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Prof. Ing. Vratislav Duchadcek, DrSc., Vysoka $kola chemicko-technologicka Praha
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VazZeni ucastnici sjezdu Asociaci chemickych spolecnosti, vaZeni Ctenari!

Dostavate do rukou specialni ¢islo jubilejniho 100. rocniku Chemickych listit venované prispévkiim prezentovanym
na 58. sjezdu Asociaci ceskych a slovenskych chemickych spolecnosti.

Volba mista kondni sjezdii nebyvd nahodnd. Kondni 58. sjezdu v roce 2006 pravé v Usti nad Labem je jednou
z udalosti, kterou se pripomina 150. vyroci zalozeni Spolku pro chemickou a hutni vyrobu (Spolchemie), chemického
podniku, jehoz vyznam dalece presahuje hranice regionu. Druhou vyznamnou uddlosti je pak skutecnost, ze na pod-
zim loniského roku vznikla na Univerzité Jana Evangelisty Purkyné Prirodovédecka fakulta, teprve druha svého dru-
hu v Cechdch. Organizaci sjezdu byla proto povérena pravé Univerzita J. E. Purkyné a zdastitu nad sjezdem pievzali
generdlni feditel Spolchemie, Ing. M. Prochdzka, a primdtoii mésta Usti n. L., mgr. P. Gandalovi¢ a poté
i mgr. J. Kubata

Vyznam Sjezdu Asociact Ceskych a Slovenskych spolecnosti podtrhuje i skutecnost, Ze se ho ziicastni rovnés i pred-
stavitelelé chemickych spolecnosti Madarska, Polska, Slovinska a Rakouska a skupina vybranych polskych studentii.

Sjezd neni jenom odbornou zdlezitosti, ale i uddlosti kulturne-spolecenskou, je to také prileZitost pro prezentaci regi-
onu. Organizatori sjezdu proto pro vas pripravili bohaty spolecensky program, ktery je doplnén vylety na atraktivni

mista v okoli mésta Usti n. L.

Jsem presvédcen, Ze tento sjezd bude diistojnym pokracovatelem tradice kazdorocnich setkani odborniki z oblasti
chemie a jménem organizacniho vyboru vam preji prijemny a uspésny pobyt v Usti nad Labem a jeho okoli.

Ivo Nezbeda
predseda organizacniho vyboru
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PL1

NEWS FROM OLD DRUGS:

INVESTIGATIONS ON THE POLYMORPHISM OF
GLUCOCORTICOIDS

CHRISTIAN NATHER

Institut fiir Anorganische Chemie der Christian-Albrechts-
Universitdt zu Kiel, Olshausenstrafie 40, D-24098 Kiel
cnaether@ac.uni-kiel.de

Polymorphism, which is defined as the ability of a com-
pound to exist in more than one crystalline modification is
a widespread phenomenon and is of great importance in
anumber of areas like material science or pharmaceutical
development. In drug polymorphism several aspects are of
importance: Before a new drug is marketed it has to be ad-
hered to the standards of the authorities, which also includes
investigations on the polymorphism. In addition, because
polymorphic modifications frequently exhibit different physi-
cal properties like e. g. solubility, melting point, compressibil-
ity, bioavailability or stability on storage, information on the
influence of the corresponding phase onto the chemical, bio-
logical or physical properties of a drug are needed. Finally,
polymorphic modifications can be patented separately if they
have some advantages compared to that phase which is in use.

However, also the polymorphism of very old drug sub-
stances can be of great interest, which in most cases has not
been investigated satisfactorily. This is the case e.g. for gluco-
corticoids, which belong to the most versatile and effective
drugs and which are used in therapy for a very long time. In
several cases they are administered as a crystalline suspension
and hence marketed in glass ampoules. During the preparation
of the dosage form, these drugs must be sterilized, for which
different methods exist. A very interesting method is the ster-
ile filtration in which the compound is dissolved in a given
solvent, filtered off, recrystallized, dried and micronized.
During this procedure different polymorphic or pseudopoly-
morphic (solvates or co-crystals) modifications can occur and
in the end it has to be guaranteed that only that phase is
formed which is used in therapy or which is preferred by the
producer.

Therefore, we have performed systematic investigations
on the polymorphism of glucocorticoids, which also includes
investigations on the pseudopolymorphism, because it has to
be proved which polymorphic modification is formed on
desolvation of a given solvate. To investigate such typical
solid-state phenomena different methods are needed. This
includes X-ray single crystal and powder diffraction, simulta-
neously differential thermoanalysis (DTA) and thermogra-
vimetry (TG) coupled to mass spectroscopy (MS), differential
scanning calorimetry (DSC), temperature dependent X-ray
powder diffraction as well as thermomicroscopy. For a sys-
tematic search for new forms a polymorphic screening has to
be performed in the beginning.

For triamcinoloneacetonide e. g. we have found two
different modifications namely the trigonal form (space group
R-3) that corresponds to the patented and commercial avail-
able product and a second, tetragonal form (space group
P4,2,2). We have found that the commercial product contains
a small amount of water that is responsible for the stability of
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that form. Therefore, the form that is patented and used in
therapy is in fact a hydrate. If the water is removed a transfor-
mation into the tetragonal form is observed. Therefore, the
melting point given in the patent does not correspond to the
patented and trigonal form, it corresponds to the new and
hitherto unknown tetragonal form.

Triamcinoloneacetate crystallizes as solvates in nearly all
solvents used for crystallization. Altogether three different
structure types have been observed. In addition to these pseu-
dopolymorphic forms we have identified two solvent free
polymorphic modifications.

For pure triamcinolone we have found two crystalline
modifications and one hydrate. Interestingly the commercial
product is thermodynamically metastable at room temperature
and can only be prepared by decomposition of the hydrate. If
crystalline suspensions of this form are stirred a transforma-
tion into the thermodynamic stable form is observed.

Prednisolone also exists in two different polymorphic
modifications and one hydrate. In contrast to triamcinolone,
desolvation of the hydrate leads to that form which represents
the thermodynamically most stable form at room temperature.

For hydrocortisone several different pseudopolymorphic
forms were discovered in the beginning. In addition, from
most solvents a solvent free thermodynamically stable modifi-
cation is obtained which corresponds to that form which is
used in therapy. Surprisingly, if single crystals were crystal-
lized from these solvents a new and hitherto unknown metast-
able form of hydrocortisone is obtained.

Summarizing, these investigations show that even for
well-known drugs one can find new and surprisingly results,
which are of great importance for the preparation and sterili-
zation of drug substances.

PL2

MASS SPECTROMETRY IN CLINICAL
ENZYMOLOGY: TOWARD NEWBORN SCREENING
OF INBORN ERRORS OF METABOLISM

FRANTISEK TURECEK®, MICHAEL H. GELB™",
C. RONALD SCOTT¢, YIJUN LT*, and DING WANG"

Departments of Chemistry”, Biochemistry” and Pediatrics®
University of Washington, Seattle, WA, USA
turecek@chem.washington.edu

Mass spectrometry is a highly sensitive method that has
been widely used for the selective detection and quantitation
of various metabolites that are present at trace levels in body
fluids and manifest genetic diseases. Here we describe a novel
approach of using tandem mass spectrometry for the detection
of inborn errors of metabolism in patients. In particular, we
focus on two groups of lysosomal storage diseases (LSD) that
are caused by defective enzymes in the lysosome'. The first
group includes diseases caused by deficiencies of lysosomal
enzymes involved in catabolic degradation of sphingolipids.
The other group is mucopolysacharidoses (MPS) that are
caused by deficiencies of enzymes that catalyze degradation
of glycosaminoglycans, such as heparan sulfate and dermatan
sulfate. The methods reported here have evolved from our
previous studies of mass spectrometric methods for diagnos-
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ing enzyme deficiencies in cultured cells using affinity cap-
ture-elution electrospray ionization mass spectrometry
(ACESIMS)** that addressed several LSD and congenital
disorders of glycosylation. The advantage of tandem mass
spectrometry over other mass spectrometry-based approaches
is that it (7) provides highly selective and efficient separation
of ions from low-abundance analytes in the mass spectrome-
ter, (i) increases overall selectivity and sensitivity, (iii) works
with rehydrated dried blood spots (DBS) from newborn
screening cards as biological sample, and, last but not least,
(iv) uses simpler and less expensive substrates and procedures
for routine use in clinical practice.

The use of MS/MS for enzyme assays in DBS is illus-
trated in Scheme 1 (ref.*). The sample, which is a 2-5 mm
diameter punch of a DBS on a Guthrie screening card, is incu-
bated with a buffer containing a non-endogenous substrate
conjugate that incorporates a structure moiety that is similar
to that in the natural substrate and is recognized by the en-
zyme. Action of the enzyme forms the enzymatic product (P)
whose molecular mass is different from that of the substrate
conjugate. Electrospray ionization (ESI) produces gas-phase
ions (Ionized P) by protonation, alkali metal ion attachment,
or deprotonation of P that are directly related to its molecular
mass and can be readily separated in the mass spectrometer
from those of the substrate conjugate. Internal standard (IS) is
added to P that upon ESI forms gas-phase ions that are chemi-
cally similar to ionized P, but differ in mass. Collisional acti-
vation in the tandem mass spectrometer produces fragment
ions from ionized P and IS that are unequivocally related to P
and IS and are used to monitor the ionized P and IS intensi-
ties. Since ion intensities from electrospray are proportional to
analyte concentrations, the measured relative intensities of P
and IS reporter fragment ions are proportional to P and IS
concentrations. The proportionalities (response factors in ESI-
MS/MS) are determined from calibration curves for P and IS.

‘ Substrate Conjugate ’

Enzyme in DBS

Internal Standard

Enzymatic Product
(P) + (I1s)

%(_J

Electrospray lonization

lonized P + lonized IS

MS/MS lon Dissociation MS/MS

[P Reporter lon ] [ IS Reporter lon ]

Scheme 1. Flow chart of tandem MS enzyme assays

566

Plenarni pfednasky

In case IS is an isotopomer of P, their ESI-MS/MS response
factors are nearly identical and no external calibration is nec-
essary.

Examples will be given of determinations of activities in
dried blood spots for lysosomal enzymes glucocerebrosidase
(Gaucher disease), acid sphingomyelinase (Niemann-Pick
disease variants A and B), galactocerebroside [-galactosidase
(Krabbe disease), acid-o-galactosidase (Fabry disease), acid
o-glucosidase (Pompe disease), and o-D-iduronidase
(mucopoly-saccharidosis Type I, Hurler disease) from af-
fected patients, heterozygotes, and normal individials. The
activities were measured simultaneously by multiple-reaction
monitoring of ion dissociations from cations produced by
electrospray ionization of enzymatic products. Simple and
inexpensive assay protocols were developed that are readily
adopted for handling multiple samples in 96-well microtiter
plates, employ simple separation steps, and use < 3 pumol of
synthetic or commercially available substrates and < 25 nmol
of internal standards per analysis. The assays have the poten-
tial of being used for large-scale screening of newborns for
the detection of inborn errors of metabolism.

Supported by the National Institutes of Diabetes and Diges-
tive and Kidney Diseases (NIH-DK 67859), the Genzyme
Corporation, and Applied Biosystems.
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SILYBIN A SILYMARIN - NOVE MOZNOSTI
APLIKACE V BIOMEDICINE ANEB STAREHO PSA
LZE (NEKDY) NAUCIT I NOVYM KOUSKUM

VLADIMIR KREN*", RADEK GAZAK®, DANA WAL-
TEROVA®, JITKA ULRICHOVA" a VILIM SIMANEK"

“ Mikrobiologicky tistav AV CR, Centrum biokatalyzy a bio-
transformact, Videnska 1083, 142 20 Praha 4, b Ustav lékai-
ské chemie a biochemie, Lékarska fakulta, Universita Palac-
kého, Hnévotinska 3, 775 13 Olomouc

kren@biomed.cas.cz

Silymarin je smési flavonolignand a polyfenold ze semen
bodlaku ostropestfec mariansky (Silybum marianum)". Flavo-
nolignany silymarinu jsou uzivany v léc¢eni a podplrné terapii
jaternich onemocnéni a nékterych onemocnéni traviciho trak-
tu od staroveéku do soucasnosti. V nedavné dobé byly presné
uréeny struktury (stereochemie) silybinu A a B - hlavni kom-
ponenty silymarinu - a byly popsany nékteré zcela nové me-
chanismy u¢inku na signélni procesy ve zdravych a nadoro-
vych bunkéch?”.
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O_ _CH,OH
HO o C[ j/ OMe
X
\Q;‘J\OH OH
OH O
Silybin B

2R,3R, 108,118

.CH,OH

2,3-Dehydrosilybin A
10R, 11 R

Pomoci rozsahlé serie novych derivati jsme upfesnili
mechanismus antioxida¢niho pusobeni silybinu a urdili tyto
mechanismy u jeho farmakologicky vyznamného derivatu
2,3-dehydrosilybinu v systémech in vitro a ex vivo. Byly téz
identifikovany né¢které produkty oxidativni oligomerizace
téchto latek. Dale byla studovana selektivni oxidace obou
téchto flavonolignanti a pfipraveny nové derivaty — napf.
kyselina silybinova I — vyznacujici se zménénymi farmakody-
namickymi parametry”.

U jednoho z diastereomert silybinu (silybin B) jsme
nové popsali estrogenni G&inky*. Dale byla serie novych deri-
vatl vyse uvedenych slou€enin testovana jako inhibitory Pgp
a MDR proteini (multi-drug-resistance protein). Tato SAR
studie urcila strukturalni pozadavky derivatizace obou mole-
kul pro optimalni u¢inek na bunécéné trasportérové systémy
abyla identifikovana nova skupina latek (derivaty 2,3-de-
hydrosilybinu) s velmi nizkou toxicitou pro inhibici mnoho-
nasobné lékové rezistence’.

O COOH

HO o) C[ j/ OMe
- X
\qu\w OH
OH O I

Ptipravili jsme téz hybridni antioxidanty na bazi silybinu
s fadove vyssimi antioxidacnimi G¢inky — napt. galloyl silybin
11

HO

Béhem nedavné doby byly uvedeny na trh ve spolupraci
s pramyslovymi partnery nové piipravky na bazi silymarinu
s vyhodné&j§imi a/nebo novymi U¢inky. V soucasné dobé je
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vyvijen novy preparat na bazi 2,3-dehydrosilybinu pro derma-
tologické aplikace.

Silybin a né&které jeho nové derivaty maji téz vysoky
potencial jako podptrné 1é¢ivo pii terapii n€kterych nadoro-
vych onemocnéni (napi. rakovina prostaty), coz je zalozeno
na nové popsanych mechanismech ptisobeni?.
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PL 4
OPTICAL SENSING SYSTEM FOR ATP USING
PORPHYRIN-ALKALOID CONJUGATES

ZDENEK KEJiK®, KAMIL ZARUBA®, DAVID
MICHALIK®, JIRI SEBEK™, JURAJ DIANC, STATIS
PATARIDIS?, KAREL VOLKA® and VLADIMIR
KRAL®

“ Institute of Chemical Technology Prague, Technicka 5, Pra-
gue 6, 166 28 Prague, " Institute of Organic Chemistry and
Biochemistry, Academy of Sciences of the Czech Republic,
Flemingovo n. 2, 166 10 Prague 6, © Charles University Pra-
gue, Department of Chemical Physics and Optics, Ke Karlovu
3, 121 16 Prague 1

kralv@vscht.cz

The sensing of ATP has received considerable attention
in recent years as ATP serves as the primary energy currency
of the cell. ATP depletion is a central process in pathogenesis,
in particular ischemia, Parkinson’s disease, hypoxia and hy-
poglycemia. ATP plays important roles in sensory transduc-
tion acting as a link from non-neural to neural cells. Over-
abundance of ATP in blood can lead to circulatory shock.

The tertrabrucin—porphyrin selector, which we describe
here as a sensor for ATP, fulfills the condition of multiple
binding modes leading to selectivity for ATP under physio-
logical conditions. Our design is based on a combination of
aromatic n—n stacking (porphyrin macrocycle and/or periph-
eral phenyl ring moiety with adenosine) and sufficient posi-
tive charge leading to charge neutralization of the receptor—
ATP complex. A porphyrin core enhances the interaction of
porfirin with ATP by the binding of hydroxyl groups. More-
over, the use of a porphyrin as an excellent signaling unit
(chromophore and fluorophore) connected to four binding
sites represents a unique selector structure.
The calculated values of the stability constants of 1:1 com-
plexes of porfirin and nucleotides were 64 000, 6700, and
2400 for ATP, ADP, and AMP, respectively (nonlinear re-
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H;CO OCH;

H;CO OCH;

gression of measured data pointed to the creation of a 1:1
complex for each analyte used). The estimated values afford
evidence for the good selectivity of sensor towards ATP.

The financial support from the Ministry of Education of the
Czech Republic MSM 6046137307 and LC512, the Grant
Agency of Czech Republic (grants no. 203/03/0900 and
203/06/1038), and European Union project (CIDNA NMP4-
CT-2003-505669) is gratefully acknowledged.

PLS
TENZIDY

JAN SMIDRKAL a VLADIMIR FILIP

Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5,
166 28 Praha 6 - Dejvice
Jan.Smidrkal@vscht.cz

Pokud je na vyvoji chemie a technologie tenzidi
v poslednich letech néco charakteristické, tak je to zména
surovinové zakladny, je to prechod z fosilnich surovin na
suroviny obnovitelné a to zejména na suroviny rostlinného
ptuvodu.

Na obr. 1 je znazornéna svétovavyroba tenzidi podle
typl a je vidét, ze krom¢ mydla se ostatni tenzidy vyrabéji
pievazné z fosilni suroviny (ropy). Téméf 3/4 vyroby sulfona-
td a sulfatl vyrabénych z fosilnich surovin tvofi natriumdo-

10,00
= 800 [ ---c-—o - ] Obﬁowtelne §urOV|ny i
=3 3 B Fosilni suroviny
s 600 F-| |- -
ﬁ -
'y 400 |- -
j= F
= 200 |- -- s

0,00

Mydlo  Sulfonaty a Neionické Kationické Amfoterni

sulfaty

Obr. 1 Svétova vyroba tenzidi podle typii (rok 2000)
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Obr. 2. Vyroba jednotlivych typu tenzida

decyl-benzensulfonat. (1), ktery stale ztistava, hlavnim tenzi-
dem v praskovych pracich prostiedcich. V posledni dobé jeho
mnozstvi v pracich prostfedcich klesa a naopak roste obsah
oxyethylenovanych mastnych alkohold (2), ptivodem z ropy
a CasteCné z kokosového oleje (Malajsie). Tretim zakladnim
ten-zidem v praskovych pracich prostfedcich je sodné mydlo
3.

Z obr. 2 je zfejmé, jak dominantni postaveni ma mezi
tenzidy (1), druhé misto co do mnozstvi zaujimaji oxyethyle-
nované mastné alkoholy (2).

Natriumdodecylbenzesulfonat se patrn¢ nestal majorit-
nim tenzidem diky svym vlastnostem, ale spise kvili velice
dobré dostupnosti a cené. Jeho vyroba je oproti ostatnim sul-
fonatim a sulfatim, které ptipadaji v uvahu jako tenzidy do
praskovych pracich prostfedkt (alkylsulfaty, alkansulfonaty,
olefinsulfonaty ¢i estersulfonaty), technologicky mén¢ néroc-
na. Dalsi vyhodou (1) je, ze jeho kysela forma tj. kyselina
dodecylbenzensulfonova, jejiz neutralizaci se vyrabi, je na
rozdil od kyselych forem vySe uvedenych sulfatti a sulfonatt
neomezené stabilni, da se snadno pfevazet a neutralizuje se az

1
SO,Na n=6-9
NSNS O H 2
\/\/\/\/\/\/\/\H,ONa 3
O
/\/\/\/\/\/\OSOSNa 4
/\/\Nv\rSO3Na 5
COOCH,
~aJH
§0
o}
~ eSS NS0 OH 6
n=1416 |HO OH _n
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na misté. Ostatni vySe uvedené sulfaty a sulfonaty se prevaze-
ji ve formé sodnych soli obvykle jako 30—40% pasty, coz
znamena vyssi prepravni naklady, krom¢ toho jsou tyto pasty
vzhledem k obsahu vody korozivni a musi se obvykle pfi
Cerpani z cisterny rozehiivat parou.

Z obnovitelnych surovin jsou zuvedenych sulfati
a sulfonatti bézné pouze alkylsulfaty (4) a estersulfonaty (35).
Alkylsulfaty a estersulfonaty maji tu nevyhodu, Ze mohou
v pracim roztoku hydrolyzovat a vyroba estersulfonatt, které
se vyrabg&ji sulfonaci methylesterd vyssich mastnych kyselin,
je vzhledem k pfitomnosti esterové skupiny technologicky
mnohem naro¢néjsi nez ptiprava ostatnich sulfonatd.

Alternativou k (2) jsou alkylpolyglukosidy (6), které jsou
zcela na bazi obnovitelnych surovin, jejich nevyhodou pro
pouziti v praskovych pracich prostiedcich je jejich pénivost
a vyS$$i cena. Vzhledem k témto vlastnostem se (6) pouzivaji
v recepturach kosmetickych mycich pfipravkd, tj. ve vlaso-
vych Samponech, tekutych mydlech atp.

V budoucnosti 1ze zfejmé ocekavat postupné snizovani
mnozstvi natriumdodecylbenzensulfonatu (I) v recepturach,
ale zfejme to bude proces pomaly, ktery v§ak muze byt urych-
len zvySovanim cen ropy, ¢i legislativné, podobné jako se to
stalo v Ceské republice tohoto roku s fosfaty.

Tato prdce vznikla za podpory MSMT CR: VZ 6046137305.
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Sbirka zakond CR: Vyhlagka 109/2005 Sb.

PL6
SACHARIDY

JITKA MORAVCOVA

Ustav chemie piirodnich latek, Vysoka $kola chemicko-
technologicka, Technickad 5, 166 28 Praha 6
Jitka. Moravcova@vscht.cz

Sacharidy jsou nejdostupnéj$i organické slouceniny
z obnovitelnych zdroji, a proto byly a stale jsou pokladany za
perspektivni nahradu surovin z fosilnich zdroju. Jsou dilezi-
tou slozkou na$i potravy a v biologickych systémech byly
sacharidy po fadu let povazovany pouze za stavebni jednotky,
zasobarnu energie, nezbytné slozky pojivovych tkani a sou-
pfipadé se jako vyznamna role sacharidi ocefiovala jejich
schopnost modifikovat fyzikalné-chemické vlastnosti mole-
kul, dodavat jim rozpustnost ve vod¢ ¢i ovliviiovat prostorové
usporadani molekul pomoci siti vodikovych vazeb, modulovat
jejich biologickou aktivitu nebo stabilizovat jejich strukturu.

Zjisténi, Ze rozpozndvani na bunééné urovni je zalozeno
na interakci sacharidového epitopu glykoproteinu nebo glyko-
lipidu s proteinovym receptorem, vedlo kexplozi zajmu
o chemii sacharidii. Tak se sacharidy ucastni adheze infek¢-
nich buné¢k na buiiku hostitelskou, zrani a smérovani leukocy-
ta, interakci imunitniho systému nebo tvorby a diferenciace
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rakovinnych bunék a jejich metastaz a dalsich zivotné dulezi-
tych pochodti. Porozuméni tomu, jakymi mechanismy sacha-
ridy pii téchto dé&jich vystupuji, je velice dulezité, protoze
rozpoznavani je vzdy prvni fazi onemocnéni a cilené zasah-
nout v tomto okamziku je samoziejmé Zadouci. Obecné hle-
dani inhibitort tohoto dé&je sleduje dva zdkladni motivy: akti-
vitu proti biosyntéze glykokonjugdti a nebo interferenci
s glykokonjugaty v procesu rozpoznavani. Pfes obrovské usili
veédcl jsou zatim pokroky v hledani 1é¢iv a vakcin na bazi
sacharid ponékud problematické. Duvodi je né€kolik. Proza-
tim chybi metodika porovnatelna se syntézou peptidd na pev-
ném nosi¢i, modifikace polyfunkénich molekul jsou vzdy
obtizné a drahé a sacharidy obecné maji dosti nevhodné vlast-
nosti pro pouziti jako léCiva: jejich afinita k proteinim je
nizka a podavané oralné jsou inaktivni, protoze jsou hydroly-
zovany snadno enzymy in vivo. Mohou byt proto podavany
pouze injekéné pro 1é¢bu akutnich symptomt, ale i tak mohou
podléhat ataku glykosidas napt. v séru. Z uvedenych divodu
je Casto vyhodné nahradit sacharidy latkami, které napodobuji
jejich strukturu a funkci v procesu rozpoznavani, ale které
maji lepsi stabilitu, selektivitu, afinitu a syntetickou dostup-
nost. Nicméné pro porozumeéni procesu rozpoznavani je defi-
novani role sacharidl velice dulezité, a proto badani vétSinou
zacind u sacharidi s cilem definovat ty funkéni skupiny, které

vvvvvv

bude v pfednasce veénovana hledani inhibitort galaktosyl-
transferas.

Ovsem manipulace s polyfunkénimi a polarnimi moleku-
lami, jakymi sacharidy jsou, pfinasi s sebou fadu prekazek,
které musi organicky chemik ptrekonavat. V pfednasce budou
uvedeny i piiklady béznych organickych reakei, které vedly
k neocekavanym produktim, pokud byly pouzity pro modifi-
kace sacharid.

Prdace je soucdsti FeSeni vzkumného zdméru MSMT
6046137305 a projektu GA CR 203/04/0355.

PL7
PRIKLADY POUZITi ORGANICKE POLAROGRAFIE

PETR ZUMAN

Department of Chemistry, Clarkson University, Potsdam,
136 99— 5810 NY, USA
zumanp@clarkson.edu

Polarografie, tj. méfeni kiivek intenzity proudu
v zavislosti na napéti za pouziti kapkové rtut'ové elektrody, je
metoda objevend r. 1923 profesorem Jaroslavem Heyrov-
skym (Nobelova cena 1959). Tato metoda patiila v letech
1950-1970 mezi pét nejéastéji uzivanych analytickych metod.
Diky rozvinuti chromatografickych a dalsich analytickych
metod je dnes k analyzam uzivana méné. Jsou vsak stale obo-
ry, v nichz je pouziti polarografie vyhodné pii feseni problé-
mi aplikovaného 1 zdkladniho vyzkumu. Jen z nasi laboratote
a ze spolupracujicich pracovist’ je mozné uvést fadu prikladt
takovéhoto pouziti polarografie z posledni doby (cca sedmi
let). Jsou to analyzy 1éCiv, xenobiotik v zivotnim prostiedi,
dale vyzkum nékterych heterogennich systém, jako studium
reakce Zludovych kyselin s ionty Me*', sledovani interakce
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nitrosamint ¢i pesticidti s ligninem apod. V heterogennich
smésich byl téz studovan pivod huminovych kyselin a alka-
licky rozklad ligninu.

Mezi feseni problémi zékladniho vyzkumu patii studium
elektronové delokalizace v azinovém seskupeni >C=N-N=C<,
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diprotonace hydrazonl a oximi, vznik iminu jako reakéniho
meziproduktu, dikaz vzniku karbinolamint, hydratace azo-
methinovych vazeb a vazeb C=0O v aromatickych dialde-
hydech.
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VYUZITi NETRADICNICH ELEKTRODOVYCH
MATERIALU PRO VOLTAMETRICKE STANOVENI
SUBMIKROMOLANICH KONCENTRACI
VYBRANYCH PESTICIDU

JIRT BAREK, JAN FISCHER, KAREL CiZEK
a KAROLINA PECKOVA

Katedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta, Univerzi-
ta Karlova v Praze, UNESCO laborator elektrochemie Zivot-
niho prostiedi, 128 43 Praha 2

Barek@natur.cuni.cz

Piednéska bude zaméfena na vyuziti modernich elektro-
analytickych metod pro voltametrické ¢i amperometrické
stanoveni submikromolarnich koncentraci riiznych typt pesti-
ciddi v riznych environmentalnich vzorcich. Pozornost bude
vénovana vyuziti tuhych amalgamovych elektrod' a diaman-
tovych filmovych elektrod® ke stanoveni elektrochemicky
redukovatelnych herbicidd a uhlikovych pastovych elektrod
na bézi mikrokuli¢ek ze skelného uhliku®, diamantovych fil-
movych elektrod a klasickych tuhych elektrod modifikova-
nych uhlikovymi filmy* pro stanoveni elektrochemicky oxido-
vatelnych herbicidi. Budou diskutovany otazky souvisejici
s elektrochemickou ¢i chemickou ptedipravou téchto elek-
trod. Bude popsano i vyuziti téchto elektrod ve spojeni
s pfedbéznou separaci a prekoncentraci pomoci kapalinové
extrakce Ci extrakce tuhou fazi. Diskutovano bude i vyuziti
vyse uvedenych typt elektrod ve spojeni s pritokovymi meto-
dami (prutokova injekéni analyza ¢i vysokoucinna kapalinova
chromatografie s elektrochemickou detekei) v usporadani
,.thin layer* ¢i ,,wall jet*.

JF dékuje za financni podporu Grantové agenture Univerzity
Kavrlovy (projekt 332/2005) a JB dékuje za financni podporu
MSMT (projekt LC 06035).
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VYUZITI ELEKTROCHEMIE KE STUDIU UCINKﬁ
SUPLEMENTOVANEHO KREATINU NA LIDSKY
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fyziologie a biochemie, Fakulta télesné vychovy a sportu,
Karlova Univerzita, José Martiho, 162 52 Praha 6, © Klinika
nemoci z povolani, 1. Lékarska fakulta, Univerzita Karlova
v Praze, Na Bojisti 1, 128 00 Praha 2, 4 Na Hiebenkdch 1 9,
150 00 Praha 5

Navratil@jh-inst.cas.cz

Pravé v letoSnim roce konani olympiady je slySet po-
meérn¢ casto slovo doping. Problém dopingu je pfedevSim
otazkou vymezeni latek a metod, které s ohledem na uroven
poznani jejich t€inku na sportovni vykon jsou ve sportu neza-
douci. Popis pisobeni mnohych latek na organismus se méni
podle prohlubujicich se znalosti pfedevs§im subcelularnich
struktur a jejich fyziologického vyznamu. Elektrochemické
metody (voltametrie aj.) se mohou do takovéto ¢innosti zapo-
jit hned ve dvou smérech: jednak pfi analyze télnich tekutin,
ve kterych mohou prokézat pfitomnost nepovolenych prepara-
td ¢i jejich metabolitil, jednak pfi objasfiovani metabolickych
pochodti odehravajicich se po jejich aplikaci.

Mezi latky, jejichz metabolismus a mozné dopady na
lidsky organismus nejsou piesné znamy, patii exogenné
suplementovany kreatin, dusikata latka, jejimz hlavnim uko-
lem je regenerace ATP. Zasahuje rovnéz do energetického
systému a do regulace naraznikové kapacity svalovych vla-
ken, syntézy bilkovin a stabilizace membran. Tato latka je
suplementovana predevsim pro zlepSeni energetického kryti
organismu pii fyzické zatézi, oddaleni unavy a zlepSeni na-
sledné regenerace. Stim jsou vSak spojeny nekteré otazky
k objasnéni, napi.: Jak se 1i§i individualni odpovéd’; Ptic¢iny
nartstu télesné hmotnosti; Zmény v syntéze proteintl. Tedy:
Jaké jsou dusledky kreatinové suplementace? Metabolismus
kreatinu je sledovan stanovenim nékterych metaboliti: napf.
kyseliny thiodiglykolové, kreatinu a kreatininu v mo¢i, homo-
cysteinu, cholesterolu, kyseliny listové a mocové, triacylgly-
ceroll v krvi, aj. Bude prezentovano navrzené schéma vstupu
suplementovaného kreatinu do lidského metabolismu.

Tato prdce vznikla za podpory projektu MPO CR 1H-PK/42,
vyzkumnému zaméru MSM 0021620807, grantu MSM
¢ 11510002 a IGA MZ CR ¢. 8107-3/2004.

LITERATURA

1. Navratil T., Petr M., Senholdova Z., Pristoupilova K.,
Pristoupil T. L., Heyrovsky M., Pelclova D., Kohlikova
E.: Physiolog. Res. 56, xxx (2007), v tisku.

2. Heyrovksy M., Navratil T., Senholdové Z., Pfistoupilova
K., Ptistoupil T. L., Petr M., Pelclova D., Kohlikova E.:
Collect. Czech. Chem. Commun., odeslano.

1L-03

EXPERIMVENTALNi DUKAZ VZNIKU KARBINOL-
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Chem. Listy 100, 571-582 (2006)

Vznik karbinolaminti jako reakénich meziproduktt pfi
adicich amind ke karbonylovym slou¢eninam byl kvalitativné
prokazovan Jencksem na zakladé casové zmény absorbance
v oboru 250-270 nm a ze zmény mechanismu pii studiu vlivu
substituentt. Kvantitativnimu stanoveni jednotlivych slozek
ze spekter je zabranéno prevahou absorpénich past individu-
alnich komponent. Polarografie umoziuje soucasné stanoveni
vychoziho benzaldehydu a vzniklého hydrazonu piimo
v reakéni smési. Ze znamé pocatecni koncentrace benzaldehy-
du a souctu koncentraci benzaldehydu a hydrazonu
v rovnovaze nebo v prubéhu reakce je mozno stanovit kvanti-
tativné koncentraci karbinolaminu. Ze stanoveni rovnovazné
koncentrace karbinolaminu v zavislosti na pH bylo prokaza-
no, ze stabilita karbinolaminu je zavisld na dvou acidobazic-
kych rovnovahach. Byla téZ sledovana zavislost kinetiky vzni-
ku karbinolaminu a jeho dehydratace na pH.

1L-04
ELEKTRODY MODIFIKOVANE JILOVYMI
MINERALY

ZUZANA NAVRATILOVA ** a LENKA VACULIKOVA"

“Department of Chemistry, Faculty of Sciences, University of
Ostrava,30. dubna 22, Ostrava, 701 03, *Institute of Geonics,
CAS, Studentska 1768, Ostrava 708 08
zuzana.navratilova@osu.cz

Oblast elektrochemie, kterou lze nazvat ,,jilové elektro-
dy*“, se rozvinula na zéklad¢ prvnich praci o elektrodach mo-
difikovanych jilovymi mineraly v pocatcich 80. let minulého
stoleti. Tenka vrstva jilového mineralu nema vyrazné izolacni
vlastnosti a na takto pokryté elektrodé nadale probiha pienos
naboje'. Je mozné tedy i na elektrodé pokryté filmem jilového
mineralu studovat elektrodové procesy a povrchy elektrod.
Pomoci béznych elektrochemickych technik lze rovnéz studo-
vat transport naboje vrstvou, sorpéni a iontové vyménné pro-
cesy ve struktufe jilovych minerald®. Tyto studie byly prova-
dény témét vyhradné na filmovych jilovych elektrodach.

Akumulace elektroaktivnich latek do jilového mineralu
Ize Gsp&n& vyuZit v elektroanalyze®. K tomuto ugelu byly
vyvijeny a ptipravovany uhlikové pastové elektrody modifi-
kované jilovymi mineraly. Vyjime¢né byly modifikované
uhlikové pasty vyuzity ke studiu iontové vymény nebo sorp-
ce, pfipadné ke studiu vlivii organickych nebo huminovych
latek na tyto procesy.

Elektrody modifikované jilovymi mineraly lze pouzit
jako podklad pro tvorbu kovovych filmt pro rozpoustéci ano-
dickou voltametrii. Elektroda modifikovana montmorilloni-
tem a pokryta filmem rtuti poskytuje moznost kombinovat
sorpci stanovovaného kovu do montmorillonitu a elektrodepo-
zici do filmu Hg (cit.”). Elektrodepozice rtuti na povrch elek-
trody byla provadéna in situ v roztoku kovl i predb&éznou
depozici. V piipadé predbézné depozice rtuti Ize pouzit bez-
proudovou sorpci kovil a jejich naslednou detekei rozpoustéci
anodickou voltametrii.

Dosavadni vysledky potvrzuji moznost vyuziti takto
ptipravené elektrody pro stanoveni kovl s vyhodou eliminace
matrice vzorku. Pfedpoklada se i vyuziti této elektrody ke
studiu sorpénich vlastnosti jilovych mineralt.
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Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 205/05/0871.
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STUDIE VLIVU GEOMETRIE ELEKTROD V CELE
PRO PRIMOU ELEKTROCHEMICKOU DEZINFEKCI
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Princip elektrochemické dezinfekce pitné vody (DEWT
— Direct Electrochemical Water Treatment) je zaloZzen na
piimé elektrolyze zpracovavané vody. Tato metoda vyuziva
ptirozeného obsahu chloridll v pitné vodé. Na anodé dochazi
vlivem priichodu elektrického proudu ke vzniku chloru jako
hlavniho dezinfekéniho ¢inidla. Navzdory dlouholetému vy-
zkumu nedoznala DEWT dosud Sir§iho praktického uplatné-
ni'. Divodem je piedevsim nizka porudové uéinost elektroly-
zy vzhledem ke vzniku chloru. Hlavni faktory ovliviiujici tuto
veli¢inu predstavuji koncentrace chloridi (v pitné vodé cca
100 mg dm™) a usporadani elektrod. Nezanedbatelné je rov-
néz riziko tvorby nezadoucich ¢i dokonce zdravi Skodlivych
produktd, predeviim pak CIO; (cit.?).

Cilem této prace bylo vytofit matematicky model pravo-
uhlé elektrolytické cely s deskovymi elektrodami, popt. elek-
trodami vyrobenymi z tahokovu, a pomoci vypoctu sekundar-
niho rozlozeni proudovych hustot vyhodnotit vliv geometrie
elektrod a moznych konstrukénich nepfesnosti na vysledenou
proudovou téinnost vyvoje Cl,. Kinetika elektrodovych reak-
ci spole¢né s vlivem anodické proudové hustoty a koncentrace
chloridl na vytézek vyvoje Cl, byly pro modelovou pitnou
vodu stanoveny experimentalné. Vysledny matematicky mo-
del byl fesen metodou konecnych prvkt v programovém pro-
stfedi Femlab®.

V prvni fazi vyzkumu byla porovnana ucinnost vlastni
elektrolyzy pfi pouziti elektrod deskovych a z tahokovu. Bylo
zjisténo, ze vzhledem k vyskytu znaénych nerovnomeérnosti
na hranach se tahokov jevi v porovnani s deskovymi elektro-
dami jako nevyhodny. V dal$im kroku se pozornost soustiedi-
la na vliv konstrukénich nepiesnosti, popt. Uprav na prubch
elektrolyzy. Mimo jiné bylo zjisténo, Ze negativni vliv hran na
rovnomeérnost rozlozeni proudovych hustot 1ze potlacit napii-
klad jejich zaoblenim. Dals§i zrovnomérnéni lokélnich neho-
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mogenit mize zplsobit vyvoj plynu. Matematicky model
zohlednujici tvorbu plynu bude piedmétem dalsiho vyvoje.

Tato prace vznikla za podpory Ministerstva Skolstvi, mladeZe
a telovychovy CR, v ramci projektu CEZ: MSM6046137301.
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Polarografie stejné jako voltametrie patii k metodam, ve
kterych se Ceskd republika miZe pysnit bohatou historii.
Avsak soucasné uziti téchto metod, at’ jiz v oblasti védecké,
vzdélavaci, ale hlavné praktické, jiz nevyzniva vibec optimis-
ticky. Hlavnich pfi¢in je hned n€kolik: neopodstatnéné obavy
z toxicity kapalné rtuti, nedostate¢nd opora v legislativeé a dale
pak naroc¢nost na kvalifikovanost obsluhy. Avsak jednim
z nejveétsich nedostatkll branicich vétSimu rozsifeni uvede-
nych metod do praktickych laboratofi je relativné nizka pro-
duktivita prace. Pomérné znacnym piinosem v minulosti bylo
zavedeni pocitadem Fizenych piistroji (napt.'). Neujalo se ani
pfipojeni vice pracovnich stojanti k jednomu pocitaci. Bohu-
zel, ani napojeni karuselu ¢i jiné techniky automatizace
nejsou prili§ rozsifené (napi.?). Zavedeni kompoozitnich?®
a predevsim pak pevnych amalgamovych elektrod (MeSAE)*
neobsahujicich kapalnou rtut’, avSak zachovavajicich jeji vy-
hody (napf. vysoké vodikové prepéti), pii moznosti elektro-
chemické obnovy jejich povrchu, otevielo zcela nové moz-
nosti, pfedev§im pro biologické aplikace (modifikovatelnost
povrchu).

Proto byl vyvinut pocitacem fizeny multikanalovy pii-
stroj, ktery umoziiuje napojeni az 8 stejnych nebo rtznych
¢idel (amalgamovych, tak kompozitnich, screen printed ¢i
jinych). Vzorek na kazdém cidle mize byt analyzovan zcela
nezavisle, riznou technikou (voltametricky, chronopotencio-
metricky ¢i potenciometrickym stripingem), s riznymi para-
metry, rozliSenim, v 2- ¢i 3-elektrodovém zapojeni atd., vy-
hodnoceni mize byt provadéno metodou standardniho piidav-
ku nebo kalibraéni ktivky, podle vy$sky nebo plochy piku.
V piispévku budou prezentovany prvni vysledky ziskané
timto pfistrojem. Vysledky byly ziskany jak pfi sekvencnim
proméfovani osmi rtiznych vzorkd osmi stejnymi amalgamo-
vymi elektrodami, tak pfi uziti sdruzeného ¢idla o objemu
50 uL a priméru 0,8 cm, na némz bylo umisténo 8 rtiznych
mérnych elektrod (o priméru 0,8 mm) (Au, Pt a grafitova
elektroda a amalgamové: Ag-meniskova, lesténa a filmova;
Cu lesténa a meniskova) a 1 pomocna Pt elektroda. Jako refe-
rentni byla pouzita amalgdmova referentni elektroda. Diky
8 riznym elektrodovym povrchiim pfi napojeni na 8 kanalovy
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pristroj mtze byt proméfen komplexné vzorek ,jednim stis-
kem tlacitka“.

Tato prdce vznikla za podpory projektu MPO CR 1H-PK/42.
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4-Methoxybenzaldehyd (4-MBA) je dulezitym mezi-
produktem pii syntéze polosyntetickych antibiotik. 4-MBA
muze byt syntetizovan chemickou cestou. Tato syntéza vSak
neni pfili§ selektivni. Vhodnéj$im zplisobem syntézy je
anodicka oxidace, pti které muze byt dosazeno hodnoty
selektivity blizici se 1. Tento zpUsob je zalozen na anodické
methoxylaci 4-methylanisolu (4-MA). Meziproduktem oxi-
dace je 4-methoxybenzylmethyl ether, ktery je dale
methoxylovan na 4-methoxybenzaldehyd dimethyl acetal
(4-MBA DMA), jez posléze v kyselém prostfedi podléha
hydrolyze a poskytuje 4-MBA.

Tato studie je soucasti Sir§iho projektu, jehoz cilem je

zvySeni efektivity procesu elektrochemické vyroby 4-MBA.
Inovace procesu spociva ve vyuziti mikrostrukturovaného
reaktoru. V predkladané prezentaci jsou uvedeny vysledky
studia mechanismu a kinetiky methoxylace 4-MA v prostiedi
methanolového roztoku s NaClOy jako zakladnim elektroly-
tem. Vysledky experimentd budou nasledné vyuzity jako
vstupni data pii navrhu a matematické optimalizaci designu
nového mikrostrukturovaného reaktoru pro syntézu 4-MBA
DMA.
Pii experimentech bylo pouzito standardni tiielektrodové
uspotadani s pracovni rotacni diskovou elektrodou ze skelné-
ho uhliku (GC). Jako protielektroda slouzil poplatinovany Ti.
Elektrodovy potencial byl méfen vzhledem k nasycené kalo-
melové elektrodé¢ (SCE). Byla provedena korekce naméfe-
nych linearnich voltamogramii na ohmickou ztratu potencialu
a na pritomnost paralelné probihajici reakce — oxidace metha-
nolu. Na zaklad¢ téchto dat byly vypocéteny hodnoty Tafelo-
vych smérnic a rychlostnich konstant pro jednotlivé reakce
a hodnoty difuznich koeficienti 4-MBA a 4-MBA DMA.
Z voltamogramu byly dale ziskany informace o mechanismu
a reverzibilité reakci oxidace 4-MBA a 4-MBA DMA na GC
elektrodovém povrchu.
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Mnoho organickych nebo organometalickych sloucenin
(v€etné polynukledrnich komplexti, supramolekularnich systé-
mi a molekul v biologickych systémech) obsahuje dvé ¢i vice
redox center. I kdyz jednotlivé ¢asti molekuly maji své speci-
fické elektronové vlastnosti, jejich intramolekularni interakce
doprovazena zménou rozlozeni elektronové hustoty a navic
ovlivnéna substituci je rozhodujicim faktorem pro chemické
vlastnosti takovéto molekuly.

Vhodné elektrochemické vlastnosti (reverzibilita a stabi-
lita) ferocenovych derivati umoziuji jejich pouziti jako tzv.
,redoxni® nebo ,.elektrochemické sondy* napf. pti sledovéni
miry vzajemné interakce riznych ¢asti molekuly, pfi lokaliza-
ci oxidac¢niho a redukéniho centra, pfi studiu rozlozeni elek-
tronové hustoty v molekule ¢i pii zjistovani miry elektronové
delokalizace podél mustku spojujiciho redox centra nebo pii
urcovani miry aromaticity u heterocykli.

Bylo zjisténo, Ze elektrochemicka oxidace P*" na P**
u hybridnich fosfinovych ligandti obsahujicich ferocen probi-
hé prostiednictvim redoxniho systému Fc/Fc intramolekular-
nim elektronovym prenosem'. Koordinace fosforového ato-
mu u téchto ligandd zabrani oxidaci a soucasné blokuje elek-
tronovou interakci mezi ferocenem a atomem kovu’.
V ptipadé aminokarbenovych komplext s fosfinoferoce-
novym chelatujicim substituentem bylo zjisténo, ze elektro-
nicka komunikace probiha pouze pies karben®.

Ferrocenylalkyny jsou perspektivni stavebni kameny
napi. pro tzv. molekularni draty. A protoze skupina -C=C-
predstavuje vodivy mistek pro spojeni redox center’, ferroce-
nylalkyny lze pouzit téz jako reversibilni elektrochemické tzv.
redoxni sondy“ k experimentdlnimu zjistovani rozlozeni
elektronové hustoty v molekule: U biologicky aktivnich deri-
vatl purinu se predpokladalo, Ze pyrimidinova ¢ast molekuly
je elektronové deficitni oproti imidazolovému kruhu. Pomoci
ferrocenylalkynové redox sondy bylo experimentalné zjisténo,
ze je tomu naopak. Nasledné kvantové chemické vypocty pak
tento poznatek potvrdily’.

Tento vyzkum byl financné podporovin grantem GA CR
203/04/0487, a Je soucasti Sirstho programu v ramci Vyzkum-
ného centra MSMT cislo LC-510.
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Klastrové slouceniny boru (KSB) zalozené na tiicentro-
vych dvouelektronovych vazbach jsou Cisté syntetické. Obsa-
huji Ctyfi a vice atoml boru vazanych navzajem do trojroz-
mérného klastru, ktery na sobé nese dal$i atomy nebo funkéni
skupiny. KSB jsou vétSinou hydrofobni a chirlni. Jsou tak
silnymi kyselinami, Ze i v roztocich polarnich organickych
rozpoustédel existuji jen jako anionty. Maji-li exo-skeletalni
substituenty s bazickymi skupinami, tvoii elektroforeticky
nenabité zwitterionty nebo kationty. Unikatnost struktury
KSB je zvyraznéna sterickou aromaticitou vazebnych elektro-
nd klastru. Struktura KSB je pfic¢inou jejich specifickych
vlastnosti, které jsou vzdy pfi¢inou praktického vyuzivani
vybranych slouc¢enin. Vyzkum KSB je soustfedén na proble-
matiky souvisejici se syntézou a identifikaci novych klastro-
vych sloucenin. Navazujici studia, pokud existuji, jsou piilezi-
tostna a zlomkovita.

Problémy souvisejicimi s vyuzitim separacnich technik
k analyzam KSB se do roku 2002 zabyvalo 17 ¢asopiseckych
sdéleni. Z nich mimo jiné plyne, ze kapalinova chromatogra-
fie s chemicky vazanymi cyklodextriny je prakticky neschop-
na separovat stericky odlisné formy aniontovych KSB, i kdyz
pti chirdlnich separacich zwitteriontovych sloucenin je velmi
uspésna. Chiralnich separaci aniontovych KSB s B-cyklo-
dextrinem jako selektorem se podafilo dosahnout kapilarni
elektroforézou'. Nasledny vyzkum byl zaméfen na odstrandni
nedostatkil téchto prvnich separaci aniontovych KSB a na
poznani aplikovatelnosti ostatnich nativnich cyklodextrinti.
Ukazal, ze elektroforetické chirdlni separace KSB
s cyklodextriny vyzaduji pti fotometrické detekci jako roz-
poustédlo vodné roztoky methanolu. Pouzitelné koncentrace
methanolu jsou urceny zvolenym cyklodextrinem. Nejuniver-
zalngjSim selektorem je P-cyklodextrin, y-cyklodextrin je
zcela nevhodny. Neobsahuji-li separované slouceniny exo-
skeletalni substituenty se slabé kyselymi nebo slabé bazicky-
mi skupinami, neni tieba zékladni elektrolyt pufrovat. Spolec-
nou nevyhodou cyklodextrinti je jejich nestabilita v roztocich
obsahujicich vodu, kterd je znama ze separaci organickych
iontd. Pfi chiralnich separacich KSB je vsak jeji vliv mnohem
vyrazné€jsi. V zavislosti na pouzitém cyklodextrinu a na sloze-
ni vodné-organické faze se mize projevit jiz béhem jedné
hodiny. Moznym vysvétlenim je niz§i afinita KSB
k cyklodextrintim nez k jejich rozkladnym produktim.
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Vlastnosti a analytické chovani KSB v roztocich se
zna¢né 1i§i od vlastnosti a chovani organickych sloucenin
a iontl. Poznatky ziskané s organickymi slou¢eninami a ionty
i zakonitosti a vztahy z nich odvozené proto lze prenaset na
KSB az po ovéfendi jejich platnosti pro KSB.

Vyzkum je podporovan ustavnim projektem Akademie ved
Ceské republiky AV0Z40310501 a grantem GA AV CR
A400310613.
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Biologické pufry jsou syntetické slouceniny pouziva-
né pro kontrolu a stabilizaci pH v rozmezi 5,5-11,4 (cit."?).
Tyto pufry, které byly vyvinuty pro biochemické studie ve
vodnych roztocich, nejsou chemicky jednotnou skupinou
sloucenin. S vyjimkou nékolika malo pufria s karboxylovou
skupinou vsak maji jeden spole¢ny rys. Neobsahuji chromofo-
ry, které absorbuji UV svétlo s vinovou délkou od 200 nm.
Struktura biologickych pufri® proto vede k olekavani, e
jejich roztoky jsou od 200 nm pro jakékoliv svétlo vzdy
transparentni. Fotometrickd méteni vSak ukazala, ze toto oce-
kéavani je mylné’. Jak roztoky zwitteriontovych pufrii se sulfo-
novou skupinou, tak i roztoky bazickych pufirti vyrazné zesla-
buji prochazejici svételny paprsek, jehoz vinova délka je asi
240 nm a mensi. S klesajici vinou délkou zeslabeni paprsku
vyrazné roste*.

Zeslabeni zavisi také na pK, rozpusténého pufru a na
pH jeho vodného roztoku. Naptf. roztoky zwitteriontovych
pufrt se sulfoskupinou jsou transparentni jen tehdy, je-li pH
jejich vodného roztoku alespon o dvé jednotky nizsi nez pK,
rozpusténého pufru. Pfi mensim rozdilu pH — pK, roste zesla-
beni paprsku s rostoucim pH. Pii pH = pK, zeslabeni svétel-
ného paprsku o vinové délce 200-210 nm, ktery prochazi
vrstvou roztoku 1 cm, obvykle odpovida formalni absorbanci
kolem 2,5 jednotky, i kdyz koncentrace pufru je pouze n¢ko-
lik desitek milimolt. Pfi dal$im zvySovani pH paprsek slabne
az do pH = pK, + 2. Roztok bazického pufru je transparentni
v oblasti pH, vniz je pufr plné¢ deprotonizovan. Zeslabeni
paprsku lze vysvétlit rozptylem svétla na agregatech chemic-
ké formy pufru, kterd nese elektroforeticky naboj.Tento me-
chanismus zeslabeni svételného paprsku ptichazi v tivahu jen,
je-li velikost vznikajicich agregatti alesponi srovnatelna
s vlnovou délkou svételného paprsku. Vodivostni méfeni
neprokazala tvorbu micel.
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Electrochemical sensors are playing a growing role in
various fields where an accurate, low cost, fast, on-line meas-
uring system is required. Improvement of existing systems
and the design of new concept requires continual upgrading of
all steps of the electroanalytical process. The use of electro-
chemical biosensors is great importance in electroanalysis.
Conducting composites and biocomposites based on carbon
electrode or gold electrode mixed with multi-walled carbon
nanotubes (MWNTs), gold nanoparticles (GNPs), nanohy-
brids (MWNTs/GNPs) and biological materials (e.g. DNA)
are interesting alternatives for the construction of electro-
chemical biosensors.

MWNTs can be considered as a collection of concentric
single-walled carbon nanotubes with different diameters. Spe-
cial properties of carbon nanotubes are chemical reactivity,
electrical conductivity, optical activity and mechanical strength.
So far these properties have essentially enabled the MWNTSs
very useful for practical applications such as development of
nanodevices and sensors. Nanoparticles of metals have been the
subject of intense investigation due to their novel material pro-
perties. Gold nanoparticles display electronic, chemical and
physical properties that may be employed in optical and elec-
tronic devices, catalysis and sensor technology. In the biological
sciences the affinity of gold nanoparticles for DNA is used. The
use of nanohybrid nanoparticles (MWNTs/GNPs) is very im-
portant for sensitivity enhancement.

The aim of this work is to prepare new DNA biosensors
based on carbon nanotubes, gold nanoparticles and nanohy-
brids. Calf-thymus DNA was adsorbed on the MWNTs, GNPs
or MWNTs/GNPs modified electrodes. The interaction be-
tween DNA and its redox indicator, [Co(phen);]*", studied by
using differencial pulse voltammetry shown an improvement
in analytical parameters of the biosensors as well as a possi-
bility of new detection ways.

The work was supported by the Research and Development
Assistance Agency under the contract No. APVT-20-015904.
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Upd — underpotential deposition - je vylucovani kovii pfi
potencialech pozitivngjsich nez jsou jejich rovnovazné poten-
cidly v daném prostfedi. Vznikaji tenké (monoatomarni)
vrstvy elektronegativnich kovii (napt. Pb, T1, Bi) na elektro-
pozitivnéj§im materialu (drahych kovu jako Ag, Au,Pt). Stu-
dium velké fady systémi' ukazalo, Ze v piipadé polykrystalic-
kych substrat 1ze korelovat upd posun potencidlli, Ay ,
s rozdilem vystupni prace elektronu z kovového podkladu
(substratu) @g a tvorici se nanovrstvy (adsorbatu) ®,. Pfi-
blizn€ plati: AE.pq = 0,5 (Ds — D). Pii respektovani udéva-
nych hodnot vystupni prace elektroni (viz® kap. 8) jsou
v souladu s timto aproximativnim vztahem vysoké hodnoty
AEpq (1V a vice) pii vylucovani alkalickych kovi (lithia) na
polykrystalické médi, stiibie a zlaté (viz® ). V piipadé kombi-
nace jinych substrati a adsorbatt plati tato rovnice jen pfibliz-
né. Jednoznacné vysledky umoziuje elektrolyza na mono-
krystalech.

Spektralni metody a metoda STM pii skenovani vznik-
lych monovrstev dokazuji, Zze se jednd o velmi uspofadané
struktury. Pfedpoklada se, ze vylucovani elektronegativngjsi-
ho kovu na elektropozitivnéj§im podkladu umoziuje mala
hodnota Gibbsovy energie vazby mezi adsorbatem a podkla-
dem ve srovnani s AG, adsorbatu na podkladu stejného sloze-
ni. Napf. vazebna energie atomt Pb na Ag je mensi nez ener-
gie vazby Pb—Pb. Pouziti monokrystalického substratu umoz-
flyje také urcit rozsah pokryti substratu (stupen pokryti ®)
adsorbatem. Podle novéjii formulace” je posun potencialu upd
dan rozdilem potencialu elektrody tvofené kovem A a poten-
cidlem elektrody tvofené substratem S castecné pokrytym
adsorbatem A ve spoleéném elektrolytu obsahujicim ionty A*
v dostate¢né koncentraci. Hodnota AE,,q je déna rozdilem
potencialll kovu A na ,,mateifském® substratu A a téhoz kovu
na substratu S pfi stupni pokryti ©.

Teorie vyluCovani kovl pii pozitivnéjSich potencialech
nez jsou standardni pouZziva nejen termodynamické principy,
ale i vypocty elektronovych hustot na povrchu substrati (DF)
a termodynamickou statistiku pro rozlozeni adsorbatu na po-
vrchu substratu. Tvorba kodepositi dvou nebo vice kovi na
jednom podkladu® je lakavou aplikaci pro praxi. DileZité je
i zjiSténi Kkatalytické aktivity vznikajicich nanovrstev. Napf.
elektrooxidace glukosy v alkalickém vodném roztoku na mo-
nokrystalech zlata® z&asti pokrytych riiznymi adsorbaty (Ag,
Cu, Cd, Ru).
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Nowadays, a great part of research in the field of tita-
nium dioxide thin films application is focused to the prepara-
tion of self-cleaning windows. Two important phenomena
contribute to the main required properties of these films:
photocatalytic activity and superhydrophility.

Transparent TiO, layers were immobilised on pyrex
plates by dip-coating using sol-gel methods with three differ-
ent precursors: two organometallic (with acetic acid or acetyl-
acetone) and one inorganic («TigO12»).

The thickness of prepared films was measured by ellip-
sometry. An excellent repeatability of coating method was
observed. This measurement showed that the thickness of four
TiO, layers is equal to twice the thickness of two layers. The
index of refraction was determined as well. The layers pre-
pared from inorganic precursor are thinner, more dense and
they have a higher refractive index than layers from or-
ganometallic sol.

A solution of malic acid was chosen as a model com-
pound for study of the photocatalytic activity. Malic acid is
present as a product of partial oxidation in biomass and also
of other different process of degradation'”. Kinetic parame-
ters of malic acid degradation were calculated from HPLC
analysis of reaction solution. They correspond to Langmuir-
Hinshelwood model of kinetic behavior. It was observed, that
the reaction rate constant depends only on the layer thickness
in the case of precursor with acetyl acetone (ACAC) and for
inorganic precursor, too. On the other hand, the absorption
constants depend only on the type of precursor. It was found,
that the experimental values of reaction rate correspond well
with theoretical ones. The curves of reaction rate dependence
on irradiation time are very close for precursor with ACAC
and TigOy,. For the layers of precursor with acetic acid (AA),
the concentration of saturation wasn’t observed even for malic
acid reaction solution of 400 ppm.

Photoinduced hydrophilic properties were evaluated by
water droplet contact angle measurements. Before UV irradia-
tion, the layers from inorganic precursor exhibited higher
contact angles (about 50°) compared with organometallic
precursors (about 35°). After 30 minutes of irradiation, the
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contact angle values decreased to approximately 10° for all
types of precursor.

To characterize optical properties, the UV-VIS absorp-
tion spectra of each TiO, sample were taken and the average
UV absorption was calculated. The absorption at A, corre-
sponds to anatase phase. It was revealed, that there is a shift
of Amax value to higher wavelength and also increase in the
absorbance with increasing number of TiO, layer.

It was established, that smaller photoactivity, smaller
value of average UV absorption and smaller hydrophility of
layers prepared from inorganic precursor are a consequence of
their smaller thickness, higher density and therefore smaller
porosity compared to layers from organometallic precursors.
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PRED;K(“:Ni POSTUP STANOVENI ;(RIT}CKYCH
VELICIN UVNITR HOMOLOGICKYCH RAD

PAVEL CHUCHVALEC a JOSEF P. NOVAK

Ustay fyzikalni chemie VSCHT Praha, Technickda 1905,
166 28 Praha 6
pavel.chuchvalec@vscht.cz

Kritické veli¢iny predstavuji dilezité fyzikalné chemic-
ké parametry, které slouzi k charakterizaci latek, indikuji
potencialni primyslové vyuziti latky a jejichz znalost umoz-
fiyje prostiednictvim teorému korespondujicich stavi (TKS)
stanoveni jinych latkovych vlastnosti. V soucasné dob¢ neji-
plngjsi kompendium experimentalnich dat kritickych veli¢in
vzniklo na zakladé¢ projektu IUPAC 121/10/87 (a jeho pokra-
¢ovani 2000-026-1-100) s nazvem Critical Compilation of
Vapour Liquid Critical Properties'.

Vétsina dosavadnich experimentalnich metodik vyuzi-
vala vizualni pozorovani, existuji vSak i postupy zaloZené na
méfeni fyzikalnich parametrl (index lomu, permitivita, rych-
lost zvuku). Experimentalni problémy spojené se stanovenim
kritickych  veli¢in vy$8ich ¢lenit homologickych ftad
(nestabilita za podminek kritického stavu) vedly ke snaze
urcit tyto udaje extrapolaci z korela¢nich vztahii vyuzivaji-
postupy vychazeji z korelaci kritickych dat v zavislosti na
velikosti molekuly. Nasim cilem bylo ovéfit nékteré vybrané
metody a navrhnout postup vedouci ke spolehlivéjsi extrapo-
laci.

Teja® navrhl na zakladé experimentalnich dat korelatni
rovnice pro stanoveni kritickych veli¢in normalnich uhlovo-
dikt a alkohold. Hodnota kritického kompresibilitniho fakto-
ru vypoctena z takto urenych kritickych veli¢in vSak pro
slouCeniny s poctem uhlikti 18 a vice stoupd s rostoucim po-
¢tem uhlikll — coz je v rozporu s teorii. Pivodni Tejiv postup
tedy selhava, pokud se pouzije jako extrapolacni metoda.
Pri¢ina spoc¢iva v nevhodné zvoleném tvaru korelaéniho vzta-
hu pro kritickou teplotu a kriticky tlak, zatimco vztah pro
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kriticky objem, zaloZzeny na Lydersenové ptispévkové metode
je pro extrapolaci piijatelny. Byly testovany i jiné korela¢ni
metody pro urceni kritickych veli¢in uvnitt homologickych
fad normalnich uhlovodikt a alkohold. Velmi dobré vysledky
vykazala kombinace, kdy pro vypocet kritické teploty a kritic-
kého tlaku byla pouzita metoda Elhassana® a pro stanoveni
kritického objemu pivodni postup dle Teji. Takto navrzeny
kombinovany postup piedpovida spravné pribéh kritického
kompresibilitniho faktoru i pro uhlovodiky s poctem atomu 20
a vice.

Autori timto vyjadiuji podékovani za financni podporu této
prdce v ramci grantu MSMT ¢. 6046137307.
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TEPELNE KAPACITY: AKTUALIZACE A DOPLNEK
DATABAZE KRITICKY ZHODNOCENYCH
A DOPORUCENYCH DAT PRO CISTE KAPALINY

MILAN ZABRANSKY", ZDENKA KOLSKA"
a VLASTIMIL RUZICKA®

“Ustav fyzikdini chemie, Vysokd Skola chemicko-
technologicka, Technickad 5, 166 28 Praha, bKatedra chemie,
Prirodovédecka fakulta, Univerzita J. E. Purkyné, Ceské mla-
deze 8, 400 96 Usti nad Labem

milan.zabransky@vscht.cz, vlastimil.ruzicka@vscht.cz,
kolska@sci.ujep.cz

Tento projekt si klade za cil aktualizovat a doplnit dvé
publikace obsahujici doporucena data kalorimetricky méte-
nych tepelnych kapacit pro Cisté kapalné latky s teplotou tani
nizsi nez 573 K (cit.").

V soucasné dobé byly databaze obsahujici Gdaje pro
témet 2000 latek rozsiteny o nova data tepelnych kapacit, jez
byla publikovana v literatuie pfevazné v letech 2000 az 2006.
Jde o experimentalni udaje pro cca 500 Cistych kapalnych
latek z vice jak 200 literarnich zdroji. Nové byla databaze
roz§ifena o skupinu iontovych kapalin, jejichZ kalorimetricka
méfeni jsou v posledni dobé stale Castéji v odborné literatuie
publikovéna.

Vsechna sebrana data byla kriticky zhodnocena a z nich
byly vypocteny doporuc¢ené hodnoty tepelnych kapacit. Vy-
sledky uvedené formou parametrti teplotni zavislosti tepel-
nych kapacit budou soucasti zpravy k projektu IUPAC a bu-
dou publikovany v ¢asopise Journal of Physical and Chemical
Reference Data.

Nové vlozené tidaje budou slouzit také k urCeni parame-
tri piispévkovych metod™ vyvinutych pro odhad tepelnych
kapacit.

Tato prace je soucasti projektu IUPAC ¢. 2004-010-3-100
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a vyzkumného zameéru cislo MSM6046137307.
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FAZOVE PRECHODY V KANDYTECH

ANEZKA TRILCOVA®, IRENA IMRICHOVA®,
ANDRIY SYNYTSYA", MARTIN MARYSKA® a JANA
COPIKOVA®

“Centralni laboratore — laborator termické analyzy,® Ustav
chemie a technologie sacharidi, ¢Ustav skla a keramiky,
VSCHT Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6
trilcova@vscht.cz

Kandyty jsou necokoladové cukrovinky, kterou jsou
vyrabény odpafovanim roztokti sacharosy a Skrobového nebo
maltosového sirupu. Cukernd hmota s nizkym obsahem vody
3 az 5 % je ochucovana vhodnymi organickymi kyselinami,
aromaty a barvena. Kandytova hmota je amorfni hmota
a tudiz pti vyrobé a skladovani nesmi dochazet ke krystalizaci
cukrt, které tvoii kandytovou hmotu. Na kvalitu kandytd, tj.
senzorické vlastnosti a skladovatelnost, ma vliv jejich slozeni,
které pak ovliviiuje slozeni tuhé faze, teplotu skelné¢ho pre-
chodu a hygroskopicitu.

Pomoci modelovych pokusti byl sledovan vliv slozeni
kandytl na jejich teplotu skelného prechodu a hygroskopicitu.
Kandytové hmoty se navzajem liily svym slozenim, pouzi-
tym sirupem a obsahem tohoto sirupu. Kandyty byly pfiprave-
ny bez kyselin, s kyselinou citronovou a s kyselinou mlé¢nou.
Pomoci polarizaéni mikroskopie, rentgenové difrakce a dife-
rencialni skenovaci kalorimetrie byla prokazovana nezadouci
pritomnost krystalické faze v cukrovinkarskych hmotach.
Diferencialni skenovaci kalorimetrie slouzila rovnéz ke stano-
veni teploty skelného pfechodu a teploty tani pfitomnych
krystali. Teplota skleného pfechodu se v souladu s teore-
tickym vypodétem pohybovala kolem 60 °C a byla siln€ ovliv-
fnovéana pfitomnosti nezadoucich krystali sacharosy. Neza-
douci ptitomnost krystalll sacharosy byla prokazana u témer
vSech komercnich vzorki z rozsdhlého souboru.

Tato prace vznikla za podpory projektu MSM 6046137305.
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KVANTITATIVNI VZTAHY MEZI STRUKTUROU

A BIOLOGICKOU AKTIVITOU (QSAR) POLUTANTU
POMOCI BINARNICH (FINGER PRINT)
DESKRIPTORU

JOSEF TROGL* JAROSLAVA HALOVA®,
GABRIELA KUNCOVA?, LENKA KUBICOVAY,
PATRIK PARIK®, KATERINA DEMNEROVA®,
STEVEN RIPP' a GARRY S. SAYLER'

“ Ustav chemickych procesit AV CR, Rozvojovd 135, 165 02
Praha 6, b Ustav anorganické chemie AV CR, 250 68 Rez

u Prahy 1001, ¢ Ustav biochemie a mikrobiologie, Vysokd
Skola chemicko-technologicka Praha, Technicka 3, 166 28
Praha 6, ¢ Ustav anorganické a organické chemie Univerzity
Karlovy, Fakulta farmacie v Hradci Krdlové, Heyrovského
1203, 500 05 Hradec Kralové, ¢ Katedra organické chemie,
Univerzita Pardubice, ném. Cs. legii 565, 532 10 Pardubice,
! Center for Environmental Biotechnology, 676 Dabney Hall,
University of Tennessee Knoxville, Tennessee 37996, USA
trogli@email.cz , halova@iic.cas.cz

Byla testovana sada cca 100 substituovanych naftalenti
a derivatd salicylové kyseliny pro uéeni selektivity biosenzoru
zalozeného na bioluminiscenci geneticky modifikované bak-
terie Pseudomonas fluorescens HK44 (cit."), jejiz biologicka
aktivita byla popsana pomoci dvou binarnich deskriptort
(Sviti a Tox). Pro potfeby metody GUHA byla struktura polu-
tantl popsana pomoci tzv. binarnich (fingerprint) deskriptort,
nabyvajicich pouze hodnot 0 resp. 1, podle toho, zda testova-
na latka ma nebo nema dany strukturni motiv. Pouzitim free-
ware GUHA+ (www.cs.cas.cz) byly generovany hypotézy
o souvislosti mezi jejich strukturou a bioluminiscenéni ode-
zvou.

Tato prace vznikla za podpory grantu 104/05/2637 Grantové
agentury CR a AV CR —vyzkumny zamér AVOZ40320502.
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MODERNE METODY PRIAMEJ
(BEZROZKLADOVEJ) ATOMOVEJ SPEKTRO-
METRIE: JE MOZNY NAVRAT OBLUKOVYCH
VYBOJOV DO SPEKTROCHEMICKYCH
LABORATORII POPRI ETV-ICP-OES ?

KAROL FLORIAN, JURGEN HASSLER, SILVIA
RUZICKOVA a VLADISLAVA BOKOVA

Katedra chémie Hutnickej fakulty Technickej univerzity
v KoSiciach, Letna 9, SK-042 00 Kosice,Slovensko
Karol Florian@tuke.sk

Postupy priamej, Cize bezrozkladovej atomovej spek-
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troskopie su tak staré, ako samotna tato metdéda. Zname ne-
dostatky kombinécie budenia v obliku jednosmerné¢ho prudu
so spektrografickou vyhodnocovacou technikou — jednej
z vyznamnych metdd analyzy praskovych nevodivych mate-
ridlov eSte v 70-tych rokoch minulého storocia viedli k jej
postupnému zaniku, a to aj v doésledku prudkého rozvoja me-
tod zalozenych na modernych plazmatickych zdrojoch bude-
nia, prednostne ICP a vykonnych spektrometroch. Spektro-
chemici sa v tomto obdobi orientovali na rychle a spol'ahlivé
metody roztokovej analyzy, s jednoduchou analytickou kalib-
raciou.

Rastuci zaujem o spolahliva analyzu materialov, ktoré
svojimi vlastnostami nie st najvhodnejsie pre roztokové me-
tody, priniesol jednak vyvoj najrozmanitejich' tandemo-
vych technik (oddelené vyparenie vzorky a nasledné budenie
po transporte do budiaceho média), z ktorych sa najviac pre-
sadila kombindcia elektrotermického vyparenia a budenia
vindu¢ne viazanej plazme (ETV-ICP)*’, jednak k oZiveniu
starej techniky budenia v obliku jednosmerného pradu za
modernych podmienok®. Ked’2e pri ETV-ICP je maximal-
ne dosiahnutelna teplota okolo 2800 °C, je potrebné pri
analyze vdcSiny materialov z oblasti modernej keramiky pou-
zitie aditiv, alebo Specidlnej pracovnej atmosféry.
V oblukovom vyboji oproti tomu je dosiahnutelna teplota
okolo 4000 °C a ziadna tprava vzorky nie je nutnd. Z tohto
faktu vznikla aj myslienka tandemovej techniky’, kde sa vzor-
ka vypari v Specialnej oblikovej cele a potom budi v jedno-
duchom plazmovom zdroji v tvare U — podl'a Marinkovic¢a®.

Prednéska je venovana porovnaniu tychto troch spektro-
chemickych technik na zaklade konkrétnych metodik.

Tato praca vzmikla za podpory grantu APVV SR C.
20-009404, grantu VEGA ¢ 1/3149/06, ako aj projektu DAAD
¢ 11/2005.
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ZMENY NA POVRCHU CASTICE UHLI PRI
NiZKOTEPLOTNI OXIDACI

VACLAV SLOVAK, ROMAN MARSALEK
a BOLESLAV TARABA

Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Ostravska Univerzi-
ta v Ostrave, 30. dubna 22, 701 33 Ostrava
vaclav.slovak@osu.cz

Prispévek je zaméfen na nezavislé potvrzeni zjisténi, ze
pfi tzv. kritické teploté samovzniceni uhli dochazi ke zméné
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Obr 1. Zavislost zeta potencialu ¢astice uhli na teploté jeho
oxidace

chemismu interakce kysliku s uhlim'.

K experimentim bylo pouzito ¢erné uhli o zrnitosti
< 0,06 mm. S uhlim byla nejprve provedena neizotermni ter-
micka analyza (TG/DTA) jeho oxidace v atmosféie se zvyse-
nym obsahem kysliku (80 % O,) v rozsahu teplot 30—-170 °C
s vyuzitim metodiky korekce jinym vzorkem®. Vyhodnoceni
Arrheniovskych zavislosti rychlosti zmény hmotnosti i rych-
losti uvolnovani tepla ukazaly, ze pti kritické teploté samo-
vzniceni (asi 110 °C) dochdzi ke zméné kinetiky oxidace
(zvyseni aktivacni energie).

Pomoci izotermni termické analyzy byly piipraveny
vzorky oxidované po dobu 30 min pfi konstantni teploté (50,
70, ..., 170 °C). I vyhodnoceni rychlosti zmény hmotnosti pti
izotermickych experimentech ukazalo zménu kinetiky oxida-
ce pii teploté 110 °C.

Pro pripravené oxidované vzorky uhli byl zméten zeta
potencial (ve vodné suspenzi pufrované na pét riznych hod-
not pH vintervalu 1-4). Zavislost primérmé hodnoty zeta
potencidlu na teploté¢ oxidace ukazuje (obr. 1), ze s rostouci
teplotou dochazi nejprve ke zvyseni hodnoty tohoto paramet-
ru, ale od teploty 90-100 °C je zietelny pokles zeta potencia-
lu. Tento pozorovany zlom ve vlastnostech povrchu uhli svéd-
¢i o tom, Ze pii teplotach kolem 100 °C dochazi ke zméné
povrchového naboje oxidovaného uhli, coz muze byt disled-
kem zmény v mechanismu interakce kysliku s uhlim.

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR 105/06/0630.
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SPEKTROSKOPIA A CHEMICKA VIZUALIZACIA
POVRCHOYV BIOLOGICKYCH VZORIEK

MONIKA ARANYOSIOVA™*’, DUSAN CHORVAT?,
ALZBETA CHORVATOVA®, CSABA BIROY, MARTIN
KOPANI®, JAN JAKUBOVSKY®, MIROSLAV
MICHALKA® a DUSAN VELIC*®

“ Medzindrodné laserové centrun, Ilkovicova 3, 841 01 Brati-
slava, Slovenskd republika, b prirodovedecka fakulta, Univer-
zita Komenského, Mlynska dolina, 842 15 Bratislava, Sloven-
ska republika, © Research Centre of Saine-Justine Hospital,
Montreal, Canada, ¢ Fakulta matematiky, fyziky a informatiky,
Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842 15 Bratislava,
Slovenskd republika, © Lekdrska fakulta, Univerzita Komenské-
ho, Mlynska dolina, 842 15 Bratislava, Slovenska republika
aranyosiova@ilc.sk

Technika hmotnostnej spektrometrie sekundarnych io-
nov, SIMS (secondary ion mass spectrometry), sa pouzila na
analyzu biologickych vzoriek ako je mozgové a srdcové tka-
nivo a srdcové bunky. Motivaciou je néjst’ chemické rozdiely
medzi zdravym a chorym tkanivom, resp. bunkami a predsta-
vit' SIMS analyzu ako mozny diagnosticky nastroj na indika-
ciu chorob.

Principom SIMS analyzy je bombardovanie povrchu
vzoriek vysoko energetickymi i6nmi. Z povrchu vzoriek sa
emitujii atomy, klastre a molekuly vo forme sekundarnych
i6nov. Analyza sa uskuto¢nuje na zaklade ich doby letu, pod-
l'a ktorej mozno 16ny s rovnakou kinetickou energiou separo-
vat’ podl'a ich hmotnosti'. Experimenty sa uskuto¢nili na pri-
stroji TOF-SIMS IV (ION-TOF, Muenster, Germany) a ako
primarne i6ny sa pouzili zlaté iony Au' a Au;” s energiou 25
keV. Vyskum srdcovych buniek a tkaniva bol zamerany na
identifikaciu fosfolipidov, cholesterolu a inych biologicky
relevantnych molekil a ich distribuciu na povrchu vzorky?.
V pripade mozgového tkaniva iSlo o chemické rozliSenie
zdravého tkaniva a tkaniva postihnutého chorobou Behcet.
Rozdiely sa nasli najmi v obsahu a pritomnosti anorganic-
kych zlugenin Al a Si°.

Technika SIMS ma potencial byt’ pouzivana aj pre medi-
cinske ucely na diagnostiku choréb na zéklade nameranych
chemickych rozdielov vzoriek.

Praca vznikla za podpory grantov VEGA 1/2447/05, VEGA
1/3577/06 a APVT-20-029804.
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MANAGEMENT JAKOSTI JAKO SOUCAST VYUKY
ANALYTICKE CHEMIE

ZBYNEK PLZAK

Ustav anorganické chemie AV CR, 250 68 Rez
plzak@iic.cas.cz

Analytické laboratofe jsou v soucasné dob& nuceny
uplatiiovat soubor opatieni, kterymi by dokumentovaly a pro-
kazovaly spravnost svych vysledku. Je tomu tak proto, Ze vice
nez 60 % dat, na zakladé kterych jsou c¢inéna rozhodnuti
v obchodni sféfe a v péc¢i o zivotni prostiedi a zdravotnictvi,
pochézi z chemickych analyz. Absolventi vysokoskolského
studia by méli byt vybaveni znalostmi, které jim pomohou se
v praxi orientovat v této situaci, kdy laboratofe musi nejen
produkovat spravné vysledky, ale i byt pfipraveny dokumen-
tovat, jakd systematickd opatfeni provadéji na zabezpeceni
kvality vysledkd. ZkuSenosti s ukolem vybavit absolventy
specializace analytickd chemie, chemie zivotniho prostiedi
a specializace klinickd a toxikologickd analyza zakladnimi
znalostmi a nastroji komplexniho managementu jakosti
(validace metod, akreditace, metrologicka navaznost, odhady
nejistot, systematickd péce o instrumentaci a pod.) vedla
k formulaci pfedmétu s timto zamétenim, prednaseném auto-
rem tohoto pfispévku v rozsahu 2 hodin tydné v ramci jedno-
ho semestru na VSCHT a UK. Optimalizace obsahu vyuky
dospéla k nasledujici naplni, ktera je pro rizné specializace
modifikovana jak zamétenim piikladd, tak hloubkou pojedna-
ni.

1. Koncepce, principy a nastroje managementu jakosti
v analytické laboratofi
Narodni a mezinarodni standardizace, zkouSeni a certifi-
kace vyrobku, odpovédnost za vyrobek
Systémy managementu jakosti - ISO 9000+, ISO 17025,
ISO 15189, akreditace, OECD, Spravna laboratorni praxe
— jejich hlavni rysy, porovnani a uplatnéni v analytické
laboratofi
Cesky akreditatni systém, zafazeni do mezinarodniho
ramce, postup pii akreditaci
Prirucka jakosti, principy fizené dokumentace
Validace analytickych postupti
Metrologie v chemii, legalni metrologie, metrologicka
navaznost
Referencni materialy, jejich pouZiti a ptiprava, databaze
COMAR
. Nejistoty méteni, porovnani s limitnimi hodnotami
10. Zpusoby odhadu nejistot méfeni u analytickych stanoveni
11. Rizeni jakosti, statisticka regulace, regulaéni diagramy
12. Mezilaboratorni studie, zkouSeni zpusobilosti, externi
hodnoceni kvality
Analyticka instrumentace, validace, kvalifikace, validace
softwaru
Uloha mezinarodnich organizaci v oblasti kvality analy-
tickych méfeni

2.

3.

13.

14.
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AKTUALNI ULOHY V CINNOSTI DIVIZE
ANALYTICKE CHEMIE EVROPSKE ASOCIACE PRO
CHEMICKE A MOLEKULARNI VEDY (DAC/
EUCHEMS — DIVISION OF ANALYTICAL CHEMIS-
TRY OF THE EUROPEAN ASSOCIATION FOR
MOLECULAR AND CHEMICAL SCIENCES) A
DIVIZE ANALYTICKE CHEMIE IUPAC (ACD/IUPAC
- ANALYTICAL CHEMISTRY DIVISION OF IUPAC)

JAN LABUDA® a JIRI BAREK"

“ Ustav analytickej chémie, Fakulta chemické a potravindr-
skej technologie, Slovenska technicka univerzita v Bratislave,
812 37 Bratislava, b Katedra analytické chemie, Prirodove-
decka fakulta, Univerzita Karlova v Praze, Albertov 6,

128 43 Praha 2

Barek@natur.cuni.cz

Cilem tohoto pfispévku je informovat ¢eské i slovenské
ucastniky sjezdu o aktivitach v ndzvu uvedenych mezinarod-
nich organizaci v oblasti vyuky analytické chemie, nazvoslo-
vi, pofadani mezinarodnich konferenci a koordinace mezina-
rodni spoluprace. DAC EuCheMS sdruzuje zastupce vice nez
30 evropskych chemickych spolecnosti z oblasti analytické
chemie a podili se na organizaci fady konferenci, piipravé
riznych materidlu z oblasti analytické chemie a sladovéni
vyuky v této oblasti vramci celé Evropy. Podrobnosti viz
http://www.dac-fecs.org/.

Asi 1200 chemikov z celého sveta sa na volontier-
skom principe podiel’a na vedeckej praci organizacie Interna-
tional Union for Pure and Applied Chemistry, IUPAC, ato
v ramci jej 8 divizii (vytvorenych podla chemickych discip-
lin) a operaénych vyborov. Cinnosti a novinkam IUPAC sa
dvojmesaéne venuje magazin Chemistry International. Divizia
Analytickej Chémie, ACD (V), zalozena v r. 1949, katalyzuje
interakcie medzi vedeckou komunitou a uzivatel'mi analytic-
kej metodologie a udajov, medzindrodnymi organizaciami
(IAEA, OECD, WHO), akredita¢nymi organmi (ISO), orgén-
mi pre Standardizaciu (BIPM, NIST) a chemickymi spoloc-
nost’ami. Blizsie viz http://iupac.org/divisions/V/index.html.

1L-23
VZTAH OBSAHU METALOTHIONEINU K PRUBEHU
NADOROVEHO ONEMOCNENT

ONDREJ BLASTIK?, MICHAL SVOBODA?, HANA
BINKOVAP®, ZUZANA HORAKOVA®, RICHARD
SALZMAN®, VOJTECH ADAM™, DAVID POTESIL*®
a RENE KIZEK®

* Ustav chemie a biochemie, AF Mendelovy zemédeélské

a lesnické univerzity v Brné, Zemédélska 1, 613 00 Brno,
bKlinika otorinolaryngologie a chirurgie hlavy a krku, Fakult-
ni nemocnice u sv. Anny v Brné, Pekarska 53, 656 91 Brno,
“Katedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta, Masary-
kova univerzita v Brné, Kotlarska 2, 611 37 Brno
kizek@sci.muni.cz

Podle Svétové zdravotnické organizace (WHO) je kaz-
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dym rokem ve vyspélych zemich diagnostikovano asi 11 mili-
ontl piipadii onemocnéni malignim nadorem. I v CR byl vy-
hlaSen program zaméfeny na pokles vyskytu zhoubnych one-
mocnéni, ktery se ma, kromé jiného, zaméfit na zlepSeni vcas-
né diagnostiky. Nejnovéjsi vyzkumy naznacuji, ze existuje
vztah mezi mnozstvim metalothioneinu a rychlosti rozvoje
zhoubného nadoru. Metalothioneiny (MT) patii do skupiny
intracelularnich, nizkomolekularnich na cystein bohatych
proteinii o molekulové hmotnosti od 6-10 kDa (cit.'?). Cilem
nasi prace bylo objasnit, jaky vztah ma hladina MT k prab¢hu
nadorového onemocnéni. U pacientid se zhoubnymi nadory
hlavy a krku neni v soucasné dob¢ k dispozici zadny vhodny
nadorovy marker. Studovali jsme obsah metalothioneinu ve
vzorcich plné krve a krevniho séra u nemocnych se zhoubny-
mi nadory a zdravych dobrovolnikii. Analyza byla provedena
pomoci Brdickovy reakce. Bylo analyzovéano vice jako 100
krevnich sér a plné krve pacientl s riznymi druhy zhoubnych
nadort (melanom, lymfoidni leukémie, zhoubny nador prsu,
plic, $titné zlazy, ledviny, jicnu a tlustého stfeva, a nadory
v oblasti hlavy a krku)**. Nage vysledky ukazuji, Ze hladina
MT (od 1,5 do 3,5 umol dm™) je u viech studovanych nado-
rovych onemocnénich zvys$ena ve srovnani s kontrolnim vzor-
kem (kolem 0,6 pmol dm™), v piipadé lymfoidni leukémie
a zhoubného nadoru plic dokonce vice jak pétkrat. Ziskané
experimentalni vysledky naznacuji, ze studium hladiny MT
u onkologickych pacientli je nejen zajimavé z hlediska obec-
ného poznani, ale pfinasi i nové poznatky pro pochopeni 1é-
¢ebné odpovédi.

Prispévek vznikl za podpory grantu GA CR 525/04/P132
a FRVS 699/F4a.
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PROCES V¥TVARENi REZISTENCE vUCI
PLATINOVYM CYTOSTATIKUM
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Z tady klinickych studii je znamo, Ze rezistence vici
cytostatikim je vaznou komplikaci 1é¢by nemocnych se
zhoubnymi nadory. Rezistence nadorovych bunék k cytostati-
kim vznika riznymi mechanismy a cely proces je na trovni
buniky zcela jisté multifaktorialni. Obzvlasté komplikovana je
terapie nadorového onemocnéni v ptipadé mnohocetné 1ékové
rezistence (MDR; multidrug resistance). NaSe prace se zam¢-
fuje na studium ulohy metalothioneinu v procesu vzniku re-
zistence vici protinddorovym lé¢ivim predevSim na bazi
platiny. Byly pouZity neuroblastomové bunééné linie re-
zistentni a senzitivni k cisplating. Linie jsme charakterizovali
v zavislosti na aktivité intracelularnich esteras a obsahu meta-
lothioneinu. V experimentu byla testovana detekce poctu
zivych buné¢k ve vzorcich pomoci sledovani aktivity intracelu-
larnich esteras'. Na zakladé znamého poétu bunék, které byly
homogenizovany v daném objemu, byly do reakéni smési pro
stanoveni intracelularnich esteras vnaSeny ekvivalenty poctu
bunék. U senzitivnich bunéénych linii byla aktivita esteras
vyrazn¢ vys§i v porovnani s kulturou rezistentni bunééné
linie. Detekovana aktivita intracelularnich esteras byla piimo
umérna poctu bunék a limit detekce se pohyboval asi kolem
600 bunck pro senzitivni neuroblastomové kultury a asi kolem
1000 bungk pro rezistentni bunééné kultury. Dale byla sledo-
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vana zména hladiny metalothioneinu u téchto linii pomoci
nami navrzeného elektroanalytického stanoveni®. Z nasich
predeslych experimentalnich praci je zfejmé, Ze interakce
mezi3 4platinovym lé¢ivem a metalothioneinem je pomérné
silna™".

Piispévek vznikl za podpory grantii RASO 8/2005, GA CR
525/04/P132 a MSMT ¢.0021620813. Ddle autori dékuji za
pomoc pri analyze esteras Dr. Viteckovi, Dr. Petiekovi a prof.
Eckschlagerovi za poskytnuti bunécnych linii.
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EXPLORATORNA ANALYZA VYBERU
SPEKTRALNYCH CIAR TANDEMOVEJ METODY
KOMBINACIE ELEKTROTERMICKEJ ATOMIZACIE
A BUDENIA V INDUKCNE VIAZANEJ PLAZME

VLADISLAVA BOKOVA“,, {URGEN HASSLER",
PETER BARTH", MIKULAS MATHERNY"
a KAROL FLORIAN®

“ Katedra chémie, Hutnicka fakulta, Technickd univerzita

v Kosiciach, Letna 9, 042 00 Kosice, Slovenska republika,

b Elektroschmelzwerk Ceramics GmbH & Co. KG, Ceradyne
Inc., P.O.Box 1526, 87405 Kempten, Germany
viadislava.bokova@tuke.sk

Exploratérnej analyze vyberu spektralnych ¢iar sa podro-
bili vysledky rutinnych kontrolnych analyz keramického Stan-
dardného materialu bornitridu tandemovou technikou ETV-
ICP-OES. Analyzy boli vykonané v priemyselnom laboratoriu
firmy ESK Ceramics GmbH & Co., Kempten, SRN,
a uskutocnili sa za pouzitia spektralneho zariadenia pozosta-
vajuceho z automatického podavaca vzorick AWD-10/50,
grafitovej piecky ETV 4000 a ICP spektrometra IRIS Intre-
pid II XSP. Kontroloval sa obsah znecistujucich prvkov (Al,
Ca, Fe, Na, Si, Ti, Zr).

Z koncentra¢nych hodnét ziskanych opakovanymi mera-
niami identickej vzorky v priebehu piatich mesiacov bol vy-
tvoreny stbor tdajov, ktory bol $tatisticky vyhodnocovany’
programom QC Expert 2.5™ (Trilobyte)’. Najskor boli krabi-
covym grafom identifikované extrémne koncentraéné hodno-
ty. Boli overené aj Q-Q grafom a nasledne vylucené zo stibo-
ru dat. Q-Q graf sa opieral o diagnostiku normality rozdelenia
intenzitnych hodnét a extrémnych bodov, ktoré v koncovych
hodnotach vybocuju z priamkového tvaru. Toto vylacenie
bolo kontrolované i diagramom rozptylenia. Nakoniec bol
redukovany stibor komplexne tatisticky vyhodnoteny. Dalgia
optimalizacia pdvodného suboru sa opierala o sledovanie
identity aritmetického priemeru, medianu, modusu a polo-
sumy. Nakoniec bola hodnotend normalita a homogenita si-
boru.

Vylucenie odl'ahlych hodnét v pripade Al, Fe a Ti zlepsi-
lo iba hodnoty RSD, ale signifikantné zlepSenie ostatnych
zakladnych hodnotiacich parametrov nenastalo. Na druhej
strane v pripade Ca aNa vylu€enie viedlo k vyznamnému
zlepSeniu vSetkych Statistickych parametrov. V pripade Zr
vylucenie odl'ahlych hodnét situaciu zhorSilo. Tento kuriézny
pripad mozno vysvetlit tym, ze merania sa uskuto€nili
v oblasti hranice stanovenia zirkénu.

Tato prdca vznikla za financnej podpory grantového projektu
VEGA ¢. 1/3149/06 ako aj projektu DAAD 11/2005.
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VYVOJ NOVEJ METODY NA PRIAMU ANALYZU SiC
TECHNIKOU ETV-ICP-OES V PRIEMYSELNEJ
PRAXI

VLADISLAVA BOKOVA®, JUR’GEN HASSLER",
PETER BARTH"” a KAROL FLORIAN®

“ Katedra chémie, Hutnicka fakulta, Technickd univerzita

v Kosiciach, Letna 9, 042 00 Kosice, Slovenska republika,

b Elektroschmelzwerk Ceramics GmbH & Co. KG, Ceradyne
Inc., P.O.Box 1526, 874 05 Kempten, Germany
viadislava.bokova@tuke.sk

Keramické materiadly su vd’aka svojim vlastnostiam §iro-
ko vyuzivané v priemysle. Ich vlastnosti a Specifikd priemy-
selnej vyroby (finanéné a casové aspekty) vSak kladu vysoké
naroky na sposob analyzy tychto materialov.

V priemyselnom laboratériu firmy ESK Ceramics GmbH
& Co., Kempten, preto vznikla potreba vyvoja novej metody
na analyzu jedného z vyrabanych materidlov — SiC.
V sucasnosti sa vyuziva technika DC-ARC-OES, ktora posky-
tuje spolahlivé vysledky, ale je ¢asovo narocnejSia a neda sa
plne automatizovat’ na rozdiel od techniky ETV-ICP-OES,
ktora sa tu uz uspeSne vyuziva na analyzu materidlu BN
a poskytuje vysSiu presnost (RSD pre DC-ARC 5-15 %,
RSD pre ETV-ICP 2-7 %).

Predbezné vyskumy potvrdili moznost' stanovenia zne-
Cistujucich  prvkov v SiC  metéodou  ETV-ICP-OES
a nasledujucou ulohou bolo preverit' spravnost zvolenych
podmienok stanovenia.

Prvym krokom bola kontrola zvolenych spektralnych
¢iar ziadanych prvkov z hl'adiska spektralnych interferencii
a spravneho nastavenia meranej integracnej oblasti pikov.
V druhom kroku boli hodnotené rozdiely smernic kalibrac-
nych priamok pri pouziti roztokovych a tuhych Standardov
v zavislosti na zmene pdvodnych experimentalnych podmie-
nok (teploty vyparovania v grafitovej piecke, prietoku nosné-
ho apomocného plynu, vzdialenosti medzi Gstim ,heating
tube“ grafitovej piecky a transportnej trubice do ICP a teploty
plazmy). Snahou bolo najst’ idedlne podmienky, pri ktorych
by sa smernice zhodovali.

Vysledky ukézali, ze povodné podmienky pre analyzu
SiC ato vykon generatora plazmy 1150 W, prietok nosného
plynu 0,385 1 min™!, prietok pomocného plynu 0,135 1 min",
teplota elektrotermického vyparovania 2200 °C a vzdialenost’
medzi Gstim ,heating tube* grafitovej piecky a transportnou
trubicou do ICP 0 mm =+ 0,1 mm, boli najvyhovujucejsie
arozdiely vsmerniciach kalibra¢nych priamok pre tuhé aj
roztokové Standardy boli najmensie.

Tato praca vznikla za financnej podpory grantového projektu
VEGA ¢. 1/3149/06 ako aj projektu DAAD 11/2005.
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STUDIE ELEKTROCHEMICKE METHOXYLACE
4-METHYLANISOLU V PROSTREDi METHANOLU
A 1-ETHYL-3-METHYLIMIDAZOLIUM
ETHYLSULFATU

TOMAS BYSTRON" a KAREL BOUZEK

Ustav anoragnické technologie, VSCHT Praha, Technickd 5,
166 28 Praha 6

tomas.bystron@vscht.cz

Elektrochemicka syntéza predstavuje pramyslové etablo-
vanou technologii vyroby 4-methoxybenzaldehydu (4-MBA),
dalezitétho meziproduktu pii syntéze polosyntetickych anti-
biotik. Vlastni syntéza je zalozena na anodické methoxylaci
4-methylanisolu (4-MA). Meziproduktem oxidace je
4-methoxybenzylmethyl ether, ktery je dale methoxylovan na
4-methoxybenzaldehyd dimethyl acetal. Ten posléze v kyse-
1ém prostiedi podléha hydrolyze za vzniku 4-MBA.

V souCasnosti zavedena syntéza probihd v prostredi
methanolu ptedstavujiciho jednu z reagujicich komponent za
pouziti KF jako nosného -elektrolytu. Pouziti methanolu
v sob¢ skryva n€kolik nevyhod. Mezi nejvyznamnéjsi patii
nakladnéd separace produktu ze syntézniho roztoku a skutec-
nost, ze methanol, ktery je pfitomen v reakéni smési ve vel-
kém pirebytku, mize podléhat nezadoucim elektrodovym
reakcim. Mozné feSeni tohoto problému piedstavuje pouziti
iontové kapaliny (IL) jako syntézniho prostfedi. IL je obecné
oznaceni pro slouceniny iontového charakteru, jejichz teplota
tani je nizsi nez 100 °C. IL jsou vétSinou tvoreny organickym
kationtem a organickym nebo anorganickym aniontem.
V posledni dobé& roste zijem zejména o IL, které existuji
v kapalném stavu jiz za pokojové teploty (tzv. Room Tempe-
rature IL-RTIL) a jsou stabilni na vzduchu. Pouziti tohoto
prostiedi pro elektrochemickou syntézu v sob¢ skryva nékolik
vyhod. IL maji dostate¢nou iontovou vodivost a jejich pouziti
tak obvykle vede ke snizeni spotieby elektrické energie,
umoziuje davkovat reakéni slozky ve stechiometrickém po-
méru a zvySuje tak selektivitu reakce a predevs§im diky své
charakteristické vlastnosti, tj. zanedbatelnému tlaku par nad
hladinou, minimalizuji ndklady na separaci produktu. Zasadni
nevyhoda pouziti IL spo¢ivd v omezeném rozsahu elektrodo-
vych potencialti, ve kterém tyto latky zistavaji stabilni.
Vzhledem k vysoké cené téchto latek je nezbytna jejich dlou-
hodobé recyklace a ptipadna postupna degradace v disledku
prekroceni potencidlovych mezi stability by znamenala neu-
nosné provozni néaklady procesu.

V ramci této prace byla provedena zakladni voltamet-
ricka studie anodické methoxylace 4-MA v prostfedi metha-
nolu s chloristanem lithnym jako nosnym elektrolytem.
Paralelné byla charakterizovana stejnd anodova reakce
v prostiedi 1-ethyl-3methylimidazolium ethylsulfatu (EMIM
ES) jako zastupce RTIL. V ramci piedkladané prace bude
prezentovano vzajemné srovnani pribéhu studované reakce
v uvedenych prostedich a vyhodnoceni pfinosu pouziti RTIL
oproti klasickému rozpoustédlu.
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FLUORESCENCE HUMINOVYCH KYSELIN

S OHLEDEM NA JEJICH SUPRAMOLEKULOVOU
STRUKTURU

HANA (VJECHLOVVSKA.VNADEVZDA FASUROVA, MI-
LOSLAV PEKAR a JIRi KUCERIK

Fakulta chemicka, Vysoké uceni technické v Brné, Purkyrova
118, 612 00 Brno
cechlovska@fch.vutbr.cz

Tradi¢ni pohled na strukturu huminovych kyselin je
zalozen na ptedpokladu, ze se jednd o polydisperzni mak-
romolekularni systém. Tento pohled byl a doposud také je
zakladni premisou pii tradi¢nim vyhodnocovani jejich fluo-
rescencnich spekter. V posledni dobé jsou huminové kyseliny
popisovany jako smés relativné malych (< 1000 Da) hetero-
gennich molekul drzicich pohromadé slabymi disperznimi
silami a vodikovymi vazbami.

Cilem této prace je sledovat vliv riznych latek na syn-
chronni  fluorescen¢éni  spektra  huminovych  kyselin
a diskutovat indukované zmény v souvislosti struktura-typ
pridané latky. TradiCni interpretace fluorescencnich spekter
byla zalozena na poznatku, ze jednotlivé piky mohou byt
ptipsany superpozicim jednotlivych fluorofornich skupin ¢i
molekul. Napt. piky v oblasti pod 480 nm byly pfipisovany
strukturam hydroxychinolinu a derivatim kumarinu. U pikd
v oblasti nad 480 nm bylo usuzovano na pfitomnost skupin
polyaromatickych sloucenin s poctem 5 a vice cykli. Predpo-
kladala se 1 piitomnost perylenu, ktery poskytuje emise
v oblasti kolem 480—-500 nm (cit.").

Byl sledovan vliv kyseliny propionové a kyseliny chloro-
vodikové na synchronni spektra fluorescence huminové kyse-
liny izolované z jihomoravského lignitu. Je znamo, Ze kyseli-
coz podporuje tvorbu vodikovych mustkl a rekonformaci
predevsim polarnich ¢asti molekul. Kyselina propionova pak,
diky pfitomnosti hydrofobniho uhlikového fetézce, ovliviiuje
kromé polérnich ¢asti i ¢asti nepolarni a zptisobuje i separaci
hydrofébnich (alifatickych i aromatickych) domén?.

Vysledky nasi prace naznacuji, ze emise tradiéné pfifa-
zovan¢ jednotlivym strukturdm jsou spise diisledkem agregac-
nich vlastnosti mensich huminovych molekul tvoticich vlivem
hydrofébniho efektu zdanlivé vysoce aromatické struktury;
vysledny zaznam je pak funkci jak primarni, tak i sekundarni
struktury huminovych latek.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT 104/03/D135.
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“ UNESCO Laborator elektrochemie Zivotniho prostiedi,
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Albertov 6, 128 43 Praha 2, b Department of Chemistry, Sel-
cuck University, Kampus, 120 31 Konya, Turkey
barek@natur.cuni.cz , karel.cizek@email.cz

Do skupin latek, které jsou zvlasté nebezpecné Zivotni-
mu prostiedi z diivodu karcinogennich ucinkt, patii nitrované
polycyklické aromatické uhlovodiky (NPAH) a jejich aminoa-
nalogy (APAH). V tomto pfispévku bude vénovana pozornost
3-nitrofluoranthenu (3-NF), jehoz vyskyt byl zaznamenan
v nejriznéjSich environmentalnich matricich, zvlasté pak
v emisich spalovacich procesti!, a 3-aminofluoranthenu
(3-AF), ktery je hlavnim metabolitem biotransformace 3-NF
v zivych organismech. 3-NF i 3-AF obsahuji elektrochemicky
snadno redukovatelnou resp. oxidovatelnou skupinu, a proto
1ze pro jejich stanoveni s vyhodou pouzit moderni elektroche-
mické metody jako diferen¢ni pulsni voltametrii (DPV) ¢i
adsorp¢ni rozpoustéci voltametrii (AdSV).

Cilem této prace bylo nalézt optimalni podminky pro
voltametrické stanoveni 3-NF a 3-AF. K tomuto ucelu byla
pouzita pastova uhlikova elektroda (CPE) a elektroda ze skel-
ného uhliku (GCE). Ob¢ pracovni elektrody jsou bezné
a Siroce uzivané v soucastné elektrochemii a umoznuji detekei
oxidovatelnych i redukovatelnych latek ve vodném i nevod-
ném prostredi’.

Pro nalezeni optimalniho stanoveni pH obou latek byly
pouzity roztoky methanol — BrittonGiv-Robinsoniv pufr
o rizném poméru. Dale byla vénovana pozornost porovnani
citlivosti, limitu stanovitelnosti, opakovatelnosti a jinych
charakteristik stanoveni 3-NF a 3-AF danymi elektrodami.
Pro 3-AF byl nalezen limit stanovitelnosti 2:10”7 mol 1" pro
DPV 2210 mol I pro AdSV na CPE. Ostatni stanoveni
budou diskutovana v piispévku.

Tento vyzkum byl financné podporovan MSMT CR (projekt
LC 06035).
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1,3-Dinitronaftalen (1,3-DNN), 1,5-dinitronaftalen (1,5-DNN)
a 1,8-dinitronaftalen (1,8-DNN) patii do skupiny nitrovanych
polycyklickych aromatickych uhlovodikt, které vznikaji pii
spalovacich procesech fosilnich paliv a svou genotoxicitou
predstavuji velké riziko pro Zivotni prostiedi'.

Tato prace je zaméfena na optimalizaci podminek
stanoveni jiz zminénych dinitronaftaleni (DNN) pomoci
diferenéni pulsni voltametrie (DPV) na netoxické menis-
kem modifikované stiibrné pevné amalgamové elektrodé
(m-AgSAE). Navazuje timto na praci pojednavajici o stano-
veni shodnych DNN na visici rtutové kapkové elektrodé
(HMDE)?. m-AgSAE, vyuZivajici netoxicky stiibrny amal-
gam jako elektrodovy material’, byla vyvinuta jako jedna
zmoznych nahrad HMDE®. Pro viechny tii DNN jsme pro
jejich stanoveni nalezli stejné optimalni podminky: regenerac-
ni potencialy (soucast elektrochemické piedupravy pevnych
elektrod) m-AgSAE E, —100 mV a Eg, —1800 mV v prostredi
methanol (MeOH) a Brittoniiv — Robinsontiv (BR) pufr pH
10,0 (1:1). Za té&chto podminek byly pro jednotlivé DNN po-
moci DPV proméfeny kalibra¢ni zavislosti a vypocteny meze
stanovitelnosti (3S/N)  2-107° mol L™ pro 1,3-DNN, 1-107¢
mol L™ pro 1,5-DNN a 5-107 mol L™ pro 1,8-DNN. Dale
byla nalezena metoda pro stanoveni celkové koncentrace
DNN ve smési. Diky nelinearité a velkému rozptylu dat nelze
pro stanoveni celkové koncentrace DNN ve smési pouZzit me-
todu DPV. Lze vsak pouzit DC voltametrii, kde vyska celko-
vého proudu je linearné zavisla na celkové koncentraci smési
DNN s mezi stanovitelnosti (3S/N) 2:10° mol L™ v koncent-
raénim rozpéti 2-18-107° mol L™'. Dal3i aplikovatelnost me-
tod byla ovéfena stanovenim DNN v modelovych vzorcich
pitné vody.

Pomoci m-AgSAE lze dosahnout meze stanovitelnosti
sice vy3§i n&Z hodnoty ziskané pomoci HMDE (kolem 107
mol L™, ale dostateéné k aplikaci m-AgSAE jako netoxické
elektrody slucitelné s konceptem ,,zelené analytické chemie*
ke stanovovani elektrochemicky aktivnich latek.

Tento vyzkum byl financné podporovin MSMT CR (projekt
LC 06035).
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Aminonitrofenoly patii mezi derivaty aromatickych uh-
lovodikt, kterym je vénovana pozornost pro jejich karcino-
genni a mutagenni G&inky'. Studované latky jsou soudasti
barviv; sledovany jsou zejména v oxida¢nich barvach na vla-
sy, v této oblasti je moZnost jejich pouZiti regulovana zako-
nem. Vzhledem k pfitomnosti elektroaktivnich skupin lze
k jejich stanoveni s vyhodou vyuzit elektrochemickych me-
tod.

Piispévek se zabyva studiem elektrochemickych vlast-
nosti 2-amino-4-nitrofenolu (2A4NF), 2-amino-5-nitrofenolu
(2A5NF) a 4-amino-3-nitrofenolu (4A3NF) pomoci diferenc-
ni pulsni voltametrie na uhlikové pastové elektrods®. M&feni
byla provadéna v prostfedi methanol — Britton-Robinsontv
pufr v poméru 1:9. Jako optimalni pH vodné slozky bylo zvo-
leno pH 3 pro 2A4NF a pH 5 pro 2A5NF a 4A3NF. Dosazena
mez stanovitelnosti byla 4-107 mol I"' pro 2A4NF a 2-10”
mol 1™ pro 2A5NF a 4A3NF.

Tato price byla podporovina GA CR (grant ¢é. 203/04/0136)
a MSMT CR (projekt LC 06035).
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Measurement of pyrene or perylene fluorescence can be
used to study the aggregation of humic acids. Humic acids
(HAs) have similar behaviour as micelles, they have hydro-
phobic interior and hydrophilic exterior. Pyrene or perylene as
fluorescent probe can be oriented between associates of HAs
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or bind into hydrophobic domain in dependence on HAs con-
centration. Fluorescence spectroscopy allows investigate as
behaviour of HAs or determine the presence of hydrophobic
domain. For evaluation of emission spectra of pyrene and
perylene in systems containing humic substances is used the
ratio of relative intensity of fluorescence I,/I; (pyrene) and 1,/
L, (perylene) against molar concentration of probe or HAs.
Fluorescence quenching can be used for determination

of partition coeficients of pyrene from aqueous phase into
humic phase or equilibrium constant in organic pollutant-
dissoloved humic substance (humic as well as fulvic acids)
systems'. Fluorescence probe as pyrene, perylene, anthracene
etc. can be used for finding of hydrophobic domain in amphil-
philic molecules, micelles. Fluorescence is quenched by aso-
ciation process with HAs. Pyrene has hydrophobic properties
and by interaction with HAs is oriented into hydrophobic
domain of HAs. Decreasing of relative fluorecence intensity
can be followed by ratio of two emission peaks of pyrene at
373 and 384 nm. This ratio is called I,/I5. According to litera-
ture’ hydrophobic domain are present if this ratio is lower
than 1.2.

The aim of this study was finding of optimal concentra-
tion of pyrene and humate/humic acid while the value of 1,/15
is minimal. Influence of pH value of humate solutions on this
ratio was studied. As a second probe was perylene used.

Experimental Section
Apparatus

Fluorescence measurements were made on a Aminco
Bowman Sereies 2 spectrofluorimeter with slit widths set for
band widths of 4 nm on both monochromators. Fluorescence
was measured as a function of added humic material at fixed
excitation wavelength. The excitation/emission wavelengths
used for two humic acid and humate salt were 336/373 nm for
pyrene and 410/443 nm for perylene. Spectra were corrected
by the same voltage on detector and by subtraction of R. F. L.
of humic material. Elemental composition was determined on
Carlo Erba analyzer. Humic acids contained (ashfree) 57.5 %
C,35%0,2.5%N,5% H and 15.5 % ash.
Material

Lignite humic acids were isolated from South Moravia
lignite by alkaline extraction. Sodium salt of humic acid was
prepared by automatic titration to pH 7. Sodium humate was
lyophilised at —50 °C. Humic acid was dissolved in 0.5 M-
NaOH and pH value was adjusted to 7 or 3.5. Sodium humate
was dissolved in deionised water and pH value was adjusted
by NaOH and HCI solutions. Pyrene (p.a.) and perylene (p.a.)
were purchased from Sigma Aldrich. They were used without
further purification. Stock solutions of pyrene 0.010 g dm™
and perylene 0.012 g dm™ in acetone were prepared. Exact
volume of stock solution was transferred into vials and ace-
tone evaporated. After then 5 mL of humate or humic acids
solutions was added.
Results

Emission spectra of pyrene in the presence of humic
substances were measured at excitation at 336 nm. Three
main emission peaks were observed at 373, 384 and 393.
Molar concentration of pyrene was in the interval from 7-107
to 1-107°. Concentration of humic acids was in range from
0.01 to 0.1 gdm™ and concentration of sodium humate was
0.01 gdm™. Value of pH of humic substance solution were
3.5 and 7. Spectra were background corrected by subtracting
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the spectrum of pure humic substance at the same detector
voltage. I,/1; ratio was calculated from peaks intensities at 373
and 384 nm respectively. Minimal value of I,/I;=1.33 was
found at molar concentrations of 7-107 pyrene and 10 mg L™
humate at pH 3.5. With decreasing pH value decreases also
ratio I;/15.

For study with perylene we used ratio I;/I,. Emission
spectra were measured at excitation at 410 nm. Three emis-
sion peaks were obtained at 443, 468 and 498 nm. I,/I, ratio
was calculated from peaks intensities at 443 and 468 nm.
Corrected spectra were also obtained. Minimal value of I/
1,=0.49 was found at molar concentration of 1.6-107° pery-
lene and 0.1 g dm™ humate at pH 7. We assume out of pery-
lene experiments that hydrophobic domain in HAs is present.
The experiments with pyrene are limited by the instrument
configuration.

This study was supported by Grant Agency of Czech Republic
104/03/D135.
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Povrchova $truktira a povrch materidlu hraju dolezita
ulohu v determinovani finalnych vlastnosti vyrobkov. Cielena
modifikécia funkénych vlastnosti povrchov materidlov vytva-
ranim vrstiev a povlakov umoziuje vyrazne rozsirit' rozsah
ich pouzitia.

Praskové zelezo predstavuje vstupnu surovinu v oblasti
praskovej metalurgie. Povrch zédkladného materialu je mozné
modifikovat’ elektrochemickym vyluovanim kovového po-
vlaku, ¢im sa ziska vstupny material pre d’alSie spracovanie
s pozadovanymi vlastnost'ami ako je tvrdost’, oteruvzdornost’,
kordzna odolnost’. Elektrochemicky proces na praskoch je
mozné realizovat’ v systéme fluidného 16zka, kde st praskové
Castice udrziavané vo vznose kontinudlnym pridenim elektro-
lytu zdola nahor alebo intenzivnym cirkularnym miesanim'™.

Ciel'om tejto prace bolo prestudovat’ kordzne vlastnosti
systému praskové Fe/Ni-Co povlak. Kor6zne vlastnosti binar-
nych kovovych povlakov vylucenych na praskovych materia-
loch je mozné sledovat’ pouzitim voltampérometrie imobilizo-
vanych mikrocastic (VIM). Tato metéda sa vyznacuje vyso-
kou presnostou (£ 0,5 %)* nameranych hodnét.

Pri stanoveni kordznych potencialov cestou Tafelovych
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doty¢nic sa namerané polarizacné krivky pretransformuju do
semilogaritmickych suradnic, kedy zavislost i = f(£) ma
priamkovy charakter. Katodicka a anodicka vetva polarizaénej
krivky sa pretnl v bode odpovedajucom Ej,. Zmeny kordz-
nych potencialov sa sledovali v elektrotrolytoch obsahujtcich
aniony, ktoré sa bezne oznacuju ako aktivatory kordzie.

Tato praca vznikla za podpory grantu APVV ¢. 20-009404.
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Netoxickd stfibrna  pevna amalgamova elektroda
(AgSAE) — lesténa, nebo modifikovana rtutovym meniskem —
je modernim senzorem, ktery zachovava vyhodné vlastnosti
klasickych rtutovych elektrod, ale omezuje uziti kapalné rtuti,
jejiz pouzivani je v posledni dobé omezovano vzhledem
k neopodstatnénym obavam zjeji toxicity. Pfipravky na
ochranu rostlin a hnojiva se staly pevnou soucasti technologie
péstovani rostlin i v integrované rostlinné produkci. V souvis-
losti s tim rostou pozadavky na analytické metody pouZitelné
ke sledovani riznych biologicky aktivnich ucinnych latek
agrochemickych pfipravkdl v environmentalnich matricich.
V piedlozeném piispévku bude vénovana pozornost stanoveni
stimulatord rostlinného rdstu 2-nitrofenolu, 4-nitrofenolu
a 2,4-dinitrofenolu pomoci diferencni pulsni voltametrie na
AgSAE. V piispévku bude popsana aktivace a regenerace
povrchu elektrody a bude porovnana meniskem modifikovana
a lesténa AgSAE z hlediska parametrl pfislusnych kalibrac-
nich zavislosti a stalosti signalu. Dale budou popsany opti-
malni podminky pro stanoveni téchto latek pomoci diferenéni
pulsni voltametrie v koncentraénim rozmezi 1-107 az 1-107
mol I, Na zavér bude ukdzina moznost souasného stanove-
ni strukturnich izomert nitrofenolu.

Tento projekt byl financné podporovan Grantovou agenturou
Univerzity Karlovy (projekt 332/2005), MSMT CR (projekt
LC06035) a MPO CR (projekt 1H-PK/42).
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Benzene is classified as a human carcinogen by Interna-
tional Agency for Research on Cancer (IARC) (cit."). Chronic
exposure results in depression of hematopoetic system and it
is said to be associated with an increased incidence of leuke-
mia’. Because everyone is exposed to a small amount of ben-
zene every day it is very important is to select a proper form
of monitoring levels of benzene in human environment. In
this work a comparison of known analytical methods in envi-
ronmental samples is presented. The analysis include possi-
bilities of use, sampling technique, availability, simplicity,
sensitivity, detection limit and reliability. The methods used
for the determination of benzene depend upon the media sam-
pled and the level of sensitivity required. The choice between
gas chromatography (GC) with flame ionization or photoioni-
zation detection and mass spectrometry (MS) depends upon
the sensitivity required and levels of benzene expected.

The measurement of benzene in air (ambient and work-
place) usually involves a preconcentration step in which the
sample is passed through a solid absorbent. Commonly used
adsorbents are Tenax resin, silica gel, and activated carbon.
Benzene in ambient air can be also collected in stainless steel
canisters or Tedlar bags and can be analyzed with or without
preconcentration. Preconcentration of benzene can also be
accomplished by direct on-column cryogenic trapping or ben-
zene can be analyzed directly. The limit of detection of the
GC/FID or GC/PID techniques is in the low ppb (ug m™) to
low ppt (ngm™) range whereas the GC/MS method has
a limit of detection in the low ppb (ng m™) range. Although
GC/FID and GC/PID provide greater sensitivity than GC/MS,
the latter is generally considered more reliable for the meas-
urement of benzene in samples containing multiple compo-
nents with similar GC elution characteristics. Atomic line
molecular spectrometry (ALMS) has been developed to moni-
tor benzene compounds in ambient air samples. The detection
limit is 800 pg m™ (250 ppb). Methods for determining ben-
zene in air are sensitive enough to measure background levels
and levels at which health effects may occur. Benzene in the
workplace can be measured by portable direct-reading instru-
ments, real-time continuous monitoring systems and passive
dosimeters having sensitivities in the ppm (mg m ™) range.

Benzene in aqueous media is usually isolated by the
purge-and-trap method followed by GC/MS, GC/FID or GC/
PID analysis. An inert gas such as nitrogen is used to purge
the sample, the benzene is trapped on an absorbent such as
Tenax or activated charcoal, and this is followed by thermal
desorption. The sensitivity of these methods is in the low to
sub pg liter! range with good recoveries and precision for
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most methods. Benzene in soil, sediment and food samples is
usually determined by purge-and-trap methods, with head-
space analysis and liquid extraction techniques being used
less frequently. Detection limits as low as 1 ng kg™ have been
reported after GC/FID or GC/MS analysis, but recoveries and
precision are frequently low.
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Highly toxic and carcinogenic benzene is one of many
ingredients of mainstream (MS) and sidestream tobacco
smoke (SS). This substance poses a potential threat for pas-
sive smokers, especially those in long-term contact with the
smoke. Developing an accurate method for determining ben-
zene in the both fraction of tobacco smoke is an essential tool
for assessment of active and passive smokers’ exposure to this
compound. The aim of this paper was to develop a method for
benzene direct extraction from MS and SS to solid phase
(SPE). The subjects of optimization were: selection of sorbent
and its mass and selection of eluent and its volume.

The first optimization stage was the selection of a sor-
bent with maximum efficiency of benzene sorption. The fol-
lowing sorbents were examined: activated carbon, Chromo-
sorb 101, Chromosorb 102, Chromosorb 105, Porapak P,
Porapak PS, Porapak R, Porapak QS, Porapak S, Porapak N,
Molecular Sieve SA and Molecular Sieve 13X. Benzene va-
pour was generated quantitatively and passed through a cylin-
drical sorber with a diameter of 10mm containing a constant
mass (2 g) of examined sorbents. The absorbed benzene was
eluted by a constant volume of methanol (2 ml). Benzene
concentration in the eluate was analyzed by GC-FID (Varian
3800; column: CP-SIL 8CB 25 x 0.25 (1.2 um); carrier gas:
helium (3.0 psi); detector and injector temp.: 250 °C; pro-
grammed oven temp.: 40-220 °C). The retention time of ben-
zene was 3.202 min. The activated carbon was chosen as the
sorbent with best efficiency of benzene sorption.

The next stage of the work consisted of selecting an opti-
mal eluent. Nine solvents were examined (acetone, acetylace-
tone, methanol, carbon disulfide, 1,2-dichloroethane, cyclo-
hexane, n-hexane, ethyl acetate and carbon tetrachloride).
Acetone with benzene desorption efficiency from activated
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carbon of 34.77 % was the most effective. In the third stage
the optimal amount of activated carbon, using a constant
amount of acetone, was specified. Efficiency of sorbents with
a mass of 100 mg to 4 g was examined. Maximum efficiency
was reached with carbon mass of 250 mg. In the final stage of
the work, the optimal amount of acetone was specified. The
smallest amount of acetone, guaranteeing full benzene extrac-
tion to solvent, was 3ml.

The evaluated method was applied in order to determine
benzene levels in MS and SS of commercially available ciga-
rettes in Poland. 3 cigarettes were smoked in a smoking ma-
chine in standard ISO conditions (puff volume 35 ml, puff
duration 2 sec, intervals between puffs 60 sec). MS and SS
were separately pumped through columns each packed with
250 mg of activated carbon and then elluted with 3 ml of ace-
tone. 1 pl of the obtained extract injected into the chromatog-
raphy column and analyzed in the above-mentioned condi-
tions. The limit of detection was 0.75 pg/cigarette and a re-
covery rate of 83 %. The measured level of benzene in MS of
Jan III Sobieski Full Flavour cigarettes was 28.49 and in SS
41.53 pg/cigarette.

1P-13

VPLYV pH PODMIENOK NA REDUKCIU
DUSICNANOV POMOCOU ELEMENTARNEHO
ZELEZA

MARIA HEZELOVA

Technicka Univerzita v Kosiciach, Letna 9, 042 00 Kosice
maria.hezelova@tuke.sk

Znecistenie spodnych vod dusi¢nanmi je aktualnym
problémom mnohych lokalit. Napriek tomu, Ze pre odstrane-
nie dusi¢nanov bolo navrhnutych niekolko spdsobov, nové
sposoby ozdravenia in situ s inovativnym spdsobom dosiah-
nutia environmentalne uspokojivych vysledkov'™. Do tejto
oblasti patri aj pouzitie permeabilnych reaktivnych membran,
ktoré predstavujii pasivne ,,filtre* umiestené pod povrchom
zeme. Nimi preteka kontaminovana spodna voda. Reaktivny
material tvoriaci aktivnu zlozku permeabilnej membrany rea-
guje s kontaminantom, ¢im ho premiefia na environmentalne
prijatelnt formu. Stcasny vyskum indikuje vysoky potencial

pouzitia Fe” ako redukéného &inidla pre cielovy
kontaminant*™,
V naSich laboratornych podmienkach bola Studovana

schopnost’ elementarneho zeleza redukovat’ dusi¢nany pri
roznych podmienkach reakénej sustavy s doérazom na pH.
Boli pouzité tri rozne vzorky zelezného prasku, pre sériu hod-
not pH. Merania boli realizované elektrochemicky na ortut'o-
vej elektrode v pritomnosti trojmocnych kationov (Ce®")
v zékladnom elektrolyte®, kontinualnym zaznamenavanim
koncentracie dusi¢nanovej skupiny v priebehu niekolkych
hodin. Sledovand zavislost’ koncentracie dusi¢nanu na case
vplyvom redukénej reakcie so zelezom bola zavisla na hodno-
te pH, mala rozdielne priebehy pre roézne druhy Zzelezného
prasku a bola statisticky vyhodnocovana pre vsetky typy
sledovanych reakénych sustav.

Tato praca vznikla za podpory grantu APVV ¢. 20-009404.
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Introduction

The combination of oxygen as the reactant and heat as
the energy source is a major factor in material degradation. In
this paper, the stability of poly(methyl methacrylate)/silica/
titania ternary nanocomposites is studied. The composites
should exhibit greatly improved thermal and ultraviolet-
shielding properties'.

Kinetic analysis of reactions with induction period

For the treatment of experimental data, the method for
obtaining kinetic parameters of induction periods from the
oxidation onset temperatures (OOT) of DTG runs with linear
temperature increase' was employed.

The temperature range of accelerated stability tests dif-
fers from the temperature range where the stability of PMMA
should be predicted. The change of the temperature can lead
to a change in the reaction mechanism, i.e. to a change of the
conversion function. Thus, the extrapolation of absolute val-
ues of the lengths of induction periods can lead to non-
realistic estimations. A better estimation can be obtained us-
ing the ratio of the lengths of induction periods of stabilized
and unstabilized PMMA, since it is expectable that the same
structural units are responsible for the degradation both in
stabilized and unstabilized PMMA. This ratio is called the
protection factor (PF):

_ ty(PMMA+ISIT)

1
t,(PMMA) “

PF

if the value of PF is greater than one, the additive has a stabi-
lizing effect on the polymer. Otherwise, the additive exhibits
a destabilizing effect. The greater the value of PF, the higher
is the antioxidant effectiveness of the additive.

The lengths of induction periods have been calculated for
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various temperatures using the kinetic parameters 4 and B
obtained from nonisothermal DTG measurements, using the
formula':

t;=A4 exp[%]

The parameters have been obtained from the dependence of
oxidation onset temperature on the heating rate by the pro-
gram KINPAR.

)

Experimental part

A Shimadzu TG/DTA 60 calorimeter was employed to
study the thermo-oxidation stability of the samples. The tem-
perature scale was calibrated using In, Sn and Zn. Samples of
2-5 mg were placed in crimped standard aluminium pans,
where the lid of each pan was perforated by 10 pinholes.
Heating rates were 1, 3, 5, 7, 10 and 15 K min™". The purge
gas forming the reaction atmosphere was oxygen. The starting
temperature of oxidation was determined as the onset tem-
perature of the oxidation peak.

Results
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Graph 1. Dependence of protection factor on the relative masss
fraction of ISIT
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Graph 2. Dependence of AEX (antioxidant effectivness) on the
relative masss fraction of ISIT
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Conclusions

The antioxidant effectivness of ISIT in PMMA matrix
was studied. From Graph 1 we can seen that the PF have
maximum on 1 % of ISIT. For example PF at 1 and 15 % of
ISIT have a simmilar value. AEX at 1 % is 10x higher than
15 %. It signify that 1 and 15 % ISIT have the same effect on
stability of material (PF).
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NANASEN{ TRASPARENTNiCH VRSTVEV TiO,
A JEJICH FOTOKATALYTICKE VLASTNOSTI

JANA CHOMOUCKA. LENKA BIERSKA, PETR DZIK
a MICHAL VESELY

Vysoké uceni technické v Brné, Fakulta chemickd, Purkyrnova
118, 612 00 Brno
chomoucka@fch.vutbr.cz

Fotokatalytické reakce na oxidu titani¢itém se jiz delsi
dobu pouzivaji na degradace organickych sloucenin, zejména
pti docistovani vody. Nove byl vysoce fotoaktivni film oxidu
titani¢itého nanesen na kachlicky pro zkoumani antimikrobi-
alniho efektu a samodisticich schopnosti. Tyto aplikace jsou
zalozeny na oxidaéni sile zptisobené fotoindukovanymi aktiv-
nimi formami kysliku generovanymi na povrchu oxidu titani-
¢itého. I kdyz jsou sodnovapenatd skla nejuzivanéjsi coby
sklenény material v pramyslu a architektufe, béhem pfipravy
tenkych filma oxidu titanicitého na téchto sklech dochazi pti
kalcina¢nim procesu vlivem difuze sodikovych iontd ke tvor-
b¢ slouceniny, kterd ma za nasledek snizeni fotoucinnosti
téchto filmd. Pro zamezeni nezddouci difuze sodiku se pred
ptipravou tenkych filmi oxidu titani¢itého aplikuji na skla
mezivrstvy riznych oxidi kovii nebo se vyvaii v kyseliné
sirové.

Pro zhotoveni tenkych, transparentnich vrstev uvnitt
sklenénych trubicek byla pouzita imobilizace katalyzatoru
oxidu titani¢itého sol-gel procesem. Pro zamezeni nezadouci
difuze sodikovych iont do vrstvy TiO, bé¢hem kalcinace
atvorbu fotokatalyticky neaktivnich titanatd byly trubicky
nejdiive vyvareny v kyselin¢ sirové. Trubicky byly ovrstvova-
ny pfipravenym solem (titan-teraisopropoxidu v propanolu)
metodou dip-coating a vypalovany pii 450 °C.

Fotokatalyticka ucinnost pfipravenych vrstev byla zkou-
mana na fotokatalytickém rozkladu fenolu a 2,6-dichlor-
indofenolu v trubkovém reaktoru, systém byl ozatfovan solarni
vybojkou. Spektrofotometricky byl stanovovan ubytek kon-
centrace 2,6-DCIP, na HPLC byla sledovana rychlost degra-
dace fenolu. Byl zkouman vliv rychlosti ovrstvovani a po¢tu
nanesenych vrstev, spektrofotometrickou metodou bylo stano-
veno mnozstvi imobilizovaného TiO, na sklenéné trubicce.
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Praca sa zaobera termodynamickou analyzou realnych

binarnych fazovych diagramov Zelezo-primes pomocou
Le Chatelier-Srederovej rovnice v tvare:
a) pre Ciaru likvidu rovnovahy tavenina == §-ferit
. TAY 1
iy AL v
R T Tz’)‘fFe
kde AHHL =13806 J mol™', 774/, = 1811 K
b) pre ¢iaru likvidu rovnovahy tavenina @ austenit
Il _AH}?EIK@ 11 2)
—Fe — -
g R | T 1M,
kde AHL, =14632Jmol”!, Tf =1802 K.

Pre zvolent teplotu sa vypocita podla vztahu (/) resp.
(2) xpe.

Z binarneho diagramu sa odc¢ita alebo z experimentu
urdi xﬁ;ze“l

Z ich podielu sa vypocita aktivitny koeficient:

/ lid [ _I,real
VFe = XFe /xFe .

Z vypocitanych aktivitnych koeficientov sa zisti teplotna
zavislost’ a analyticky sa vyjadri teplota likvidu ako funkcia
koncentracie. Teplota likvidu a zniZenie teploty tavenia zeleza
sa ur¢i podl'a konkrétneho obsahu primesi v sustave zelezo-
primes.

Z &iselnej hodnoty aktivitnych koeficientov sa odhaduje
existencia tuhych roztokov.

Tato prdaca bola rieSena vramci grantového projektu
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MAPOVANI
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Moznosti  vyuziti interakce laserového zéfeni
s pevnymi latkami pro chemickou prvkovou analyzu jsou
studovany jiz 4 desetileti. Skupina metod oznacovana jako
,laser-assisted plasma spectroscopy, LAPS“ vyuziva vhodné
zaostfeného paprsku pulsniho laseru k uvolnéni materialu
(laserové ablaci, LA), které je doprovazeno vznikem mikro-
plazmatu. Aerosol z povrchu ¢i vrstvy vzorku se pak analyzu-
je metodami optické ¢i hmotnostni spektrometrie v indukéné
vazaném plazmovém vyboji (LA-ICP-OES, LA-ICP-MS), do
néjz je aerosol vnasen proudem nosného plynu. Mikroplazma,
vnémz se excituje odpafeny vzorek, je zdrojem zafeni pro
techniku Laser Induced Breakdown Spectroscopy (LIBS). Pii
dob¢ trvani laserového pulsu v fadech nanosekund az femto-
sekund a ozafenych ploskach o priméru v jednotkéach az stov-
kach mikrometrti se dosahuje hustoty zafivého vykonu
v jednotkéch az desitkich GW/cm®. Za téchto podminek se
1ze pfiblizit stavu, kdy ablatovany material reprezentuje svym
slozenim ptivodni vzorek. Technika LA je dlouhodobé vyuzi-
vana ve fyzikalnich a technickych oborech pro depozici ten-
kych wvrstev ¢i obrabéni a predstavuje tak standard-
ni technologicky postup. V chemické analyze vSak patii LA
do kategorie metod, které jsou doposud ve vyvoji smé-
rem k dosazeni parametrii kvantitativni analyzy. Zatimco
LA-ICP-OES nedosahuje mezi detekce vhodnych pro stopovou
analyzu a lze ji vyuzit spiSe ke stanoveni obsahli na trovni
0,0X % az XX % s piesnosti ptiblizné 5 % RSD, LA-ICP-MS
je vhodna pro stopovou analyzu a pti pouziti simultannich
spektrometrti také k presnému uréeni izotopovych poméru.
Technika LIBS co do linearniho kalibra¢niho rozsahu a mezi
detekce nedosahuje parametri LA-ICP-MS, je vSak vhodna
vzhledem k moznosti zaostfeni laserového paprsku na vétsi
vzdalenosti k charakterizaci in sifu materiald (piima analyza
roztavenych kovil v hutnim provozu, dalkova analyza depono-
vanych radioaktivnich odpadi a pod.). Vyznamnou spolecnou
piednosti metod LAPS je moznost lokalni analyzy a analyzy
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elektricky vodivych i nevodivych materiald. Skenovani lase-
rovym paprskem lze vyuzit k chemickému prvkovému mapo-
vani povrchi, pofizovani hloubkovych profili i stanoveni
prumérného slozeni takovych materialt, jejichz ptevod do
roztoku je spojen s obtizemi, pfipadné jej nelze realizovat
kvantitativné. Moznosti metod LAPS budou demonstrovany
na piikladech analyzy oceli, strusky a karbidd wolframu
pomoci LA-ICP-OES a LIBS, pofizovani hloubkovych pro-
fild kovovych i keramickych vrstev pomoci LA-ICP-OES,
LA-ICP-MS a LIBS a mapovani povrchi ¢i fezi strukturova-
nych materiald.

Tato prace vznikla za podpory projektu MSM0021622411.
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CHEMICKE POTENCIALY FAZ ZELE;A A ICH
POUZITIE V TERMODYNAMIKE BINARNYCH
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JANA KAVULICOVA , DANA IVANOVA a JOZEF
DURISIN

Katedra chémie, Hutnicka fakulta, Technickd univerzita
v Kosiciach, Letnd 9, 042 00 Kosice
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Praca sa zaobera vypoc¢tom Standardnych chemickych
potencidlov zeleza so Strukturou bece, fcc a kvapalného Zele-
zapp gl M . |

Celkovy Standardny chemicky potencial zeleza sa sklada
z troch prispevkov. Prispevok zavisiaci od teploty 47 , od
tlaku 0@ magneticky prispevku £,4¢ a st vyjadrené nasle-
dovne:

1 =a+bT+cTInT +d\T? +d,T> +dyT ™"
pre stabilné fazy a predchadzajtci polynom sa rozsiri:
W =a+bT+cTInT +d\T? +d,T> +ds T +d, T +dsT™°
pre metastabilnu oblast. Magneticky prispevok je vyjadreny:

Himag = RTIn(B +1)g(r)
Prispevok od tlaku je vyjadreny zjednodusenym tvarom:

O ress = AP(1+a0T tay % 2+a, 73 /3 +a3T‘1) .

Chemicky potencial prislusnej fazy Zeleza je dany suc-
tom: ,u%e = :U;)' + lur(:lag T Hpress -

Pre vybrané teploty su vypocitané chemické potencialy
jednotlivych faz zeleza. V praci st uvedené priklady pouzitia
chemickych potenciadlov pre niektoré primesi binarnych sus-
tav pri danej teplote.

Tato prdaca bola rieSend v rdmci grantového projektu
¢. 1/3205/06 za financnej podpory VEGA MS SR.
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Lignitické huminové kyseliny a jejich komplexy
s méd’natymi ionty byly pfipraveny ve formé tenkych vrstev
na sklenénych podlozkach a upraveny v plazma reaktoru UPS
100 W (cit.") na vzduchu po dobu péti a $edesati sekund. Ten-
ké vrstvy byly pfipraveny nékolika rliznymi zptisoby. Jednak
byly pfipraveny vrstvy odpatovanim vrstvy roztoku humino-
vych kyselin v DMSO a odpafovanim vrstvy gelu humino-
vych kyselin nebo jejich komplext, jednak byly plazmoche-
mické upravé podrobeny také gelové vrstvy, k jejichz ¢astec-
nému suseni dochazelo az béhem plazmochemického opraco-
vani. Upravené vzorky, stejné€ jako ptivodni neupravené humi-
nové kyseliny a jejich komplexy, byly charakterizovany
thlem sméa&eni (SEE System, cit.?) a FT-IR spektrometrii
(Nicolet Impact 400). Experimentalné bylo zjisténo, ze thel
smaceni plazmochemicky upravenych vzorkd je vzdy nizsi
nez u vzorkll bez upravy. Nejvétsi pokles byl zaznamenan
u tenkych vrstev pfipravenych suSenim geld huminovych
kyselin a jejich komplexd. Vysledky FT-IR spektrometrie
prokézaly zmény ve struktute u vrstev pfipravenych ze vSech
typt geli. Plazmochemickd uprava ziejmé zplisobuje degra-
daci vodikovych vazeb mezi skupinami OH a pfipadné vznik
nasobnych vazeb u alifatickych fetézci, coz se projevilo roz-
§t&penim pasu mezi 3500 a 3000 cm™'. Zmény byly vyrazngjii
u pfedem vysusenych vrstev huminovych kyselin a komplext
v dusledku suSeni mokrych gelovych vrstev az bé&hem
plazmochemické Gpravy. V FT-IR spektrech vrstev pfiprave-
nych z roztoki DMSO nebyly zadné zmény pozorovany.

Projekt byl realizovan za financni podpory ze statnich pro-
stredkit prostrednictvim Ministerstva Skolstvi, mladeze a telo-

vychovy, projekt ¢. MSM0021630501.
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Kapilarni elektroforéza (CE) pfedstavuje moderni sepa-
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racni techniku spésné pouzivanou pro separace nejen fyzio-
logicky aktivnich latek. Diky své vysoké ucinnosti, rychlosti,
variabilitt a jednoduchosti naléza uplatnéni obzvlasté
v oblasti chiralnich separaci. Minimalni spotfeba chemikalii
dovoluje pouziti méné béznych ¢i novych a nakladnych chi-
ralnich selektort.

Vyuziti bezkontaktniho vodivostniho detektoru (CCD)
umoziuje detekci latek, které neabsorbuji v UV-Vis oblasti.
Nepiima detekce pouzitim UV absorpéniho detektoru je sice
moznd, ale slozita volba pracovnich elektrolytd nedovoluje
takové moznosti jako praveé bezkontaktni vodivostni detekce.
Vodivostni detekci je mozné vyuzit pii detekci jakychkoli
analytd, které se svou vodivosti odliSuji od vodivosti zaklad-
niho elektrolytu.

D,L-Mlécnd kyselina byla zvolena jako modelovy analyt
vhodny pro vodivostni detekci bez derivatizace. Pro chiralni
separaci D,L-mlécné kyseliny byl zvolen vankomycin chlorid
jako chiralni selektor. Byla studovana moznost elektrokinetic-
kého ¢asteéného plnéni kapilary vancomycinem, ktera posky-
tuje nizsi detekéni limity pro stanoveni D,L-mlééné kyseliny
a vyrazné lepsi stabilitu zékladni linie oproti bézné uzivané
technice hydrodynamického ¢aste¢ného plnéni.

Separace D- a L-enantiomert kyseliny mlécné jako mo-
delového analytu s karboxylovou skupinou je prezentovanym
zptisobem dosazeno do 5 minut. Vyvinutd metoda chiralni
separace D,L-mlééné kyseliny byla aplikovana na stanoveni
enantiomerd mlééné kyseliny ve vzorku jogurtu.

Bezkontaktni vodivostni detekci je mozné s vyhodou
vyuzit i v pfipadé, kdy chiralni selektor obsahuje funkéni
skupiny, které absorbuji v UV-Vis oblasti. Lze tak pro chiral-
ni separace vyuzit i méné tradi¢ni derivaty cyklodextrint,
jako jsou napt. 3,5-Dimethylfenyl-f-cyklodextrin a R- nebo S-
-naftylethylkarbamoyl-f-cyklodextrin. Bezkontaktni vodi-
vostni detekce tak piedstavuje rozsiteni aplikacnich moznosti
CE pro chiralni separace.

Autori dekuji za financni podporu vyzkumnym zamérium Mi-
nisterstva Skolstvi ¢. 619895921 a Ceské spolecnosti chemické
za poskytnuti financnich prostiedkit na ucast.
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and Technology, Department of Materials Science and Engi-
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Zvyseny zajem o vyzkum bipolarnich elektrod (BE)
pozorovatelny v poslednich desetiletich je zplsoben zejména
rostoucimi pozadavky na kompaktni a vykona primyslova
elektrochemicka zatizeni. Ptechod z monopolarniho na bipo-
larni usporfadni ptedstavuje vyrazné zjednoduseni elektrické-
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ho obvodu. Vysoké napéti a relativné nizké proudové zatizeni
typické pro bipolarni systémy je vyhodné vzhledem
k ohmickym ztratam v pfivadééich proudu a k vykonovym
charakteristikdm usmériovaci. Vyznamnou komplikaci pfi
prumyslovém pouziti BE vsak ptedstavuji tzv. zkratové prou-
dy, které mohou snizit proudovou u¢innost procesu. Pouze
pochopenim podstaty uvedeného problému lze zamezit nejvy-
znamng&j$im komplikacim a zvysit efektivitu procest zaloze-
nych na bipolarnim uspofadani elektrod. Vyvoj a ovéreni
matematickych modelt BE je vyznamnym piispévkem
k dosazeni tohoto cile.

Tato prace si kladla za cil vyvoj matematického modelu
umoziujiciho vypocet sekundarniho rozlozeni lokalnich prou-
dovych hustot v modelovém elektrolyzéru s BE. Realizovany
model vyuziva k feSeni Laplaceovy rovnice metodu konec-
nych objemi. Paraleln¢ s vypoctem byla realizovana experi-
mentalni ¢ast prace. V modelovém elektrolyzéru byla stano-
vena zavislost lokalnich hodnot elektrodového potencidlu
a proudu tekouciho télem BE na proudovém zatiZeni. Stano-
vena byla rovnéz kinetika sledované elektrodové reakce, jez
predstavovala elektrolyza roztoku HCI.

Bylo dosazeno uspokojivé kvalitativni shody mezi expe-
rimentalnimi daty a vysledky matematického modelu. Od-
chylky byly pozorovany zejména v oblasti vysokych proudo-
vych hustot na okrajich BE. Pti¢inou je u¢inény zjednodusuji-
ci pfedpoklad plné piistupného povrchu elektrody a homogen-
niho pole vodivosti v celém objemu elektrolyzéru. Jak bylo
pozorovano vizualné v pribéhu experimentu, nezanedbatelna
¢ast povrchu okraji BE byla blokovana ulpivajicimi bublinka-
mi vznikajicich plyn. Rovnéz elektrolyt obsahoval v téchto
oblastech jisty podil plynné faze, v disledku ¢ehoz dochazelo
k poklesu jeho vodivosti. Tento zjednodusujici predpoklad
vedl ve svém dusledku k nerealisticky vysokym proudovym
hustotam vypoétenym modelem a k ziZeni aktivnich z6n BE.
Vysledky této prace lze povazovat za vyznamny pokrok ve
vyzkumu BE.

Tato prdce vznikla za podpory Ministerstva Skolstvi, mladeze
a télovychovy CR v ramci projektu CEZ: MSM6046137301.
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Interactions of deoxyribonucleic acid, DNA, with low
molecular weight compounds represent a fundamental issue in
life science. They are, therefore, also a subject of wide inves-
tigations done with the DNA-based biosensors. Evaluation of
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such interactions helps to understand action mechanisms of
drugs, to develop compounds of desired biological activity
and, on the other hand, to predict unwanted toxic effects of
health risk chemicals and damage to DNA. Different, particu-
larly electrochemical DNA-based biosensors are used advan-
tageously for rapid screening of various compounds.

Quinazoline derivatives are known for a long time and
used in the pharmaceutical industry and agriculture due to
their wide biological effects. They can act also as anticancer
active agents. In our labs, for instance, an inhibition of tumor
cell growth by selected quinazolines has been found.

Carbon nanotubes (CNTs) have attracted great attention
during the past decade due to their unique mechanical, chemi-
cal and electrical properties. Therefore, numerous applications
of CNTs have been reported, including the use as field emit-
ters, quantum wires, batteries, ultra-strength engineering fi-
bers and nanoelectronic devices. Their utilization in voltam-
metric sensors and biosensors is known and rapidly develop-
ing as well.

In this work, we report the results obtained with
a screen-printed carbon paste electrode chemically modified
by a deposit of multiwaled carbon nanotubes and double
stranded calf thymus DNA at the investigation of some quina-
zoline derivatives. Effects of these compounds on integrity of
the surface attached DNA regarding both the DNA damage
and protection against DNA damage is the aim of the study.
Voltammetric and impedance measurements are compared
with conventional agarose gel electrophoresis.

This work was supported by the Grant Agency VEGA, pro-
Jjects No. 1/2462/05 and 2/5002/5.
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Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta OU, 30. dubna 22,
701 03 Ostrava
roman.marsalek@osu.cz

Problematice zeta potencialu jilovych minerali a studiu
faktord, které ho ovliviiuji, je vénovana znatna pozornost'™.
V této praci byla pozornost zaméfena na adsorpci médi (II) na
jilovém mineralu montmorillonitu. K dispozici byly informa-
ce o jeho slozeni, distribuci velikosti &astic, analyzy IR
a RTG, znama byla jeho intovyménna kapacita*®. Adsorpce
probéhla ve vsadkovém uspofadani pro rizné koncentrace
médnatych kationti. Po ustanoveni rovnovahy (24 hodin),
byly suspense zfiltrovany a obsah médi byl analyzovan (AES-
ICP). Byly sestaveny adsorp¢ni isotermy, které byly posléze
linearizovany. S vysledku vyplyva dobra shoda s modelem
Langmuirovy isotermy (R*~1). Bylo vypoéteno adsorp&ni
maximum (a,= 0,599 mmol g’l), tato hodnota je blizka kati-
ontovyménné kapacité¢ daného jilu. Dale byl stanoven zeta
potencial montmorillonitu v zavislosti na pH suspenze. Se
zvySujicim se pH hodnota zeta potencialu klesala. Hodnoty
zeta potencialu nabyly zapornych hodnot v rozmezi 16-28
mV, isoelektricky bod tedy nebyl stanoven. Nakonec byl sta-
noven zeta potencial v roztocich méd’natych iontd. Se vzrista-
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Obr. 1. Zména zeta potencialu vztaZzena na naadsorbované mnoz-
stvi médi

jici koncentraci médi (II) se zvySovala hodnota zeta potencia-
lu. Pribéh této zmény byl dan do korelace s naadsorbovanym
mnozstvim méd'natych kationtd. Vysledkem je zavislost mezi
zménou zeta potencidlu a naadsorbovanym mnozstvim médi
(obr. 1).

Zmény zpusobené adsorpci médi se odrazi v hodnotach
zeta potencidlu. Tim by tato veli¢ina mohla byt v budoucnu
dal$im nastrojem napomahajicim k obsasnéni mechanismu
adsorpce, obecné k poznani jevi probihajicich na mezifazo-
vych rozhranich.
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Mycelium plisné Aspergillus niger je bézné pouzivano
pro biotechnologickou vyrobu kyseliny citronové. Odpad
myecelia je zajimavy jako zdroj biologicky aktivnich polysa-
charidti pro farmaceuticky a potravinatsky pramysl. Glukany
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izolované z A. niger jsou vazany na chitin ve formé neroz-
pustného chitin-glukanového komplexu. Prvnim krokem
v postupu izolace tohoto komplexu je alkalicka deproteinizace
mycelia, pak nasleduje promyti vodou a ethanolem. Kysela
nebo alkalicka deacetylace vede ke vzniku nerozpustného
chitosan-glukanového komplexu, ktery lze vyuzit jako sorbent
kationti tézkych kovii. Cilem této prace bylo sledovani struk-
turnich zmén mycelia 4. niger béhem alkalické deproteinizace
a nasledujici deacetylace pomoci termochemické analyzy
(DSC a TG). Vyrazné rozdily DSC a TG kiivek chitinu, chito-
sanu a B-glukanu potvrdily, Ze termicky rozklad téchto poly-
sacharidi probiha riznym zpisobem. Pfi¢inou odlisnosti je
pfitomnost volnych aminoskupin u chitosanu. Tuto skute¢nost
Ize vyuzit pro sledovani ucinnosti deacetylace chitin-
glukanového komplexu a strukturniho uspofadani jednotli-
vych polysacharidii. Pomoci DSC a TG byla potvrzena pro-
ména chitinu na chitosan po alkalické deacetylaci komplexu.
Charakteristickym znakem chitosanu je exotermicky pik
s maximem ~ 300 °C, ktery neni pfitomen u DSC kiivek chiti-
nu a chitin-glukanového komplexu. Vyrazné rozdily mezi
prubéhem termického rozkladu komplext a Cistého chitinu ¢i
chitosanu 1ze vysvétlit pfitomnosti P-glukanu a strukturni
integraci polysacharidovych komponent bunéénych stén my-
celia.

Tato prace vznikla za podpory Ministerstva Skolstvi, mladeze
a télovychovy CR (MSM 6046137305).
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Katedra fyzikalnej a teoretickej chémie, Prirodovedecka fa-
kulta, Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842 15 Brati-
slava
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Klasickym prikladom katalyzovaného oscilatora je Belo-
usovova-Zabotinského (BZ) reakcia'. Pozoruhodnou podsku-
pinou BZ reakcie st nekatalyzované bromignanové oscilato-
ry. V tychto systémoch organické substraty prevezmu niekto-
ré funkcie katalyzatora™ a Pahko sa aj oxiduji. Nedavno sme
popisali novy nekatalyzovany bromi¢nanovy oscilator so
substratom aspirinom (kyselina acetylsalicylova)*. Ingpiraciou
dalsieho Stadia tohto oscilatora bol fakt, ze aspirin je sveto-
znamym liekom a ma rozsiahle vyuzitie. Okrem antipyretic-
kych a analgetickych ucinkov je aj dobrym antikoagulantom,
¢o sa vyuziva na prevenciu voci infarktu myokardu.

Obr. 1(1) nam zobrazuje potenciometrické zmeny name-
rané v nekatalyzovanom systéme aspirin - bromic¢nan za re-
akénych podmienok: 0,05 M NaBrOs, 7,6:10° M aspirin, 1 M
H,SO4, t = 40 °C a mieSanie 100 RPM. Len Cerstvo priprave-
ny vodny roztok aspirinu generoval takyto priebeh reakcie.
Indukéna peridda (IP) je ~ 120 min. IP je Cas, ktory uplynie
od zmieSania reaktantov az po prvé maximum elektrodového
potencialu. Obr. 1(2) nam znazorfiuje ten isty systém za tych
istych podmienok, len merania boli uskutocnené s rozto-
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Obr. 1. Casova zavislost potencidlu Pt elektrody v systéme
NaBrO; - aspirin - H,SO,

kom aspirinu, ktory bol stary 13 dni. V tomto pripade sa nena-
merala ziadna IP, systém zacal hned’ oscilovat’. IP sa skraco-
vala exponencionalne s ¢asom, pocas ktorého bol zasobny
roztok aspirinu skladovany v laboratériu. Hydrolyza aspirinu
moze byt hlavnou pricinou nestalosti roztokov aspirinu.

Hydrolyza aspirinu bola detailne preStudovana
Edwardsom’. Proces méze byt katalyzovany kyselinou alebo
zésadou alebo nekatalyzovany (spontanny). Marrs® nameral
rychlostnd konstantu hydrolyzy aspirinu k = 107° s pri ¢ =
40 °C a pH 2,8. Prevedenim na dni™' a zniZenim teploty na
22 °C , k= 0,08 dni™'. Reakéné produkty hydrolyzy aspirinu
su kyselina salicylova a kyselina octova (obr. 2). Kyselina
salicylova méze hrat’ tlohu aktivneho substratu. Predpoklada-
me, ze IP nasej oscila¢nej reakcie zodpoveda Casu, pocas
ktorého bol aspirin v zdsobnom vodnom roztoku pri laborator-
nej teplote t = 22 °C, alebo inymi slovami, IP je ¢as potrebny
na nahromadenie postac¢ujuceho mnozstva kyseliny salicylo-
vej na naStartovanie oscilacii. Pripravili sme si rdzne staré
vodné roztoky aspirinu a s nimi sme merali oscila¢né zazna-
my. IP klesala exponencialne s ¢asom. Plati kineticka rovnica
pseudo-prvého poriadku —d[aspirin]/df = ke, [aspirin]. Zo
zavislosti In IP od ¢asu sme metddou najmensich $tvorcov
wréili keyp = 0,149 dni™' pri £ =22 °C.

Boli sme schopny najst koncentraéné podmienky za
ktorych aj systém NaBrOs - kyselina salicylova - H,SO, osci-
loval. Pocet oscilacii narastal s pridavkom katalyzatora (Mn
(D), Ce(IV) alebo feroinu). Napriklad, systém 0,01 M kyseli-
na salicylova, 0,04 M NaBrO; a 1,5 M H,SO4 nam vykazuje
3 oscilacie po IP ~ 7 minit v uzavretej sklenej nadobke
s miesanim a teplotou 40 °C. Ak sme do systému pridali 2,5-107

COOH

© OH + CH,COOH

Obr. 2. Hydrolyza aspirinu
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M feroin, IP sa prediZila na 12 minit a poet oscilacii narastol
na 18.

Kyselina acetylsalicylovd moéze byt nahradena lekar-
skym aspirinom. Pouzili sme aspirin od firiem Bayer AG
a Zentiva Hlohovec. Taktiez v tomto pripade, IP klesala
s Casom, pocas ktoré¢ho tabletky aspirinu boli v kontakte
s vodou.

Tdto prdaca vznikla za podpory grantu VEGA MS SR
¢. 1/3570/06 a grantu UK 153/2006.
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3P NMR spectroscopy is an irreplaceable analytical
method for direct identification of phosphorus species in natu-
ral samples, e.g. humic substances or plant extracts'. We used
this method to determine P species in mycelium and sporo-
carps of ectomycorrhizal fungus Xerocomus badius (Fr.)
Kiihn. ex Gilb.

Undamaged sporocarps of the fungus X. badius and
spruce litter colonized with mycelium evidently originating
from the same sporocarps were sampled in mountain spruce
forest (Klet'” Mt., Southern Bohemia, 900 m a.s.l., exposition
E) in October 2005. Stipes and pilei were sliced and air dried.
Dry slices and litter colonized with mycelium were homoge-
nized in a laboratory grinder. Alkaline extracts from pilei and
litter (0.1 M NaOH) were prepared after powdered samples
decalcification by 0.1M HCI. Extracts were immediately con-
centrated in ultrafiltration cell Amicon with membrane YMI,
and freeze-dried. The *'P NMR spectra of extracts diluted in
0.1 M NaOD were recorded on Bruker Avance DRX 500
spectrometer operating at frequency of 202.45 MHz using the
following parameters: recycle delay of 2 s, number of scans
10 000, broad-band decoupling and temperature of 298 K.
The FID was processed with line broadening of 10 Hz, chemi-
cal shifts were measured relative to an external standard (85%

596

Sekce 1 — Analyticka a fyzikalni chemie — postery

Table I
Content of individual P species in extracts from X. badius
sporocarp and litter colonized with X. badius mycelium

P type sporocarp litter + myceli-

um

[mg kg'] [mg kg™']

Phosphonates 14 39
o-Phosphate 384 105
Phosphate monoesters 6478 459
Unresolv. phosphate esters 45 103
Phosphate diesters 2122 659
Diphosphate + Polyphosph. 1670 311
Total P 10713 +102 1676 + 35

H;PO,). Signal assignment was made according to our previ-
ous work'. Quantitative analysis was achieved by instrumen-
tal integration of NMR peaks, content of individual phospho-
rus species was expressed relatively to the total phosphorus
(P content.

3P NMR spectrum of the X. badius sporocarp extract is
shown in Fig. 1, main results are summarized in Table I. High
content of P, in sporocarp (10.7 g kg™') demonstrates the im-
portant role of studied fungus in phosphorus transformations.
Surprisingly, high concentration of phosphate monoesters in
sporocarp (60.5 %) contrasted with 27.4 % of P; in litter colo-
nized with fungal mycelium. Phosphate diesters, represented
namely by DNA with its signal around 0 ppm, were the sec-
ond most abundant P species. Synthesis of diphosphates and
polyphosphates, characteristic for fungi’, resulted in their
accumulation in both sporocarp (15.6 %) and colonized litter
(18.6 %). Orthophosphate contents in both extracts were low,
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Fig. 1. *'P NMR spectrum of X. badius sporocarp extract. Areas on
inserted charts are magnified vertically by 8
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indicating high degree of inorganic P conversion by fungal
activity. Moreover, part of detected o-phosphates probably
originated from hydrolysis of phosphate esters in alkaline
solution. Phosphonates, reported once to be products of proto-
zoan metabolism® and irregularly found in acid soils or peat,
were present in higher concentration in colonized litter
(2.3 %). Traces of phosphonates were detected also in sporo-
carp (Fig. 1). In view of our results, we concluded that apart
from saprotrophic macrofungi’, mycorrhizal fungi produce
phosphonates (phosphonolipids) in their mycelia as well. This
original finding can explicate the presence of phosphonates in
acid forest soils, so far explained as a consequence of re-
stricted mineralization* without adequate identification of
their origin.

This work was supported by Grant Agency of the Czech Re-
public (Project no. 206/05/0269).
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Biologické membrany jsou pfedmétem zajmu badateld,
protoZe je s nimi spojeno mnoho Zivotné dulezitych procest.
K popisu mikrobialnich spolecenstev se pouziva analyza fos-
folipidovych mastnych kyselin (PLFA)'. Metoda je zaloZena
na extrakei lipidt, izolaci fosfolipidové frakce, methanolyze
a plynové chromatografickém stanoveni methylestertt mast-
nych kyselin.

Archaebaktérie se 1isi od ostatnich bakterii obsahem tzv.
etherovych lipidi, kde jsou kyseliny spojeny s glycerolem
etherovou vazbou misto esterové. Hlavnimi lipidy jsou die-
thery €i tetracthery. Polarni etherové lipidy tvoii 80-95 %
membranovych lipidi archaebakterii. Zbyvajicich 5-20 %
tvoii prevazné neutrélni skvalény (Csg) a jiné izoprenoidy’.
Studium biochemické, genetické a molekularné-biologické
podstaty Archaea miize pomoci porozumét procesu evoluce
a ma vyznam i pii biotechnologické aplikaci.

Postup analyzy etherovych lipidii spociva v extrakci
smési methanol : chloroform : pufr (2 : 1 : 0,8). Po extrakei se
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esterove lipidy hydrolyzuji smési hydroxidu draselného, vody
a methanolu. Po ukonceni hydrolyzy se etherové lipidy extra-
huji smési hexan : chloroform (4 : 1). Volna hydroxylova
skupina etherovych lipidd se silyluje bis(trimethylsilyl)
trifluoroacetamidem (BSTFA). Po odpafeni se vzorek roz-
pousti v hexanu a nanasi do plynového chromatografu s hmot-
nostnim spektrometrem.

Plakatové sdéleni je vénovano moznostem charakteri-
zace mikrobidlnich spolecenstev v pfirodnich sedimentech.
Ve vyhnivacim kalu z Cistirny odpadnich vod byly vedle
bohatého spektra esterové vazanych mastnych kyselin dete-
govany téz dva zastupci etherovych biomarkert archaebakte-
rii (0,0’-bis(3,7,11-trimethyl)dodecyl-glycerolether a O,0’-
-bis(3,7,11,15-tetramethyl)hexadecyl-glycerolether)

v mnozstvi 0,12 resp. 0,023 mg kg™".

Autori dekuji Ministerstvu Skolstvi mladeze a télovychovy za
financni podporu (Grant ¢. MSM 6198959216) a Ceské spo-
lecnosti chemické za poskytmuti cestovniho grantu.

LITERATURA

1. Kaneda T.: Mikrobiol. Rev. 55, 288 (1991).

2. Chan M., Himes R. H. Akai J. M.: J. Bacteriol. 106, 876
(1971).

3. Kates M.: The Biochemistry of Archaea. kap 9. Elsevier
Science Publisher B. V., Ottawa 1993.

1P-28

SIMS CHARAKTERIZACIA:

HYDROFOBIZACIA A KARBONIZACIA ZEOLITOV

JANA OSLANSKA®, MONIKA ARAI\{YOSIOVVA", EVA
CHMIELEWSKA®, DUSAN CHORVAT" a DUSAN
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“ Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie, Prirodovedeckd
fakulta, Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842 15
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oslanska@post.sk

Zeolity tvoria v prirode pomerne rozsirent skupinu hyd-
ratovanych hlinitokremicitanov. Ich zakladnou Struktirnou
jednotkou st tetraédre SiO,* a AlO,>. Zaporny naboj alumi-
nosilikatovej kostry je kompenzovany kationmi alkalickych
kovov akovov alkalickych zemin'?. Zeolity vd’aka svojej
stavbe vykazuju vel'mi dobré selektivne a sorpéné vlastnosti,
ktoré tvoria zaklad pre ich vyuZitie v molekulovej adsorpcii
a nachadzaju tak praktické vyuzitie hlavne v oblasti ochrany
zivotného prostredia. V rdmci moznosti ich vyuzitia v praxi je
mozné menit ich povrch, ¢im je mozné ovplyvnit’ aj ich fyzi-
kalno chemické vlastnosti. Na zlepSenie sorpénych
a katalytickych vlastnosti sa zeolity termicky alebo chemicky
aktivuju. Chemicky je mozné povrch zeolitov modifikovat
naviazanim réznych funkénych skupin. V zavislosti od vlast-
nosti a zlozenia tychto skupin sa menia vlastnosti zeolitov od
hydrofilnych az po hydrofobne.

Tato praca poskytuje modifikaciu prirodného zeolitu
hydrofébnym oktadecylaminom (ODA), naslednu karboniza-
ciu kontrolovanou pyrolyzou a analyzu takto modifikovaného
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zeolitu technikou SIMS (hmotnostna spektrometria sekundar-
nych i6nov) vo forme hmotnostnych spektier a dvoj-
dimenzionalnych zobrazeni. Hydrofobizovany zeolit sa pri-
pravil adsorpciou molekuly ODA na povrchu prirodného
zeolitu.  Pritomnost’  hydrofébnej molekuly  CigH3oN
v chemicky modifikovanom hydrofobizovanom zeolite potvr-
dila analyza hmotnostného spektra, ktoré obsahuje okrem
maxim zakladnych prvkov Struktiry zeolitu najmi molekulo-
vy i6n pri m/z = 270. Kontrolovanou termélnou analyzou sa
pripravila séria $pecifickych kompozitov. Teplota neprekro¢i-
la limit 600 °C, preto neboli uplne skarbonizované fragmenty
hydrofobnej molekuly, ktorych pritomnost’ sa potvrdila tak
v spektrach ako aj v 2D prvkovej mape. Intenzita molekuly
ODA ale so vzrastajucou teplotou vykazovala klesajuci trend
a po termickej uprave bola minimalna.

Zmena povrchu zeolitu sa prejavila v roznych intenzitach
identickych prvkov a pomery fragmentov sa menili.

Tato praca vznikla za podpory grantov VEGA 1/2447/05,
1/3577/06, APVT — 20 — 029804.
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EXTRAKCNE-VOLTAMETRICKE STANOVENI
NITROVANYCH DERIVATU NAFTALENU

KAROLINA PECKOVA, JIRI ZIMA a JIRI BAREK

UNESCO Laborator elektrochemie Zivotniho prostredi, Ka-
tedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta, Univerzita
Karlova v Praze, Albertov 6, 128 43 Praha 2
kpeckova@natur.cuni.cz

Nitrované polycyklické aromatické uhlovodiky (NPAH)
patii mezi nejvyznamnéj$i polutanty zivotniho a pracovniho
prostiedi. Vzhledem k jejich genotoxickym a/nebo karcino-
gennim u¢inkim je monitorovani jejich vyskytu vénovana
mimofadna pozornost'. Nitrované derivaty naftalenu jsou
typickymi reprezentanty NPAH, jejichz toxicita je zavisla na
poloze a poétu nitroskupin®.

V této studii jsme se zaméfili na stanoveni genotoxic-
kych derivatd naftalenu, konkrétné 1-nitronaftalenu (1-NN)
a 2-nitronaftalenu (2-NN) v modelovych vzorcich pitné a fi¢ni
vody. Pro pfimé stanoveni obou analytll ve zminénych matri-
cich do koncentraci ~ 3-107® mol L™ je mozné vyuzit metodu
diferencni pulsni voltametrie na visici rtutové kapkové elek-
trodé (DPV na HMDE). Pro stanoveni nizSich koncentraci
byla ovéfena moznost pfedbézné separace a prekoncentrace
analytl pomoci kapalinové extrakce (voda - hexan) a extrakce
na tuhé fazi. Pti pouziti prvni metody sice dochazelo k extrak-
ci obou latek do organického rozpoustédla, ale v diasledku
strhavani téchto latek do plynné faze pii jeho odpafovani byly
ziskavany nereprodukovatelné vytézky, zejména v piipadé
I-NN. Tato technika byla proto pouzita pouze pro 2-NN
ajeho extrakci z pitné vody. Jako vhodnéjsi se ukéazala ex-
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trakce tuhou fazi, kdy bylo mozno analyt zachyceny v kolon-
ce (RP-select B (RP18 faze), Merck) eluovat pfimo methano-
lem misitelnym s vodnou slozkou zakladniho elektrolytu,
a proto nebyl odpatovaci krok nutny. Vytézky téchto extrakci
z pitné a fi¢ni vody se pohybovaly v rozmezi 70-95 % a meze
stanovitelnosti pti pouziti DPV na HMDE dosahly hodnoty
2:107° mol L™ (1-NN) a 3-107'° mol L™" (2-NN) pro pitnou
vodu a 2:10™ mol L™ (1-NN) a 3:10™ mol L™ (2-NN) pro
fiéni vodu. Déle byla ovéfena moznost nahradit rtut’ jakozto
nejrozsitenéjsi elektrodovy materidl netradiéni stiibrnou tu-
hou amalgamovou elektrodou modifikovanou rtutovym me-
niskem (m-AgSAE) (cit.”) k voltametrickému stanoveni ana-
lytt po extrakénim kroku.

Tento vyzkum byl financné podporovin MSMT CR (projekt
LC 06035).

1. Barek J., Mejstiik V., Muck A., Zima J.: Crit. Rev. Anal.
Chem. 30, 37 (2000).

2. Iwata N., Fukuhara K., Suzuki K., Miyata N., Takawashi
A.: Chem. Biol. Interact. 85, 187 (1992).

3. Yosypchuk B., Novotny L.: Crit. Rev. Anal. Chem. 32,
141 (2002).
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ACIDOBAZICKE VLASTNOSTI JIHOMORAVSKEHO
LIGNITU

MILOSLAV PEKAR’, PETRA ZEDNICKOVA® a IVAN
KOUTNIK"

“ Ustav fyzikdlni a spotiebni chemie, Fakulta chemickd, Vyso-
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b Katedra chemie, Fakulta metalurgie a materidalového inze-
nyrstvi, Vysoka skola bariska-Technicka univerzita Ostrava,
17 listopadu 15/2172, 708 33 Ostrava-Poruba
pekar@fch.vutbr.cz; ivan.koutnik@vsb.cz

Lignit dosud pfedstavuje zejména palivaiskou surovinu.
Vzhledem k jeho slozeni a fyzikalné-chemickym vlastnostem
je vSak mnohem racionalnéjsi pohlizet na néj jako na chemic-
kou surovinu, kterd muze byt vyuzitelna v rznych oborech
i pfimo v ptirodnim stavu'. Jako piiklad Ize uvést aplikace
lignitu do pud v Sirokém slova smyslu — od aplikace povrcho-
vé po hloubkovou. Zde lignit muze slouzit jako podplrny
prostiedek vyzivy rostlin prostfednictvim regulace transportu
zivin a zivota pudni mikrofléry, jako imobilizator anorganic-
kych i organickych polutantt a bariéra jejich priniku napt. do
spodnich vod, jako preparat zlepSujici strukturu pidy a jeji
vodni rezim. Pii takovychto ekologickych a zemédélskych
aplikacich jsou pochopiteln¢ dulezité znalosti o chovani
a stabilit¢ samotného lignitu v pfirodnim prostfedi. Tento
prispévek se vénuje zkoumani acidobazickych vlastnosti lig-
nitu za modelovych laboratornich podminek. Smyslem studii
je ziskat podklady pro posouzeni vlivu lignitu na ptidni reakci
(pH pudy), ktera predstavuje jednu ze zakladnich charakteris-
tik ptid a informace o chovani lignitu ve vodg, resp. vodnych
prostiedich o riizném pH.

Piispévek uvadi vysledky méteni pH vyluht lignitu ve
vod¢ a roztoku KCI, vyvoje pH suspenze lignit-pufr
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s kyselym, neutrdlnim a zasaditym vychozim pH a titraci
vodnych suspenzi lignitu roztokem NaOH a HCI.

Lignit vykazuje v neutrdlnim vodném prostfedi mirné
kyselé chovani (pH vyluht 5-6), jak lze ocekavat vzhledem
k vysokému obsahu huminovych kyselin®. V alkalickém pro-
stfedi dochazi k ¢aste¢nému rozpousténi lignitu — uvolfiovani
huminovych kyselin. Lignit vS§ak vykazuje vyraznou pufra¢ni
schopnost, a to nejen v alkalické oblasti, kde ji 1ze ofekavat
opét z divodii obsahu huminovych kyselin, ale i v oblasti
kyselé, byt ve znatelné mensi mife. Acidobazické vlastnosti
lignitu tak zfejmé nebudou disledkem pouze disociacnich
reakci a jejich rovnovah, ale budou k nim pfispivat i procesy
sorpéniho charakteru, prostfednictvim fyzikalnich interakci
povrch lignitu-H", popt. OH ionty.

Projekt byl realizovan za financni podpory ze statnich pro-
stredkai prostiednictvim Grantové Agentury Ceské republiky,
¢. 105/05/0404.
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ELIMINACNA VOLTAMPEROMETRIA —
SLEDOVANIE VPLYVU KONCENTRACIE
CHLORIDOVYCH IONOV A pH ELEKTROLYTU NA
ANODICKE ROZPUSTANIE Fe PRASKU

LUBOMIR PIKNA® a LIBUSE TRNKOVA"

“ Katedra chémie, Hutnicka fakulta TU Kosice, Letnd 9,

042 00 Kosice, Slovenska republika, bKatedra teoretické

a fyzikalni chemie, Prirodovédecka fakulta Masarykovy uni-
verzity, Kotlarska 2, 611 37 Brno, Ceskd republika
Lubomir.Pikna@tuke.sk , libuse@chemi.muni.cz

Z nameranych prudovo-napatovych kriviek ziskanych
v CV alebo LSV je elimina¢na voltampérometria (Elimination
Voltammetry with Linear Scan — EVLS) schopné eliminovat’
vybrany ciastkovy prud (kapacitny, difuzny, kineticky), a to
vytvorenim novej prudovej funkcie v podobe linearnej kombi-
nacie celkovych pridov meranych pri rdznych rychlostiach
polarizacie'. Okrem pouzitia EVLS pri roztokovej analyze'
sa tato metoda uplatnila aj pri charakterizacii vlastnosti vyli-
¢eného povlaku niklu na tuhej parafinom impregnovanej gra-
fitovej elektrode®.

My sme tito metddu vyuzili pri skimani zmien
v mechanizme anodického rozpustania imobilizovaného Fe
prasku vplyvom zmeny pH octanového elektrolytu. Zmena
pH elektrolytu vyrazne ovplyvnila proces anodickej oxidacie
Fe prasku, ¢o sa prejavilo aj na eliminacnej funkcii, ktord
eliminuje kapacitny a kineticky prad a zachovava prad difaz-
ny. Na zéklade EVLS vysledkov bolo zistené, ze zmena pH
elektrolytu v rozsahu 4-6 ovplyviiuje hlavne procesy odohra-
vajuce sa v adsorbovanom stave prvého anodického piku,
zatial’ ¢o zvySovanie pH sa vyrazne neprejavilo na procesoch
charakterizovanych druhym anodickym pikom.

V dalSej Casti sme sa zamerali na preskimanie vplyvu
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chloridovych i6nov ako aktivatorov korézie v octanovom
elektrolyte na voltampérometrické zaznamy a hlavne, ako sa
tento vplyv odzrkadli na elimina¢nych funkciach.

Prispevok vznikol s podporou GA SR VEGA ¢ 1/1108/04
a agentiiry APVT- grant ¢. 20-009404, GA AV CR — grant
¢ A100040602 a vyskumného projektu INCHEMBIOL (MSM
0021622412) poskytnuty od MSMT CR.
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Fluorescencné vlastnosti latok st z&vislé od prostredia,
priCom najvyznamnej$i vplyv na fluorescenciu ma polarita
prostredia. Tato skuto¢nost’ je vyuzitd pri charakterizacii mat-
rice vytvorenej z cyklodextrinov (CD) alebo chemicky modi-
fikovanych CD.

Na vySetrovanie komplexac¢nych vlastnosti v roztoku bol
pouzity 7-dietylamino-4-metylkumarin (Cl; C;4H;7;NO,,
M = 231,29). Pomocou statickej fluorescen¢nej spektroskopie
boli pozorované vinové dizky maxima excitacie 375 nm
amaxima fluorescencie 467 nm vodného roztoku CI.
V prostredi B-CD sa pozoroval posun vlnovej dizky maxima
fluorescenie C1 na 447 nm, pri¢om s klesajucou koncentra-
ciou B-CD vzrastala vlnova dizka maxima fluorescenie aZ na
467 nm prisluchajicej fluorescenénému maximu C1 vo vod-
nom roztoku, ktoré sa dosiahlo pri vyrovnanom pomere latko-
vych mnozstiev p-CD : C1. Posum vinovej dizky maxima
excitacie C1 v prostredi B-CD nebol pozorovany. Prostredie
vodného roztoku a-CD nemalo vplyv na vinova dizku maxi-
ma excitacie ani maxima fluorescencie C1.

Na podporu tvorby komplexov bola pouzita i technika
hmotnostnej spektrometrie sekundarnych i6nov (Secondary
Ton Mass Spectrometry, SIMS). Princip tejto metddy spociva
v bombardovani povrchu vzorky pridom vysokoenergetic-
kych primarnych iénov vo forme Au” resp. Aus". Z povrchu
vzorky st vyrazené cCastice nabité i elektricky neutrdlne v
podobe atémov, fragmentov a molekal'. V hmotnostnych
spektrach boli pozorované piky pri m/z 231 pre C1, 1157 pre
B-CD kationizovany sodikom a 1366 pre komplex $-CD s C1
v pomere 1:1 so zodpovedajicou izotopovou distribuciou.



Chem. Listy 100, 583—609 (2006)

V pripade a-CD sa pozorovali piky pri m/z 995 pre a-CD bez
predpokladaného komplexu a-CD s C1.

Tato praca vznikla za podpory grantov VEGA 1/2447/05,
VEGA 1/3577/06 a APVT-20-029804.
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STUDIUM MOZNOSTI VYUiI,TIA ULTRAZVUKU
VO FRAKCIONACNEJ ANALYZE PRASNYCH
SPADOV
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Frakcionacnd analyza je akykol'vek izola¢no-separacny
postup, pripadne sekvenéne zoradené postupy, veduci
ku Kklasifikacii analytov alebo skupiny analytov do frakcii
na zaklade podobnych fyzikadlnych alebo chemickych
vlastnosti'. Jednou z metod, ktord je vo frakcionaénej analyze
pouzivana na izolaciu réznych fyzikalno-chemickych prvko-
vych foriem (frakcii) na zaklade ich rozdielnych rozpustnosti
v definovanych extrakénych ¢inidlach je jednorazova
extrakcia®,

Na Sstdium bola pouzitd vzorka spadu pochadzajica
z oblasti zatazenej prednostne spadom z hutnickeho priemys-
lu. Klasickd extrakcia bola realizovana vytrepavanim vzorky
a extrakéného ¢inidla (0,05 M Na,EDTA) v polyetylénovych
nadobach po dobu 1 hodiny, postupom pouzivanym na vzor-
ky pod a sedimentov® a optimalizovanym na vzorky spadov’.
Ak do suspenzie vzorky a extrakéného cCinidla zavedieme
ultrazvuk, dochadza k podobnému javu ako pri vytrepavani.
Nastava Ciastond, resp. uplnd extrakcia prvkov zo vzorky
a zaroven zmenSovanie velkosti Castic vzorky, ¢o ma
za nasledok zvicsenie povrchu Castic, ako aj plochy kontaktu
vzorky a extrakéného Cinidla. V takomto experimentalnom
usporiadani je mozné predpokladat’, ze dojde k urychleniu
extrakcie a teda k skrateniu extrakénej doby potrebnej na
uplné vyextrahovanie prvkov v zodpovedajtcich formach zo
vzorky.

Na extrakciu ultrazvukom bol pouzity ultrazvukovy dez-
integrator UZD 500 a v tejto etape Studia bol sledovany vplyv
doby extrakcie a vykonu ultrazvuku, pri konstantnej hibke
ponoru cela ultrazvukovej sondy (1.5 cm), na vytaznosti vy-
branych prvkov v extraktoch. Pomer hmotnosti vzorky
k objemu extrakéného ¢inidla (0,5 g / 75 cm®) bol rovnaky
ako pri pouziti klasickej extrakcie.

Po skonéeni extrakcii boli extrakty prefiltrované cez
vhodne upravené filtratné papiere s najjemnejSimi poérmi
a obsahy Cu, Pb a Zn vo filtratoch stanovené metédou ato-
movej absorpénej spektrometrie s plameniovou atomizaciou na
pristroji PERKIN ELMER 3030.
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Tabulka I
Vplyv vykonu generatora ultrazvuku na vytaznost Cu, Pb
a Zn v extraktoch pri konstantnej dobe extrakcie = 3 mintty

Vykon generétora [%] Vytaznost' [%]

Cu Pb Zn
70 20,0 10,2 10,5
80 25,8 11,7 15,0
90 31,8 18,2 19,8
100 25,7 14,7 17,8

Statistickym vyhodnotenim jednotlivych krokov frakcio-
nacnej analyzy uskutocnenej klasickou extrakciou bolo ziste-
né, ze najvacsim zdrojom neistét v celom frakcionaénom
postupe je samotna extrakcia. Hodnotené prvky boli vybrané
tak, aby sa ich obsahy v extrakte nachadzali na r6znych kon-
centra¢nych hladinach.

V prvej sérii experimentov ultrazvukovej extrakcie bol
sledovany vplyv vykonu generatora ultrazvuku na vytaznost
prvkov v extraktoch po 3 minutach extrakcie. Vysledky tych-
to experimentov su uvedené v tabulke 1. Z vysledkov vyply-
va, ze najvyssia vytaznost’ vietkych sledovanych prvkov bola
dosiahnuta pri 90 % vykone generatora. Zvysenim vykonu na
100 % doslo k poklesu vytaznosti.

Dalgia séria experimentov bola zamerana na sledovanie
vplyvu doby extrakcie na vytaznost prvkov pri konstantnom
vykone generatora (90 %). Ziskané vytaznosti Cu, Pb a Zn
z tejto série experimentov spolu s vytaznostami ziskanymi
klasickou extrakciou s znazornené na obr. 1.

Zo zistenych vytaznosti je mozné usudit, Ze po
8 minutach ultrazvukovej extrakcie (stipec 5) pri vykone ge-
neratora 90 % dochadza k vyextrahovaniu viac ako 97 %
prvku z jeho obsahu vyextrahovaného pouzitim klasickej
extrakcie. Tieto vysledky potvrdzuju predpoklad, ze pdsobe-
nim ultrazvuku dochddza k urychleniu procesu extrakcie
oproti klasickému postupu vytrepavanim. Rychlost’ ultrazvu-
kovej extrakcie, okrem tychto sledovanych parametrov, moéze
ovplyviiovat’ aj hibka ponoru &ela ultrazvukovej sondy, ktorej
vplyv bude sledovany v d’alSej sérii experimentov.

[ 4 min.
10 min.

O 3 min.

K& 8 min.
50

prvky Zn

Obr. 1. Vplyv doby ultrazvukovej extrakcie na vyt'aznost’ Cu, Pb
a Zn v extrakte EDTA (stlpec 1-6) a vytaznost’ tychto prvkov
v extrakte hodinovej klasickej extrakcie (stipec 7)
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Autori dakuju grantovej agenture SR za podporu. Tato praca
vznikla s podporou APVT ¢. 20-0094-04.
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Navrhovana tandemova technika je zalozena na vyparo-
vani praskovej vzorky vo vysokoenergetickom riadenom ob-
Iuku jednosmerného pradu (DC) v cele pre tvorbu par a na-
slednom transportovani vzniknutého aerosélu vzorky do Ma-
rinkovi¢ovho plazmového zdroja. Samotnému $tadiu kalibrac-
nych zavislosti predchadzala prieskumova $tatistickd analyza
jednorozmernych vstupnych tidajov, ktorej ciel'om bolo ziste-
nie vykonnosti novej tandemovej techniky. Ziskané subory
intenzit, spracované a $tatisticky vyhodnotené softverom QC.
Expert™ 2.5 (cit."), potvrdili v prevaznej véacsine pripadov
(Al, Fe, Mg, Ni, V) normalny a homogénny charakter rozlo-
zenia intenzit vybranych spektralnych ¢iar a boli pouzité pre
optimalizaciu analytickej kalibracie. Analyticka priamka sa
konstruovala metédou nejmensich §tvorcov uvedenym softve-
rom a v silade sudajmi v literatare’ najskér z povodného
poctu  kalibrujucich intenzitnych hodnét a potom
z ,,oCisteného* stboru, v ktorom sa uz nenachadzali extrémne
a vyboCujuce hodnoty. Vylu¢enim tychto hodnét sa zuzili
hranice dovery a zvysila sa presnost kalibracie®, preto sa
v dal§ich pripadoch postupovalo obdobne. V snahe zvysit
efektivitu vyparovania a teda intenzitu signalov, d’alsie §tu-
dium bolo zamerané na sledovanie moznosti kalibracie bez
pouzitia a s pouzitim spektrochemicky aktivnych primesi
v modelovych vzorkach oxidov prvkov (Al, B, Ca, Cr, Fe,
Mg, Ni, V) v grafitickom matrixe. Kvo6li zamedzeniu kompli-
kacii s pripravou vzoriek (miesanie so spektralnymi puframi)
sa prikrocilo kstadiu vplyvu AgCl a AgF pripravenych
z roztokov AgNO; a HF, resp. HCI. Do kazdej prazdne;j elek-
trody bolo pridanych 10 ml AgNO; (¢ = 927,77 mg cm™)
a 10 pl koncentrovanej HF, resp. HCI. Po vysuseni (100 °C /
1 h) boli elektrody naplnené 10 mg 0,06% zmesi vzorky
a sledoval sa vplyv pridavkov na signal analytov. Zo ziska-
nych vysledkov bol zrejmy vyrazny vplyv obidvoch typov
pridavkov na narast signdlov, avSak najvyraznej$i je vplyv
AgCl. Slabsi vplyv AgF na signaly je mozné odévodnit’ vyso-
kou rozpustnost'ou AgF, presnejSie skutoénostou, ze praktic-
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Tabulka I
Porovnanie niektorych hodnotiacich parametrov pri kalibracii

Parameter Kalibracia

Pridavok  bez pridavku s pridavkom s pridavkom
AgCl AgCl AgCl
Ac, % (0,01; 0,1) (0,001;0,04) (0,005; 0,1)
Model linearny linearny linearny
cL, %o (0,009;0,08)  (0,0009;0,01) (0,001; 0,005)
R, % (82; 86) (96; 98) (96; 98)

ky takato zluCenina ani nevznikla a zna¢na Cast HF sa uz
v priebehu susenia odparila. Preto d’alSie experimenty boli
vykonavané s pridavkom AgCIL.

Analyticka kalibracia bola vykonana pre koncentracny
rozsah Ac € (0,001; 0,04) % a Ac € (0,005; 0,06) %. Porov-
nanie niektorych hodnotiacich parametrov (ci. — hranica doka-
zu, R — koeficient determinacie) pri vyhodnoteni konstrukcie
analytickych priamok bez pridavku a s pouzitim pridavku je
uvedené v tabul’ke I.

Pouzitie spektrochemicky aktivneho pridavku vyrazne
vylepsilo hodnoty ¢ ako aj hodnoty koeficienta determinécie,
¢o znamena, ze vSetky vstupné tidaje st z hl'adiska aplikova-
ného softvéru platné a nie je potrebné z nich ni¢ vylucit.

Pasmo vymedzené hranicami dovery bolo pri analytic-
kych priamkach v obidvoch koncentratnych rozsahoch za
pouzitia pridavku vel'mi uzke, ¢o zaru¢ovalo vysoku presnost’
koncentraéného stanovenia. U vdc8iny prvkov sa dosiahol
linearny priebeh kalibra¢nych priamok okrem Ni a V, kde bol
potvrdeny kvadraticky model.

Tato prdaca vznikla za financnej podpory grantového projektu
1/3149/06 a projektu APVV 20-009404.
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Urcenie optimalnych experimentalnych podmienok pre
sledovanie vyparovacich pomerov emisného budenia spektier
si v prvom rade vyzaduje prieskumovu Statisticki analyzu
jednorozmernych vstupnych udajov. Za tcelom zistenia vy-
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Tabulka I
Vysledky Statistickej analyzy jednorozmernych vstupnych dat

Parameter Prvok

Mg Ca
Vin. dizka, nm 280,27 393,36
Pocet tdajov 25 25
Aritm. priem. 24,53 40,29
RSD, % 10,23 6,95
Median, ppm 24,42 40,68
Modus, ppm 24,21 41,37
Polosuma, ppm 24,20 39,97
Box-Cox. tranf. 1 1

konnosti novej tandemovej metody, zalozenej na separatnom
budeni praskovej vzorky v riadenom obliku jednosmerného
pradu v cele pre tvorbu par a naslednom transportovani vznik-
nutych par vzorky nosnym argénom do plazmového zdroja,
bolo uskuto¢nené 25 nasobné opakovanie merania intenzit
spektralnych &iar 8 zvolenych prvkov 1% zmesi oxidov (Al,
B, Ca, Cr, Fe, Mg, Ni a V) v grafitovom matrixe pri 20
A uz za optimalizovanych podmienok (» = 4 mm, SW-380,
SU-206, fexp = 60 S, Alprim = 2,2 dm’ min™', A = 3,9 dm’ min™")
(cit."). Ziskané stibory hod6t intenzit sa podrobili programom
QC. Expertd 2.5 (cit.?) kompletnej prieskumovej itatistickej
analyze jednorozmernych vstupnych dat’. Presnost’ stanove-
nia intenzit analytickych spektralnych Ciar je dand dosiahnu-
tymi hodnotami relativnej Standardnej odchylky (RSD). Tieto
hodnoty pre aritmeticky priemer, az na jeden pripad (Mg), su
niz§ie ako 10 %, ale vzdy vysSie ako 6 %. Tuto skuto¢nost’
mozno pripisat’ hlavne komplikovanému privodu par analytu
do budenej plazmy. Sledovali sa také zakladné hodnotiace
Statistické parametre ako aritmeticky priemer, median, modus
a polosuma (tab. I) pre typické priklady. Pre kontrolu normal-
neho rozlozenia dat sa uskutocnila i Boxova-Coxova tranfor-
macia. Dokazalo sa, ze hodnota 0 sa ani v jednom pripade
nenachadzala v testovanom intervale, ¢im sa vylucil vyskyt
lognormalneho rozloZenia.

Sthrne vSak mozno konStatovat, ze ziskané vysledky
potvrdili normalny a homogénny charakter rozlozenia intenzit
vybratych spektralnych Ciar, o znamena, ze tieto Ciary st
relevantné a preto je pripustné zo Statistického hl'adiska ich
pouzit’ pre d’al§ie vyskumy, menovite pre sledovanie procesu
vyparovania ako aj pre analyticku kalibraciu a stanovenie
navratnosti.

Tato prdca vznikla za financnej podpory grantového projektu
1/3149/06 a projektu APVV 20-009404.
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This study presents an approach to the testing of the sil-
ver nanoparticle stability in aqueous medium. The silver
nanoparticles were prepared by the reduction of the complex
cation [Ag(NH;3),]+ by D(+)-maltose and stabilized by
a variety of surfactants (Tween 80, SDS, Brij 35, Brij 58, Brij
97, and Brij 98) and polymer substances (PEG of molecular
weights 1500, 4000, 10000, 35000) that were added to the
system after the reduction in 1 weight percentage. The restabi-
lization process was conducted by addition of acetatic acid
and therefore by consequetial change of pH of the above men-
tioned system from approx. 11,8 of the original system down
to 4.5. The stability was examined throughout the measure-
ments of the silver nanoparticle sizes. All the gained results
were judged with regard to the conducted experiments with
the uninfluenced system which remained stable in the basic
range but being neutralized there was observed a growth in 10
nm and even in the acid range up to 53 nm in size in contrast
to the original value of 30 nm.

Exceptional results were gained by non-ionic surfactant
Tween 80 and anionic surfactant SDS. The size of the silver
nanoparticles remained in all pH ranges almost the same, i.e.
approx. 30 nm. Although measurements showed that Brij 98
conveys destabilizing effect on the performed system the
results gained from the experiments involving Brij 35, Brij
58, and Brij 97 have shown comparable results with the re-
sults conducted with the system uninfluenced by any modi-
fier. PEG 1 500, PEG 4 000, PVP 10, PVP 40 did not prove
any significant influence on the system and the gained values
of silver nanoparticle sizes were comparable with the sizes
measured in the unmodified system in all pH ranges. On the
other hand PEG 4 000, PEG 35 000 and PVP 360 showed
destabilizing effect especially in the acid range where the
growth of the silver nanoparticle sizes was remarkable (in the
case of PVP 360 the final size of the silver nanoparticles was
162 nm).

The financial support of the MSM6198959218 grant from the
Ministry of Education of the Czech Republic is gratefully
acknowledged.
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Smésné systémy obsahujici povrchové aktivni latku
(PAL) a neionicky polymer nachazi §iroké aplikaéni vyuziti
v prumyslové i vyzkumné praxi. Podrobné studium fyzikalné-
chemickych vlastnosti takovych soustav objasnuje déje, které
v takovych systémech probihaji.

Pokud je k vodnému roztoku PAL ptidan neionicky po-
lymer, v nasem pfipadé polyethylenglykol (PEG) rizné pru-
mérné molekulové hmotnosti (M), dochazi ve vétsing piipa-
da, za piedpokladu vzniku komplexnich utvari mezi polymer-
nimi fetézci a PAL, ke snizeni pivodni hodnoty kritické mice-
larni koncentrace (cmc) samotné PAL ve vodném roztoku na
kritickou agregacni koncentraci (cac). Druhym vyznamnym
zlomovym bodem na experimentalnich kfivkach je koncentra-
ce (cmc*), pii niz dochazi k nasyceni polymerniho fetézce
atento jiz neni schopen vazat dalSi micely. Interakce mezi
molekulami polymeru a molekulami surfaktantu jsou fizeny
rovnovahou mezi hydrofobnimi a elektrostatickymi interakce-
mi'. Schopnost tvorby takovych komplex@ je ovlivnéna riiz-
nymi faktory; typem PAL, resp. nadbojem polarni ¢asti jeho
molekuly, délkou uhlovodikového fetézce polymeru atd. Po-
kud neni tento fetézec dostatecné¢ dlouhy (dostatecné vysoka
M,,) a tedy dostate¢né hydrofobni, nemiize dojit k procesu
komplexace s micelami pomoci hydrofébnich interakei
a zadné komplexy v roztoku nevznikaji. Za dostate¢né dlouhy
hodnota M, =352, ziskana na zéklad& ITC méfeni’. Samotna
tvorba komplexnich Gtvari mize byt pro urcitou oblast Mw
povazovana za adsorpci micel na polymérnim fetézci a pro
jinou oblast za solubilizaci polymernich fetézcli micelami
PAL (cit.”).

Na zaklad¢ méfeni vodivosti, povrchového napéti, visko-
zity, statického a dynamického rozptylu svétla byly studovany
vyse uvedené smésné soustavy. Povrchové aktivni latky byly
zastoupeny ionickymi (SDS, CTAB) i neionickymi latkami
(Triton X-100). Experimenty byly provadény za konstantni
teploty, tlaku a koncentrace polymeru a s ménici se koncen-
traci PAL v roztoku.

Studie vymezuje oblast molekulovych hmotnosti poly-
meru, které jsou schopny tvofit s PAL komplexni utvary.
Zajimavé vysledky poskytuji viskozimetrickd méfeni smés-
nych systémd, jejichz pribéh silné zavisi na naboji polarni
casti PAL. Stanoveni cac, ktera signalizuje pocatek kom-
plexace, je pro nizsi hodnoty koncentrace polymeru v roztoku
je schopna detekce vzniku komplexu v jiné fazi agregace.
Cilem této prace je tedy také srovnani citlivosti jednotlivych
experimentalnich metod v jednotlivych krocich agregace ¢i
komplexace.
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Hmotnostnd  spektrometria ~ sekundarnych  iénov
(Secondary Ion Mass Spectrometry, SIMS) je metoda na ana-
lyzu chemického zlozenia materidlov. Hlavnymi prednostami
SIMS analyzy st vysoka citlivost’ s hodnotou az ppb a schop-
nost’ detekcie vietkych prvkov'.

V tejto metdde je povrch vzorky bombardovany primar-
nymi iénmi, ktoré prenikajii vzorkou a dochadza k zrazkam
s Gasticami vo vnutri vzorky. Cast’ energie sa vracia spit —
dochadza k emiisii Castic z povrchu. Vicsina z tychto Castic je
nabojovo neutrdlna, pre SIMS analyzu st dodlezité tie v ioni-
zovanej forme — sekundédrne i6ny, ktoré st analyzované na
zaklade doby letu (Time of Flight,Tof).

Mnozstvo sekundarnych idénov, ktoré je vyrazené z po-
vrchu, teda idnovy vytazok, je zavisly na chemickom prostre-
di — matrici. Matricovy efekt je teda zavislost’ vzniku a druhu
sekundarnych iénov od chemického prostredia, z ktorého st
tieto iony vyrazané”.

Studovany je systém B-cyklodextrin a 1,6-difenyl-1,3,5-
-hexatrién, ktory vytvara supramolekulovy host-guest kom-
plex. Cielom je ur€it’, ako sa prejavi matricovy efekt, ak je
komplex nanaSany na kremik a na fulerén, ktorym sa modifi-
kuje chemické prostredie. Snahou je dosiahnut’ taku modifika-
ciu, ktora by zvysila emisiu celého ionizovaného supramole-
kulového komplexu. Dalsou tlohou je sledovat’ zmenu hriib-
ky analyzovanej vrstvy, ktora taktiez predstavuje zmenu mat-
rice.

Vplyv fulerénu predstavuje pozitivnu modifikaciu che-
mického prostredia, doslo k G¢innému zvySeniu idnového
vytazku, vyrazeniu ionizovaného B-cyklodextrinu, aj dimé-
rov. Efekt hrubky vykazuje podobny trend. So zvaésujucou sa
hrubkou vrstvy rastol aj idnovy vytazok, dosiahla sa emisia
celého supramolekulového host-guest komplexu. Obidva
efekty zabezpecili aj vyrazné znizenie fragmentacie emitova-
nych castic.

Tato praca vznikla za podpory grantov VEGA 1/2447/05
a APVT-20-029804.
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Biosenzory ako analytické zariadenia poskytuju rychlu
a relativne $pecificki odozvu bez potreby naroénej predipra-
vy vzoriek, preto maji potencidl uplatnenia sa v on-line mo-
nitoringu fermentacnych procesov. Variabilita konstrukénych
moznosti umoziuje pripravit senzory ,8it€é na mieru pre
konkrétne aplikacie. Vyvinuty biosenzor bol postaveny na
baze ampérometrického spésobu merania pretoze tato metoda
detekcie umoziuje za optimalnych podmienok sledovat’ kon-
centracie analytov 10 az 10° M a dynamicky rozsah stano-
venia moze dosahovat’ az tri poriadky. Ampérometrické sen-
zory su tiez konstrukéne jednoduché a lacné. V tulohe biolo-
gického komponenta boli pouzité intaktné bunky Glucono-
bacter oxydans CCM 1783, ktoré obsahuju prirodzene viaza-
nu alkoholdehydrogendzu na vonkajSej strane periplazmatic-
kej membrany. Pripravené bunky boli jednoducho nanesené
na povrch uhlikovej elektrody a prekryté dialyza¢nou mem-
branou. Pouzité boli pritom rozne mediatory elektronového
transportu rozpustné vo vode volne prenikajice dialyzaénou
membranou, takze sa nachadzali jednoducho rozptylené
v celom objeme tlmivého roztoku pouzivaného pri merani.
Pomocou metdédy cyklickej voltampérometrie charakterizuju-
cej priebeh redoxnych dejov na povrchu elektrody bol spome-
dzi testovanych vybrany ako najvhodnej$i mediator ferikya-
nid. Pocas pripravy biosenzora boli optimalizované podmien-
ky merania, a to: koncentracia medidtora, mnozstvo pouzitej
biomasy a spdsob jej pripravy, pH tlmivého roztoku. Kedze
bunky pouzité na pripravu senzora obsahovali okrem poZado-
vanej alkoholdehydrogenazy aj iné membranovo viazané
enzymy bola testovana odozva senzora na glukézu ako najpo-
tencialnejsi interferent pri analyze vzoriek odoberanych pocas
fermenta¢nych procesov. Porovnanim kalibra¢nych zavislosti
na etanol a glukdzu vynesenych v rovnakych koncentraénych
jednotkach bolo na zaklade pomeru smernic tychto zavislosti
zistené, Ze mikrobialny senzor dosahoval 26 nasobne vyssiu
citlivost’ na etanol ako na glukézu. Mikrobialny senzor apli-
kovany do ulohy detektora vo systéme FIA vykazoval vybor-
nu operacnu stabilitu, ked’ sa pocas nepretrzitého 72 hodino-
vého merania jeho odozva takmer nezmenila. Pri porovnani
vysledkov analyz realnych vzoriek pomocou FIA (detekcia
biosenzorom) s referen¢nou metdédou GC bol rozdiel stanove-
ni do 7 %.
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Dimethyl a diethyl ester kyseliny 2,3-pentadiendiové
patii mezi allenické slouceniny, které poskytuji jednoduchy
ptiklad celkové chirdlni struktury. Chiralita allenickych slou-
Cenin neni zpusobena pfitomnosti asymetrického chirdlni
atomu, ale diky existenci axidlni chiralni osy'. Identifikace
esteri byla provedena pomoci plynové chromatografie
s hmotnostni detekci s vyuzitim ionizace elektronem a che-
mické ionizace.

Stabilita enantiomerd je spojena s energetickymi barié-
rami enantiomerizace?, pfi kterych se jednotlivé slouceniny
méni interkonverzi. Za ucelem sledovéni procesu interkonver-
ze byla pouzita tzv. on-flow metoda’, jejiz podstatou je piima
enantiomerizace sloucenin v nechiralni kolon¢ v proudu toku
nosné¢ho plynu a stanoveni ptivodnich a enantiomerti nové
vzniklych interkonverzi. VSechny experimenty byly realizo-
vany v tiikolonovém GC systému, umisténém ve dvou neza-
visle vyhfivanych termostatech. Po nadavkovani racemické
smési a po separaci enantiomerd v prvni chiralni koloné byl
effluent transportovan do druhé nechiralni kolony, ve které
probéhla interkonverze. Z nechiralni kolony byl efflent trans-
portovan do tieti kolony s obsahem chirdlni stacionarni faze,
kde doslo k separaci pivodnich a nové vzniklych enantiome-
ri. Odpovidajici plochy pikt, teplota a reten¢ni ¢as interkon-
verze byly pouzity k vypoctu rychlostnich konstant, energetic-
kych bariér AG (T) a aktivac¢nich paramentri a to Entropie (A
H" a entalpie (A S%).

Tato price vznikla za podpory MSMT (MSM 6198959216).
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STUDIUM SMACENI A POVRpHOVE ENERGIE Si/
Si0, METODOU DYNAMICKEHO KONTAKTNIHO
UHLU

JANA VOJTECHOVSKA a LIBOR KVITEK

Katedra fyzikalni chemie PFF UP Olomouc, Trida Svobody 8,
771 46 Olomouc
Jjvojtechovska@volny.cz

Znalost povrchovych vlastnosti materialt a chovani latek
ve fazovych rozhranich mé velky vyznam jak v riznych tech-
nologickych procesech (tvorba pén a emulzi, rozpraSovani,
micelarni katalyza, smaceni materialir), tak i pro béznou labo-
ratorni praxi (pfenos latek pfes fazova rozhrani — separacni
procesy). Si je vyznamnym materialem pro elektrotechnicky
primysl a jeho povrchové vlastnosti byly studovany v ramci
vylepseni myciho procesu Si desek. Kontaktni uhel je jednou
z mala pfimo méfitelnych vlastnosti rozhrani pevna latka/
kapalina/plyn, diky které 1ze sudovat vzajemné interakce mezi
materialy.

Smaceni drsného (produkt vyroby) a hladkého (pro po-

rovnani) povrchu Si/SiO; bylo studovano Wilhelmyho dyna-
mickou metodou méteni kont. Ghlu. Hodnoty naméfenych
kontaktnich uhli fady vybranych kapalin (dest. voda, diiodo-
methan, glycerol, ethylenglykol, formamid, 1-bromnaftalen
atd.) jsou zakladem pro vypocet povrchové energie a jejich
slozek, které jsou dany mezifazovymi interakcemi (dispersni,
polérni, acido-bazické) studovaného povrchu a kapaliny. Pro
urCeni povrchové energie ysy byly pouzity rizné metody
(metoda Owens-Wendt, metoda acid-base a Chibowského
metoda). Vzajemnym porovnanim vysledkl bylo zjisténo, ze
se jednotlivé metody shoduji ve vysledné celkové hodnoté
povrchové energie, a ze pro drsny povrch Si je tato hodnota
vys§i (42,6 mN m™) neZ pro povrch hladky (36,7 mN m™).
Odlisné vysledky se ale vyskytuji u jednotlivych ptispévki
mezifazovych interakci (polarni, disperzni, elektron-
donorové, elektron-akceptorové) k povrchové energii, jejichz
hodnoty jsou vyznamné zavislé na typu pouzitych kapalin
ajejich vzajemné kombinaci. Drsnost povrchu je vyznamny
fyzikalnim faktorem, ktery ovliviiuje vyslednou hodnotu kont.
thlu a charakter smaceni viibec. Na zakladé Wenzelovy rov-
nice, ktera jednoduse vyjadiuje vliv povrchové nerovnosti na
hodnotu kont. thlu bylo zji$téno, ze skute¢ny povrch drsného
Si je asi 0 17 % vétsi nez povrch hladky. Vypocet tepel sma-
Ceni (jsou linearné zavisla na velikosti povrchu) pro drsny
a hladky povrch Si udava povrch drsného Si o 15 % vétsi.
Nezavislé méfeni velikosti povrchu metodou AFM ukazalo
zvétSeni drsného povrchu o 11,5 %. Rozdil je patrné zptisoben
tim, ze krom¢ drsnosti ovliviyji kvalitu smaceni i specifické
interakce, v tomto pripadé predevsim Si/dimethylsulfoxid, Si/
ethylendiamin a Si/2-aminoethanol, které nelze metodou
AFM zaznamenat.
Diky znalosti povrchové energie, kterd neni pfimo méfitelna
jako v ptipadé kapalin, 1ze poté snadno ur¢it i adhezni energie
mezi danym povrchem a pouzivanymi kapalinami, a pfedvidat
tak jejich vzajemné povrchové interakce, coz ma Siroké vyuzi-
ti v praxi.
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PRIPRAVA METODY STANOVENI VOLNYCH
PLAZMATICKYCH METANEFRINU
VYSOKOUCINNOU KAPALINOVOU CHROMA-
TOGRAFIi S ELEKTROCHEMICKOU DETEKCI

ALICE VRANKOVA*, ZDENA JUZOVA, JIRT
WIDIMSKY JR., TOMAS ZELINKA a JAN SKRHA

LaboratoF endokrinologie a metabolismu UKBLD a I1I. inter-
ni kliniky 1. lékarska fakulta UK, Katerinska 32, 128 08
Praha 2

alice.vrankova@vfn.cz

Kvantitativni stanoveni katecholamini a jejich O-methyl
metabolitl, zejména metanefrinu (MN) a normetanefrinu
(NMN), je uzite¢né v diagnostice tumoru chromafinnich bu-
nék feochromocytomu. Tento typ nadoru sekretuje katechola-
miny, proto je mozné zvysenou koncentraci katecholamini a
jejich metabolickych produkti v moéi a v plazmé vyuzit jako
diagnostické markery tohoto typu nadoru.

Védecké studie z posledni doby zabyvajici se touto pro-
blematikou hovoii o vysoké senzitivité testu stanoveni vol-
nych metanefrinti v plazmé¢ vzhledem k diagnéze feochromo-
cytomu]‘z.

Pro stanoveni metanefrint v plazmé metodou vysoko-
ucinné kapalinové chromatografie (HPLC) s elektrochemic-
kou detekci je zapotiebi analyty nejdiive extrahovat z plazma-
tické matrice. K tomuto uéelu jsme pouzili SPE extrakci na
silném katexu. Analyty jsme z ionexu eluovali amoniakalnim
methanolem, ktery jsme nasledné odpafili pomoci vakuové
odparky. Po odpafeni elu¢niho ¢inidla jsme analyty rozpustili
ve vhodném mediu a aplikovali na kolonu HPLC s reverzni
fazi**,

Optimum detekce jsme stanovili na zakladé hydrodyna-
mického voltamogramu.

Prace vznikla za podpory grantu MSM 0021620807.
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POLAROGR'AFICK]:: A,VOLTAMETRI'CK]::
STANOVENI STOPOVYCH MNOZSTVi
2,7-DINITRO-9-FLUORENONU
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2,7-Dinitro-9-fluorenon (2,7-DNFN) patii mezi derivaty
genotoxickych nitrovanych polycyklickych aromatickych
uhlovodikii (NPAH)'. NPAH se vyskytuji v nejriizngjsich
slozkach zivotniho prostfedi®. 2,7-DNFN je podeziely
z karcinogenity a genotoxicity’.

Tato prace je zaméfena na optimalizaci podminek stano-
veni 2,7-DNFN pomoci rozsifenych polarografickych a volta-
metrickych metod. Navazuje timto na praci pojednavajici
o stanoveni nitroderivati fluorenu®. Pro stanoveni 2,7-DNFN
byla pouzita DC tast polarografie (DCTP) na klasické rtutové
kapkové elektrodé (DME), diferen¢ni pulsni polarografie
(DPP) na DME, diferen¢ni pulsni voltametrie (DPV) na visici
rtutové kapkové elektrodé (HMDE) a adsorpéni rozpoustéci
voltametrie (AdSV) na HMDE.

Pro polarografické a voltmetrické stanoveni 2,7-DNFN
byly nalezeny optimalni podminky v prostiedi methanol
(MeOH) a Brittoniv-Robinsoniv (BR) pufr (1:1). Za téchto
podminek byly pro 2,7-DNFN pomoci DCTP, DPP, DPV
a AdSV proméfeny kalibrani zavislosti a vypocteny meze
stanovitelnosti 1-10°° mol L™ pro DCTP, 110”7 mol L™! pro
DPP, 2:10"® mol L™ pro DPV a 4-10° mol L™' pro AdSV. Na
zaklad¢ zmétenych DCT polarogramt byl navrhnut mechanis-
mus elektrochemické redukce 2,7-DNFN, ktery byl nasledné
ovéten pomoci cyklické voltametrie a potenciostatické coulo-
metrie.

Dale byla vypracovana metoda stanoveni 2,7-DNFN po
extrakci tuhou fazi (SPE) ve vzorcich pitné a fi¢ni vody po
predchozi optimalizaci SPE na modelové matrici deionizované
vody. 2,7-DNFN byl po extrakei a eluci methanolem stanovo-
van technikou DPV na HMDE v koncentragnim rozmezi 2-10~
a7 1-10°* mol L™ v pitné vodé a 2-10” a2 1.107 mol L™ v Fiéni
vodé¢. Pomoci této prekoncentrace se podafilo dosdhnout meze
stanovitelnosti 4-10™ mol L™ v fiéni vodé a 210 mol L™
v pitné vod¢€. Ptimé stanoveni 2,7-DNFN v pitné vodé bylo
mozné v koncentraénim rozmezi 2-10% az 1107 mol L™
s dosazenim meze stanovitelnosti 2-10™ mol L™,

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR (projekt LC
06035).
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CHEMICAL DEGRADATION OF PAINTFILMS
AND SOLUBILITY PARAMETERS OF POLYMERS

LUCIE WOLFOVA

Brno University of Technology, Faculty of Chemistry, Purky-
nova 118, Brno 612 00 Czech republic
wolfova@fch.vutbr.cz

Chemical degradation of paint films could be defined as
physical and chemical interactions between film-forming
components of the paint and chemical surroundings, which
leads to changes in paint qualities and in paint film loosing its
visual appearance and original qualities upon the exposure to
organic solvents.

From the thermodynamic point of view, a degree of
solvent affinity to polymer is given by the Gibb’s energy
change, which is determined by the interaction between
solvent molecules and macromolecular chain elements.
AGmix = AHpix =TASyix < 0.

The more negative is value of AGyy the better is solubil-
ity of polymer in solvent. Then the dissolving of polymers is
mainly a question of value AH,,; because during swelling or
dissolving always increase system’s disorderliness. Accord-
ing to thermodynamic conditions than is necessary that
AI-[mix <TASmix-

Therefore, the solubility is mainly determined by the
enthalpy value AH,;x, which therethrough relates a change of
internal energy during evaporation AHysp,.

AH SN 0577
AH,,. = (Vlnl +Vyn, ) |£ I;mpvl J ( VL:vap,Z ] } PP,
1 2
For solubility behaviour of amorphous polymers

(,,Jiquid-like*) these can be treated by the methods used for
ligiud-liquid mixtures which are made assuming that one of
the components is made up of very long molecules and the
other of small ones.

Considering with these is value AH.,,, related to unit
volume AH.,,/V corresponding to the density of cohesive
energy Ae. A root of this formula is mentioned as the solubil-
ity parameter & [J"?/cm*?]. ((Formally, the cohesive energy
E.on s divided into three parts, corresponding to three types of
interaction forces Econ = Eq + E,, + Ey (contibution of disper-
sion forces Eq4, polar forces £, and hydrogen-bonding Ey). The
correspondent equation for total solubility parametr J then is
510154/ = 5{{2 + 5;72 + 5/12 ))

The solubility parameter of the solvents could be calcu-
lated from general equations: AHi = V(01 — d2) * ¢1 ¢, . By
this is predicted that if 6, = 3, the ethalpy of mixing AH ,,;x =0
and AG,,;, = AH,,;y —=TAS,,;x< 0 and this is in accorrdance with
the general rule for thermodynamic view of solubility and
mixing. The smaller is the difference & of solvent and poly-
mer, the better is dissolution.

The polymers should be mostly soluble in that solvents,
which their < § > correspond to the middle of the interval of
polymer solubility or approximately plus or minus two units.

(Also, the solubility parameter concept is directly appli-
cable only to amorphous polymers. When considering crystal-
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line polymers it is necessary to calculate the activity of the
crystallline solid).

The cohessive pressures of polymers can be evaluated
directly by thermodynamics means only for vaporizable mate-
rials. Therefore most oftenly the solubility parameters are
determinated by their behavior in interaction with solvents
with known properties and value of .

For example it could be calculated by the coefficients of
swelling: Q1= Omax * exp[-KV; * (6, — 82)2] or by viscometric
measurements according to equation: [1N]= [N]ma * exp[-KV
* (8 — 8,)*]. The solubility parameters can be determined for
example from calculation of the free enthalpy of their particu-
lar components or by the internal pressure too.
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mikzap@sendme.cz

Nékteré halogenované slouceniny, zejména pak 2,4,6-
-trichloranizol, 2,4,6-trichorfenol, 2,4,6-tribromanizol a 2,4,6-
-trichlorfenol, jsou odpovédné za nepftijemné organoleptické
vlastnosti celé fady potravin'. Tato senzoricka vada je znama
zejména ve vinaiském primyslu a bézné¢ se oznacuje jako
,korkova vada“(cit.?). V poslednich letech se roziitila i do
ostatnich odvétvi potravinaiského pramyslu.

Obalové materialy slouzici pro skladovani a pfepravu
surovin, meziproduktti i findlnich produkti jsou primarné
povazovany za hlavni zdroj zatuchlého, plesnivého zapachu
uchovavanych produktir’.

Bez ohledu na nepfiznivé organoleptické vlastnosti jsou
tyto slouceniny vysoce toxické a potencialné karcinogenni.
Proto je jejich stanoveni velice dilezité.

V této praci jsme se zaméfili na stanoveni 2.,4,6-
-trichloranizolu (TCA), 2,4,6-trichlorfenolu (TCP), 2,4,6-tri-
bromanizolu (TBA) a 2,4,6-tribromfenolu (TBP) ve dievé
a korku metodou GC/MS s vyuzitim vysokotlaké extrakce
rozpoustédlem.

Vysokotlaka extrakce rozpoustédlem (PSE) (cit.’) je
alternativou Soxhletovy extrakce. Vyuzitim zvySené teploty
a tlaku se oproti Soxhletové extrakei podstatné zkratila délka
extrakéniho kroku a objem extrakéniho €inidla se minimalizo-
val. Obé metody vykazuji vysoké vytéznosti analyti z nejriz-
né&jiich typt pevnych matric a jsou dostateéné robustni’.

Vzorky dieva a korku byly extrahovany acetonem pii
150 °C a 15 MPa. Analyza byla provedena plynovou chroma-
tografii s hmotnostni detekei v rezimu SIM.
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Vytéznosti jednotlivych analytl se pohybuji v rozmezi
70-95 % a meze detekce jsou v rozmezi 6-12 ng kg™

Tato price vznikla za podpory MSMT CR (grant MSM
6198959216).

LITERATURA
1. Gomez-Ariza J. L., Garcia-Barrera T., Lorenzo F., Gon-
zalez A. G.: Anal. Chim. Acta 540, 17 (2005).

2. Ezguerro O., Garrido-Lopez A., Tena M. T.: J. Chroma-
togr., A 1102, 18 (2006).

3. Martinez-Urunuela A., Gonzales-Saiz J. M., Pizarro C.:
J. Chromatogr., A 1089, 31 (2005).

4. Giergielewicz-Mozajska H., Dabrowski L., Namiesnik J.:
Crit. Rew. Anal. Chem. 37, 149 (2001).

5. Carabiaz-Martinez R., Rodriquez-Gonzalo E., Revilla-
Ruiz P., Hernandez-Mendez J.: J. Chromatogr., A 1089,
1 (2005).

1P-46
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Cotinine is the best biomarker to estimate tobacco smoke
exposure. The other biomarkers, e.g. 1-hydroxypyrene (1-OHP)
and carboxyhemoglobine (HbCO), were also used as the indi-
cators of this exposure. In our study the HbCO was deter-
mined in blood samples with GC-FID with methanization,
and urinary 1-OHP and cotinine was determined by HPLC-
UV. The aim of our study was to determine the validity of
tobacco questionnaires the analysis of three biomarkers
conected in proper pairs. The following pairs were taken into
consideration: cotinine and 1-OHP; cotinine and HbCO. The
corelations between cotinine and the second biomarker were
tested in the groups of: nonexposure nonsmokers; passive
smokers; active smokers (as declared by examined popula-
tion). It was found that the self-reported smoking status,
which is said to reflect the extent of tobacco smoke exposure,
is not reliable indicator compared to urinary cotinine measure-
ments. The measured levels of urinary cotinine in case of
some persons do not corresponded with the declared exposure
status. Therefore, new differentation of the by examined
population was done and new three groups were made. Peo-
ple, whose concentration of urinary cotinine was higher than
500 ug 1!, should be included to the active smokers group,
whereas passive smokers should exhibit the concentration
from the range of 50-500 ug ™. In the case of nonexposed
nonsmokers, the concentration of urinary cotinine was found
to be less than 50 ug I™".
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STANOVENI STREPTAVIDINU POMOCI
VOLTAMETRICKYCH METOD

ONDREJ ZITKA™, JITKA PETRLOVA®, VERONIKA
BENOVA®™®, LIBUSE TRNKOVA®, RADKA MIKELO-
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“Ustav chemie a biochemie a ® Ustav biologie rostlin, Agro-
nomicka fakulta Mendelovy zemédélské a lesnické univerzity v
Brné, Zemédélska 1, 613 00 Brno, © Katedra teoretické a fyzi-
kalni chemie, 4 Katedra analytické chemie a‘ Katedra bioche-
mie, Prirodovédecka fakulta Masarykovy univerzity v Brné,
Kotlarska 2, 611 37 Brno

Streptavidin se sklada (stejné jako avidin) ze ctyt podjed-
notek, ale neobsahuje ve své molekule Zadné sacharidy.
Streptavidin je obecné vice pouzivany nez-li avidin, protoze
nedochazi k nespecifickym vazbam, jak tomu je u avidinu.
Navic byla prokazana vysoka afinita biotinu (vitamin H)
k streptavidinu (disociaéni konstanta 107> M). Této interakce
je vyuzito v mnoha typech avidin-biotinovych technologii,
jako je imunohistochemie, elektronova mikroskopie, ELISA,
DNA hybridizace a konstrukce biosenzord. V aplikaci vyuzi-
vajici spojeni avidin-biotin, je nezbytné zavést nové metody
pro snadnou detekei interakce. Nejbéznéji pouzivanou meto-
dou pro detekcei avidin-biotin interakce je ELISA, fluorimet-
rické a elektrochemické metody. Velmi vhodnym nastrojem
vyuzivajici této interakce mohou byt elektrochemické senzory
a biosenzory zalozené na modifikaci pracovniho povrchu
elektrody'”. V nagich experimentech byla modifikovana uhli-
kova pastova elektroda (tvofend z uhlikového prasku a oleje
v poméru 70/30) vyuzita pro rychlé a senzitivni stanoveni
streptavidinu. Streptavidin byl analyzovan jednak pfimo
v roztoku zakladniho elektrolytu a dale pomoci adsorptivni
pfenosové techniky ve spojeni s SWV. Na zakladé¢ ziskanych
experimentalnich vysledkd bylo mozné se jiz zaméfit na vel-
mi nizkd mnozstvi streptavidinu (3 az 1660 zmol). Analyza
vSech vzorki probihala v 5 pl kapce vodného roztoku strepta-
vidinu. Ziskané zavislosti vykazovaly podobny pribéh jako
pfi studiu streptavidinu v elektrochemické nadobce. V rozme-
zi 3 az 60 zmol byla zavislost mnozstvi streptavidinu na vysce
elektrochemické odpovédi linearni (y = 1,7351x + 18,695;
R*= 0,9906). Uhlikové pastové elektrody predstavuji vhodny
senzor pro detekci biotechnologicky vyznamnych latek. Zno-
vu jsme zopakovali nase experimenty detekujici avidin a ové-
fili limity detekce. Navic se nam pii peclivém méteni podaftilo
dale snizit detekei avidinu. AvSak ukazalo se, Ze stretavidin je
vyhodnéj$§im proteinem pro avidin-biotinovou technologii
s elektrochemickou detekci.

Prispévek  vznikl za podpory grantu INCHEMBIOL
0021622412 a Vyzkumného centra M06030.
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“ Department of Physical and Theoretical Chemistry, Faculty
of Natural Science, Comenius University, Mlynska dolina,
842 15 Bratislava, Slovakia; b International Laser Center,
Ilkovicova 3, 812 19 Bratislava, Slovakia; € Slovak Technical
University, Radlinského 9, 842 37 Bratislava, Slovakia
zitnan@fns.uniba.sk

Fluorescence dynamics of coumarin in montmorillonite
structure is measured by using femtosecond time-resolved
fluorescence spectroscopy. Molecule of coumarin C522 repre-
sents a probe in investigation of the interaction between cou-
marin and dispersions containing fully delaminated layered
clay mineral of montmorillonite. The negative layer charge of
montmorillonite is chemically modified by the fixation of
various amount of lithium cations to adjust the layer charge
and to provide fully hydrated layers'. A focus is on changes in
fluorescence dynamics in the presence of clay mineral disper-
sions representing a restricting environment for a dye?. Cou-
marin has a hydrophobic character with low solubility in wa-

ter and it is adsorbed on the montmorillonite surface. The
lithium content changes the adsorption of coumarin due dif-
ferent surface charge of montmorillonite. The increase of
lithium content in montmorillonite cause the shift of excita-
tion and emission maxima.Time-resolved fluorescence spec-
troscopy is a useful tool in determination of solvent-solute
interactions®. Analyzing of decay curves shows a tendency of
increasing the fluorescence life times as a function of lithium
concentration.

The financial supports of APVT-20-029804, VEGA 1/2447/05
and VEGA 1/3577/06 grants are appreciated.
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PLATNOST INTERAKCNIHO MODELU 1:1 PRO
KOMPLEXACI 0-CYKLODEXTRINU A CHIRALNICH
ANIONTU S JEDNIM nido-7,8-DIKARBAUN-
DEKAKARBORATOVYM KLASTREM

ALES LANGAUF*” a RADIM VESPALEC?

“ Ustav analytické chemie AV CR, Veveri 97, 611 42 Brno,
b Katedra analytické chemie, Prirodovédecka Fakulta,
Univerzita Palackého v Olomouci, Trida Svobody 8,

771 46 Olomouc

langauf@iach.cz

Piima chirdlni separace stericky rozdilnych forem race-
mického analytu je zalozena na tvorbé jejich kineticky labil-
nich komplext s chirdlnim selektorem. Pfi separacich orga-
nickych slou¢enin navzajem interaguji slozky komplexu az
na vyjimky v poméru 1:1. Tvar zavislosti efektivnich mobi-
lit atropoizomert klastrovych anionti boru na koncentraci
a-cyklodextrinu ve vodné-alkoholickém zakladnim elektroly-
tu se v8ak pon€kud 1isi od tvaru, ktery je standardni pro déleni
stericky rozdilnych forem organickych sloucenin ve vodé.
Mirn¢ odlisny tvar ma i zavislost rozdilt efektivnich mobi-
lit atropoizomert klastrovych aniontti boru na koncentraci
chiralniho selektoru od tvaru obdobné zavislosti pro enan-
tiomery organickych sloucenin nebo jejich iontti. Pochyb-
nosti o aplikovatelnosti klasického modelu 1:1 pro kom-
plexace oa-cyklodextrinu s klastrovymi anionty boru posilil

609

Sekce 1 — Analyticka a fyzikalni chemie — postery

neuspésny pokus vypocitat z diive naméfenych mobilitnich
dat podle tohoto modelu konstanty stability vznikajicich
komplexu. Proto byla platnost modelu 1:1 pro tvorbu kom-
plext a-cyklodextrinu s klastrovymi anionty boru podrobnéji
zkoumana.

Nejprve jsme zjistili, ze jednou z moznych pfi¢in se-
lhani modelu mohly byt systematické chyby mobilitnich
dat z predchozi studie zpiisobené neocekavanou nestabili-
tou o-cyklodextrinu. Chyby zplsobené touto nestabilitou
odstranilo pouzivani zékladniho elektrolytu nejvyse dvé hodi-
ny od rozpusténi a-cyklodextrinu. Zpozdéni poklesu efektiv-
nich mobilit studovanych anionti boru viici rostouci koncent-
raci o-cyklodextrinu se tim vSak nepodafilo odstranit stejné,
jako zpozdéni nariistu mobilitnich diferenci separovanych
atropoizomeri. Také nemoznost linearizovat pfesna mobilit-
ni data podle rovnice platné pro model 1:1 nebyla odstrané-
na. Tato fakta naznacuji, Ze mechanismus tvorby komplexi
a-cyklodextrinu s atropoizomery studovanych klastrovych
aniontl boru nesouhlasi s mechanismem komplexace uvazo-
vanym v klasickém modelu interakce 1:1. Tento nesouhlas
naznacuje, ze mechanismus komplexace a-cyklodextrinu se
studovanymi klastrovymi anionty boru je jiny nez mechanis-
mus tvorby komplexti a-cyklodextrinu s organickymi slouce-
ninami nebo ionty.

Vyzkum je podporovan ustavnim projektem Akademie ved
Ceské republiky AV0Z40310501 a grantem GA AV CR
A400310613.
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2L-01
AZADIKARBABORAN arachno-1,6,9-NC;BgH 3
A JEHO N-ALKYL a C-HALO DERIVATY

ZBYNEK JANOUSEK' ,RADIM DOSTAL, JAN
MACHACEK, DRAHOMIR HNYK a BOHUMIL STiBR

Ustav anorganické chemie AV CR, 250 68 Rez u Prahy
Janousek@iic.cas.cz

Pred nékolika lety' jsme popsali reakci Bu'NH, s closo-
1,2-C,BgHj (1) ktera vede ke smési dvou isomert, anti- (2)
a syn-11 Bu' -1,6,9-NC,BgH ), (3) v poméru 9:1.

hexan
1,2-closo-C,BsH (+Bu'NH, — anti-+ syn-1-Bu'-1,6,9- NC,BgH|»
1 2 3

V nasem ptispévku nyni publikujeme X-ray strukturu anti-
isomeru (2), ktera potvrzuje strukturu intuitivné navrzenou
v nagem predb&zném sdéleni' na zékladé dvoudimenzionalni
["B-"B] a ['H-'H] NMR korelaéni spektroskopie, kombino-
vané s méfenim 'H-{'"B(selective)} NMR spekter.

Na zakladé DFT vypoétu (B3LYP/6-311G") jsme zjistili, Ze
anti-isomer (2) je o 8 kI mol™ stabilngjsi. Oba isomery (2)
a (3) reaguji s NaH za vzniku jediného aniontu, 1-Bu'-1,6,9-
-NC,BgHi;™ (4), ze kterého po okyseleni vznika pouze jediny
isomer; vice stabilni anti-isomer (2). Tato reakce je ptikla-
dem ptimé expanse klastru z closo- na arachno- usporadani
a je obecna pro primarni a sekundarni aminy, jak jsem zjistili
reakci closo-karboranu (1) s CH3;NH, a Et,NH. Mate¢ny
karboran 1,6,9-NC,BgH;; (5) byl pfipraven v nizkém vytézku
reakei karbotanu (1) v hexanu nasyceném amoniakem. Jeho
chloro derivat (4), byl izolovan ve vysokém vytézku pfi reak-
ci anti-isomeru (2) s bezvodym AICl; v benzenu pfi teploté
refluxu.

anti-1-Bu'-1,6,9-NC,BgH, — 4-Cl-arachno-1,6,9-C,NBgH,,
Tato prdace vznikla za podpory MSMT (projekt LC523).
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CHARACTERIZATION OF Zr**-DOPED TiO,
PREPARED BY HOMOGENOUS CO-PRECIPITATION
METHOD WITH EMPHASIS ON PHOTOCATALYTIC
DEGRADATION OF 4-CP

JOZEF LUKAC’, MARIANA KLEMENTOVA, JAN
SUBRT, SNEJANA BAKARDJIEVA, LORANT
SZATMARY, VACLAV STENGL, and P. BEZDICKA

Institute of Inorganic Chemistry AS CR, 250 68 Rez u Prahy
lukacj@jic.cas.cz

The mixtures from Zr**-doped TiO, were prepared by the
homogenous co-precipitation method of the aqueous solutions
containing TiOSO, and ZrCl, using urea as the precipitation
agent. Titanium dioxide has a wide range of applications due
to its excellent physical and chemical properties, for example
as white pigment, in cosmetics or catalyst carrier. Further-
more, it is used as semiconductor with photocatalytic activi-
ties with applications in environmental purification, decompo-
sition of carbon dioxide or hydrogen generation. Preparation
of Zr*"-doped TiO, from TiCl, by sol-gel method or con-
trolled precipitation from TiCl, belong to the most widely
used methods of synthesis materials. However, these methods
are rather expensive and potentially environmentally harm-
ful'. Homogeneous precipitation of acid aqueous solutions of
TiOSO4 with urea is a cheap and ecologically safe method to
synthesise nanocrystalline titanium oxide nanoparticles™”. In
the present study, we used this method to synthesis of TiO,
nanoparticles doped with different Zr*' contents (0-8 wt.%).
Therefore, relationship between conditions of synthesis
(concentration of reactants, temperature) and the crystallite
size, specific surface area, pore size distribution, morphol-
ogy of porous titanium dioxide doped with zirconium is
investigated with emphasis on photocatalytic degradation of
4-chlorophenol (4-CP). Degradation of 4-CP as a model mate-
rial for decomposition of organic compounds was used. A lot
of analysis was realization, such as X-Ray powder diffrac-
tions by Siemens D5005, the SEM studies by XL30 Philips
CP microscope equipped with EDX. Transmission electron
micrographs was acquired by JEOL JEM 3010 microscope
and a measurement of the specific surface area was performed
by the Coulter SA 3100. Formation of colloid nanoparticles of
mixed Ti*"-Zr*" oxides assembled into 1-2 pm porous spheri-
cal clusters was observed; the clusters consist of small oxide
particles with 4-7 nm size. All of the doped samples exhibit
the high specific surface areas. The precipitates do not contain
impurities of S0,* or CI” We have found, the best results on
the degradation of 4-CP for all tested samples showed the
sample with the small content of Zr*" in TiO,. Moreover, De-
gussa P25 which is used as the standard material has the rate
constant k = 1.23 hrs™'. On the second side, in the our case the
quickest sample has the constant & = 1.76 hrs™'. The rate con-
stants was expressed by pseudo-first-order. This method is an
adequate way to preparation of Zr**-doped TiO, mixed oxides
with better photocatalysts efficiency than the self TiO, and at
the appropriate condition of preparation even better than De-
gussa P-25.

This work was supported by the Academy of Sciences of the
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Czech Republic (Project No. AV OZ 40320502) and by the
Ministry of Education of the Czech Republic (Project No.
IM4531477201).
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BOROFOSFATOVA SKLA HORECNATA

PETR MOSNER, JAROSLAYV POSPIiSIL
a LADISLAV KOUDELKA

Katedra obecné a anorganické chemie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, nam.Cs. legii 565,
532 10 Pardubice, Ceskd republika

petr.mosner@upce.cz

Zvlastni skupinou oxidickych sloucenin na bazi fosforu
aboru, které obsahuji jak fosforecnanové, tak boritanové
skupiny vzajemné spojené vazbou P-O-B jsou borofosforec-
nany. Jednou z perspektivnich oblasti pro vyuziti borofosfo-
re¢nant jsou skla. Mnohé z téchto skel se vyznacuji néktery-
mi unikatnimi vlastnostmi, jako jsou vysoké hodnoty koefici-
entu teplotni roztaznosti, nizké teploty meéknuti, relativné
nizké teploty syntézy téchto skel atp. Vlastnosti borofosfato-
vych skel mohou byt pozitivné ovlivnény piidavkem ionti
s malym iontovym polomérem a vysokym nabojem, jako je
napk. kation Ti*",

V ramci prace byl studovan vliv ptidavku oxidu titanici-
tého na strukturu, fyzikalné-chemické vlastnosti a termické
chovani borofosfatovych skel hotecnatych ptipravenych
v kompozi¢ni fadé¢ 50MgO-10B,0;-40P,05+ xTiO,, kde x =0
az 56 mol.% TiO,. Skla byla pfipravena postupnou dehydrata-
ci a tavenim vychozi smési v korundovém kelimku pfi teplo-
tach 1280-1380 °C. Vznikla tavenina byla prudce ochlazena
mezi dvéma médénymi bloky.

Z Ramanovych spekter vyplynulo, Ze oxid titaniCity se
do strukturni sité skel vestavuje ve formé oktaedrti TiOg, coz
vede k postupné pfeméné metafosfatovych strukturnich jed-
notek se dvéma mustkovymi kysliky na difosfatové jednotky
s jednim mustkovym kyslikem a orthofosfatové jednotky bez
muistkového kysliku. Studium fyzikalné-chemickych vlastnos-
ti ukazalo, Ze s rostoucim obsahem oxidu titaniCitého klesa
mérna hmotnost, vzrista molarni objem a vyrazné se zvySuje
chemicka odolnost skel. Z kiivek DSC vyplynulo, Ze v§echna
studovana skla pti zahfivani krystalizuji v rozmezi teplot od
650 °C do 737 °C. Produktem krystalizace skel jsou zejmé-
na sloueniny Mg(POs),, Mg,P,0;, BPO., TiP,0,
a Mgy sTin(PO4);. Zjisténé teploty skelné transformace 7, se
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pohybovaly v rozmezi 60—170 °C pod hodnotami krystalizac-
nich teplot. S rostoucim pridavkem oxidu titani¢itého hodnoty
T, klesaji, coz svéd¢i o poklesu vazebnych sil ve struktufe
skel.

Tato préce vznikla za financni podpory projektu MSMT CR
0021627501.
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TESTING THE CATALYSTS OF THE GROWTH
OF CARBON NANOTUBES USING HF CVD
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“ Department of Microelectronics, Faculty of Electrical Engi-
neering and Information Technology, Slovak University of
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Inorganic Chemistry, Faculty of Natural Sciences, Comenius
University, Mlynska dolina CH-2, 842 15 Bratislava
kadlecikova@stuba.sk, jesenak@stuba.sk

In the synthesis and deposition of carbon nanotubes
(CNTs), particles of the catalysts present reaction centres with
an enhanced probability of the growth of CNTs. It is well
known that the most efficient catalysts used in the synthesis of
CNTs employ the first-row transition metals of the 4™ column
of the periodic chart of elements, Fe, Co and Ni. Our experi-
mental work concerns with preparation of catalyst and subse-
quent evaluation of the deposits of CNTs by SEM, TEM and
Raman spectroscopy. Carbon nanotubes were prepared using
Hot Filament Chemical Vapour Deposition. The deposition of
CNTs was carried out in a HF CVD reactor, where a precur-
sor is activated by five tungsten filaments heated up to 2200°
C. A pressure of 3 kPa was found to be suitable for deposition
of CNTs, while the other parameters remain constant. Using
the pressure of 3 kPa the density of CNTs film was much
higher than the density in other samples. By testing some
catalysts we found that the best catalyst for the HF CVD
method of preparation of CNTs was the mixture of Fe(NOs);
and AI(NOs);, Another catalyst is the Fe-containing clay
montmorillonit (MMT).

This work has been supported by grants VEGA 1/3034/06,
1/2040/05 and 1/2061/05 of the Ministry of Education of the
Slovak Republic.
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demie véd Ceské Republiky a Univerzity Pardubice, Student-
ska 84, 532 10 Pardubice
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Objemova skla kvaternarnitho systému (As;Ses)so—x
(AsyTes)x(SnTe)y (x = 0, 5, 10, 15, 20) byla pfipravena pii-
mou syntézou z prvkil polovodi¢ové Cistoty. Amorfni tenké
vrstvy byly pfipraveny metodou vakuového napafovani obje-
movych vzorki na substraty zpodloznich mikroskel.
Z transmisnich spekter byly Swanepoelovou' a Wemple-
DiDomenicovou’ metodou uréeny zékladni parametry ten-
kych vrstev (tloustka, index lomu ng, zavislost indexu lomu
na vlnové délce (obr. 1), relativni permitivita g, energie line-
arniho oscilatoru E,, disperzni energie E4). Hodnoty indexu
lomu se pohybuji v rozsahu ny = 2,5-2,9. Relativni permitivita
g je vrozmezi 6,3-8,9. Kratkovinnd absorpéni hrana lezi
v okoli 650 nm. Byly studovany zmény optickych parametrti
a struktury tenkych vrstev v dusledku expozice zafenim
a temperace pod teplotou skelného pfechodu. Bylo zjisténo,

3.10

Cerstvé naparena

— — — - temperovana

3,05 4

3,00 4

2,95 4

2,90 4

index lomu

2,85 4

2,80 4

2,75

T T T T T
800 1000 1200 1400 1600 1800

vinova délka [nm]

Obr. 1. Spektralni zavislost indexu lomu tenké vrstvy (As;Se;)sy
(SnTe)y

ze temperaci tenkych vrstev dochazi k posunu kratkovinné
absorp¢ni hrany k del$im vlnovym délkam, rtstu hodnoty
indexu lomu ny a ristu hodnoty relativni permitivity g a ke
zménam struktury tenkych vrstev.
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SENSORIC STRUCTURES BASED ON TiO, FILMS
PREPARED BY SOL-GEL METHODS
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Titanium dioxide based thin films are highly promising
for application in automotive industry as lambda sensors. The
both best known phases of titanium dioxide — rutile and ana-
tase show good sensing properties. For preparation of thin
semiconducting films mostly sol-gel deposition and r.f. sput-
tering have been used. Thick films have been frequently pre-
pared by screen printing of nanopowders. The sol-gel method
allows a relatively simple non-vacuum preparation of
nanosized films with well controlled and tailored properties.
This technique leads to layers of high homogeneity and pu-
rity. A chemical doping of the active film, which is necessary
for a fine tuning of the energy gap and introduction of cata-
lytic metals, is mostly relatively easy. In this contribution
a fabrication of simple sensoric structures by combination of
physical deposition techniques and a sol-gel preparation of
titanium dioxide are presented. Sensoric structures and the
necessary buffer layers were deposited by dc and r.f. magne-
tron sputtering, thermal deposition and electron gun deposi-
tion. The optical lithography and physical vacuum deposition
techniques allows the fabrication of these microstructures
with high precision. On the other hand, the sensoric active
TiO, films were deposited by sol-gel method based on hy-
drolysis of titanium alkoxide. The use of chemical way of
preparation of the sensoric layer leads to films with improved
control of the phase composition. The microstructure and
topography of the layers was controlled by scanning electron
microscopy and AFM. The basic electrical characteristics of
prepared sensoric structures were performed.

The authors wish to thank to Science and Technology Assis-
tance Agency Slovakia (APVV) — project APVT-20-0011804
for financial support.
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Ferrocenové ligandy se t€§i badatelskému zajmu i po vice
nez padesati letech od objevu jejich matetské slouceniny, tj.
ferrocenu samotného. Staly zdjem je stimulovan ptfedev§im
Sirokymi mozZnostmi jejich nasledného vyuziti. Prakticky
nejuspésnéjsi oblast, ve které se ferrocenové ligandy prosadi-
ly, predstavuji aplikace v katalyze organickych reakci kom-
plexy piechodnych kovu. I pfes znacny rozvoj a pozornost se
vSak chemie takovych ferrocenovych ligandti omezuje prede-
v§im na slou¢eniny, které obsahuji obvyklé N- a P-donorové
skupiny'.

V roce 1996 jsme popsali vibec prvni ferrocenovy fos-
fin-karboxylovy ligand, 1’-(difenylfosfino)ferrocenkarboxy-
lovou kyselinu (Hdpf)>. Od té doby se fada nami pfipravenych
a studovanych slou¢enin podstatné rozsifila (viz Schéma)’.
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Tento ptispévek je vénovan struénénu popisu cesty od
piipravy a charakterizace Hdpf jako nejjednodussiho zastupce
této tiidy donort a jejich vybranych koordina¢nich slou¢enin
az k naslednému vyuziti jako organokovové syntony a slozky
riznych katalytickych systémi’.

Tato prace vznikla s financéni podporou Grantové agentury
Ceské republiky.
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Some of ruthenium complexes involving aromatic N-
donor heterocycles have attracted attention for their potential
application as chemotherapeutic agents'. As an example of
anovel and promising ruthenium anticancer agents with se-
lective antitumor activity, the complexes of the (X)[trans-
RuCly(dmso_S)(L)] type {X= HL or Na; dmso= dimethyl
sulfoxide; L= imidazol}, named NAMI and NAMI-A, respec-
tively*®, can be mentioned. Although many Ru-complexes
with aromatic N-donor heterocycles, e.g. pyridine*, 2,2’-bi-
pyridine, 1,10-phenanthroline, and their derivatives’, have
been synthesized and described in the literature up to now,
there exist a few Ru-complexes involving purine-like ligands
only.

Herein, we present the first Ru(Ill)-complexes with cyto-
kinin-derivatives. Cytokinins, i.e. N6-substituted adenine
derivatives, are an important class of plant growth hormones
which affect variety physiological processes such e.g. cell

Figure 1. The molecular structure of 111
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division and differentiation. The Ru(Ill)-complexes of the
composition [Ru(HL)(dmso_S)Cl;] {where L = e.g. 6-(2-
-chlorobenzylamino)purine (2Cl-Bap) I, 6-(3-chlorobenzyl-
amino)purine (3C1-Bap) II or 6-(4-chlorobenzylamino)purine
(4Cl1-Bap) III } have been prepared by the reaction between
(dmso,H)[trans-RuCls(dmso_S),] and the appropriate cyto-
kinin in dmso, ethanol or acetone solution. All compounds
were characterized by suitable physical techniques (i.e. ele-
mental analysis, IR, VIS, NMR, EI+ MS spectroscopies,
TGA/DSC, conductivity and magnetic measurements). The
molecular structure of [Ru(3CI-Bap H")(dmso_S)Cl,] and [Ru
(4Cl-Bap H")(dmso_S)Cl,] were determined by single crystal
X-ray analysis. In both structures, Ru(III) ions are coordinated
by one protonated cytokinin derivative, four chloride ligands
and one molecule of dmso in a distorted octahedral geometry
(Figure 1). The cytotoxicity of the complexes against selected
human cancer cell lines (K-562, MCF-7, G-361 and HOS)
was also tested and the results will be discussed within the
framework of the presentation.

This work was supported by a agrant MSM6198959218.
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TITANICITYCH KOMPLEXU S HALOGENO-
SILYLOVYMI SUBSTITUENTY NA
CYKLOPENTADIENYLOVEM KRUHU

MICHAL DUSEK®, MILAN ERBEN® a JAN MERNA"
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532 10 Pardubice; * Ustav polymerii, Vysokd skola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 1903, 166 28 Praha 6
milan.erben@upce.cz

Polosendvic¢ové komplexy typu Cp'TiCl; (Cp' = substitu-
ovany nebo nesubstituovany cyklopentadienylovy kruh) jsou
hojné studovany pro jejich katalytickou aktivitu pti polymera-
cich olefini. Modifikovat katalytické vlastnosti danych kom-
plexii Ize zejména substituci na Cp kruhu', pfi¢em? nejéastéji
pouzivanymi substituenty jsou alkylové skupiny, jez vykazuji
elektronové donorové vlastnosti. Obecnym piedpokladem je,
ze katalyticka aktivita vzrusta spolu s poklesem elektronové
hustoty na centralnim atomu titanu, tedy s pfitomnosti substi-
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tuentll, jez jsou schopny elektrony z centralniho atomu do
jisté miry odtahovat.

Cilem této prace byla ptiprava sloucenin s halogenosily-
lovymi substituenty, které by mohly vykazovat elektronové
akceptorové vlastnosti. Byly pfipraveny metallocenové slou-
Ceniny typu [SiMesrCL]CpTiCls a [SiMes_oF<]CpTiCls
(x=0, 1, 2, 3) (obr. 1) a ty byly studovany spektroskopickymi
metodami. Pro jejich syntézu byla vyuzita reakce odpovidaji-
ciho chloridového derivatu s Me;SnF jakozto fluoracnim
¢inidlem.

Na T Megsial )
—> Na* —_—— SiMe,
THF
SiMeCly,
@_ TiCl,

hexanjn»BuLi
SiMe. i
) L MaSCy @—sme;
a /-lil\CI toluen SiMe,Cly hexan
Cl
SIMG F,,
3-n Me,SnF .
Ti

Cl/ \I\C]
Cl

Obr. 1. Syntéza polosendvi¢ovych komplexi; (n=0, 1, 2, 3)

Vliv elektronovych vlastnosti halogenosilylovych sub-
stituentl byl studovan pomoci multinukledrni NMR a elek-
tronové spektroskopie. Na zakladé¢ zjisténych tdaji byl
objektivné posouzen vliv substituentu na Cp kruhu na elek-
tronové okoli centralniho kovu a bylo zjisténo, ze elektrono-
vé akceptorové vlastnosti jevi oba trihalogenosilylové sub-
stituenty (-SiCl; a -SiF3).

U pripravenych sloucenin byla téz testovana jejich kata-
Iyticka aktivita pro polymeraci styrenu.

Tato prace byla financovina v ramci vyzkumného zaméru
MSM 0021627501 Ministerstva Skolstvi mladeze a télovycho-
vy a interniho grantu Univerzity Pardubice FG 36001 1.
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PRIPRAVA CYKLOPENTADIENYLOVYCH
KOMPLEXU TITANU S ELEKTRONOVE
AKCEPTOROVYMI SUBSTITUENTY

MILAN ERBEN a MICHAL DUSEK

Katedra obecné anorganické chemie, Fakulta chemicko-
technologickd, Univerzita Pardubice, nam. Cs. legii 563,
532 10 Pardubice

milan.erben@upce.cz

Cyklopentadienylové komplexy s kovy skupiny 4 vyka-
zuji katalytickou aktivitu pro homogenni polymerace o-
alkenl za vzniku polymert s pfesné definovanou strukturou.
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Typickymi pfedstaviteli téchto sloucenin jsou slouceniny
obecného vzorce Cp'TiX;, (X je acidoligand, alkyl, aryl
apod., Cp' je ligand obsahujici Cs-kruh n’-vézany ke kovu,
napt. cyklopentadienyl, indenyl, fluorenyl). Do dnesni doby
byla pfipravena cela fada takovychto sloucenin a stale jsou
hledany nové latky, jez budou mit vlastnosti vhodné pro pri-
myslovou vyrobu polyolefint. V soucasné dobé¢ jsou jiz pou-
zivany katalyzatory s aktivitou piresahujici vytézky 25 tun
polymeru na gram katalyzatoru za hodinu.

Hlavnim zptsobem modifikace metallocenového kataly-
zatoru Cp'TiX; je vneseni jednoho ¢i vice substituentl na
cyklopentadienylovy kruh a v literatufe je popsano velké
mnozstvi takto odvozenych latek. Nejcastéji jsou jako substi-
tuenty pouzivany alkylové ¢i arylové skupiny piipadné skupi-
ny organokiemicité. Tyto substituenty vSak zvysuji elektrono-
vou hustotu na centralnim atomu kovu, coz muze v koneéném
disledku vést k snizeni katalytické aktivity. Proto jsou inten-
zivné hledany cesty jak pfipravit metallocenové komplexy
kovi skupiny 4, jez by na Cp kruhu nesly substituenty s vy-
raznymi elektronové akceptorovymi (EA) vlastnostmi.

Tento ptispévek se zabyva pripravou a vlastnostmi titani-
¢itych metallocenovych sloucenin, kde je na péticlenném
kruhu vazana EA skupina karboalkoxylova, perfluoroalkylo-
va, pentafluorofenylova atp. Na pfipravenych slouceninach
bude demonstrovan vliv redistribuce elektronové hustoty na
jejich stabilitu a spektroskopické vlastnosti. Stejné tak budou
diskutovany i faktory limitujici pfipravu téchto latek jakoz
i komplexi s jinymi EA substituenty, jako jsou napf. skupiny
-COR, -CN ¢i -NO,.

2L-11
Cu(Il) KOMPLEXY S PURINOVYMI DERIVATY,
VLASTNOSTI A ANTIRADIKALOVA AKTIVITA

ALENA KLANIQOVA*‘, ZDENEK TRAVNi("?EK“’b',
IGOR POPA", JAN VANCO® a ZDENEK SINDELAR®

“ Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta, Uni-
verzita Palackého, Kiizkovského 10, 771 47 Olomouc,

b Laborator riistovych reguldtorii, Univerzita Palackého &
Ustav experimentdlni botaniky AVCR, Slechtiteli 11, 783 71
Olomouc, “Ustav chemickych léciv, Farmaceuticka fakulta,
Veterinarni a farmaceutickd univerzita Brno, Palackého 1-3,
612 42 Brno

klanicova@prfholnt.upol.cz, trav@aix.upol.cz

Derivaty 6-benzylaminopurinu jsou znamé fadou svych
biologickych ucinkti. V rostlinnych tkanich, kde se ptfirozené
vyskytuji jako fytohormony stimulujici rist a d&leni bungk’.
Na druhou stranu mohou vyvolat zastaveni ristu bun¢k zivo-
¢isnych tumort. Kancerostaticky G¢inek miize byt umocnén
tvorbou komplexu s vhodnym pfechodnym kovem (Pt, Pd,
Co, Fe, Cu)*”.

Reakci Cu(ClOy),- 6 HyO s derivaty 6-benzylamino-
purinu byly pfipraveny dvojjaderné komplexy o slozeni
[Cua(u-L' )4 (ClO4):](Cl04)n solv, kde L' = riizné substi-
tuované derivaty adeninu, n = 0—4, solv = EtOH, MeOH nebo
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Obr. 1. Molekulova struktura komplexu [Cuz(u-L6)4(ClO4)2]
(C104)2 -4 EtOH - Hzo

H,0. Komplexy byly charakterizovany pomoci chemické
analyzy prvkd, IR, UV-Vis, 'H a '*C NMR spektroskopie,
magnetochemickych a vodivostnich méfeni. Struktura kom-
plexu [Cux(u-L%)4(ClO,),] (ClO,),- 4 EtOH - H,O (obr. 1)
byla vyfeSena pomoci monokrystalové rentgenostrukturni
analyzy.

Koordinacni sféra centralnich atomi ptipravenych dvoj-
jadernych Cu(Il) komplexti se podoba aktivnimu mistu enzy-
mu Cu,Zn-SOD (superoxid dismutasy), ktery je znam jako

Proto byly studované komplexy podrobeny také testovani in
vitro antiradikalové aktivity. Ze ziskanych hodnot I/Cs, vyply-
va, ze testované komplexy médi vykazuji az stonasobn¢ vyssi
antiradikalovy G¢inek nez vychozi latky.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR 6198959218
a GA CR 203/04/1168.
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DERIVATY ADENOSINU: PRIPRAVA, SPEKTRALNI
A MAGNETICKE VLASTNOSTI, CYTOTOXICITA

JIRI MIKUL{K®, ZDENEK TRAVNICEK"*, IGOR
POPA®, RADEK ZBORIL® a VLADIMIR KRYSTOF®
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V nasi praci jsou prezentovany zcela nové Fe komplexy
(1-7) s N®-benzylsubstituovanymi derivaty adenosinu obecné-
ho slozeni [Fe(L,)Cl;] - HO (n = 1-7). Pfipravené komplexy
byly studovany elementérni analyzou, ’Fe Mdssbauerovou,
EPR, ES+ MS, IR, 'H a "*C NMR spektroskopii, magnetoche-
mickymi a vodivostnimi meéfenimi, a termickou analyzou
(TGA a DSC). Z vysledkti metod bylo zjisténo, ze molekula
krystalové vody ovliviiuje magnetické a spektralni vlastnosti
komplexti. Hodnoty efektivnich magnetickych momentt
u vSech pfipravenych sloucenin jsou zna¢né nizsi (5,32-5,56
ler/tp) neZ je hodnota &isté vysokospinového stavu d’
(S=5/2; 5.90 pes/pp), a pravdépodobné tak spadaji do kate-
gorie §=5/2-3/2 spin-admixed slouenin s procentualnim
zastoupenim 75-85 % (S =5/2) a 15-25 % (S = 3/2). Chemic-
ké posuny v 'H a *C NMR spektrech naznacuji koordinaci
ligandu pies N’ atom.

N <l
.
R / OH
ci Nk\Ng OH
N S
6)\/ W N ) OH
NN

R =Cl, F, CF,, OCF,

Obr. 1. Pfedpokladana struktura komplexu typu [Fe(L,)CL] - H,O

U vsech piipravenych latek byla testovana také cytotoxi-
cita na Ctyfech lidskych nadorovych liniich (maligni melanom
(G-361), maligni kostni nador (HOS), myeloidni leukémie (K-
562) a prsni adenokarcinom (MCF-7)). ZvySena selektivni
cytotoxicita byla zaznamenana u komplexu [Fe(L,)Cl;] - H,O
(2), {L, = N®-(4-fluorobenzyl)adenosin; ICsy hodnoty 8-16 uM
u linii HOS, K-562 a MCF-7}a u komplexu [Fe(Le)Cl;] - HO
(6), {Ls = N*-(4-trifluoromethoxybenzyl) adenosin; ICsy = 4 uM
u linie MCF-7}. Zbyvajici slouCeniny jsou necytotoxické
a vykazuji hodnoty I1Csy > 50 uM.

Tato prace vznikla za podpory vyzkumného zdaméru MSM
6198959218.
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Fe(II)-KOMPLEXU SE SCHIFFOVYMI BAZEMI
OBECNEHO SLOZENI [Fe(salen)(L")] a [Fe(saloph)(L")]

ZDENEK SINDELAR®", MICHAL CAJAN', RADEK
ZBORIL® a ZDENEK TRAVNICEK®

“ Katedra anorganické chemie, Kiizkovského 10,

771 47 Olomouc, "Katedra fyzikalni chemie, TF. Svobody 26,
Olomouc

trav@aix.upol.cz, Zdenek.Sindelar@upol.cz

Jednojaderné komplexni slouceniny Fe(III) obsahujici
Schiffovy baze typu salen®  asaloph’ v kombinaci s N-
-heterocyklickymi ligandy obsahujicimi vice atomi dusiku
v cyklu byly popsany dfive a jsou pro svoje zajimavé magne-
tické vlastnosti stale v poptedi zdjmu'. Jejich sloZeni viak
dosud vzdy odpovidalo obecnému vzorci [Fe(L)(HL")JA resp.
[Fe(L)(HL"),]A, kde L ptedstavuje Schiffovu bazi odvozenou
od derivata salicylaldehydu a ethylendiaminu, pfipadné 1,2-
-diaminobenzenu, HL" elektroneutralni ~ N-heterocyklicky
ligand (pf. imidazol, pyrazol) a A anion (nejcastéji BPhy,
ClO4, PFs, BF,). Nékteré z téchto sloucenin vykazuji tzv.
spin-crossover chovani, ptipadné jsou charakteristické vzni-
kem pifechodnych spinovych stavii nebo tzv. spin-admixed
stavil.

V této praci je popsano celkem osm novych penta-
koordinovanych Fe(Ill)-komplexti obecného slozeni [Fe
(salen)(L")], resp. [Fe(saloph)(L")] (kde L" = deprotonizovany
heterocyklus, tj. 1H-imidazol (imzH), 1H-benzimidazol
(bimzH), 1H-1,2,4-triazol (trizH) resp. 1H-benzotriazol
(btrizH), 5-aminotetrazol (atzH) a 5-methyltetrazol (mtzH),
a pravé tyto elektroneutralni slouceniny pifedstavuji novy typ
Fe-salen a Fe-saloph komplexi. Strukturné nejblizsi popsany
typ sloucenin piedstavuji metaloporfyrinové systémy obsahu-
jici tzv. o-vézané axialni N-ligandy>*. Elektroneutralni jedno-
jaderné Fe(III)-komplexy vyse uvedeného slozeni byly ziska-
ny reakci p-oxokomplexu Fe(Ill) obsahujiciho Schiffovu bazi
s pfislusnym heterocyklem v bezvodém n-butanolu.

Syntetizované komplexy byly studovany pomoci FT-IR,
El+ MS, UV-VIS a Mdgssbauerovy spektroskopie, méteni
teplotnich zavislosti magnetické susceptibility a pomoci tech-

Obr. 1. Pravdépodobna geometrie molekuly komplexu
[Fe'!(salen)(btriz)] (optimalizovino B3LYP/6-311+G*)
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nik termické analyzy (TG/DTA/DSC). U vybranych kom-
plexi byla rovnéz provedena kvantové chemicka analyza
struktury a spektralnich vlastnosti na HF a DFT trovnich
(obr. 1). U komplext byla sledovana jejich SOD-like aktivita
(antisuperoxidazova) a cytotoxicita na vybranych lidskych
nadorovych liniich.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSM6198959218.
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EFFECT OF ORGANIC FLUOROLIGAND AND/OR
FLUORIDE ON PHOTOREDOX STABILITY OF IRON
(II) COMPLEXES

RASTISLAV 8iPOS, MARIO IZAKOVIC, and JOZEF
SIMA*

Department of Inorganic Chemistry, Slovak Technical Uni-
versity, Radlinského 9, 812 37 Bratislava
rasto.sipos@gmail.com

Photochemical behaviour of iron(I1) complexes [Fe(4-R-
benacen)X(CH;0H)] and [Fe(3-R-salen)X(CH;OH)], where
R =H, Cl or F; X = Cl or F; 4-R-benacen(2-) and 3-R-salen
(2-) are N,N’-ethylenebis(4-R-benzoylacetoneiminato) and
N,N’-ethylenebis(3-R-salicylaldiminato) ligands, respectively,
was investigated in methanolic solutions by steady-state
photolysis at four different wavelengths. The course of
photoredox processes was followed by UV-VIS spectropho-
tometry and spin-trapping EPR. It was shown that the coordi-
nation of fluoride anion to the central atom significantly in-
creased the photoredox stability of the iron(III) central atom
in cases of complexes with both benacen and salen-type
ligands. On the other hand, the presence of fluorine atom on
the benacen ligand had no significant effect on the photoredox
behaviour of the complexes when compared with analogous
unsubstituted or chloro-containing tetradentate ligands. Inte-
gral quantum yield of Fe(II) formation decreased with in-
creasing wavelength of the incident radiation. Spin-trapping
EPR documented the presence of "CH,OH radicals in irradi-
ated systems. As final products of photoredox processes, Fe
(1) and CH,O were determined. ""F-NMR showed that fluo-
rine atoms of the 4-F-benacen ligand did not interact with the
central atom. The mechanism of photophysical and photo-
chemical deactivation steps is proposed.

This work was supported by the VEGA grant 1/2452/05 and
Science and Technology Assistance Agency under the
contract No. APVT-20-005504.

617

Sekce 2 — Anorganicka a materidlova chemie — pfednasky

REFERENCE
1. Sima I, Izakovi¢ M., Sipo§ R., Svorec I.: J. Fluorine
Chem., submitted.

2L-15

VLIV POMERU Na" A K* V SILNE ALKAL!CIV(EM
ELEKTROLYTU NA KINETIKU ROZPOUSTENI
Fe ANODY

ZUZANA MACOVA a KAREL BOUZEK

UAT, VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha
zuzana.macova@vscht

Zelezany jsou diky neobvykle vysokému oxida¢nim sta-
vu centralniho atomu zeleza (+VI) nestabilni a v neutralnim
a predevsim kyselém prostiedi podléhaji rychlému rozkladu.
To komplikuje nejen ptipravu, ale zvlasté separaci vzniklého
produktu z roztoku. Regeni tohoto problému predstavuje pii-
ma syntéza pevného zelezanu. V posledni dobé bylo navrzeno
nekolik postuptl, jez jsou vesmés zalozeny na rozdilné roz-
pustnosti Zelezanti v riiznych smésnych elektrolytech'?. Pii-
stup zalozeny na pfidavku kationtu, jehoz soucin rozpustnosti
s zelezanem je dostatecné nizky, je vSak spojen s nebezpecim
inhibice povrchu anody precipititem omezené rozpustného
produktu. Cilem této prace je stanovit vliv sloZeni anolytu na
vlastnosti vrstev pokryvajicich povrch anody a tim na kinetiku
jejiho rozpousténi.

K tomu byla vyuzita metoda elektrochemické impedan¢ni
spektroskopie (EIS). EIS umoziuje stanovit in situ odpor, ktery
kladou vrstvy vznikajici béhem anodické polarizace na povrchu
elektrody ptenosu naboje. Hodnota tohoto odporu je ptimo
umérna inhibi¢nim vlastnostem povrchové vrstvy.

Byla zméfena fada impedancnich spekter anody vyrobené
z oceli s vysokym obsahem kiemiku v 14 M roztocich hydroxi-
du alkalickych kovii s réiznym pomérem Na": K jako kationtu
v pasivni a transpasivni potencialové oblasti. Vysledky téchto
experimentl umoznily identifikovat oblast experimentalnich
podminek, které zabezpecuji intenzivni rozpousténi anody.

Kinetika rozpousténi vSak predstavuje pouze jeden
z hlavnich parametri urcujicich konecny vytézek syntézy.
Druhym rozhodujicim parametrem je stabilita produktu.
V oblasti experimentalnich podminek zabezpecujicich dosta-
te€nou UCinnost rozpousténi anody byla realizovana série
vsadkovych elektrolyz, ktera umoznila kvantifikovat podil
rozpusténého zeleza pfitomného v anolytu v oxida¢nim stupni
+VI a +III. Vysledky téchto experimentil ptispély k bliz§imu
pochopeni mechanismu inhibice povrchu anody v prostiedi
siln¢ alkalického anolytu a vlivu pfitomného kationtu na néj.
Zaroven umoznily optimalizovat podminky elektrochemické
syntézy zelezanu.

Tato price vznikla za podpory Grantovou agenturou CR pro-
Jjektu ¢. 104/05/0066.
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2L-16
IONTOVA VODIVOST LITHNYCH SOLi V PMMA
POLYMERNICH GELOVYCH ELEKTROLYTECH

MARTINA NADHERNA, JAKUB REITER" a JIRI
VONDRAK

Ustav anorganické chemie AV CR, 250 68 Rez
reiter@iic.cas.cz

Polymerni elektrolyty na bazi aprotickych systému vyka-
zuji vysokou elektrochemickou stabilitu a dobrou iontovou
vodivost'?. Pro jejich piipravu byla vyvinuta metoda radika-
lové polymerizace®™. Jejich pouziti v sekundarnich lithno-
iontovych bateriich a elektrochromnich prvecich vyzaduje
vysokou koncentraci lithnych soli (LiClO4, LiBF4, LiPFs,
LiCF;S0;). Vzhledem k aplikaci byly tyto elektrolyty na bazi
poly(methylmethakrylatu) a propylen-karbonatu zkoumany
sdirazem na studium transportnich, pfedevsim difuznich
procesti a interakci ion-rozpoustédlo’.

o (liquid), mS.cm”
w IS
\)}

s s s L s
[ 2 4 6 8 10

X (LiCIO,), mol. %

Obr. 1. Vliv koncentrace LiClO4 na vodivost kapalného (PC-
LiClO,) a polymerniho (PMMA-PC-LiClO,) elektrolytu (teplota
22°C)

Lithné soli vykazuji v nevodnych rozpoustédlech vyso-
kou miru asociace, coz se projevuje nizsi vodivosti ve srovna-
ni napf. se solemi sodnymi. Tento efekt byl pozorovan rovnéz
v PMMA-PC polymernich elektrolytech®. Obr. 1 ukazuje
vyrazné maximum vodivosti u kapalného i polymerniho elekt-
rolytu, kdy je mira disociace LiClO4 nejvyssi. Tato studie
ukazuje, ze kromé vysokého obsahu lithné soli je nutné opti-
malizovat také pomér stl-rozpoustédlo. Byl také sledovan
vliv teploty na vodivost a asociaci ionti a byly stanoveny
zdanlivé aktivacni energie pfipravenych elektrolytti s riznymi
lithnymi solemi.

Tato prdace vznikla za podpory Al«zademie véd CR
(AV0Z40320502), Grantgvé agentury CR (104-06-1471)
a Grantové agentury AV CR (B208130604).
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2L-17

POROVNANI VLIVU KREMIKU A UHLIKU
PRITOMNEHO VE STRUKTURE ZELEZNE ANODY
NA UCINNOST ELEKTROCHEMICKE PRIPRAVY
ZELEZANU

ZUZANA MACOVA a KAREL BOUZEK

UAT, VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha
zuzana.macova@vscht

Zelezany (FeO4>) jsou diky neobvyklému oxidaénim
stavu zeleza (+VI) velmi silnym oxida¢nim c¢inidlem. Diky
tomu nalezly uplatnéni napt. v technologii ¢isténi odpadnich
vod ¢i pti konstrukei tzv. vysokokapacitnich baterii. Na druhé
stran¢ je tato jejich vlastnost pfi¢inou jejich obtizné piipravy
a fedevsim pak stabilizace a dlouhodobého uchovavani.

Jednim ze zpuisobu piipravy zelezanu je anodicka oxida-
ce zelezné elektrody v koncentrovaném roztoku alkalického
hydroxidu. Podle dfivejsich vysledka' klesa pii pouziti &isté
zelezné anody ucinnost procesu s dobou elektrolyzy. Za pfici-
nu deaktivace béhem ustalené anodické polarizace je povazo-
vana postupna pfeména vrstvy FeOOH pokryvajicich povrch
anody na Fe;0,4. Jako mozny zpisob eliminace tohoto efektu
byla navrzena katodickd polarizace pracovni elektrody ¢i
stfidava modulace vloZeného proudu. Optimalnim feSenim se
ukazal byt i vybér vhodného materidlu anody'?. Vysledky'
ukézaly, ze ptitomnost karbidu Zeleza Fe;C ve slitin¢ anody
meéni porozitu a soudrznost pasivac¢ni vrstvy na povrchu.
Pfednostnim rozpousténim této faze dochdzi k lokalnimu
naruseni povrchové vrstvy, které umoziuje kontinualni roz-
pousténi materidlu anody. Podobnych vysledki dosahl téz
Lapicque’ oviem s materidlem s vysokym obsahem kiemiku.
Obe slozky tj. Fe;C a Si zfejmé plni pfi rozpousténi anody
shodnou funkei. Ovéfeni této teorie bylo cilem predkladané
prace.

Byly vybrany dva elektrodové materidly — bild litina
(3,16 hm.% C ve form¢ Fe;C) a kiemikata ocel (3,17 hm.%
Si). Byly zméfeny potenciodynamické polarizacni kiivky
obou materialti, které¢ umoznily porovnat stabilitu jejich pasiv-
nich vrstev a nachylnost k aktivnimu anodovému rozpousténi.
Nasledné byla provedena série vsadkovych elektrolyz. Byla
stanovena proudova u¢innost syntézy zelezanG v prostiedi
14 M NaOH v zavislosti na proudové hustoté a teploté elekt-
rolytu. Byla rovnéz provedena metalograficka analyza vzorkt
vyse zminénych anodovych materidli pfed a po kratkodobé
anodické polarizaci. Zmény struktury povrchu vzorku zptso-
bené expozici povrchu vzorku alkalickému elektrolytu
v prib&hu anodické polarizace umoznily posoudit, ktera faze
je zodpovédna za aktivaci povrchu anody.

Tato préce vznikla za podpory Grantovou agenturou CR pro-
Jjektu ¢. 104/05/0066.
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2L-18

CHARACTERIZATION OF MIXED-LAYER CLAY
MINERALS USING FTIR SPECTROSCOPY AND
THERMAL ANALYSIS (TG/DTA)

LENKA VACULIKOVA?, EVA PLEVOVA?,
and ZUZANA NAVRATILOVA®

“ Institute of Geonics, AS CR, Studentska 1768, 708 00 Os-
trava - Poruba, * Ostrava University, Department of Chemis-
try, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava

vaculikova@ugn.cas.cz, plevova@ugn.cas.cz,
zuzana.navratilova@osu.cz

Mixed-layer clay minerals are materials in which differ-
ent kinds of clay layers alternate with each other. The mixing
or interstratification in vertical stacking can be regular
(ordered), segregate regular, or random. Commonly occure
mixed-layer clays are illite-smectite, chlorite-smectite, kaolin-
ite-smectite, illite-chlorite, kaolinite-chlorite!. Real possibili-
ties of FTIR spectroscopy application along with thermal
analysis (TG/DTA) for examining mixed-layer clay minerals
are presented. These methods have been used to examine
synthetic and natural clay mineral mixtures. Synthetic clay
mineral mixtures with various ratios of the individual compo-
nents were prepared by grinding into agate mortar. Standards
of minerals were obtained from The Source Clays Repository
of The Clay Minerals Society (CMS). The infrared spectra
were recorded on Nicolet Avatar 320 FTIR spectrometer in
4000-400 cm™" spectral region. The KBr pressed-disc tech-
nique was used for preparing a solid sample for routine scan-
ning of the spectra’. Discs for the 4000-3000 cm™' region
were heated in the furnace overnight at 150 °C to minimize
the water adsorbed on KBr and clay sample’. TG/DTA curves
were obtained on thermal instrument Setsys 12, Setaram. In
order to provide an adequate characterization of clay mineral
composition, X-ray diffraction was also utilized. The position
and intensity of absorption bands which characterize individ-
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ual clay mineral components were observed in measured IR
spectra for the purpose of finding the detection limits for indi-
vidual clay minerals in synthetic and natural mixtures. Ob-
tained results were compared with the results of the above
mentioned analytical techniques.

This work was supported by Czech Science Foundation, grant
No. 105/03/D079 and grant No. 205/05/0871.
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2L-19
PRiIPRAVA TETRAOKTYLAMONIUM-
MONTMORILLONITU

YLADIMil,{ STEFAN FAJNOR a MARTINA
CAKYOVA

Katedra anorganickej chémie, Prirodovedecka fakulta, Uni-
verzita Komenského, Mlynska dolina CH-2, 842 15 Bratislava
Sfajnor@fns.uniba.sk

V préci sa skimali moznosti interakcie tetraoktylamon-
nych i6nov s kry$talikmi montmorillonitu, izolovaného
z bentonitu lokality JelSovy Potok, Stredné Slovensko. Cie-
Pom prace bolo zistit' optimalne podmienky pripravy tetra-
oktylamonium-montmorillonitu, teda pripravy organoilu,
v ktorom by boli anorganické kationy kompletne vymenené
za objemné organické iony. Vysledky niekolkych sérii experi-
mentov vedd k zaveru, ze vhodné podmienky pripravy si:
vodny roztok bromidu tetraoktylamoénia s koncentraciou
0,12 mol dm™, teplota 65 °C, doba interakcie 3 h a zdvere¢né
premytie organoilu desatnadsobkom horucej destilovanej vo-
dy. Takto pripraveny organomontmorillonit neobsahuje zvys-
ky organického prekurzoru zistitelné metddami termickej
analyzy [DTA-TG], resp. rtg difrakénou praskovou analyzou.
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2P-01
ELEKTROCH}EMICKE VLASTNOSTI |
FLUORIDOVYCH SUSTAV OBSAHUJUCICH La,0;

MARTA AMBROVA, JANA JURISOVA a VLADIMIR
DANIELIK

Ustav anorganickej chémie, technoldgie a materidlov,
Fakulta chemickej a potravinarskej technologie STU,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava
marta.ambrova@stuba.sk

Problematika vyhoreného jadrového paliva (VJP)
anajma otazky spojené s jeho bezpecnou likvidaciou pri pre-
vadzke jadrového reaktora (JR) sa v sticasnosti stdvaju vel'mi
aktualnymi ako pre odbornikov, tak pre laicku verejnost’.
Definitivne rieSenie problému radioaktivnych latok s dlhym
poléasom rozpadu kontaminujucich VIP zJR je kritickym
bodom pre budiicnost’ d’alsieho rozvoja jadrovej energetiky.

Pouzivané separacné procesy pri prepracovani VIP deli-
me na procesy vo vodnom a procesy v nevodnom prostredi.
Separacné procesy v nevodnom prostredi maju niekol’ko vy-
hod oproti metédam vo vodnom prostredi. Separacné procesy
v taveninovych systémoch su zalozené na predstave elektrose-
paracie. Elektrolytickym vylu€ovanim by sa separovali zlozky
VIJP. Aktinoidy (U, Pu, Cm...) je potrebné odseparovat’ od
ostatnych kovovych zloziek, najméd od lantanoidov. Z tohto
dovodu sa v tejto praci zvolila modelova predstava elektroly-
tického vylucovania lantanu, pricom zlozkou obsahujiicou
lantan je oxid lantanity (La,0O53).

Skumali sa sustavy, ktorych zédkladom boli: Na;AlFg, LiF
a eutektické zmesi LiF — CaF, (80,5 mol.% LiF; 766 °C) a LiF
— NaF — KF (46,5 mol.% LiF; 11,5 mol.% NaF; 454 °C).

Podla prace ', pri rozpuitani oxidu lantanitého v kryolite
prebieha chemicka reakcia:

N213A1F(7 + La203 =2 NaF + NaLaF4 + LaAlO3 (])

Elektrolytické vylucovanie z kryolitu sa testovalo pri
pouziti hlinikovej a medenej katody. Anodou bol grafit.
Z nameranych vysledkov vyplyva, Ze pri pouziti medenej
katddy sa zo ststavy elektrolyticky vylucuje hlinik, v pripade
pouzitia roztavenej hlinikovej katddy sa vylucuje zmes hlini-
ka a lantanu s prevahou hlinika. Dévodom je fakt, Ze pri pou-
ziti hlinikovej katody je aktivita vylucovaného hlinika blizka
1, kym aktivita lantanu je ovel'a mensia ako 1. To spdsobuje
priblizenie vyluCovacich potencidlov hlinika a lantanu.
V pripade pouzitia medenej katdody k opisanému javu nedo-
chadza, pretoze oba kovy sa vylucuju s depolarizaciou.

Analyzou rychlo ochladenej taveniny sustavy LiF —
La,0; sa zistilo, ze tavenina obsahuje okrem zakladnych zlo-
ziek LiF, La,O; aj LaOF aLiLaO,. Je pravdepodobné, ze
lantanitany, podobne ako hlinitany, v skuto¢nosti neexistuju,
ale ide o podvojné oxidy typu M,0 . La,0;. Z toho vyplyva,
ze v tavenine LiF pri rozpstani La,O; prebiehaji nasledovné
reakcie:

2 LiF + LayO5; =2 LaOF + Li,O
Li,O + La,0; = Li,O . La,O3

)
()
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Podobné spravanie sa zaznamenalo pri analyze vzoriek
zatuhnutych tavenin (LiF + NaF + KF)e, — La;O;3 a (LiF +
CaF,)ey — La,03, kde sa zaznamenala aj existencia CaO.

Pri elektrolyze taveniny LiF — La,05 (900 °C) sa na me-
denej katdde vylucoval lantan s katddovou pradovou G¢innos-
tou 35,1 %. Na medi sa lantdn vylucuje s depolarizaciou,
pretoze pri podmienkach elektrolyzy lantan s med’ou tvori
kvapalnii zmes®. Obdobny experiment sa zrealizoval aj na
niklovej katéde. Katdédova pridova ucinnost’ vyluCovania
lantanu bola za tychto podmienok ovel’a niZsia.

Rozkladné potencialy La,Os a Li,O pri teplote 900 °C st

Erom (L2035, 900 °C)= - 2,52V

Erom (L0, 900 °C) = —2,29 V

Z danych tdajov vyplyva, ze na niklovej elektrode sa
prednostne vylu€uje litium, pretoze lantan na niklovej katode
sa nevyluduje s depolarizaciou®.

Podobny zaver vyplyva aj z merani v sustave (LiF + NaF
+ KF)ew — La;05. Experiment sa realizoval pri teplote 500 °C.
Pri tejto teplote uz nevznika kvapalnd zliatina medi
s lantdnom, ¢im sa straca vyhoda medenej katody.

Ako dalsi elektrolyt sa pouzila eutekticka zmes sustavy
LiF — CaF,. Elektrolyza sa realizovala pri teplote 800 °C. Ako
vyplyva fazového diagramu La — Cu?, vznika v pripade pouzi-
tia medenej katédy za tychto podmienok kvapalna zliatina.
Z vysledkov vyplynulo, Ze pri danych podmienkach sa pred-
nostne vylucuje vapnik.

Pri teplote 800 °C st rozkladné potencialy™:

Erom (L2035, 800 °C) = — 2,57V

Erom (Ca0, 800 °C)= - 2,71V

Eroma (L120, 800 °C) = — 2,36V

Pretoze aj lantdn aj vapnik tvoria pri danej teplote
s med’'ou kvapalnii zliatinu (Cu-La, Ca-La)*, vylutuju sa oba
kovy s depolarizaciou, ¢o by malo sposobit’ prednostné vylu-
Covanie tychto kovov pred litiom. Ako vyplyva z rozkladnych
potencialov, vylu¢ovacie potencialy vapnika a lantanu sa liSia
len 0 0,14 V. Rozdielne aktivity vapnika a lantanu v kvapalnej
zliatine mo6zu este viac priblizit' vyluCovacie potencialy, ¢im
dochadza k spoloénému vyluCovaniu tychto kovov, alebo
pripadne aj k prednostnému vylu¢ovaniu vapnika.

Z experimentalnych vysledkov vyplyva, ze za sucasného
stavu poznatkov je najvyhodnejsim elektrolytom na vylucova-
nie lantanu fluorid litny pri pouziti medenych katod.

Tato praca bola podporovand Agenturou na podporu vedy
a techniky na zdaklade Zmluvy ¢. APVT-20-000204.
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2P-02

CARBABORANE CHEMISTRY

THE PREPARATION OF SOME HALOGEN DERIVA-
TIVES OF arachno-4-CBgH 4

MARIO BAKARDJIEV, JOSEF HOLUB,
and BOHUMIL STIBR

Institute of Inorganic Chemistry,Academy of Science of the
Czech Republic, 250 68 Rezu Prahy
mario@iic.cas.cz

The reaction between arachno-4-CBsH,, (ref.') and
elemental iodine in benzene, using AICl; as catalyst, led to the
formation of 2-I-arachno-4-CBgH,;. The bromination method
(Br,/CH,Cl,) gave a mixture of 2-Br-arachno-4-CBgH;; and
1,2-Bry-arachno-4-CBgH;,. The reaction of arachno-4-
-CBgHy4 with elemental Cl, in CH,Cl, at room temperature
led to a mixture of mono- and disubstituted derivatives; 1-Cl-
-arachno-4-CBgH,3, 2-Cl-arachno-4-CBgH;3 and 1,2-Cl,-
-arachno-4-CBgH,. These compounds can be used for the
development of monocarbaborane chemistry.

The mixtures of the halogen derivatives were separated
by column chromatography on silica gel. Individual com-
pounds were characterized by mass spectroscopy and multi-
nuclear (''B, 'H and "C) spectroscopy combined with two-
dimensional [''B-'"B]-COSY NMR techniques.

This work was supported by the Grant Agency of the Czech
Republic (project 203/05/2646) and Ministry of Education of
the Czech Republic (project LC523).
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2P-03
KOROZE ZIRKONIOVYCH SLITIN — VLASTNOSTI
KOROZNI VRSTVY ZrO,

ZUZANA WEISHAUPTOVA**, VERA VRTILKOVA®,
VLADIMIR MACHOVIC® a LENKA BORECKA®

“ Ustav struktury a mechaniky hornin AVCR, V Holesovickdch
41, 182 09 Praha 8; b UJP Praha a.s., Nad Kaminkou 1345,
156 10 Praha 5 — Zbraslav

weishauptova@irsm.cas.cz , borecka@jirsm.cas.cz

Byly sledovany vlastnosti koroznich vrstev na dvou ko-
mercénich Zr-slitinach (I, II) vzniklych po dlouhodobé expozi-
ci ve statickém autoklavu v prosttedi H,O pii teploté 360 °C
a tlaku ~ 19 MPa, které simuluje termodynamické podminky
jaderného reaktoru'. Pro zji§téni vlastnosti a chovani hydrato-
vaného ZrO,, jehoz vznik lze ofekdvat na vnéj§im povrchu
korozni vrstvy, byly vytvofeny modelové srovnavaci vzorky
ve form¢ gelovych povlakovych vrstev’. Vznik hydratované-
ho ZrO, na koroznich vrstvach byl potvrzen identifikaci past
skupin OH FTIR spektroskopii a interpretace sorpénich izote-
rem H,O potvrdila chemisorpéni interakci molekul vody
s povrchem vrstvy®. Gelova vrstva zpomaluje kinetiku koroze
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Obr. 1. Vliv gelové vrstvy na Kinetiku koroze; ® — bez gel. vrstvy,
o —s gel.vrstvou

(obr. 1), coz je v souladu s predpokladem, ze porézni hydrato-
vana vrstva jako gel bobtna a vS§esmérnym zvétSovanim obje-
mu své tuhé faze zuzuje prifez poéru a tim i jejich prichod-
nost. Hydratovana vrstva ovliviiuje rovnéz absorpci H,, kdy
z hodnoceni jeho obsahu ve slitin¢ vyplynulo, ze absolutni
mnozstvi je vEétsi u vzorkl bez gelové vrstvy.

Hydratovana vrstva podle metody silové spektrometrie
(AFM) vyrazné zvySuje adhezni sily. Z hlediska polovodico-
vych vlastnosti se vzorky s gelem i bez gelu po korozni expo-
zici chovaly stejné, pfiCemz u slitiny II se vliv gelu projevil na
transportnich parametrech. Pomoci uvedenych metod byly
rovnéz identifikovany rozdily mezi slitinami I a II.

Tato studie vznikla za podpory grantu GA CR 106/04/0043.
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DIAGNOASTIKA,TEPLOTNI'CH POLI VE VODOU
STABILIZOVANEM PLAZMATU

VLASTIMIL BROZEK®, MIROSLAV MATUSEK”,
MIROSLAV LISKA®

“Ustav fyziky plazmatu AV CR, Za Slovankou 3, 182 00
Praha, b MirMat, Budovatelii 4, 466 01 Jablonec nad Nisou,
“Saint Gobain Advanced Ceramics s.r.o., Preperska 1302,
511 01 Turnov

brozek@ipp.cas.cz , mirmat@mirmat.cz

Plazmochemické syntézy nebo plazmotermické rozklady
persistentnich latek probihaji v riznych typech zatizeni, ozna-
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¢ovanych jako plazmochemické reaktory. Komeréni zatizeni s
dosud nejvyssi pracovni teplotou plazmatu 30 000 K, genera-
tor WSP®, je vhodné k syntéze vysokotavitelnych slou¢enin v
praskovém stavu od nanometrickych do mikrometrickych
rozmért a k jejich naslednému zpracovani do kompaktnich
forem nebo povlaki i slozitych geometrickych tvara'. Nevy-
hodou generatoru s vodou stabilizovanym plazmatem je su-
personicka vytokova rychlost plazmatu a s tim souvisejici
vysoka turbulence, ktera zplsobuje obtizné¢ definovanou zmé-
nu trajektorii vnasenych reaktantl. Teplota a kineticka energie
Castic, kterou ziskaji pfi prichodu a interakci s plazmatem,
rozhoduje jak o nasledném pribéhu chemickych reakci, tak
io fyzikalné-mechanickych vlastnostech pfipravenych kom-
paktnich materialti. Podchyceni nékterych parametrti interak-
ce vnasenych reaktanti s plazmatem pomoci termovize nebo
superrychlych videokamer je z vétSi miry znemoziovano
emisi doprovodného svételného a predevsim UV zafeni
o intenzit¢ dosahujici téméf 50 kW. Zatizenim DPV-2000
Tecnar, vyvinutém ve spolupraci s Univerzitou Montreal,
mame ze svételné emise moznost sledovat teplotu a rychlost
vybranych jednotlivych €astic pouze v jednotlivych bodech
prostoru reaktoru. Zvolili jsme proto zpiisob, zalozeny na
vyhodnoceni milisekundové reakéni doby a teploty premény
tetragonalni B-modifikace ZrO, na kubickou y-modifikaci za
pritomnosti Y,O; jako stabilizatoru. Ze smési (85/15) prasko-
vého ZrO; a Y,0; byly metodou ,,freeze granulation™ pomoci
pojiva na bazi PVA pripraveny sferoidni hrubozrnné prasky
pruméru 20-63 pm a vnaseny do plazmatu pomoci tlakove
regulovaného nosného plynu trubici ukonéenou tryskou prii-
méru 3 mm tak, aby bylo mozno ménit superpozici prostoro-
vého thlu plazmatu s vrcholovym uhlem 30°—45° a thlem
rozptylu etalonového prasku. Ve vzdalenosti 500 mm byly
vzniklé produkty, prochazejici pod definovanymi uhly
plazmatem, zachycovany do kapalného dusiku. Sferoidni
praskovy produkt byl granulometricky roztfidén a jednotlivé
frakce vyhodnoceny rtg. difrakéni analyzou, ktera prokézala
vznik jednofazové struktury yttriem stabilizované kubické
faze oxidu zirkoni¢itého nebo naopak taveninu obou nezrea-
govanych komponent. Rychlost reakce byla charakterizovana
,polo¢asem transformace®. Z velikosti jednotlivych mikrocas-
tic, jejich tepelnych vlastnosti, délky trajektorie a doby pro-
dlevy v plazmatu bylo mozno ziskat informace o tepelnych
vlastnostech plazmatu v jednotlivych segmentech plazmo-
chemického reaktoru.

Prace vznikla v ramci projektu GA CR 104/05/0540.
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Vyvoj kovovych filtri a membran historicky souvisi
s prvnimi roky rozvoje praskové metalurgie. Priorita snad
muze byt pfipsana anglickému patentu ¢. 25909 z roku 1909
na vyrobu poréznich kovovych pfedmétt, nasleduje vyroba
poréznich lozisek a kolem roku 1938 se jiz vyrabély kovové
filtry nejen k odstraiiovani neCistot z tekutin, ale i k fizeni
vytokovych rychlosti a tlakti, v Dieselovych motorech,
v hotacich, k filtraci rtuti i k odstrailovani ndmrazy z nosnych
ploch letadel. Dnes fada firem produkuje Siroky sortiment
filtrG a mebran z nejraznéjsich kovi a slitin, dokonce i ze
slinutych karbidt. Pokusili jsme se rozsifit tento sortiment
o filtry a membrany z wolframu a karbidu wolframu, nebot’
jsme Gspé&sné zvladli techniku sferoidizace kovovych a kera-
mickych materidli pomoci plazmového hotdku WSP®.
Wolframovy prasek produkce Osram Sylvania Towanda
a praskovy karbid wolframu produkce Osram Bruntél s.r.o.
byl vytiidén na sitech a k experimentiim vybrany granulome-
trické tiiddy 20-40 pm. Tyto prasky byly sferoidizovany'
v plazmatu s pocatecni teplotou 28 000 K. Jejich slinuti na
plosné nebo valcové filtry s vyhovujici mechanickou pevnosti
bylo ovéfeno pii teplotach 1750 °C a 1950 °C. Pomér slinova-
ci teploty a lisovaciho tlaku, které mohou vyznamné ovlivnit
distribuci portt ve finalnich vyrobcich, byl optimalizovan
zvySenim tvrdosti wolframovych ¢astic vytvofenim tzv. ne-
zreagovaného jadra WC nebo jesté tvrdsi faze W,C, takze pfi
primarnim lisovani tvarovek pied slinutim nedochazi
k vyznamné deformaci kulovych ¢astic a velikost port se pak
fidi pfedevs§im geometrickymi pravidly. Jadro z karbidu W,C
vznika fazovym rozkladem monokarbidu pfi teploté 2785 °C
za soucasného vzniku elementarniho wolframu, ktery zistava
v povrchové &asti®. Porovitost filtrii slinutych metodou HIP
aBELT z prasku zrnitosti 20—40 pm, stanovena rtutovou
porozimetrii, je charakterizovana stfednim polomérem port
v rozmezi 6000-7000 nm v zavislosti na pouzitém vypocto-
vém modelu z parametrii velikosti povrchu nebo intruze. Ske-
letalni hustota wolframovych filtri (teoret. hustota W = 19,3
gcm™) dosahuje 15,51 g cm™, bulkova hustota 8,77 g cm™.
Celkova porovitost je tedy 43 %. Permeabilita vodnych rozto-
ki byla sledovéna HCl-testem a pohybuje se v hodnotach 107
az 107 mol msec™". Aplikace se viak piedpokladaji pti vy-
sokoteplotni filtraci kovi a tavenin anorganickych latek.

Experimentalni  prace  byly  podporoviny  projektem
¢. 104/05/0540 Grantové agentury CR.
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STRUKTURA A SPEKTRALN,i VLASTNOSTI
KOMPLEXU Fe(IIl) S DERIVATY 6-(BENZYL-
AMINO)PURINU: DFT ANALYZA

MIQHALVCAJAN. LENKA STAJGEROVA a ZDENEK
TRAVNICEK

Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta,
Palackého Univerzita v Olomouci, Kiizkovského 10,
771 41 Olomouc

cajan@chemi.muni.cz

Heterocyklické slouceniny obecné predstavuji skupinu
sloucenin s rozsahlou $kalou nejriznéjsich fyziologickych
ucinkl. N6-substituované derivaty adeninu mohou mimo jiné
vyznamnym zpusobem ovliviiovat procesy souvisejici s regu-
laci bunééného cyklu, ¢imz je také dana jejich schopnost vice
& méné inhibovat rist rakovinnych bundk'?. V pribéhu stu-
dia téchto jejich vlastnosti bylo zjisténo, ze koordinace hete-
rocyklu na ionty pfechodnych kovi vede v nekterych ptipa-
dech k vyraznému zlepSeni cytotoxickych vlastnosti’.

K pochopeni mechanismu ptisobeni téchto komplexnich
slouCenin je mimo jiné nezbytné ziskat spravné informace
o jejich struktufe, distribuci elektronové hustoty a souviseji-
cich vlastnostech. Velmi vhodny nastroj pro tuto analyzu
predstavuji teoreticka chemie a molekulové modelovani,
zvlasté pak ve spojeni s experimentalnimi metodami struktur-
ni analyzy.

V prezentované praci se zabyvame schopnosti Fe(I1I) iontt
vytvaret komplexni slouceniny s derivaty 6-(benzylamino)-
purinu rizné substituovanymi na fenylovém i purinovém ja-
dre. Kromé analyzy struktury, resp. zptisobu koordinace puri-
nového jadra na ion ptrechodného kovu, je kladen zvlastni
diraz na kvantitativni posouzeni stability zminénych kom-
plexnich sloucenin v prostfedich s riznymi acidobazickymi
vlastnostmi. Studovan je rovnéz vztah mezi spinovym stavem
centralniho iontu a stereochemii komplexu.  Strukturni
a spektroskopicka data ziskana na trovni teorie funkcionalu
hustoty (DFT) jsou v piispévku konfrontovdna s experi-
mentalnimi  vysledky, predevS§im infracervené, NMR
a Mossbauerovy spektroskopie.
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FAZOVE’ROVNOVAHY V EKOLOGICKYCH
HNOJIVACH

VLADIMIR DANIELIK, JANA GABCOVA
a VLADIMIR KHANDL

Ustav anorganickej chémie, technolégie a materidlov, Fakul-
ta chemickej a potravinarskej technologie STU, Radlinského
9, 812 37 Bratislava

viadimir.danielik@stuba.sk

Koncom minulého storo€ia sa realizovali r6zne ekologic-
ké opatrenia (odsirovanie kominov, likvidacia mnohych zasta-
larych tovarni) na znizenie mnozstva siry v ovzdus$i. AvSak
tieto opatrenia spolu s celkovym poklesom pouzivania orga-
nickych a priemyselnych hnojiv a zvlast hnojiv s obsahom
siry sposobili vyrazny pokles prisunu siry na pol'nohospodar-
sku pddu. Problém deficitu siry pri vyzive rastlin nie je Speci-
ficky pre Slovensko, signalizuju ho vSetky pol'nohospodarsky
vyspelé krajiny, najmé krajiny Europskej unie.

K novsim typom priemyselnych hnojiv s obsahom siry,
ktoré su v stcasnosti k dispozicii na trhu (podla pravidiel
Eurdpskej tnie) patria hnojivo DASA, ktoré vyraba Duslo
Sala, s obsahom 26 % dusika, 13 % siry a hnojivo Duslofert
15:15:15:3S, uréené na plodiny naroéné na siru. Dalgim hnoji-
vom, ktoré Duslo Sala zavadza na trh je Duslofert Extra
14:10:20:7S. Je to bezchloridové hnojivo s obsahom K,SOs.
Pre pol'nohospodarov st tiez zaujimavé tuhé rozpustné hnoji-
va s obsahom dusika, siry a hor¢ika v pribliznom zastipeni:
26 % N, 6 % S, 5 % Mg. Ich pripravu je mozné realizovat’ zo
surovin NH4NO; (DA), (NH4),SO4 (SA) a MgNO; (DH),
ktoré su k dispozicii v podniku Duslo a.s., Sala. Prvym kro-
kom realizacie ich vyvoja je znalost' fazovych rovnovah
v danej ststave, t.j. Mg®*, NH,", // SO — H,0.

Obdobnym spdsobom st zaujimavé hnojiva obsahujiice
draslik a ur¢ité mnoZstvo dusi¢nanov zo sustavy K, NH," //
S0,*, NO;™ — H,0. Tato praca je sucastou projektu zaobera-
juceho sa vyssie uvedenou recipro¢nou sustavou. Prvym kro-
kom bolo uréenie fazovych rovnovah v sustave NH, ™ // SO,
NO;™ - H;0.

Fazové rovnovahy v bezvodom systéme (NH4),SO4 —
NH,NO; st dobre zname'?. V danom systéme existuju dve
zlG¢eniny — kongruentne sa topiaca 3 NH4NO;. (NH4),SO4
a inkongruentne sa topiaca 2 NH4NO;. (NH4),SO4. V kom-
pendiu® boli uverejnené rozpustnosti siranu aménneho a du-
sicnanu aménneho vo vode pri teplotach 0 °C, 25 °C a 40 °C.
Z vysledkov vyplyva, Ze v stistave neexistuju hydratované podo-
by zluCenin 3 NH4NO3 . (NH4)2SO4 a?2 NH4NO} . (NH4)st4.
Oblasti krystalizacie jednotlivych zluCenin vSak nie st
v kompendiu® dobre definované. Cielom tejto prace bolo
overit’ pri teplote 40 °C oblasti krystalizacie jednotlivych
zli€enin, najmé 2 NH4NO; . (NH,4),SO,.

Experimentalne merania sa realizovali metdodou rozpus-
tenia posledného krystalu. Experimentalna banka sa udrziava-
la pri teplote 40 °C a priebezne pri pridavkoch vody sa merala
elektricka vodivost’ roztoku. Pri rozpusteni posledného krysta-
lu sa na zaznamoch ukazal zlom. Po zisteni rozpustnosti sa pri
40 °C odparilo definované mnozstvo vody a vykrystalizovana
tuha faza sa analyzovala RTG praskovou difrakénou analy-
Zou.
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Obr. 1. RTG ziznam vykryStalizovanej tuhej fazy v sustave
NH4NO; — (NHy),SO; — H,0; 46,3 hm.% NH4NO;; 15,3 hm.%
(NH4),SOy; 38,4 hm.% H,0

Z vysledkov vyplyva, e udaje v kompendiu® tykajuce sa
krystalizacie zlu¢eniny 2 NH4NO;. (NH4),SO4 nie st presné.
Experimentalnymi meraniami sa nepodarilo identifikovat’
oblast’ krystalizacie Cist¢tho 2 NH4NO;. (NH4),SO,4, ani
v oblasti prezentovanej v kompendiu®. V danej oblasti spolu
krystalizovali 2 NH4NO; .(NHy4),SO4 a siran aménny (obr. 1),
pripadne malé mnozstvo 3 NH4NO; . (NH4),SOy4.

V danej stistave sa merali aj tlaky par nad vodnym rozto-
kom pri teplote 40 °C. Ziskané vysledky priamo kore$pondujt
s aktivitou vody v roztoku, ¢o umozni vypocet fazového dia-
gramu ststavy NH,;NO; — (NH,),SO, — H,0. Stadium tejto
sustavy este nie je ukoncené.

Tato praca vznikla za podpory grantu komisie VEGA pre
strojarstvo, hutnictvo a materidlové inZinierstvo 1/2108/05.
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VYUZI]"E PyAgMOVEHO EMITORU
UV-ZARENI PRI FOTOKATALYZE
SMESI WO;-MoO;

JIRI DOMLATIL a VLASTIMIL BROZEK
Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze,
Technicka 5, 166 28 Praha 6

Jjiri.domlatil@vscht.cz

V soucasnosti je znamo nekolik materialt, které pti oza-
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fovani blizkym UV zafenim vykazuji specifickou fotoaktivitu,
vyuzitelnou napf. k destrukci organickych polutantii. Sledova-
ni fotokatalytické aktivity oxidli wolframu rizné stechiomet-
rie a oxidu molybdenového pti expozici UV zafenim domi-
nantni vlnové délky 365 nm emitovaném rtutovou vybojkou
HQE 40 OSRAM vedlo ke zjisténi, Ze tyto materialy fotokata-
lyzuji degradaci Oranzi Il ve vodné suspenzi. Zajimavy syner-
gicky efekt se projevil u smési obou oxidi, kdy se fotoaktivita
vyrazné zvysila'. Sledovaci metodou byla degradace Oranzi II
méfend spektrofotometricky a zména indexu celkové barev-
nosti DE* tenkého filmu pasty glycerolu, fotokatalyticky
aktivniho prasku a 2-nitroso-1-naftolu. Jelikoz §ite zakazané-
ho pasu WO; je 2,8 eV, 1ze k fotokatalytickym reakcim vyuzit
i viditelné casti spektra do cca 480 nm. Pokryti této oblasti
zafenim rtut'ové vybojky je ovSem slabs$i. Pfi odstinéni ¢asti
UV zareni sklem Simax doslo k trojnasobnému snizeni foto-
katalytické aktivity. SoucCasné prace se zaméfuji na vyuziti
spektra ve viditelné a blizké UV oblasti. V prispévku sleduje-
me zmény fotokatalytické aktivity pii expozici latek unikat-
nim svételnym zdrojem — vodou stabilizovanym plazmatem.
Jeho zdrojem je generator WSP(®), ktery pii maximalnim
provoznim piikonu 160 kW emituje zafeni o intenzit¢ 40 az
50 kW (cit?). V emisnim spektru, odpovidajicim teploté
24 000 K, jsou nejvyrazné&j$imi utvary cary Balmerovy serie.
V UV oblasti se objevuji i vibracni pasy elektronového pie-
chodu A’Y — X°IT radikdlu OH, hlava nejintenzivn&jsiho pasu
mé vlnovou délku 306,4 nm (cit.*). Prvni vysledky ukazuji,
ze zéfeni emitované vodou stabilizovanym plazmatem by
mohlo byt v budoucnu vyuzito k fadé chemickych syntéz
pomoci polovodicovych fotokatalyzatord se Sirokym zakaza-
nym pasem.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 104/05/0540
a vyzkumného zaméru MSM 6046137302.
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uachmdra@savba.sk

The detailed understanding of materials chemistry and
science investigations are often limiting preconditions of the
technological success. Materials chemistry; a combination of
noun and adjective that had not previously formed part of the
chemists' vocabulary (as quoted in preambula of the [UPAC
project “Towards defining materials chemistry”, htp.//
www.iupac.org/projects/2005/2005-001-1-200.html), has grown
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to a distinct discipline during the last 10-15 years.

One aspect of the “success story” of materials chemistry
is presented by the latest complex studies postulating the reac-
tivity of inorganic-polymer networks and cross-links in
a choice of cement-based materials and attempts to define at
the nano- and atomic levels the polymer grafting at the inter-
faces. MDF materials and technologies have been originally
studied in systems of high alumina cements with polyvinylal-
cohol/acetate or Portland cement with polyacrylamide, the
high alumina system being reported the promising one but
exerting an economical disadvantage.

Our continuous effort is to look for a useful MDF related
systems based on Portland cement and a variety of polymeric
additives. The latest knowledge about the potentials and limi-
tations of Portland cement-based MDF materials will be com-
prehensively given in the paper. The topic is discussed from
aspects of chemistry of the system (including the mechanism
of the grafting of polymeric chains at the surface of cement
grains) and aspects of technological relevance, especially the
reinforcing agents/effects and the moisture resistance of
formed MDF material. Comprehensive and detailed reading
on the topic can be found in: M. Drabik, R.C.T. Slade: Inter-
face Sci. 12, 375 (2004) and M. Drabik, L. Galikova, K. G.
Varshney, M. A. Quraishi: J. Therm. Anal. Calor. 76, 91
(2004).

Tato prdaca vznikla za podpory grantovej agentury VEGA,
projekt ¢. 5011.
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fajnor@fns.uniba.sk; billik@fns.uniba.sk ;
uachjana@savba.sk

flovy mineral montmorillonit (MMT) vystaveny inten-
zivnemu mechanickému posobeniu, napriklad pri mleti, pod-
licha amorfizacii pri sucasnej degradécii jeho vlastnosti. Av-
Sak vhodna modifikdcia MMT mdZze mat’ vyrazny vplyv na
Struktirnu stabilitu poCas mletia. Proces intenzivneho mletia
modifikovaného a tiez prirodného mineralu moéze sluzit' ako
vhodna simuldcia spravania sa materialu pri vystaveni mecha-
nickej zatazi. Vyhodnotenim mechanochemickych efektov
mozno objasnit’ vplyv mletia na vlastnosti materidlu
vredlnych podmienkach pri  spracovavani a vyuziti
v priemysle.

Ca-MMT (JelSovy Potok) bol organicky modifikovany
oktadecyltrimetylaménnymi (ODTMA) kationmi. Prirodny
aj organicky MMT s hmotnostou 5 g bol mlety pocas 30s, 1,
2, 5 a10 min vo vysoko energetickom planetirnom mlyne.
Z rtg analyzy mletych vzoriek vyplyva, Ze Struktira Ca-MMT
podliecha vyraznej zmene uz v priebehu 1 min mletia (pokles
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intenzity difrakcii dyo; a dosp). Po 5 min mletia obe difrakcie
zanikaju a nastava Uplna amorfizacia materialu. Vyrazny roz-
diel bol pozorovany v pripade organoilu. Hodnota medziro-
vinnej vzdialenosti dyp;=2,08 nm poukazuje na usporiadanie
ODTMA kationov v medzivrstvovom priestore MMT do
pseudotrimolekulovych vrstiev. Intenzita difrakcie dy; klesa
po 2 min a zanika po 5 min mletia, ale difrakcia dyep zostava
zachovand aj po 10 min mletia. Analyza IC spektier ukazala,
ze vplyvom mletia dochadza v Ca-MMT k rozruSeniu vizieb
spajajicich oktaedricki (OE) siet’ s tetracdrickou (TE)
a k naslednej destrukcii jednotlivych oktaédrov (uvoliiovanie
centralnych atdmov). Vizby medzi OE a TE sietou v MMT
najlepsie reprezentuje pas deformacnej vibracie SiOAl skupin
s maximom pri vinoéte 520 cm'. Jeho intenzita postupne
klesa, v pripade Ca-MMT zanika uz po 5 min mletia. Pri mleti
organoilu klesd intenzita tohto pasu vel'mi nepatrne a pas
zostava zachovany aj po 10 min mletia. Pasy deformacnych
vibracii AIAIOH (914 cm™) a AIMgOH (845 cm™) skupin
v Ca-MMT =zanikaji po 5 min mletia, ¢o poukazuje
na vyrazni dehydroxylaciu mineralu. V organoile sice klesa
intenzita tychto pasov, ale zostavajii zachované aj po 10 min
mletia. P4s Si-O vibrécif (1035 cm ' pre Ca-MMT, 1039 cm™'
pre ODTMA-MMT), charakteristicky pre TE siet, sa postup-
nym mletim sice postiva k vy&$im vinoétom (1059 cm™ pre
Ca-MMT, 1040 cm™ pre ODTMA-MMT) a stéva sa difiznej-
§im, ale nedochadza k jeho zaniku. Zaverom mozno zdoraz-
nit’, Ze organoil bol v rovnako intenzivnych mlecich podmien-
kach niekolkonasobne odolnej$i voéi mechanochemickej
amorfizacii ako nemodifikovany prirodny MMT.

2P-11
TVORBA DIFRAKéNi(;H PRVKU V TENKYCH
VRSTVACH AMORFNICH CHALKOGENIDU

ALENA FISEROVA a MIROSLAV VLCEK

Katedra obecné a anorganické chemie, Univerzita Pardubice,
532 10 Pardubice
alena.fiserova@seznam.cz

V této praci byla studovana moznost tvorby difrakénich
prvka (amplitudo-fazové a reliéfni fazové miizky, mikrococ-
kova pole) v tenkych vrstvach amorfnich chalkogenidu systé-
mu As-S, As-S-Ge a Ge-S s vyuzitim jevu fotoindukované
zmény jejich chemické odolnosti vici alkalickym leptacim
laznim.

Objemové vzorky (bulky) byly pfipraveny ptimou synté-
zou z prvku polovodi¢ové Cistoty a z nich byly ziskany meto-
dou vakuového napafovani tenké vrstvy. Obvykla tloustka
byla 300-1000 nm. Tyto vrstvy byly exponovany Sirokospek-
tralni halogenovou lampou na vzduchu pres IR-cut off filtr.
Intenzita pouZitého zdroje byla 10 mW cm™ (po odfiltrovani
IC slozky zateni). Expozici dochazelo k fotostrukturalnim
zménam ve vrstvach chalkogenidi, které mély za nasledek
zmény v optické §ifce zakdzaného pasu E,™ a ve spektralni
zavislosti indexu lomu. Zmény AE,™ byly az do 0,2 eV
a zmény An ve VIS a blizké IC oblasti az do 0,1. Tohoto jevu
bylo vyuzito pro tvorbu amplitudo-fazovych difra¢nich mii-
zek expozici timto zdrojem pfes Cr masku. Vzhledem
k vysoké propustnosti chalkogenidii vIC oblasti Ize takto
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pripravené difrakeni prvky vyuzit pro aplikace v této spektral-
ni oblasti. Tyto difrakéni prvky vSak mohou pfi nasledné ex-
pozici svétlem z viditelné Casti spektra CasteCné ménit své
optické parametry v disledku probéhlych fotostrukturalnich
zmén i v pivodné neexponovanych ¢astech vrstev.

Expozici halogenovou lampou indukované zmény struk-
tury Cerstvé napatenych vrstev mély za nasledek rovnéz vy-
razné zmény v chemické reaktivité¢ vrstev. Z hlediska nami
sledované moznosti aplikace jevu bylo zajimavé zejména
zjisténi, ze expozici lze vyrazné meénit rychlost rozpousténi
tenkych vrstev amorfnich chalkogenidd v alkalickych lepta-
cich laznich. Bylo prokazano, ze 1ze dosahnout vysoce selek-
tivniho pozitivniho i negativniho leptani vrstev. V praci jsou
diskutovany faktory ovliviiujici vysledek leptani (slozeni
vrstev, slozeni a koncentrace leptaci 1azné, prehistorie vrstvy
atd.). Touto metodou byly transformovany ptivodné amplitu-
do-fazové mtizky ziskané pouhou expozici pfes Cr masku na
reliéfni fazové difrakéni miizky. Na rozdil od amplitudo-
fazovych mfizek jsou tyto reliéfni miizky jiz zcela stabilni.
U ptipravenych difrakénich prvka byla zjiStovana jejich
difrakéni Gcinnost.

Pro lepsi pochopeni mechanismu selektivniho leptani
jsme pomoci Ramanovy spektroskopie studovali podstatu
fotostrukturalnich zmén. Bylo prokdzano, ze ty jsou vyrazné
zejména v tenkych vrstvach na bazi arsenu. Expozici se struk-
tura vrstev vSech studovanych sloZeni pfiblizovala struktuie
vychoziho objemového vzorku. U vrstev systémt obsahuji-
cich As byl pozorovan nejvétsi rozdil v koncentracich jednot-
livych typi vazeb ve struktuie Cerstvé napafené vrstvy a od-
povidajiciho vychoziho bulkového slozeni. Proto byly pozo-
rovany i nejvyraznéjsi fotoindukované zmény struktury a tim
1 vlastnosti ve vrstvach na bazi As. Zmény v koncentraci jed-
notlivych strukturnich jednotek spole¢né se zménou stupné
polymerizace se proto zdaji byt zdrojem selektivniho leptani
vrstev chalkogenidi v alkalickych roztocich.

Tato prdace byla provedena za financni podpory projektu
MSMT CR 0021627501

2P-12 ] ] ]
EKOLOGICKE HNOJIVA S OBSAHOM SIRY

JANA GABCOVA,VLADIMIR DANIELIK,
PAVEL FELLNER a VLADIMIR KHANDL

Ustav anorganickej chémie, technolégie a materidlov,
Fakulta chemickej a potravinarskej technologie STU,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava
Jjana.gabcova@stuba.sk

Ekologické opatrenia realizované koncom minulého
storo¢ia sposobili vyznamné zniZenie prisunu siry do pol'no-
hospodarskej pody. Problém deficitu siry pri vyzive rastlin nie
je Specificky len pre Slovensko, signalizuji ho vSetky pol'no-
hospodarsky vyspelé krajiny, najma krajiny Eurdpskej unie.

Z hladiska novych typov kombinovanych hnojiv
s obsahom siry st zujimavé tuhé rozpustné priemyselné hnoji-
va, ktoré obsahuju aj dusik a hor¢ik v pribliznom zastupeni
26 % N, 6 % S, 5 % Mg. Pripravu takéhoto hnojiva je mozné
realizovat’ zo surovin NH4NO;, (NH4),SOs a MgNO;. Che-
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mickt podstatu takychto hnojiv mézu tvorit’ sirany horec¢nato-
amonne, a to boussingaultit — (NH4),Mg(SQOy),. 6 H,O a jef-
removit — (NH4)2Mg2(SO4)3.

Teoretickym zakladom pre urcenie vlastnosti priemysel-
ného hnojiva, jeho stability, podmienok jeho skladovania
a aplikdcie, je znalost’ vlastnosti vychodiskovych latok
(dusi¢nan amonny, siran aménny, dusi¢nan horecnaty), aj
uvadzanych mineralov (boussingaultit, jefremovit), najmi
znalost faz vo fazovom diagrame reciprocnej sustavy
2NH,", Mg2+// 2NO;, S04 - H,O0, ktora je zaujimava ako
prekurzor na vyrobu priemyselnych hnojiv s obsahom hor¢ika
a siry vo forme akceptovatelnej rastlinami.

Rozpustnost’ Eistych latok, dvojzlozkovych shstav
a &iastkovych trojzlozkovych sustav je znama z literatiry'™.
Fézovy diagram celej reciprocnej ststavy sme v dostupnej
literatiire nenasli. Boussingaultit (NH,),Mg(S0O4),. 6 H,O sa
da pripravit’ krystalizaciou z vodnych roztokov pri laborator-
nej teplote. Jefremovit je vSak stabilny pri vyssich teplotach.
St zname pokusy pripravit’ jefremovit zohrievanim boussin-
gaultitu. Tato reakcia je v§ak vel'mi pomald a zda sa, Ze bous-
singaultit straca krystalicki vodu bez zjavnych zmien na rtg-
zaznamoch.  Preto sa pozornost’ v tejto praci ststredila na
urCenie teploty, nad ktorou je jefremovit stabilnou fazou
v uvedenom recipro¢nom systéme.

Pouzili sme chemikalie Cistoty p.a. Zlozenie jednotli-
vych vzorieck sme uréili chelatometricky (obsah horcika
asiranov) a formaldehydovou metédou (obsah amoniaku).
Hlavnou castou aparatiry na meranie fazovej rovnovahy
solidus — likvidus je magneticka miesacka (Heidolph, typ MR
3003) s elektronickou regulaciou teploty ( £ 1 °C ). Na mie-
Sacke je umiestnena kadicka o objeme 800 ml s glycerinom
ako médiom kupela. V glycerinovom kupeli je umiestnena
Erlenmayerova banka o objeme 200 ml, v ktorej je skiimana
vzorka. Pri merani je kolisanie teploty v banke menSie nez
+ 0,5 °C. Na oddelenie tuhej fazy sa pouzili frity S1, resp. S3.

2(NH,NO,)
100

Mg(NO,),

80

60

(NH,),Mg(S0,),-6H,0 v

40

X (2NO,) / mole %

20

(NH,),S0,

0 L I L I L I

(NH,) SO 20 40 60
e x (Mg*) / mole %

Mgso,

Obr. 1. Fazovy diagram reciprotnej sustavy 2NH,", Mg”'//SO,>",
2NO;™ — H,0; plna ¢iara: 6 = 90 °C; prerusovana ¢iara: 6 =70 °C
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Cely systém na filtraciu bol umiestneny v susiarni. Pri merani
sa do banky navazia vypocitané mnozstva jednotlivych zlo-
ziek a prida sa tol'ko destilovanej vody, aby sa pri zvysenej
teplote sustava uplne rozpustila. Banka sa potom vlozi do
glycerinového kupela. Po vykrystalizovani tuhej fazy sa
do sustavy pridavaju malé objemy destilovanej vody, kym sa
nedosiahne uplné rozpustenie ststavy. Po rozpusteni tuhej
fazy sa banka odvazi. Z rozdielu hmotnosti sa ur¢i mnozstvo
pridanej vody a rovnovazne zloZenie kvapalnej fazy. Banka sa
vlozi spdt’ do kupela a izotermicky sa odparuje voda, kym
nevykrystalizuje tuha faza. Potom sa banka vyberie a odvazi.
Po vysuSeni sa tuha faza oddeli na filtracnom zariadeni.

Fazové rovnovahy v reciprotnej sistave 2 NH,', Mg”'//
S0,%, 2 NO;™ — H,0 sme urdovali pri teplotach 70 °C, 90 °C
a 115 °C. Fazové rovnovahy v tomto systéme pri teplotach
70 °C a 90 °C st na obr. 1. Vidiet, ze pri tychto teplotdch
krystalizuje ako tuha faza boussigaultit. Pri teplote 115 °C je
rovnovaznou tuhou fazou jefremovit.

Tato praca bola podporovand agenturou VEGA, ¢ grantu
1/2108/05.
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PRIPRAVA A STUDIUM VLASTNOSTI
IZOTIOK,YANATOZEI’JEZITYCH KOMPLEXOV
S DERIVATMI PYRIDINU

SILVIA GALKOVA a IVETA ONDREJKOVICOVA

Oddelenie anorganickej chémie, Ustav anorganickej chémie,
technologie a materidalov, Slovenska technicka univerzita,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovenska republika
silvia.galkova@stuba.sk

Je zname, ze zluCeniny Zeleza, derivaty pyridinu
a tiokyanatanové aniony su sucastou velkého poctu prirod-
nych latok. V roznych biosystémoch prebichaju interakcie
medzi tymito zlG¢eninami, a preto je zaujimavé Studovat’ ich
priebeh a produkty. V stcastnosti je malo prac zaoberajucich
sa pripravou a §tudiom vlastnosti izotiokynatozelezitych kom-
plexov s derivatmi pyridinu. Cielom nasej prace je pripravit
a preStudovat’ vlastnosti novych komplexov Zeleza s derivatmi
pyridinu (L) ako su nikotinamid (nia), 2-pyridylmetanol (2-pm),
3-pyridylmetanol (3-pm) a metyl-3-pyridylkarbamat (mpc).

Reakciou tiokyanatanu Zzelezit¢ho s uvedenymi derivatmi
pyridinu za vhodne zvolenych reakénych podmienok sme pri-
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pravili Styri nové komplexné zluCeniny nasledujucého zlozenia
[Fe(NCS);(nia);] - CH;CN (I), Cerveny, [Fe(NCS);(2-pm);] . 2
HO (), cerveny, [3-pmH-3-pm][Fe(NCS)4(3-pm),] (III),
tmavocerveny a [Fe(NCS);(mpc);] (IV), tmavofialovy.

Komplex I bol pripraveny reakciou acetonitrilového roz-
toku tiokyanatanu zelezitého s nia. Komplexy II-1V boli pri-
pravené reakciou etanolového roztoku tiokyanatanu zelezitého
s 2-pm, 3-pm a mpc. Pomer latkovych mnozstiev Fe(NCS);
a prislusného derivatu pyridinu bol 1 : 3. Rekrystalizaciou
komplexu Il zo zriedeného etanolového roztoku sme ziskali
krystalicku latku.

Pripravené komplexné zliceniny I-IV boli charakterizo-
vané pomocou elementarnej analyzy, infracervenej spektros-
kopie a zlucenina III tiez pomocou rontgenovej Struktirnej
analyzy.

Zo stadia infra¢ervenych spektier pripravenych komplex-
nych zlicenin I-1V vyplyva, Ze na centralny atom Fe su ligan-
dy nia, 2-pm, 3-pm a mpc viazané atdbmom dusika pyridinové-
ho kruhu a tiokyanatanové skupiny atdbmom dusika.

Predpokladame, ze zluCeniny I, IT a IV su neutralne kom-
plexy zlozenia [Fe(NCS);L;]. V literatre su zname dva Zele-
zit¢ komplexy s derivatmi pyridinu, ktoré maji podobné
zlozenie. Komplex 11l je zlozeny z katiénu [3-pmH-3-pm]”
a anionu [Fe(NCS)4(3-pm),]". V anioéne je atom Fe oktaedric-
ky obklopeny 6 atémami N; dvomi atdbmami N pyridinového
kruhu z dvoch molekdl 3-pm a Styrmi atdomami N z aniénov
NCS". Kation obsahuje 3-pm a protonizovany 3-pmH.

2P-14
THE PREPARATION AND MOLECULAR
STRUCTURE OF NEW AZACARBABORANE
arachno-7-'Bu-7,1,5,12-NC;BsH;,

JOSEF HOLUB', MARIO BAKARDJIEV*, DRAHOMIR
HNYK?® IVANA CISAROVAP, and BOHUMIL STIBR*

“ Institute of Inorganic Chemistry, Academy of Science of the
Czech Republic, 250 68 Rez u Prahy, b Charles University,
Faculty of Natural Sciences, Hlavova 2030, 128 42 Prague 2,
Czech Republic

holub@jic.cas.cz , cisarova@natur.cuni.cz

Reaction between nido-5,6-C,BgH (ref.l) and '‘BuNC in
CH,Cl, in the presence of PS (PS = "Proton Sponge" = 1,8-
-bis-(dimethylamino)-naphtalene) at room temperature, fol-
lowed by treatment with CF;COOH, resulted in the isolation
of new azacarbaborane arachno-7-Bu-7,1,5,12-NC;BgHj,.

This compound reacts with PS to give new anion
9-BuNH-nido-5,6,9-C;B,H,"” as a PSH salt.

Individual compounds were characterized by mass spec-
troscopy and multinuclear ("'B, 'H and "C) spectroscopy
combined with two-dimensional [''B-''B]-COSY NMR tech-
niques. Both structures were determined by an X-ray diffrac-
tion analysis and confirmed on the  basis
of ab initio/GIAO/NMR calculations.

This work was supported by the Grant Agency of the Czech
Republic (project 203/05/2646) and Ministry of Education of
the Czech Republic (project LC523).
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2P-15
PRIPRAVA A VLASTNOSTI MONOKRYSTALU
(BiyTes)1x(As,Ses)y

ANETA HOVORKOVA, DAVID BACHAN,
CESTMIR DRASAR a PETR LOSTAK

Fakulta chemicko-technologickad, Univerzita Pardubice,
nam. Cs. legii 56, 532 10 Pardubice
Aneta.Hovorkova@student.upce.cz

Tellurid  bismutity Bi;Te; patii do  skupiny

uzkopasovych  vrstevnatych  polovodi¢ti  tetradymitové
struktury. Jako krystaly tetradymitového typu, jejichz nazev
je odvozen od nazvu mineralu tetradymitu Bi,Te,S, jsou
oznacovany krystaly polovodi¢u slozeni AYBY!
(kde A = Bi, Sb a B = Se, Te) prostorové grupy D3, . Zajem
o materialy tohoto typu, jak v zakladnim, tak aplikovaném
vyzkumu, je vyvolan skutecnosti, ze BiTes, SbyTe; a BixSes
jsou zakladnimi slozkami materiali, nachazejicich uplatnéni
v termoelektrickych aplikacich (chladici ¢lanky a termogene-
rétory), pracujicich v intervalu teplot blizkych 300 K (cit.").
Vzhledem k tomu, Ze v té€chto aplikacich jsou pouzivany tuhé
I'OZtOky slozeni Biz,xsbee3, Bi24sb68T6142S66, (szTe3)5
(Bi,Te3)90(SbaSes)s (cit.2), je piiprava a charakterizace tuhych
roztoku na bazi slouéenin tetradymitového typu stale aktualni
problematikou. Pfes znacnou pozornost, kterd byla studiu
Bi,Te; v literatufe vénovana, nebyly zatim popsany vlastnosti
monokrystaltl tuhych roztokli (Bi;Tes);—x(AsaSes)x.

Piedmétem piredkladaného sdéleni je proto popis pfipra-
vy monokrystalil téchto tuhych roztokti a vysledky jejich
charakterizace méfenim teplotnich zavislosti Hallova koefici-
entu a elektrické vodivosti.

Monokrystaly (BiyTes;);_x(AsySes)x pro x 0; 0,025
a 0,05 byly ptipraveny z prvkll polovodicové Cistoty SN mo-
difikovanou Bridgmanovou metodou. Vzorky téchto krystalti
byly charakterizovany meéfenim Hallova koeficientu Ry
a elektrické vodivosti o v intervalu teplot 90-400 K. Bylo
zjisténo, ze zabudovani atomt As a Se v atomarnim poméru
2:3 do krystalové struktury Bi,Te; ma za nasledek zvySeni
hodnot Ry a snizeni hodnot . Znamena to tedy, ze tvorba
tuhého roztoku (Bi,Tes)x(As,Ses)x zplsobuje v krystalové
struktufe vychoziho Bi,Te; potlaceni koncentrace volnych
nositelti proudu. Hodnoty soucinu Ryo, ktery je imérny po-
hyblivosti volnych nositelit proudu, srostoucim obsahem
piimési prekvapiveé vzrista.

Skutecnosti, ze tvorba tuhého roztoku (BiTe;);
(As,Se;), zplusobuje v krystalové struktufe Bi,Te; snizeni
koncentrace volnych nositeld proudu — dér a zvySeni jejich
pohyblivosti je v praci vysvétlena modelem bodovych poruch
v krystalové struktufe studovanych tuhych roztoki.

Tato prdce vznikla za financni podpory Ministerstva Skolstvi,
mlideze a télovychovy CR v ramci projektu MSM
0021627501.
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PRiPRAYA A VLASTNOSTI ANORGANICKYCH
AEROGELOV

KAROL JESENAK, LUBOMIR KUCHTA a VLADIMIR
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Skupina latok oznaCovana ako ,aerogély” predstavuje
najvacsi uspech chémie v jej Usili o zvySo-vanie porovitosti
anorganickych latok. Terminom ,,aerogél” sa obvykle oznacu-
ju vysokoporovité amorfné latky rdzneho zloZenia pripravo-
vané sol-gélovymi metdédami a ich naslednym superkritickym
susenim. Ich charakteristickymi vlastnostami st najmé nizka
hus-tota, vysoky Specificky povrch a porovita Struktira
s vysokym podielom poérov s velkostou 10 az 150 nm. Uve-
dené vlastnosti st primarnou pric¢inou ich unikatnych optic-
kych, akustickych, elektrickych a tepelnoizolaénych vlastnos-
ti. Tieto vlastnosti ich z hl'adiska vedeckého aj praktického
pouzitia zarad’'uji medzi latky mimoriadneho vyznamu.

Anorganické aerogély su zastupené jednak skupinou
jednozlozkovych a jednak skupinou viaczlozkovych aerogé-
lov. Jednozlozkové aerogély st z hl'adiska chemického zloze-
nia reprezentované oxidmi kovov, prechodnych prvkov
a polokovov (ALO;, SiO,, ZrO,, Cr,0;, Fe,05, MnO,, V,0s,
NiO, CuO, PbO). Skupinu viaczlozko-vych aerogélov repre-
zentuji najma binarne aerogély (PbO-SiO,, NiO-SiO,, CuO-
SiOZ, Cr203-Si02, F6203-Si02, Fezo3-Alzo3, SiOz-Ale3,
NiO-ALO;, CuO-ALOs) a ternarne aero-gély (NiO-ALOs-
MgO, NiO-Si0,-MgO, NiO-V,03;-MgO, NiO-Fe,05-Al,0;).

Z hladiska moznosti vyuzitia ma medzi tymito latkami
zvlastne postavenie SiO,-aerogél. Horna hranica porovitosti
siahnuta hustota je 0,003 g cm™. Specificky povrch je obvyk-
le v hraniciach 600az 1000 m?’g™". Indexy lomu SiO,-
znamych tuhych latok. Aerogély nasli vedecké vyuzitie najméa
vo fyzike, chémii a kozmickej technike; priemyselné aplikacie
sa sustred’'uju do oblasti zvukovo- a tepelno-izola¢nej techni-
ky, katalyzy a elektroniky. Z hl'adiska objemu vyroby su naj-
dolezitej$im vyuzitim SiO,-aerogélu tepelnoizolacné materia-
ly. Vyznamnu tlohu tu hraji nizke hodnoty tepelnych vodi-
vosti v kombindcii s transparent-nostou, dobrymi zvukovoi-
zola¢nymi vlastnostami, vysokou termickou a chemickou
stabilitou spolu s hygienickou nezavadnost'ou.

Historia vyskumu aerogélov je zaujimava. Prvykrat bol
aerogél pripraveny v roku 1931 (cit."). Napriek tomu, Ze autor
prvej syntézy tejto latky (SiO,-aerogélu) predpovedal vel'mi
presne perspektivy jej pouzitia, takmer Styridsat’ rokov bol
zaujem o tuto latku mizivy. Prelom v metodike pripravy zna-
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menal rok 1968, kedy bol navrhnuty zjednoduseny postup
pripravy vychadzajici z organickych prekurzov®. Prvé vedec-
ké aplikacie vyuzivali najmi optické a katalytické vlastnosti
anorganickych aerogélov.

Vyskum aerogélov na Slovensku bol od pociatku sustre-
deny na Katedre anorganickej chémie Prirodovedeckej fakulty
Univerzity Komenského v Bratislave. Prvé syntézy boli zaha-
jené v roku 1990 a ich hlavnym cielom bolo v laboratérnych
podmienkach navrhnit metédu pouzitelni pre produkciu
vel’koobjemovych blokov aerogélov strednych hustot, pouzi-
telnych pre detektory Cerenkovovho Ziarenia. Tieto detektory
boli vyuzivané pri detekcii subatomarnych castic
v urychlovaéi v Spojenych ustavoch jadrového vyskumu
v Dubne. Vyskum bol zamerany jednak na zistenie vztahu
medzi podmienkami so6l-gélovej fazy pripravy a vyslednymi
vlastnostami SiO,-aerogélu a jednak na optimalizaciu pod-
mienok inkorporacie organickych fluorescencnych latok do
aerogélov. V stcasnosti je vyskum na autorskom pracovisku
zamerany najméd na zistenie moznosti vyuzitia aerogélov
v mikroelektronike.

Tato praca vznikla s podporou grantu APVT-20-0011804.
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STUDIUM SKEL SYSTEMU ZnO-Bi,05-P,05

JOSEF JIRAK, LADISLAV KOUDELKA a PETR
MOSNER

Katedra obecné a anorganické chemie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, 532 10 Pardubice

Jjosef.jirak@upce.cz

Byly studovany vzorky skel systému ZnO-Bi,O;-P,0Os
pfipravené reakci ZnO, Bi,0; a H;PO, ve dvou kompozi¢nich
fadach 50ZnO-xBi,0;-(50-x)P,0s a (50-x)ZnO-xBi,0;3-50P,0s.
Pripravena skla byla charakterizovana méfenim mérné hmot-
nosti, molarniho objemu a teploty skelné transformace stano-
vené metodami TMA a DTA. Struktura skel byla studovana
pomoci Ramanovy spektroskopie. Pii zahfivani vSechna skla
krystalizuji v rozmezi teplot 454-551 °C. Hodnoty teploty
transformace u skel fady (50-x)ZnO-xBi,03-50P,05 se zmé-
nou slozeni se méni jen malo rozmezi 400-380 °C, u skel
fady 50ZnO-xBi,O;-(50-x)P,0s hodnoty 7, uskel svysokym
obsahem Bi1,0; (25-35 mol.%) jsou vyrazné vyssi (450—480 °C)
nez u skel s malym obsahem Bi,05 (425-420 °C).

Ramanova spektra potvrdila vestavovani Bi,O; do struk-
turni sité, které se projevuje posuvem vibra¢niho pasu PO,
celkl k niz§im vInoctim, coz je zpusobeno depolymerizaci
fosfatovych fetézcli a postupnou transformaci celkli Q* na
celky Q' a pfi vysokych obsazich Bi,O; aZ na celky Q°. Ato-
my bismutu se pravdépodobné vestavuji do strukturni sité ve
formé oktaedrd BiOs, které pak v Ramanovych spektrech se
projevuji vibratnimi pasy v oblasti 565-620 cm ™.
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Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury CR (grant
¢ 1 04/04/0711) a za financni podpory Ministerstva Skolstvi
CR (vyzkumny projekt ¢. 002162750).
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15ZnO-xPbO-(85-x)P,05
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technologicka, Univerzita Pardubice, 532 10 Pardubice
katerina.kotkova@student.upce.cz

Byla studovana skla systému 15ZnO-xPbO-(85-x)P,Os,
kde 15 < x (mol.%) < 50 (Ax = 5 mol.%). Pfipravenych
8 vzorkl pokryvaly svym slozenim celou moznou oblast fos-
fatovych skel. Syntéza vzorkii byla provedena tavenim
v platinovém kelimku pfi teploté ~ 1000 °C. Vzhledové Ciré
vzorky byly charakterizovany kompoziéni zavislosti napf.
teploty skelné transformace (7,), molarniho objemu a optic-
kych vlastnosti, zejména chovani kratkovinné absorp¢ni hra-
ny. Zména struktury skel byla sledovana pomoci infracervené
a Ramanovy spektroskopie.

Ziskané kompozi¢ni zavislosti vlastnosti byly spiSe ne-
monotdnni, coZ naznatovalo zménu ve struktute skla'. Zams-
nou P,Os5 za PbO v rozmezi x = 15-25 mol.% PbO, dochazi
k linedrnimu ristu 7y, coZ ziejmé souvisi s transformaci troj-
rozmérné fosfatové sité na spise dvojrozmérnou. U metafosfa-
tového slozeni® (35 mol.% PbO) je struktura tvofena pouze
dlouhymi fetézci tetraedrt PO,. Dalsi zvySeni koncentrace
PbO ma za nasledek jejich postupné zkracovani, u stiednich/
vnitfnich atomt fosforu fosfatovych fetézct jsou lokalizovany
Pb*" a tvoii se piitné mistky P-O-Pb. Tyto mistky jsou pak
zakladem vzniku novych strukturnich entit typu PbOg nebo az
PbO,.

Zcela konzistentni s vySe uvedenym je u studovanych
skel chovani kratkovinné absorpéni hrany (KAH), kde jeji
smérnice vypovida o ,,uspoiadanosti/neuspoiadanosti* skla’.

Z kompozi¢niho chovani této vlastnosti studovanych skel
vyplyva, ze smérnice KAH dosahuje minima pii ~ 35 mol.%
PbO; pfi tomto slozeni je struktura tvofena dlouhymi fetézci,
coz pro studovany systém piedstavuje nejvice usporadany
systém. Dalsi pfidavek PbO ma za nasledek ostry riist smérni-
ce; takové chovani smérnice je v souladu s chovanim T,(PbO)
a naznacuje, ze se struktura stava podstatné méne usporada-
nou.

Ramanova i infracervend spektra prokazala fragmentaci
fosfatové sité. S rostoucim obsahem PbO na tkor P,Os docha-
zi k posunu a nebo zvyraznéni: pas ~ 680 cm™' se posouva
smérem k vy$im frekvencim (~ 742 cm™), coZ souvisi se
vznikem P-O-Pb pficnych mistka.

Z kompozi¢nich zavislosti vSech vlastnosti studovanych
u téchto skel lze navrhnout pfedstavu, Ze zejména vysoka
polariza¢ni schopnost PbO bude determinovat/vyvolavat zmé-
nu fyzikalnich vlastnosti. Sledovani chovani smérnice KAH
k podpoie dominantniho chovani PbO nebylo u fosfatovych
skel dosud nikdy pouzito.

Tato prace vznikla za financni podpory Ministerstva Skolstvi,
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mladeze a télovychovy CR v rdmci projektu MSM 002162750.
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KONTINUALNI CEDICOVA VLAKNA

VLADIMIR KOVACIC, JIRI MILITKY a JAN GREGR

Technicka Univerzita v Liberci, Halkova 6, 461 17 Liberec
viadimir.kovacic@tul

Kontinualni ¢ediova vlakna jsou novym vyztuzujicim
materidlem pro ptipravu kompozitd. Proméfili jsme nékolik
typt komerénich i experimentalnich cediCovych vlaken
aporovnali  jejich  parametry svlakny  sklenénymi.
V chemickém slozeni ¢ediCovych vlaken je zieteln¢ vice ze-
leznatych a hotfecnatych iontt oproti E-sklu. Naopak obsah
véapenatych iontd je niz$i. CediGova vlakna maji proto pod-
statn& lepsi odolnost v alkalickém prostiedi nez E-sklo'. Sou-
Casné s vys§i hustotou (+8 %) jsou vyssi i hodnoty tepelné
vodivosti, tepelné kapacity a tepelné odolnosti. Mechanické
vlastnosti, tedy E-modul, pevnost v tahu a taznost se zfetelné
neli§i’. Degradace mechanickych vlastnosti po tepelné expozi-
ci je nizsi nez byla pozorovana u vlaken sklenénych.

Studovali jsme fragmentaci ¢edi€ovych vlaken pii obru-
Sovani textilii. Zjistili jsme, ze vlakna se pfi poskozovani
nestipou podéIné na teni tlomky”. Mé&feni ohybové kiehkosti
a stanoveni rozpustnosti vlaken v Gambleho roztoku potvr-
dily bezpec¢nost jejich pouziti, obdobné jako in vivo experi-
menty expozice Sedi¢ového prachu® u krys.

Velikost geometrického povrchu vyplyva ze stiedni hod-
noty priméru vlaken (12 mm) a &ini cca 0,15 m” g, velikost
mikropovrchu metodou BET je 0,27 m*g . Kritickd povrcho-
vé energie vzplyvacim testem je cca 46 mJ m 2, vyhodnoce-
nim Ghlu sméaceni kapek na vlaknech 53 mJ m™. Vytvorili
jsme molekularni model povrchové struktury vladken a navrhli
jsme vhodné silanové lubrikace pro zlepSeni vazby
s polyesterovymi a epoxidovymi pojivy.

Kontinualni ¢edicova vlakna jsou zajimavym materialem
pro vyztuzené kompozity. Dostupnost a lacinost jejich surovin
miZze pomoci jejich SirSimu uplatnéni a tim i snizeni jejich
soucasné ceny.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 106/05/0817.
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CHARACTERIZATION OF “SMART” MEDIA FOR
INKJET PRINTING INDUSTRY

IVA KRALOVA and MICHAL VESELY

Department of Physical and Applied chemistry, Faculty of
Chemistry, Brno University of Technology, Purkyrnova 118,
612 00 Brno

kralova@fch.vutbr.cz

High quality inkjet paper ideally would be precoated
with a film that keeps the ink close to the paper surface to
give a printed image of enhanced optical density, while per-
mitting the aqueous medium or carrier to be absorbed further
into the body of the paper to accelerate setting and drying of
the ink. A significant increase ink inkjet print quality was
achieved by the introduction of “smart” media for inkjet
printing. These media consist of inert base, which is com-
pletely water resistant. The base is usually made of paper
double-sided laminated by PE. If extreme demands on size
stability are required, opaque, translucent or transparent poly-
ester films can be used as the base materials. The ink receiv-
ing layer consist thin layer of hydrophilic, water-swellable
polymer (PVAL gelatine and their derivatives). When an ink
drop is deposited on the surface, the ink is absorbed by the
polymer layer. The polymer swells and as the solvent evapo-
rates, it eventually dries within several minutes. This design
clearly brings major improvement compared to paper: the
media surface can be manufactured to high smoothness and
gloss, so that surface defects are not present and do not inter-
fere with ink deposition. Excellent resolution and sharpness is
thus obtained. Ink is fixed within a thin transparent layer,
resulting into excellent colour saturation and very high optical
density'. We performed numerous experiments with PVAI
modified by glycidylmethacrylate (GMA), methacrylic acids
(MAA), methacryloyl-aminoacetaldehyde dimethyl acetal
(MA-MAA-DA) and its derivatives®. These compounds are
essentially hydrophobic, leading to lower surface energy and
hydrophobization. On the other hand they are highly suscepti-
ble to photoinitiated cross-polymerization. We evaluated sur-
face properties by dynamic contact angle measurement, con-
version degree of modified polymers, photoresist speed and
sensitivity to UV curing. We also applied FTIR analysis and
microscopic methods onto these layers and last not least was
evaluated mechanical and water resistivity, archival and light
stability.
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WASTE PROTEIN MATERIALS LIKE BINDERS OF
FOUNDRY SANDS

DANIELA KRAMAROVA, JIRI BRANDSTETR,
and KAREL RUSIN

Department of Food Engineering, Faculty of Technology,
Tomas Bata University in Zlin, 275 Nam. T.G.Masaryka,
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kramarova@ft.utb.cz

The aim of this study was to research and develop a new
foundry moulding mixture with new binder systems based on
proteins. At present, these moulds and cores containing resins,
bentonite, cement or soluble glasses as binders of foundry
sands are used. Water-soluble proteins form bonds with inor-
ganic matrix, even though no chemical reactions take place.
As a protein binder waste materials from pharmaceutical
industry were used.

Character and behaviour of proteins are derived from the
content of individual amino acids, the determination of amino
acids was made by automatic analyser AAA T 339. The pro-
tein-based binder system was dissolved in hot water (about 75
°C) during mixing. Then, the solution was mixed into the hot
foundry quartz sand (fraction 0.3 to 0.8 mm) until dry in the
mixer. The coating process was analyzed using SEM. After
blowing the sand into the core box, a drying cycle gives rise
to the core strength due to the dehydration of the binder. The
dehydration occurs between amido and hydroxy groups of the
protein heated. Casting trials were performed using a core
made with the new binder in the low-pressure hot box to
evaluate shakeout and dimensional accuracy. Dimensional
accuracy was verified and did not show any thermoplastic
deformation. The surface of the cast was excellent despite of
60 % lower binder content proposed for furan resin binder for
hot box core. If additional strength is necessary, the cores can
be redried and regain full strength.

One of the most important features of the binder is its
water solubility. This allows the bonding mechanism to be
reversed if water is added back to the protein.

The preliminary results show that suitable protein bind-
ers of foundry sands can be based on supporting tissues.
Laboratory tests exhibited flexural strengths required for
molding materials and can be used only 0,75 or 1 % binder
based on sand weight, dimensional accuracy was excellent.

This work was supported by The Grant Agency of The Czech
Republic (No.106/01/1277).
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Cu(en);Cu,Cd(CN)s AND Cu(men),Cu,Cd,C2(CN)g:
TWO ORGANIC-INORGANIC HYBRID MATERIALS
BASED ON CYANO LIGANDS

JURAJ KUCHAR?, JURAJ CERNAK?®, and WERNER
MASSA”

“ Department of Inorganic Chemistry, Institute of Chemistry,
P.J Safa'rik University, 041 54 Kosice, Slovakia, b Fachbe-
reich Chemie der Philipps Universitdit, Hans—Meerwein—Str.,
D-35043 Marburg, Germany

Jjuraj.kuchar@upjs.sk

At present organic-inorganic hybrid materials based on
cyanocomplexes are intensively studied due to their interest-
ing magnetic properties'”. Previously, we have isolated from
the aqueous systems Cu*'—Ly—[M(CN),]*~ (M=Ni, Pd) several
compounds exhibiting composition Cu(Ly),M(CN)4 (Ly = N-
methylethylenediamine (men), N,N-dimethylethylenediamine
(dmen))**. The dominant feature of their structures is the
chain [-Cu(Ln),-NC-M(CN),-CN-],, of the 2,2-TT type. As
a following step we have replaced square cyanocomplex ani-
ons with tetrahedral one [Cd(CN),]*". From reaction mixtures
we have isolated two new compounds Cu(en),Cu,Cd(CN)g (1)
and Cu(men),Cu,Cd,Cly(CN)g (2), respectively.

The crystal structure of 1 is formed of 3D anionic skele-
ton built up of Cu(I) and Cd(II) atoms connected by [I,-
bridging cyano ligands. In the cavities of the skeleton the [Cu
(en),]*" cations are placed. The strongly elongated octahedron
around the Cu(Il) atom is completed by two nitrogen atoms
from bridging cyano ligands. The cyanometallate framework
in the structure 2 comprises beside both Cu(I) and Cd(II) cen-
tral atoms, bridging cyano ligands also chloro ligands which
link in [J3-fashion two Cd(II) and one Cu(II) atoms. The elon-
gated octahedral coordination of Cu(Il) is completed by two
chelate men ligands placed in the equatorial plane yielding
chromophore CuN,Cl,. Properties and crystal structures will
be discussed.
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PO BAKTERIE
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Nanocastice stiibra, stejné jako nanocastice jinych
uslechtilych kovi, oplyvaji unikatnimi optickymi a katalytic-
kymi vlastnosti, které je ¢ini mimofadné zajimavé nejen ve
vyzkumné, ale i technologické praxi. Pestra minulost jejich
vyuziti v praxi ma vyznamny meznik v 80. letech minulého
stoleti, kdy diky objevu povrchem zesileného Ramanova roz-
ptylu se nanocastice stfibra staly jednim z nejstudovanéjsich
systéml kovovych nanocastic. OvSsem aplikaéni moznosti
nanocastic stfibra sahaji dale nez u jinych kovi kvili jejich
silné antimikrobidlni aktivité, diky niz pojem Nanosilver vy-
kro¢il z vyzkumnych laboratofi pfimo do bézného Zivota.

V soucasnosti nejpouzivanéjsi metody piipravy nanocas-
tic stiibra vychazeji z redukce stiibrné soli vhodnym reduk¢-
nim ¢inidlem za pfitomnosti dalsSich latek, umoziujicich zmé-
nu morfologie, velikosti ¢i stability pfipravovanych castic.
Ovsem fizend piiprava nanocastic urcité velikosti stale pred-
stavuje nejen technologicky, ale i vyzkumny problém. Dosah-
nout variace této primérné velikosti v rozsahu nasobku této
zakladni velikosti se dafi realizovat jen ve specialnich ptipa-
dech'. Metoda, vyvinutd na na§em pracovisti, vyuZzivajici
fizeni prub&hu redukce stiibrnych ionti jejich vazbou do
komplexniho kationtu [Ag(NH3),]" pti redukei cukry, posky-
tuje nanocastice stfibra prumémych velikosti rozmérd od
25 nm az po 400 nm.

Pripravené Castice byly testovany z hlediska moznosti
jejich vyuziti jak v povrchem zesilené Ramanové spektrosko-
pii’, tak i z hlediska jejich antimikrobialni aktivity. Obzvlaste
v této oblasti byly dosaZeny velmi zajimavé vysledky, kdy
vici nékterym bakteriim vykazovaly nanocastice stiibra bak-
tericidni aktivitu i vi¢i bakteridlnim kmenim rezistentnich
vuci béznym antibiotikiim a v nékterych ptipadech dosahova-
ly tiginku i v koncentraci pod 1ug ml™.

Tato prace vznikla za podpory grantu cislo MSM 6198959218
financovaném MSMT CR..

LITERATURA

1. Schneider S., Halbig P., Grau H., Nickel U.: Photochem.
Photobiol. 60, 605 (1994).

Kvitek L., Prucek R., Panacek A., Novotny R., Hrbac J.,
Zbofil R.: J. Mat. Chem. 15, 1099 (2005).

2.

632

Sekce 2 — Anorganicka a materialova chemie — postery

2P-24

PRIPRAVA, CHARAKTERIZACE A KOQRDINA(':NI'
VLASTNOSTI NOVYCH FERROCENOVYCH
FOSFINKARBOXYLOVYCH KYSELIN
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Fosfinové ligandy obsahujici ferrocenovy skelet se
uspésné vyuzivaji v katalyze organickych reakei a dalsi rozvoj
aplikaci této skupiny latek lze jesté oéekavat'?. V nasem vy-
zkumu jsme se zaméfili na studium chemie ferrocenovych
fosfinkarboxylovych kyselin®. Aktualnim vysledkem, ktery
prezentujeme, je piiprava racemické 2-[(difenylfosfino)-
-methyl]ferrocenkarboxylové kyseliny (I), jez je isomerem
diive pripravené racemické [2-(difenylfosfino)ferrocenyl]-
octové kyseliny (Hpfa)*. Dale byly ptipraveny modelové
komplexy rhodia, jmenovité [RhCI(n’-CsMes)(RL-kP)] (R =
H, Me), kde HL oznacuje kyselinu I a MeL jeji methylester
a dale [Rh(CO)(L-kO,P)(PCy;)], kde se piislusny fosfinkar-
boxy-lat L~ koordinuje jako O, P-chelatujici ligand®.

V soucasné dobé je nasim cilem syntéza ptibuznych,
opticky ¢istych chiralnich ferrocenovych fosfinkarboxylovych
kyselin. Podobnym syntetickym postupem jako v piipade¢ I
tak byla pfipravena (R,R;)-2-[1-(difenylfosfino)ethyl]-ferrocen-
karboxylova kyselina (ZI). Studium koordina¢ni chemie tohoto
ligandu v komplexech rhodia stale probiha.

Pokusy o ptipravu isomeru kyseliny IT postupem popsa-
nym pro Hpfa' nebyly asp&iné, proto jsme zvolili odligny
pfistup, spocivajici v a-deprotonaci racemického meziproduk-
tu [2-(difenylfosfino)ferrocenyl]acetonitrilu a nasledné reakci
karbaniontu s elektrofilnimi ¢inidly. Zjistili jsme, Ze tato reak-
ce probihd s vysokou diastereoselektivitou a otevird cestu
k substituovanym produkttim typu II7 (cit.%).

CH, CN
PPh, PPh, R
COOH COOH PPh,

1 /] R = Me (llla), PPh, (lllb)

Tato prace vznikla za financni podpory GA UK, ¢. grantu
318/2005/BCH/PrF a projektu MSMT CR ¢. LC 06070.
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2P-25
KOROZNE-INHIBICNi VLASTNOSTI
PEROVSKITOVYCH SLOUCENIN ABO;

JANA LUXOVA, PETRA SULCOVA a MIROSLAV
TROJAN

Katedra anorganické technologie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, nam. Cs. legii 565,
532 10 Pardubice

Jjana.luxova@upce.cz

Hledanim novych ekologickych antikoroznich sloucenin
se nase pracovisté zabyva po dlouhou fadu let. Nasim cilem je
nalezeni novych materialt, které by bud’ nahradily nebo pte-
konaly dosavadni komer¢n¢ vyrabéné antikorozni materialy,
a to jak z hlediska jejich vlastnosti, tak i ekonomické stranky.
Jednou z moznosti miize byt pouziti perovskitovych sloucenin
typu BaTiO; a SrTiO;.

Tyto slouCeniny jsou ve svété pouzivany jako keramické
materialy s velmi atraktivnimi ferroelektrickymi a piezoelek-
trickymi vlastnostmi' a sledovani predeviim tchto vlastnosti
se vénuje velkd pozornost. Nase pozornost je soustfedéna na
stanoveni inhibi¢nich vlastnosti téchto materiali, nebot’ obsah
Ba ¢i Sr v téchto slouceninach by mohly tvofit bazické antiko-
rozni pigmenty, jenz by mohly byt z hlediska korozni ochrany
velmi nad&jné’.

V ramci této prace byly pfipraveny perovskitové slouce-
niny ABOs, kde A = Ba, Sr, Ca, atd. a B = Ti. Pfiprava byla
ovéfovana jednak klasickou kalcinaci®, ale také oxidaénd
alkalickym tavenim'. Jako vychozi suroviny byly pouzity
v ptipadé prvku A napf. uhlicitany a dusi¢nany piislusnych
kovti a v pfipadé prvku B oxid titanicity, titanylsulfat, atd.

U ptipravenych slou¢enin byly stanoveny jejich zakladni
fyzikalng-chemické vlastnosti jako napf. mérma hmotnost®,
spotieba oleje’, pH® a rezistivita vodnych vyluhi pigmentd’,
atd. Hlavni diraz byl vSak kladen na posouzeni inhibi¢niho
chovani téchto sloucenin. Z tohoto divodu byly testované
slouceniny podrobeny zékladnimu testu, ktery mize naznacit,
zda testovand latka vykazuje inhibi¢ni chovéani. K tomuto
ucelu bylo vyuzito gravimetrické stanoveni ubytku ocelovych
pliska®, které byly vystaveny piisobeni prostfedi tvoreného
10% suspenzi ptipravenych pigmenti v redestilované vodé.

Tato prace byla podporovina projektem MSM
¢ 0021627501.

LITERATURA

1. Gorokhovsky A. V.: Materials Letters 58, 2227 (2004).

2. Trojan M., Solc Z., Novotny M.: Pigments, Kirk-Othmer
Encyclopedia of Inorganic Technology, Vol. 19. J. Wiley
and Sons, New York 1996.

3. Li Z. C., Bergman B.: J. Eur. Ceram. Soc. 25, 441

(2005).

CSN EN ISO 787-10.

CSN EN ISO 787-5.

CSN EN ISO 787-9.

CSN EN ISO 787-14.

CSN 03 8102.

X NNk

633

Sekce 2 — Anorganicka a materialova chemie — postery

2P-26
INDEX LOMU TENKYCH POLYMERNICH FILMU

OLEKSIY LYUTAKOV, IVAN HUTTEL a VACLAV
SVORCIK

Katedra inzenyrstvi pevnych latek, Fakulta chemické techno-
logie VSCHT, Technickd 5, 166 28 Praha 6
yutakoo@vscht.cz

V technologii ptipravy optickych prvki pro integrovanou
optiku maji stale vétsi vyznam i polymerni latky. Vyhodou je
moznost modifikace jejich vlastnosti, coz mize byt uskutec-
néno pomoci sopolymerizace, dotovéni, orientace. Pro nasi
praci byly zvoleny PMMA a PS jako materidly, které jevi
vyborné optické vlastnosti a byla studovana depozice poly-
mernich filmd zroztoku metodou spin-coating bez
a v ptitomnosti vnéjsiho elektrického pole. Bylo ukazano, ze
elektrické pole diky natoceni dipolt zvySuje hodnotu indexu
lomu v pfipadé PMMA. Lze tak pfipravit polymerni vrstvy
s vy$8i hodnotou indexu lomu a tim zajistit pozadovany rozdil
indexti lomu plandrnich optickych vinovodd a dalSich prvka
a soucastek integrované optiky a fotoniky. Timto postupem,
ktery je v zavislosti na odpafovani rozpoustédla velmi rychly,
byly pfipraveny v jednom technologickém cyklu dvouvrstvy
na bazi PMMA, které vykazuji vinovodné vlastnosti.

Na jiné strané nevyhodou polymernich materialt mize
byt jejich nestabilita. Pro zlepSeni Zivotnosti natoenych
dipdla byla pouzita smés PMMA a PS. Pomér latek byl ome-
zen separaci PMMA a PS béhem odpatovani rozpoustédla.
Ukazalo se, ze elektrické pole méni hodnotu indexu lomu i pii
docela malé koncentraci PMMA v deponovanem filmu.

Tyto vrstvy byly pfedevsim studovany s cilem pfipravit
polymerni optické vinvovody s gradientnim profilem indexu
lomu, které by vykazovaly dostate¢nou zivotnost, provozni
stabilitu a minimalni opticky utlum.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR , ¢ 10206 0424

2P-27

STUDIUM VLASTNOSTI KOMPOZITU CEMENT-
POLYETYLENTEREFTALATOVA VLAKNA
RAMANOVOU SPEKTROSKOPI{

A ELEKTRONOVOU MIKROSONDOU

VLADIMiR MACHQVIC", LUBOMIR KO’PECKY"V,
FRANTISEK KOLAR® a JAROSLAVA SVITILOVA®

“ Vysoka Skola chemicko-technologickd, Technicka 5, 166 28
Praha 6, ° Fakulta stavebni CVUT, Thakurova 7, 166 29 Pra-
ha 6, ¢ Ustav struktury a mechaniky hornin AV CR,

V Holesovickach 41, 182 09 Praha 8

machoviv@yscht.cz

Celosvetovym ekologickym problémem se stava rostouci
mnozstvi odpadnich polyetylentereftalatovych (PET) lahvi,
s produkovanym objemem 13-.10° tr™ (cit.!). PET vlakna
z lahvi pouzitych pro potravinaiské ucely byly vyuzity jako
mikrovyztuz v kompozitnim systému beton — PET. Kontaktni
zona (ITZ — Interfacial Transition Zone) mezi mikrovyztuzi
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a cementovou matrici predstavuje kritické misto rozhodujici
o vysledné pevnosti kompozitu?. Mikrostruktura, chemické
a ineralogické sloZeni této prechodové zony a okolni matrix
se vyznamné 1i§i. Prace byla zaméfena na vyuziti Ramanovy
spekroskopie, elektronové mikroskopie a elektronové mikro-
sondy (ESEM/EDX) pro stanoveni rozmérd a chemického
slozeni ptechodové zony.

Ramanovou spektroskopii bylo provedeno mapovani
strukturnich zmén v pfechodové zéné v blizkosti PET vlakna
mapovacim krokem o velikosti 5 um. V pfechodové zén¢ byla
stanovena vysoka koncentrace hydroxidu vapenatého
(portlanditu) — jednoho z hlavnich produktii hydratace cemen-
tu. Obsah portlanditu byl analyzovan na zaklad¢ intenzity
pasu pii 357 em™'. Velikost pfechodové zony byla uréena
cca 25 pum s nejvyssi koncentraci portlanditu ve vzdalenosti
2,5 um od loziska mikrovyztuze; s rostouci vzdalenosti kon-
centrace portlanditu prudce klesala. Dalsi vyznamny stanove-
ny produkt hydratace pfedstavuje ettringit — CagAly(SO4)s
(OH);, . 26 . H,0. Na zdkladé vyhodnoceni mapy intenzit
pasu ettringitu pii 988 cm™' byl potvrzen pokles hmotnostni
koncentrace s rostouci vzdalenosti od PET vlakna.

Mikrostrukturni i chemicka odlisnost ITZ zény ve vzda-
lenosti 25 um od loziska mikrovyztuze byla potvrzena meto-
dou elektronové mikroskopie a mikrosondy (ESEM/EDX).
Kontaktni zoéna vykazovala zvySeny obsah nové vzniklych
mineralnich fazi — portlantitu, karbonatu, ettringitu a C-H-S
gelu a vyssi hodnotu porovitosti. Mikroporézni struktura byla
tvofena dvéma druhy port. Okrouhlé pory o pruméru desitek
mikrometrii byly vyplnény vzduchem a tvaroveé nepravidelné
péry obsahovaly vodou bohaté faze. Tyto faze obsahovaly
jonty Ca®* na bazi agregati, resp. mikrokrystali portlanditu,
ettringitu a C-H-S gelu.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 106/05/2618.
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2P-28
SPECTRAL AND STRUCTURAL STUDY
OF COPPER(II) 2,6-PYRIDINEDICARBOXYLATES

JOZEF MALO, PETER SEGIA, DUSAN MIKLOS,
and MILAN MELNIK

Department of Inorganic Chemistry, Slovak Technical Uni-
verzity, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia
Jjozef-malo@stuba.sk

As copper and pyridinecarboxylic acids and their deriva-
tives play an important role in widely differing biological
processes, elucidation of structure-property relations for this
class of coordination compounds is aimed at. Synthesis, spec-
tral, magnetic properties and crystal structures of various
copper(Il) pyridinecarboxylates have been reported'.

Sekce 2 — Anorganicka a materialova chemie — postery

Fig. 1. An ORTEP drawing of the crystal structure of X7

2,6-Pyridinedicarboxylic acid (2,6-pydcaH,) and its
deprotonated forms are known to exhibit especially multifari-
ous coordination modes to a number of central atoms.

In this contribution we present an overview of our results
obtained in synthesis, spectral and structural characterization
of copper(Ill) 2,6-pyridinedicarboxylate complexes, namely
[Cu(2,6-pydea)(H,O)] (P, {[Na(FLO)][Cu(2,6-pydea)(2.6-
-pydcaH)] . H,O}, (), [Cu(en),][Cu(2,6-pydca),] .2 H,O
(en — ethylenediamine, 1), {[Cu(en)-,(H,O),][Na(H,0)s],
[Cu(2,6-pydca),]}  (IV)’,  {[Cu(bipy)-][Cu(2,6-pydca)s]>}
(bipy — bipyridine, V), [Cu(bipy),][Cu(2,6-pydcaH),(NO;),].
4 H,O (VI), [Cu(2,6-pydca)(dien)] .5 H,O (dien — diethyl-
enetriamine, VII), [Cu(2,6-pydca)(3-CH,OHpy)] (3-CH,OHpy —
3-hydroxy-methylpyridine, VIII), [Cu(2,6-pydca)(4-CH,OHpy)]
(4-CH,OHpy — 4-hydroxymethylpyridine, 2X), [Cu(2,6-pydca)
(nia)] (nia — nicotinamide, X) and [Cu(2,6-pydca)(Et;nia)
(H,O)] (N,N-diethylnicotinamide, X7)

Crystal structures of complexes I, IT IV, V and XI are
presented. The above compounds have been characterized
also by IR, electronic and EPR spectra and their biological
properties  studied. In the structures, 2,6-pyridine-
dicarboxylate often acts not only as a tridentate chelating
ligand, but also as a bridging ligand.

Present work has been financially supported by the Grant
Agency of the Slovak Republic (Grant No. 1/2452/05) and
Technology Assistance Agency under the contract No. APVT-
20-005504.
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2P-29
STUDY OF LEAD IODIDE CRYSTALS FOR X-RAY
DETECTION

MARIE MATUCHOVA*, KAREL ZDANSKY,
and JIRI ZAVADIL

Institute of Radioengineering and Electronics, Academy of
Science of the Czech Republic, Chaberska 57, 182 51 Prague 8
Marie.Matuchova@tiscali.cz

Semiconductor detectors of ionizing radiation have
gained considerable importance in recent years. Several mate-
rials can be used for this purpose, as for example Pbl,.

Lead iodide is a promising material applicable for X-ray
and gamma ray detectors operating at room temperature.

The metod of synthesis have been used for preparation of
PBI, material. For futher purification zone melting has been
used. After this stage material has been grown in the Bridg-
man-Stockbarger apparatus to get bulk crystal The material
has been further investigated for the application for radiation
detection.
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Fig. 1. Electric characteristics of current density versus elec-

tric field intensity of Pbl, samples in log-log scale. In the inset
the samples purified by multiple zone melting are labeled by 'zm'
ending

The rare earth elements can be added to synthesis as
admextures to remove impurities with regard to their high
reactivity. Indeed, lead iodide crystals of higher resistivity
have been obtained in all cases. Best improvement by 2.5
orders has been obtained with admixture of holmium. After
zone melting the resistivity of 1,3x10'> Qcm has been ob-
tained.

The material has been further characterized by low tem-
perature photoluminescence and the ability for detection has
been established by it product, life time of electrons, spectral
resolution, charge collecting efficiency (CCE).

An example of measured I-V characteristics of samples
after synthesis and after zonemelting is demonstrated in Fig.1.

This work has been supported by the grants No. 102/04/0959
and 102/03/0379 of the Grant Agency of Czech Republic.
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2P-30
'"H NMR MODIFIKOVA,NYCH MEDNATYCH
FORIEM SYNTETICKEHO ZEOLITU ZSM5
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Mednaté formy syntetického zeolitu ZSMS patria medzi
produkty zaujimavé z hladiska ich katalytickych vlastnosti.
Zeolity s obsahom vymennych katidnov hraji vyznamnua
ulohu pri rozklade niektorych atmosférickych polutantov,
napr. N,O a inych oxidov dusika.

Nase stadium modifikovanych med’natych foriem zeolitu
ZSMS5 bolo zamerané na pripravu a charakterizaciu produk-
tov s obsahom etyléndiaminu (en) s cielom ozrejmit’ suvislos-
ti medzi experimentalnymi podmienkami ich syntézy a vlast-
nostami a prispiet’ k objasneniu vézby zeolit-en. Vplyv pod-
mienok pripravy sa prejavil na zloZeni a obsahu, ako aj na
vlastnostiach, vratane farieb vyslednych zeolitickych produk-
tov. Tieto boli charakterizované pomocou Sirokociarovej pro-
tonovej CW "H NMR spektroskopie, CHN analyzy, elektro-
novej mikrosondy, EDS, RTG praskovej difrakcie, XPS, IR
a hmotnostnej spektroskopie.

Na vyhodnotenie NMR merani bola pouzita metoéda dru-
hého momentu spektralnej Ciary a Sirka Ciary. Vysledky NMR
merani potvrdili odli$né vlastnosti produktov pripravenych
réznymi spdsobmi syntézy a boli v stlade so zavermi ostat-
nych experimentdlnych metdd: a) etyléndiamin je viazany na
Cu(Il) i6ny koordinacnou vizbou, b) pritonmost’ en zmenila
povodné vlastnosti zeolitu ZSMS, pricom zmeny st ovplyvne-
né spdsobom pripravy a obsahom etyléndiaminu'.

V stcasnosti sa zaoberame $tidiom mednatych foriem
syntetického zeolitu ZSMS5 modifikovamych pomocou
N,N’-dimetyletyléndiaminu (dmen)®.  Produkty boli opit
syntetizované za rdznych experimentalnych podmienok
a charakterizované pomocou vysledkov viacerych experimen-
talnych metdd, podobne ako horeuvedené produkty obsahuju-
ce etyléndiamin. Vysledky "H NMR merani potvrdili rozdiel-
nost’ Studovanych produktov Cu-ZSM5 a Cu-dmen-ZSMS5
aboli v sulade s vysledkami XPS merani i ostatnymi experi-
mentmi. Pre detailnt charakterizaciu pritomného organického
ligandu a jeho vdzby v Cu-ZSMS5 modifikovanej forme je
potrebné d’alsie studium.

Tato prdaca vznikla za podpory Vedeckej grantovej agentiry
Slovenskej republiky, grant ¢ .1/1385/04 a 1/1373/04.

LITERATURA

1. Rehakova M., Wadsten T., Nagyova S., Bastl Z., Brian-
¢in J.: J. Inclusion Phenom. Macrocyclic Chem. 39, 181
(2001).

Cuvanova S., Rehakova M., Nagyova S., Fajnor V. S.:
Chem. Listy 98, 8, 630 (2004).

2.



Chem. Listy 100, 620-645 (2006)

2P-31
BIOLOGICKE I'JCINKY NOYOSYNTETIZOVANYCH
BIOKOORDINACNYCH ZLUCENIN MEDI

ZUZANA ONDRUSOVA®, PETRA OLEJNIKOVA?,
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HUDECOVA®*
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Ustav anorganickej chémie, technolégie a materidlov, Fakul-
ta chemickej a potravinarskej technologie, Slovenska technic-
ka univerzita, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, SR
zuzana.ondrusova@stuba.sk

Koordina¢né zli€eniny medi zostavaji v centre pozor-
nosti viacerych pracovnikov z réznych oblasti chémie, biolo-
gie a farmakologie, vdaka roznym vézbovym moznostiam,
variabilite §truktur a teda aj vlastnostiam tychto zlucenin.
Biologicka aktivita samotného i6nu medi s tvorbou komplexu
nielen suvisi, ale v mnohych pripadoch aj narasta. Vznikom
komplexu sa ¢asto vytvoria podmienky pre transport farma-
kofora v organizme, zmensi sa toxicita idnu kovového prvku
a pod. Dal$ou moznostou zvysovania biologickej uéinnosti je
priprava komplexov medi s anionom karboxylovej kyseliny
a vhodnym neutralnym ligandom.

Vysledky ostatnych rokov ukazuju, ze zliceniny medi
mozu mat’ svoje nezastupitelné miesto pri liecbe niektorych
reumatickych ochoreni. Komplexy medi patria do skupiny
nesteroidnych antiflogistickych analgetik. Boli vyvinuté tri
generdcie tychto latok: salicylany (kyselina acetylsalicylova,
znama skor pod komerénym nazvom aspirin, acylpyrin, ¢i
anopyrin), fenamaty (kyselina tolfémova clotam
a diclofénova — diclofenac) a propionaty (kyselina naproxéno-
va — naproxen a p-izobutylfenylpropionova — brufen, ibupro-
fen, fluorbiprofen — flugalin).

S utmyslom rozsirit poznatky tykajice sa biologickej
aktivity novosyntetizovanych fenamatomed’natych komple-
xov a ich aduktov s N-donorovymi heterocyklickymi liganda-
mi (chinolin, izochinolin), sme sa zamerali na stanovenie
antimikrobialnej aktivity na vybranych predstavitel'och bakté-
rii, kvasiniek a mikroskopickych mycéliovych hub; pri naji-
¢innejSich zluceninach tieZ na stanovenie pripadnej mutagén-
nej, resp. antimutagénnej aktivity, oxidacénej ¢ SOD-
podobne;j aktivity a ich vplyvu na permeabilitu biologickych
membran.

Tdato praca vznikla s podporou grantov VEGA MS SR
¢ 1/0109/03 a ¢. 1/2452/05.
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Tato prace je zaméfena na stanoveni izoelektrického
bodu riznych typt titanové béloby. Pro své vynikajici optické
vlastnosti, netoxicitu a svétlostalost je TiO, v soucasnosti
nejvice pouzivany bily pigment. Jeji vyroba prochazi neusta-
lym vyvojem, sortiment vyrobkl se s rostoucimi pozadavky
na specifické vlastnosti rozsifuje. S tim je mimo jiné spojena
potieba snadné rozlisitelnosti jednotlivych typt TiO, a jednou
z moznosti je pouziti izoelektrického bodu (IEP), ktery je
v daném prostiedi pro jednotlivé latky charakteristicky. Nej-
Castéji se vyjadiuje pomoci hodnoty pH, pfi které byl dosazen
(pHigp).

Byly zméfeny zavislosti zeta potencialu na pH pro rtizné
druhy TiO, anatasového a rutilového typu a z nich odeéteny
hodnoty IEP. Déle bylo sledovano, jakym zptisobem ovlivni
izoelektricky bod zména disperzniho prostfedi a také metoda,
pomoci niz byl izoelektricky bod méfen.
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ANT,IBAKTERIALNI' AKTIVITA NANOCASTIC
STRIBRA
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V soucasné dobé €ini vzristajici rezistence bakterii vici
antimikrobidlnim latkdm zavazny problém nejen pii 1éCeni
infekei, ale také v epidemiologické praxi. Pro potlaceni re-
zistence bakterii je nutné vyvijet preventivni opatieni vedouci
k potlaceni tvorby a §ifeni rezistentnich bakterii a soucasné je
nutné vyvijet nové baktericidni latky'?. V poslednich nékoli-
ka letech se proto velice intenzivné studuji antibakterialni
ucinky koloidnich &astic stiibra, které vykazuji vysokou
antibakterialni aktivitu jiz pfi velmi nizkych koncentracich
(10 pgml™) a souasné vigi nim nevykazuji bakterie nijak
vyznamnou rezistenci® .

Metoda fizené piipravy koloidnich &astic stiibra vyvinuta
na nasem pracoviSti umoziuje pfipravit koloidni ¢Eastice
s pram&rnou velikosti od 25 nm do 450 nm. Rizena ptiprava
spociva v redukci [Ag(NHs),]" komplexu sacharidy (glukosa,
galaktosa, maltosa a laktosa), pfi¢emz vysledna velikost ko-
loidnich ¢astic stiibra zavisi na koncentraci amoniaku v reak¢-
nim systému a na typu redukéni latky®.

Redukci [Ag(NH3),]" komplexu maltosou pii koncentraci
amoniaku 0,005 mol dm™ byly p¥ipraveny uzce monodisperz-
ni stiibrné nanocastice s prumérnou velikosti 25 nm, které
vykazovaly vysokou antibakteridlni a baktericidni aktivitu
vuci Gram-pozitivnim a Gram-negativnim bakteriim vcetné
vysoce multirezistentnich kmenti jako jsou napt. methicillin-
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rezistentni Staphylococcus aureus €i vancomycin-rezistetni
Enterococcus faecium. Antibakterialni aktivita stfibrnych
nanocastic byla prokédzana jiz pfi velmi nizkych koncentracich
Ag — 1,69 pgml™. V porovnani s doposud publikovanymi
vysledky jsou dosazené hodnoty antibakterialni aktivity téméft
fadové nizsi, jelikoz jinymi metodami piipravované Castice
vyka}liuji v nejlep§im ptipadé hodnoty okolo 10 pgml™
(cit.™™).
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V predkladanej praci sa studoval vplyv rézneho mnoz-
stva oxidu zirkoni¢itého na termicku stabilitu litnokremi-
¢itych skiel. Do zakladnej ststavy Li,O. 2 SiO, sa pridalo
1 mol.% ZrO, ¢o predstavuje LiO.2 SiO,. 0,03 ZrO,,
2mol.% ZrO, (Li;O.2 SiO,. 0,062 ZrO,), 3 mol.% ZrO,
(Li2O . 2 Si0;,. 0,1 ZrO,). Ukézalo sa, ze hodnoty aktiva¢nej
energie rastl so zvySujucim sa pridavkom ZrO,.

Zakladna informacia z hl'adiska existencie a potencialnej
aplikacie skiel je ich stabilita voci krystalizacii. Existuje vel'a
prac, ktoré sa zaoberaju vplyvom réznych oxidov na krystali-
zéciu Li,O . SiO, skiel. Sakka a Tashiro' zistovali vplyv
pridavku réznych oxidov do sustavy Li,O .3 SiO,. Stokey”
skumal pridavok TiO, a Moriya, Sakaino a Tonaka® pouzili
ako nuklea¢né &inidla NiO a V,0s. Niektori autori*® navrhli
ako kritérium na zistovanie stability skiel aktivaénu krystali-
zacénu energiu, E.

Pri $tadiu termickej stability skiel so zlozenim Li,O .
2 Si0,. n ZrO, (n = 0,00; 0,03; 0,062 a 0,1) sa pouzila dife-
renénu termickd analyzu (DTA). Zo ziskanych udajov sa

vypocitala aktivacnd energia, FE, frekvenény faktor,
Apodra’ :

In (T¢/ B) = Eqxry/ RTe+In Eqry/ R —n 4 (1)
In (7,2 B) = Eqwey / RTp + In Eqpy/ R—1n 4 )
In B: E(ﬁ)/RTP (3)
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kde T, je teplota maxima exotermického piku na DTA krivke,
Tt je teplota inflexného bodu a f je rychlost’ ohrevu vzoriek.
Zistilo sa, ze ZrO, posobi vyznamne na nukleaciu az pri pri-
davku 3 mol.%.

Teplota maxima exotermického piku, 7}, bola od¢itand
priamo z DTA kriviek. Na zistenie teploty inflexného bodu,
Tt, boli pouzité zderivované DTA krivky. Aktivacné energie £
s Eqrp), E) a frekvenéné faktory, 4, boli vypocitané meto-
dou najmensich Stvorcov z rovnic (1), (2) a (3).

Tabul’ka I
Aktivacné energie a frekvenéné faktory pre sustavy
L120 .2 SIOQ .n ZI'OZ

Mnozstvo

710 Eryy Ey) E@
(mol §A) | [kJ mol™] [kJ mol™] [kJ mol™]

3,33 4,67

1 290 .y 315 Erl7 331
4,11 5,62

2 302 E+16 325 E+17 340
1,08 1,08

3 332 E+18 356 E+19 372
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Priprava vzoriek

Zmiesali sa vypoéitané mnozstva Li,COs, SiO, a ZrSiO,4
a zmes sa tavila v peci v platinovom tégliku pri 1500 °C po-
¢as 2 hodin. Tavenina sa nechala volne vychladnat’ a na me-
ranie DTA kriviek sa pouzili praskové vzorky s velkostou
zin 0,1 mm az 0,16 mm.

Meranie DTA kriviek

DTA krivky boli merané pomocou zdigitalizovaného
derivatografu MOM Budapest’ na pripravenych vzorkach
s hmotnost'ou 20-30 mg v oxalovom tégliku pri rychlostiach
ohrevu cca 5, 10, 15,20 a 25 K min™".

Ziskané aktivacné energie E(rp, Etp), E@ vypoCitané na
zaklade rovnic (7), (2), (3) a frekvencné faktory 4 st uvedené
v tabul’ke L.

Pri sustavach s pridavkom 1 mol.% ZrO,, 2 mol.% ZrO,
a 3 mol.% ZrO, hodnoty aktiva¢nych energii stipaji. Zo zis-
kanych hodn6t mozno usudzovat’, ze pri malych koncen-
traciach ZrO, sa sustava pravdepodobne dostava do oblasti
metastabilného odmiesSania a ZrO, pdsobi ako nukledtor. So
zvySujucim sa pridavkom ZrO, sa proces kryStalizacie stava
energeticky viac naro¢ny a krystalizacia prebieha pomalsie.
Moze to byt spdsobené odlisSnym spésobom zabudovavania
oxidu zirkoni¢it¢ho do kremicitanovej siete tetraédrov. ZrO,
pri vyssich koncentraciach pdsobi ako sietotvorny oxid, pri
niz8om obsahu moéze posobit ako modifikator, pripad-
ne nukleator. Ziskané aktivacné energie v sebe zahriuju pro-
ces nukleacie aj krystalizacie. Ako je vidiet', nukleacia sa vo
vyznamnej miere viac prejavuje pri mensich pridavkoch ZrO,.
Tieto vysledky koreluju aj s hodnotami teplot T, ktoré sa so
zvysujucim pridavkom ZrO, zvysuju.

Na posudenie termickej stability pripravenych vzoriek sa
pouzili hodnoty aktivaénych energii. Zistilo sa, Ze so zvys$uju-
cim sa pridavkom ZrO, hodnoty aktivaénych energii stiipajt,
tj. stupa aj termicka stabilita litnokremicitych skiel voci krys-
talizacii.

Tato praca vznikla za podpory grantu KEGA ¢. 3/3230/05.
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SYNTEZA A RUST MONOKRY’STAL'ﬁ INDIUM
FOSFIDU PRO DETEKTORY ZARENI
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Fyzikalni ustav A V CR, Na Slovance 2, 182 21 Praha 8
pekareklad@ volny.cz

Indium fosfid je polovodi¢ova slou¢enina skupiny A™BY
v soucasné dob¢ vyuzivana zejména v oblasti mikrovin, opto-
elektroniky a slune¢nich ¢lankt. InP ma vsak i vhodné fyzi-
kalni parametry pro aplikace v oblasti detektorti rentgenova, y
a korpuskularniho zafeni. Pro G¢innou detekci téchto zafeni je
nutnd nizka energie vzniku para elektron-dira, vysoké atomo-
vé Cislo india, vysoka pohyblivost nosi¢ti naboje a vysoké
hodnoty dob Zivota téchto nosict. Pro u€inny sbér naboji na
elektrodéach je nutné prilozit na detektor urcité napéti, a proto
musi mit krystal i vysoky mérny odpor — semiizolacni (SI)
vlastnosti.

Pro ziskani SI monokrystald InP je nutné syntetizovat
nejprve polykrystal InP vysoké Cistoty s maximalni koncent-
raci piimési v fadu 0,1 ppm. Protoze InP ma inkongruentni
bod tani, 1062 °C a disociacni tlak 2,7 MPa, byla syntéza
provadéna v zatavenych evakuovanych ampulich modifikaci
vertikalni Bridgmanovy metody z taveniny s piebytkem india.
Polykrystal rostl v kiemennych kelimcich pfi teploté¢ 900 az
980 °C, kde teplota hladiny india byla o 60—80 °C vyssi, nez
u konického dna kelimku. Po 340 hodinach syntézy byly zis-
kany polykrystaly vysoké Cistoty o hmotnosti az 380 g.

Rust monokrystald InP byly z téchto polykrystal prova-
dén metodou Czochralského, technikou piekryvu taveniny
InP inertni taveninou B,0s, ktera slouzi jako kapalinovy uza-
vér. Pokud plisobi na obé taveniny tlak inertniho plynu
5 MPa, nedochazi k rozkladu taveniny a z monokrystalického
zérodku orientace B/111/ Ize rychlosti 1,5cm h™'. vypéstovat
monokrystal o hmotnosti az 500 g.

Monokrystaly InP bez dopantu maji sice vysokou pohyb-
livost elektrond az 4500 cm*/Vs, aviak nizky mérny odpor
v fadu 0,1 Qcm. SI vlastnosti 1ze v nich vytvofit dopanty ze
skupiny prechodovych prvki, zejména Zelezem v koncentraci
0,1-1 ppm, kdy ziskané monokrystaly maji mérny odpor
viadu 10’Qcm a pohyblivost elektronii pres 2000cm?/Vs,
avSak i vysoky zachytny prifez pro elektrony. Proto jsme
pouzili metodu dvojitého dopovani titanem a zinkem, nebo
titanem a manganem, kde mérny odpor je jen o 1 fad nizsi,
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avSak zachytny prifez o nekolik fadu nizsi a tim je 1 nizsi
rekombinace nosi¢l naboje. Dale byly obdobné SI krystaly
ziskany pouzitim dopantl, které maji getrovaci G¢inek na
zbytkové piimési, zejména kiemik, v tavenin€. Zde se osvéd-
¢il tantal jako dopant, ktery po vyZzihani krystalu na 950 °C po
dobu 90 h vytvati v krystalu SI stav. Stejny postup byl zvolen
i pfi zihani krystald bez dopantu.

Z téchto monokrystalti byly pfipraveny detektory rentge-
nova zafeni 40 keV, uspésn¢ odzkouSené i pro y zafeni
122 keV a 662 keV a korpuskularni zafeni.

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR 102/06/0153.
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V sucasnosti  sa venuje velkd pozornost zli¢eninam
prechodnych a neprechodnych kovov, hlavne tym, ktoré obsa-
huji biogénne kovy. Tieto kovy st su¢astou mnohych meta-
loenzymov a zucastiiuji sa regulacnych, metabolickych
a oxidac¢no-redukénych reakcii v organizme. Z tohto hl'adiska
stale narastd zaujem onové vyuzitie tychto kovov
v priemysle, zivotnom prostredi a medicine. Do tejto skupiny
patri aj zinok.

Zinok je jednym z najvyznamnej$ich biogénnych prvkov
a je sucast'ou enzymov, kde je potrebny pre stabilizaciu §truk-
tury, alebo pdsobi ako katalyzator hydrolytickych reakcii, kde
ma funkciu Lewisovej kyseliny. V obidvoch pripadoch hra
dolezitt ulohu schopnost’ zinku tvorit’ komplexy. Zinok vy-
tvara pevnejSie komplexy stvrdymi bazami tj. hlavne
s ligandmi, ktoré sa koordinuju prostrednictvom O, N a menej
stabilné komplexy s P a S.

Heterocyklické zliceniny zohravaju dolezitd Glohu
v mnohych biologickych systémoch, hlavne systémy s N-dono-
rovymi ligandmi st zlozkou niektorych vitaminov a liekov
ako napr. nikotinamid, kofein a pod'.

Alifatické a aromatické karboxylaty zinku s bioaktivinymi
ligandmi, ich spektralne, termické, kryStalografické udaje
aich biologicka aktivita boli predmetom naSich predoslych
prac®>.

Nakol’ko neboli zatial’ zosyntetizované a Studované halo-
génbenzoaty zino¢naté s N-donorovymi ligandmi ako napr.
kofein, moc€ovina, metyl-3-pyridylkarbamat a pod., ktoré su
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vyznamné z hl'adiska biologickej aplikacie, rozhodli sme sa
ich zosyntetizovat’ a Studovat’ ich fyzikdlnochemické vlast-
nosti.

Vypracovali sme metodu na pripravu 2-chlorbenzoatov zinku
s bioaktivnymi ligandmi typu Zn(2-CIC¢H4COO),L, . n H,O (kde
L = kofein, mocovina, metyl-3-pyridylkarbamat, n = 0; 1; 2 ),
ktoré sme charakterizovali CHN analyzou, chemickou analy-
zou a IC spektroskopiou.

Syntézu tychto karboxylatov zinku sme realizovali podl'a
rovnic:

2(2-CIC¢H4COOH) + ZnCO; — Zn(2-CICcH4COO0), + H,CO;

Zn(2-CIC(H4COO0), + 2 L — Zn(2-CIC(H4COO0),.2 L

Tepelné vlastnosti pripravenych zlicenin sme Studovali
metddami termickej analyzy (TG/DTG, DTA). Ur¢ili sme ich
tepelnu stabilitu a objasnili sme mechanizmus ich tepelného
rozkladu. Tepelny rozklad pripravenych zlicenin mozno cha-
rakterizovat’ ako viacstupiiovy proces. V pripade hydratova-
nych zlicenin sa tepelny rozklad zac¢ina v prvom stupni uvol-
novanim vody, potom dochadza k rozkladu N-donorovych
organickych ligandov a na koniec dochadza k rozkladu karbo-
xylatového aniénu.

Tato praca vznikla podporou grantu VEGA ¢. 1/2474/05.
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NA DILATACI HORNIN
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plevova@ugn.cas.cz

Zmeény struktury horniny a jeji fazové zmény vyvolané
zahfivanim za neizotermnich podminek jsou jedny z faktort
vyznamnych pro komplexni posouzeni chovani hornin a hor-
ninového masivu v napétovém poli indukovaném lidskou
¢innosti.

Mineralogicko-petrografické slozeni je jednou ze zaklad-
nich vlastnosti horniny, ktera ovliviiuje a urCuje rozsah a in-
tenzitu pusobeni teploty na konkrétni horninu, a to nejen pfi
progresivnim zahiivéani, ale také pfi ochlazovani. Intenzita
vlivu ptisobeni teploty na horninu je zavisla hlavné na minera-
logickém slozeni horniny, na jeji struktufe a na prostorové
orientaci minerald. V horninotvornych mineralech probihaji
pti zahfivani procesy dehydratace, dehydroxilace, disociace,
polymorfni pfemény a tvorba novych fazi, spojené se struk-
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turni prestavbou mineralti a provazené objemovymi zmeéna-
mi'?.

Prace je zaméfena na studium procest probihajicich pri
temperaci vybranych hornin a jejich vliv na vyslednou dilataci
horniny spolu s vlivem orientace vzorku. Vzorky byly podro-
beny méfeni dilatace ve tiech osach na kone¢nou teplotu 800
nebo 1000 °C.

Pro studium vlivu anizotropie a mineralniho slozeni na
tepelnou roztaznost hornin byly s ohledem na predchozi vy-
sledky vybrany reprezentativni vzorky mramort, zuly a pis-
kovcl z tuzemskych nalezist. Vzorky pro dilatacni méteni
byly fezany diamantovou pilou orientované vzhledem ke
stavbé horniny. Dilatace u vzorkd mramoru, piskovce a zuly
byly méfeny ve tfech kolmych osach X, Y, Z. V piipad¢ pis-
kovce se v jednotlivych osach témét zadné rozdily neprokaza-
ly. V pfipadé zuly je pak celkova dilatace v ose X a Z témér
stejna, v ose Y je hodnota roztaznosti nizsi. Dilatace pfi ohfe-
vu a ochlazovani jsou také velmi podobné. V ptipadé mramo-
1l jsou pak rozdily vyraznéjsi, celkova dilatace v osach Za 'Y
je sice téméf stejna, avsak v ose X je nékolikanasobna. Po-
dobné je tomu i pro dilataci u ohifevu a ochlazovani v ose X,
kterd je taktéz nckolikanasobna. Pro doplnéni experimentdl-
nich dat zmén roztaznosti v zavislosti na mineralnim slozeni
a fyzikalné-chemickych pfeménach béhem tepelného namaha-
ni materidlu byly dané vzorky podrobeny simultannimu méte-
ni TG/DTA a IR spektroskopie.

Tato prdce vznikla za financni podpory Grantové agentury
CR v ramci grantu ¢. 105/04/1019.
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Borofosfatova skla modifikovana oxidy jako jsou CaO
a ZnO nalezaji uplatnéni napf. jako nizkotajici skelné pajky.
Jsou-li tato skla navic dotovana oxidem titani¢itym, mohou
slouzit jako prekurzory poréznich sklo-keramickych materiala
s vyjimeénymi vlastnostmi, jakymi jsou velmi nizky koefici-
ent délkové teplotni roztaznosti a odolnost proti teplotnim
Soktim. Z borofosfatovych skel vapenatych dotovanych TiO,
miize byt ziskana tepelnou upravou krystalickd faze CaTiy
P¢0O,4 vykazujici biokompatibilni vlastnosti.

V této praci byl studovan vliv oxidti CaO, PbO, ZnO
na vlastnosti a strukturu skel o sloZzeni S0OMO-10B,03-40P,05
a 50MO-10B,05-40P,05+16TiO,, kde M=Ca™", Pb’", Zn™".

Skla byla pfipravena tavenim pii teplotach 1200-1300 °C
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a naslednym vylitim taveniny do médéné formy. Termické
analyzy (DSC, TMA) ukazaly, ze skla obsahujici CaO maji
vyrazné€ vyssi teplotu skelné transformace, nez skla obsahujici
ZnO nebo PbO. Z DSC vyplynulo, ze skla o slozeni SOMO-
10B,05-40P,05 krystalizuji pifi zahtivani ve dvou krocich,
pfi¢emz rentgenova strukturni analyza odhalila pfitomnost
krystalickych fazi BPO, a pfislusného difosfatu (Ca,P,0,
Pb,P,0;, Zn,P,0,). DSC kiivky skel o slozeni 50MO-
10B,0;-40P,05+16TiO, obsahovaly pouze jeden krystalizac-
ni pik, kdy pouze u skla obsahujiciho CaO se podatilo identi-
fikovat krystalické faze BPO,, Ca,P,0; a CaTi4PsO4.

Struktura skel byla studovana pomoci Ramanovy spekt-
roskopie. Ramanova spektra skel o slozeni S0MO-10B,0;-
40P,0s obsahovala silny vysokofrekvenc¢ni vibra¢ni pas, ktery
odpovida symetrickym vibracim nemustkovych atomit kysli-
ku v metafosfatovych a difosfatovych strukturnich celcich.
U skel 50MO-10B,05-40P,05+16TiO; je tento pas rozstépen
do tii mensich past odpovidajicim vibracim metafosfatovych,
difosfatovych a orthofosfatovych strukturnich celki. Vliv
dvojmocnych oxidi kovl se projevuje predev§im v mirném
posuvu maxim vibraénich pasi odpovidajicich fosfatovym
strukturnim jednotkdm, které jsou ovlivnény silou iontového
pole jednotlivych kationd.

Tato prace vznikla za financni podpory Grantové agentury
CR (grant ¢. 1 04/04/0711) a za financni podpory Ministerstva
Skolstvi CR (vyzkumny projekt ¢. 0021627501).
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RARE EARTH ELEMENTS AND OXIDES IN LIQUID
PHASE EPITAXY

OLGA PROCHAZKOVA?®, JAN GRYM?, JIRI
ZAVADIL?, and MILADA KOPECKA"

“ Institute of Radio Engineering and Electronics, Academy of
Sciences of the Czech Republic, Chaberska 57, 182 51 Praha
8, b Czech Geological Service, Geologicka 6, 152 00 Praha 5,
Czech Republic

olgap@ure.cas.cz

Thick InP single crystal layers are promising materials
for the preparation of radiation detectors operating at room
temperature. High purity materials with shallow impurity
concentration bellow 10" cm™ are needed in the context of
radiation detection. An effect of the admixture of rare-earth
(RE) elements and oxides on the quality and the thickness of
grown epitaxial layers is reported.

An effort has been devoted to the optimization of liquid
phase growth technique for preparation of relatively thick
(> 10 pm) layers with residual undesirable impurity concen-
tration bellow 10" cm™. Our attention has been turned to-
wards peculiarities of RE and particularly to their consider-
able chemical reactivity and reduction capability. The getter-
ing ability of RE in the context of semiconductor growth has
been reported in the past but the purification efficiency of RE
has not been studied so systematically. We have compared
the impact of elements from the whole lanthanide series.

Prepared layers have been investigated by optical and
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scanning electron microscopy together with low temperature
photoluminescence (PL) spectroscopy. Shallow impurity
concentrations and conductivity type have been monitored by
measuring C-V characteristics using mercury probe. It has
been found that the growth rate and structural properties such
as surface morphology and defect density are profoundly
influenced by RE concentration in the growth melt. This
effect differs considerably for individual RE elements or
oxides. Generally RE admixture leads to pronounced narrow-
ing of low-temperature PL spectra and enabled to resolve
exciton related transitions and to distinguish band-acceptor
transitions from donor-acceptor pair ones. We consider it
a major manifestation of a substantial purification effect due
to RE addition. There has been no observed influence of the
variation of RE concentration in the melt on PL spectra. It
has been observed that the admixture of certain RE causes
not only substantial reduction of residual shallow impurities
but also conversion of electrical conductivity from n to p
type. This electrical conductivity cross-over is particularly
important for the construction of detector structures since
a good quality Schottky barrier could be made on p-type
layers while not on n-type ones.

The work has been supported by the Grant Agency of the
Czech Republic, project No. 102/06/0153.

2P-40
CATALYTIC DECOMPOSITION OF HYDROGEN
PEROXIDE ON IRON OXIDES

MICHAL OTYEPKA *, EVA OTYEPKOVA *, CENEK
GREGOR *, ROBERT PRUCEK ?,
and RADEK ZBORIL *"

“ Department of Physical Chemistry, t. Svobody 26, 771 46
Olomouc, "Center for powder nanoparticles, Palacky Univer-
sity, Slechtitelii 11, Olomouc

otyepka@risc.upol.cz

Catalysts based on iron oxide have nowadays found wide
applications in laboratory, industrial and environmental prac-
tice. This study compares catalytic properties of fourteen iron
oxide catalysts, measured by catalytic decomposition of hy-
drogen peroxide, considering their chemical composition,
structure and particle size.

The catalytic activity of iron oxides was studied in
a simple reaction system containing hydrogen peroxide in
concentration of 20 mmol/L and iron oxide catalyst (1 g L™).
The course of the reaction was determined by the man-
ganometric method. The obtained results of the observed
reaction rates (Table I) demonstrate that the reaction rate de-
pends not only on the surface area of the iron oxide catalyst
but also on the chemical constitution and crystallographic
structure of the catalyst.

Financial support from the project MSM 6198959218 of Min-
istry of Education of the Czech Republic is gratefully ac-
knowledged.
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Table I

Summary of the observed first-order rate constant (kops) of the
hydrogen peroxide decomposition for all studied iron oxide
catalysts

. 3 . Surface
Iron oxide 107 kops [min 1] [mz gfl]
a-Fe,O3 0.50, 0.62, 0.87 30
B-Fe,0Os 3.94,1.41, 1.11 7
v-Fe,04 1.52,1.29,1.35 48
Fe;04 0.10, 0.15 15
FeO 0.03, 0.005 1,2
a-FeOOH (Aldrich) 6.22,6.25,7.05 109
a-FeOOH (Industrial) 0.19,0.18, 0.4 44
o-FeOOH (Laboratory) 5.66,4.41,3.77 85
Fe,05. n H,O (D254-2) 17.76, 19.15, 19.73 254
Fe,0;. n HO (ZHP3-C) 6.60, 7.37, 8.81 180
amorphous Fe,O3 18.12, 21.20, 18.56 290
nano-y-Fe,O; precursor 4.74,5.16,4.91 112
nano-y-Fe,Os 13.83, 14.89, 12.71 129
amorphous Fe,0O; 3.38,3.31 400

2P-41
STUDIUM INTERAKCIE IMIDAZOLU S Ni(II)

A Fe(II) FORMAMI MONTMORILLONITU

V CELOM ROZSAHU pH VODNYCH ROZTOKOV
TEJTO ORGANICKEJ BAZY

MARTINA SAPIETOVA®, EUGEN JONA®, KAROL
JESENAK" a LUBOMIR KUCHTA"

“ Katedra chémie a technoldgie anorganickych materidlov,
Fakulta priemysejnych technologii, Trencianska Univerzita
Alexandra Dubcéeka v Trencine, I Krasku 491/30, 020 01
Piichov, ® Katedra anorganickej chémie, Prirodovedeckd
fakulta, Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842 15
Bratislava 4 sapietova@fpt.tnuni.sk, jona@jfpt.tnuni.sk

Montmorillonit, ziskavany z horniny bentonit, patri
medzi ilové mineraly s expandujicou Struktirou (smektity).
V poslednych rokoch sa vyskum zaoberal §tidiom interakcii
organickych zlucenin s montmorillonitom. Po praktickej
stranke tieto Stadia prispeli tiez krieSeniu problematiky
ochrany pddneho fondu pri vnasani cudzorodych latok do
pody'?.

Cielom prace bolo S$tidium interakcii imidazolu
s Ni**, Fe’* formami montmorillonitu v celom rozsahu pH
vodnych roztokov imidazolu. Praca sa zamerala na Stadium
moznosti viazania imidazolu ako katiénu, neutralnej molekuly
a aniénu do medzivrstvia montmorillonitu. Vzniknuté organo-
montmorillonity sa pripravili adsorpciou vodnych roztokov
imidazolu na Ni(II)- a Fe(IlI)-montmorillonit. Pri adsorpcii sa
pouzil nielen roztok imidazolu bez Gpravy pH, ale aj roztoky,
ktorych pH sa upravilo na 2 a 12. V kyslej oblasti pH docha-
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dzalo k i6novej vymene, v neutralnej a zasaditej oblasti do-
chadzalo ku koordinacii neutralnych molekul imidazolu na
vymenitel'ny kation.

Na identifikaciou pripravenych organo-montmorillonitov
sa pouzili IC spektroskopia, RTG difrakénd analyza a elemen-
tarna analyza.

Imidazol tvori s niklom viacero komplexnych zluc¢enin
a preto bola snaha preskiimat’ interacie imidazolu s medzivrs-
tvovymi nikelnatymi kationmi. Vzorka Ni-IM 1 sa pripravila
pri pH 2. Do medzivrstvia sa adsorbovali kationy imidazdlia
a do roztoku sa vytesnili nikelnaté kationy. Vstup kationov
imidazolia sa prejavil najmi v oblasti 1200-1500 cm™.
V porovnani so spektrom chloridu imidazdlia sa intenzity
péasov v tejto oblasti zniZili resp. niektoré pasy zanikli’. Pri-
tomnost’ imidazdlia v medzivrstvi dokazuji aj pasy deformac-
nych a valenénych vibracii NH skupiny. Bez upravy pH sa
pripravili tri vzorky Ni-IM 2-4 v rozmedzi koncentracie od
0,1 az 0,3 mol dm™. So zvySujucou koncentriciou narasta
mnozstvo imidazolu v medzivrstvovom priestore (tab. I). Na
IC spektrach sa prejavilo zvysenie mnozstva adsorbovanych
molekul imidazolu u jednotlivych vzoriek narastanim intenzi-
ty vSetkych pasov. Koordinicia imidazolu na vymenitelny
kation Ni*" sa prejavila hlavne v oblasti 1200-1500 cm™.
Deformacéné a valenéné vibracie skupiny NH dokazuju pri-
tomnost’ imidazolu v medzivrstvi a jeho naslednti koordinaciu
na Ni** cez pyridinovy dusik. Vzorka Ni-IM 5 sa pripravila
pri pH 12. Priebeh IC spektra je takmer rovnaky ako v pripade
predchadzajucich vzoriek (pH 9). Medzirovinné vzdialenosti
doo1 su uvedené v tabul’ke I. U vzoriek Ni-IM 1 a 2 mozno
z hodnét dyy; konstatovat’, ze imidazol je plosne usporiadany
v medzivrstvovom priestore.

Pri pH 2 sa pripravila vzorka Fe-IM 1. Do medzivrstvia
sa adsorbovali kationy imidazolia a vytesnili sa Zelezité katio-
ny. U vzorky Fe-IM 2 pripravenej v slabo zasaditej oblasti pH
sa adsorbovali molekuly imidazolu do medzivrstvia, kde do-
Slo kich néaslednej protonizacii a vznikol imidazélium-
montmorillonit. Priebeh IC spektier tychto vzoriek je takmer
identicky. V oblasti od 1200 cm™ do 1500 cm™ vyrazne po-
klesli intenzity pasov prisluchajicich imidazéliu resp. niekto-
1é zanikli’>. Dokazom adsorpcie kationu imidazélia sa defor-
macné a valencné vibracie skupiny NH. V silne zasaditom

Tabulka I

Adsorpcia imidazolu na Ni- a Fe-MMT

Oznadenie c pH IM.gsor. Fe* door
vzorky  [mol dm™] [mmol g'7 (Ni*)gesor.  [nm]

[mmol g™']

Ni-IM 1 0,02 2,0 0,59 0,38 1,25
Ni-IM 2 0,01 9,1 0,74 0 1,25
Ni-IM 3 0,02 9,3 1,43 0 1,43
Ni-IM 4 0,03 9,4 2,05 0 1,53
Ni-IM 5 001 12,0 145 0 1,57
Fe-IM 1 0,06 2,0 0,51 0,25 1,25
Fe-IM 2 0,06 9,8 0,67 0 1,25
Fe-IM 3 0,06 12,5 0 0 1,23
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prostredi sa pripravila vzorka Fe-IM 3, ale z vysledkov ele-
mentarnej analyzy a IC spektier vyplyva, Ze sa imidazol nead-
sorboval do medzivrstvového priestoru. V tabul'ke I st uve-
dené hodnoty medzirovinnych vzdialenosti dyy;. Na zazna-
moch tychto vzoriek sa nachadzaju nasobné reflexy (002), ¢o
moze poukazovat’ na lepSiu usporiadanost’ vrstiev. V porovani
Fe(IlI)-montmorillonitom maju tieto vzorky mensiu medziro-
vinni vzdialenost' a mozno konStatovat, Ze imidazol je
v medzivrstvovom  priestore  usporiadany  rovnobezne
s bazalnou rovinou.

Takyto osobity sposob pripravy interkalatovych komple-
xov v silikatovych vrstevnatych mineraloch vytvara moznost
tvorby roznych koordinaénych zlicenin, ktoré sa nedaji zis-
kat beznymi metddami. Pritomnost organickej latky
v medzivrstvovom priestore montmorillonitu méze zvysit
zivotnost’ katalyzatora a jeho katalyticka aktivita.

Tato praca vznikla za podpory grantu KEGA ¢.3/3230/05.
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Kovové vrstvy na polymernich substratech se v soucasné
dobé¢ uplatituji v mnoha oblastech primyslu. Nachéazeji vyuzi-
ti jako obalovy material pro potraviny ale i v elektronickych
aplikacich, napf. biosenzory'?. Pro zlepseni adheze rozhrani
kov-polymer se v soucasné dobé vyuziva cela tada fyzikal-
nich i chemickych metod. Plazmové techniky maji
v soucasnosti dominantni postaveni predev§im diky jednodu-
chosti a reprodukovatelnosti leptaciho procesu. Je jimi mozno
meénit chemické i fyzikalni vlastnosti povrchu, se soucasnym
zachovanim objemovych vlastnosti’.

Prace se zabyva charakterizaci polymernich substratd
ana né¢ deponovanych ultratenkych Au vrstev. Studovanymi
polymery byly PE (polyethylen), PET (polyethylentereftalat),
PTFE (polytetraflourethylen). Byly studovany zejména vlast-
nosti polymerniho povrchu a vliv expozice v plazmé na povr-
chovou morfologii a smacivost substrat. Déle jsou charakte-
rizovany napafené Au vrstvy na téchto substratech. Studovana
byla tloustka vrstev, povrchova morfologie a rezistance. Byl
sledovan vliv expozice v plazmé a teploty depozice Au na
vlastnosti deponovanych vrstev. Smacivost povrchu polymert
byla stanovena méfenim kontaktniho thlu. Tloustky vrstev
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byly méfeny profilometrem a AAS spektroskopii. Spojitost
a homogenita vrstev byla studovana méfenim plo$né rezistan-
ce. Povrchova morfologie polymert i pfipravenych vrstev Au
byla studovana metodou AFM.

Smacivost povrchu dosahuje nejvyssi hodnoty bezpro-
stiedné po expozici v plazmé a s dobou po expozici smacivost
povrchu klesd. Modifikace polymerti plazmou zptsobuje
vyrazné zmény v morfologii povrchu. S rostouci tloustkou
deponované vrstvy klesa jeji plo$na rezistance. Po depozici
vrstvy Au stoupa drsnost povrchu. Zvysena teplota zptisobuje
zmény morfologie polymernich substratd; drsnost povrchu
zustava konstantni. Morfologie deponovanych vrstev Au je
teplotou znacéné ovlivnéna.

Autori dékuji za financéni podporu VSCHT k vnitinimu grantu
¢ 126/08/0015 a grantu MSMT ¢. LC 06041.
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Termogravimetricky byl sledovan vliv mnozstvi adsorbo-
vanych ionti Cu" na kinetiku oxidace oxidatng alterovaného
uhli. Vzorky uhli obohaceného Cu*" byly pfipraveny sorpci
z vodnych roztokli CuCl, s riznou koncentraci v rozmezi 0 az
5 mmol dm™,

Z termogravimetrickych dat byly urceny kinetické para-
metry oxidace metodou pfimé nelinearni regrese' za predpo-
kladu jednotkového fadu reakce.

Bylo zjisténo, ze za danych podminek vzorky alterované-
ho uhli sorbuji maximalng 0,15 mmol Cu** na 1 g uhli.
S rostoucim obsahem Cu®' se oxidace vzorki posouvé
k niz§im teplotam a rychlost reakce roste. Na druhou stranu
vypoctené hodnoty aktivacnich energii ukazaly, Ze tento para-
metr klesa s rostoucim obsahem Cu®* pouze do uréité prahové
hodnoty (120-130 kJ mol™ pii obsahu 0,12 mmol Cu* na 1 g
uhli) a dale se jiz vyrazné neméni. To nasvédcuje tomu, ze pii
tomto obsahu Cu®" dochézi ke zméné mechanismu interakce
kysliku s uhelnou hmotou a dal$i urychlovani reakce jiz nelze
vysvétlit jednoduchym katalytickym ucinkem (sniZzenim akti-
vacni energie).

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR 105/06/0630.
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FEDOR SROBAR and OLGA PROCHAZKOVA

Ustav radiotechniky a elektroniky AV CR, Chaberska 57, 182
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Achieving true doping effects of rare earth elements
(REE) has proven difficult in most III-V compounds: their
atoms are not readily incorporated into the host lattice. On the
other hand, REE atoms show enhanced chemical affinity to-
wards most species of the shallow donors, forming micro-
scopic crystalline inclusions and thus purifying the material.
This is of importance in applications such as gamma-ray and
nuclear particle detectors where high electron and hole drift
velocities are appreciated'.

We present a quantitative model of the gettering phe-
nomenon, yielding explicit form of the dependence of the free
carrier concentration n on the total REE atoms concentration
in the melt, RE. Denoting further as D the total concentration
of shallow donors, D the concentration of free donors and
RED the concentration of donors chemically bound to REE,
as well as RE' the concentraton of free REE atoms, one can
write two particle-conservation equations: D = D' + RED,
and RE = RE "+ RED. Equilibrium of the reaction RE' + D'
RED (the symbols here denote chemical entities, not concen-
trations, and are therefore not italicized) is described by the
mass action expression RE' * D'/ RED = K. At room tempera-
ture the shallow donors are virtually all ionized; if each con-
tributes one electron to the conduction band, one has D = n.
An example of the computed n — vs — RE dependence is
shown in the figure; it corresponds well to the experimentally
observed trends.

_-D=3x10"cm”®

K=1x10"cm®, k,=0

D =1x10" cm®

19 20

[RE] [cm”]

18

Fig. 1. Dependences of the carrier concentraton on total amount
of REE in the growth melt for two values of the univalent shallow
donor concentration

This work was supported by the project # 102/06/0153 of the
Grant Agency of the Czech Republic.
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Tato prace se zabyva hodnocenim barevnych vlastnosti
slouCenin typu Al (x:y)Y<LnyOs, kde x 0; 0,2; 0,5; 0,7
a 0,9 (x+y=1) a Ln = La, Ce, Nd, Pr, Tb, Sm, Ho, Dy, Gd, Eu
a Er, které by jako chemicky odolné, termicky stabilni
a ekologicky nezavadné slouceniny bylo mozné pouzit pro
vybarvovani zejména vysokoteplotnich aplikaci v glazurach.

Piiprava pigmentd byla provedena klasickym suchym
zpusobem syntézy spocivajicim v homogenizaci smési vycho-
zich oxidd v tfeci misce tlouckem a nasledné kalcinaci
v elektrické peci pfi teplot€¢ 1550 °C. Barevné vlastnosti pig-
mentll byly méfeny po aplikaci pigmentd do organického
pojivového systému v plném ténu na spektrofotometru Co-
lorQuest XE (HunterLab, USA) v systému barevnych soutad-
nic' CIE L*a*b v oblasti vinovych délek viditelného svétla
(400-700 nm). Sytost S byla vypogitina podle: S = [(a*)* +
(b*)l]l/z'

Barva vétSiny pfipravenych pigmentd je nevyrazna, vét-
Sinou ma svétly hnédozluty barevny odstin, jehoz intenzita
s klesajicim obsahem prvku lanthanoidu klesd. Pigment
s obsahem Nd je fialovy, s obsahem Er rGzovy a s obsahem
prvku Pr a Tb mé hnédy barevny odstin. Nejlepsich vysledkt
bylo dosazeno u pigmentu s obsahem Ce. Barva pigmentu je
zlutooranzova a s klesajicim obsahem Ce prechazi barevny
odstin na jasnou svétle Zlutou barvu pigmentu AlY,oCep;0;.
Vyjimkou je pouze pigment AlCeQ;, ktery je bily.

Grantovy projekt ¢. 104/04/1078 a 104/05/2081. Grantovd
agentura CR.
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Chalcogenide and heavy metal oxide (HMO) glass sys-
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tems exhibit smaller phonon energies and larger refraction
indices than quartz, borosilicate or phosphate glasses and thus
they are transparent up to the mid infra-red (IR) region. Con-
sequently both base glass systems and those doped with rare-
earth (RE) elements are promising materials for photonics and
optoelectronics’.

In this paper we review the preparation of chalcogenide
and HMO glass systems and their characterisation by measur-
ing optical and electrical properties. Specially designed quartz
ampoule has been used to maintain the high chemical and
physical purity because the concentration of impurities
strongly influences the solubility of RE* ions in the host
glass, optical and luminescence properties and the rise of
clusters. Prepared glass systems have been characterised by
absorption spectroscopy, low-temperature photoluminescence
and by measurement of the direct electrical conductivity and
complex electrical modulus.

The attention in this contribution is focused on sulphide,
selenide and telluride multi-component glass systems that are
transparent up to 16 um in the infra-red. Particularly, telluride
glasses on the base of Ge (Ge-Se, Ge-Se-Te) have been pre-
pared by systematic replacement of Se by Te. Selected sys-
tems have been doped with Er and/or Pr and inner shell 4f-4f
transitions of RE*" ions have been investigated.

The influence of F — Cl substitution on electrical, opti-
cal and luminescence properties has been investigated in de-
tail for the HMO glass system (TeO,)s0(PbCl,)40.«(PbF;)x. The
concentrations of the hydrogen related impurities were esti-
mated from intensities of absorption band at 2.93 ym and
assigned to OH™ groups. The increase of PbF, content was
found to decrease the OH™ groups concentration, the optimum
amount of F — CI substitution being around 50 % (i.e. 20
mol.%). The increase of F — Cl substitution also leads to
steady decrease of base glass luminescence.

The work has been supported by the Grant Agency of the
Czech Republic, grant No. 104/05/0878.
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REMOVAL OF THE TEMPLATE FROM THE
AS-SYNTHESISED MESOSTRUCTURED SILICAS:
CALCINATION AND EXTRACTION ROUTE

DASA HALAMOVA, MILAN BURCAK,
and VLADIMIR ZELENAK"

Department of Inorganic Chemistry, P.J. Safirik University,
Moyzesova 11, 041 54 Kosice, Slovakia
viadimir.zelenak@upyjs.sk

Mesoporous silicas (MS) prepared either by ionic' or
amphiphilic PEO-PPO-PEO surfactants” attract a great inter-
est as materials for a variety of possible applications e.g. in
the fields of adsorption, catalysis or optics®™. For many appli-
cations surface modification, i.e., grafting of functional
groups onto the pore walls of the silica via silylation reactions
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between the surface silanol groups (SiOH) and the grafting
material. Therefore a high level of silanol concentrations may
be desirable for postsynthesis functionalization of mesoporous
wall structures.

To remove template from surfactant-templated mesopor-
ous silicas, usually two methods are employed, solvent extrac-
tion and calcination. It was observed that the solvent-
extracted mesoporous silicas contained a higher density of
surface silanol groups than the calcined ones’. Our contribu-
tion deals with the comparison of solvent extraction and calci-
nation methods used for the template-removal from mesopor-
ous silicas of MCM and SBA type.

Ordered mesoporous silica materials of MCM (ref.') and
SBA-type (ref.?) were synthesized using cationic surfactant
cetyltrimethylammonium bromide (CTAB) and triblock co-
polymer poly(ethyleneoxide)-poly(propyleneoxide)-poly-
(ethyleneoxide) (Pluronic F127) as structure directing agent.
The prepared materials differed in the interactions between
surfactant (S) and inorganic walls (I). For the MCM materials
the strong S'I” interaction is characteristic, while for SBA
materials weak S'CIT" interactions are typical. The template
removal from as-synthesized hexagonal (MCM-41) and cubic
(MCM-48, SBA-16) materials was studied by extraction in
Soxhlet apparatus, using EtOH/HC] mixture as solvent. The
silica samples were collected after 2, 4, 6, 8, 10, 24, 48, 72
and 100 hrs of extraction. The amount of the template residue
was determined by thermogravimetric analysis. The samples
were characterized by XRD, SEM, IR and porosity measure-
ments. Neither cationic, nor neutral triblock copolymer was
completely removed by the extraction technique. The tem-
plate was still embedded in the samples even after the extrac-
tion for 100 hrs. The highest portion of the template was re-
moved for the SBA-16 sample, the lowest for MCM-48 sam-
ple. The different amount of the surfactant removal is ex-
plained by the accessibility of the pores and by the strength of
the interaction between surfactant and pore walls. Moreover,
for the SBA material the interpenetration of the copolymer
into silica walls is supposed to be responsible for only partial
surfactant removal. In addition, the template removal from the
as-synthesised samples was studied by the non-isothermal
kinetics. Activation energy (E,), and kinetic pre-exponential
factor (InA), have been calculated from the thermogravimetric
data at heating rates of 4.5, 6 and 9 K min™' by differential
(Friedman's equation) and Integral (Flynn-Wall-Ozawa's
equation) methods. The results are discussed with respect to
dimensionality of the porous structure (2-D hexagonal , 3-D
cubic) and the interactions between surfactants and mesopor-
ous silica walls (S'T” or S'CI'T', respectively).

The financial support from the 6. FP. Project No. 020133
(DeSANNS) and MVTS6 Project is gratefully acknowledged.
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PREPARATION OF NOVEL MAGNETIC
SEMICONDUCTORS BASED

ON VANADIUM-DOPED Sb,Bi,Te; CRYSTALS

MAREK ZABCIK', LUDViK BENES', PETR
LOSTAK®, CESTMIR DRASAR?, ZHENHUA
ZHOU", and CTIRAD UHER"

“ Faculty of Chemical Technology, University of Pardubice,
nam. Cs. legii 565, 532 10 Pardubice, Czech Republic,
b Department of Physics, University of Michigan, Ann Arbor,
Michigan 48109, USA

Marek.Zabcik@upce.cz, cuher@umich.edu

In our previous paperl, the single crystals of Sb,VTes
were shown to belong to a new class of materials designated
in the literature as diluted magnetic semiconductors (DMS). It
was found that a small content of vanadium in the Sb,Te;
crystals gives rise to ferromagnetic behavior at low tempera-
tures; the Curie temperature T¢ increases with the vanadium
content and reaches approximately 23 K for Sb;¢7VoosTes.
A significant feature of this DMS is distinct anisotropy of
magnetic properties which is related to the layered structure
of tetradymite — type crystals (space group D3, ).

It is well known that the Curie temperature depends on
carrier concentration for most of DMS. The aim of this paper
is to investigate the influence of carrier concentration on 7¢ in
vanadium-doped (Sb,Biy),Te;. Since the progressive substi-
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tution of Sb atoms by Bi atoms in the crystal lattice of Sb,Tes,
i.e. creation of solid solutions (Sb;Biy),Te;, results in a pro-
nounced decrease in the concentration of holes’, we have
prepared quaternary crystals (Sb;.Biy),.,VyTes with succes-
sively increasing X.

First, we have prepared polycrystalline materials of com-
position (Sbl_xBix)1_97V0_03Te3 and (Sbl_XBix)1_93V0_02T63 forx =
1, 0.75, 0.5, 0.25 and 0 with a view to explore the solubility
of vanadium in the solid solutions. X-ray measurements car-
ried out on the samples of (Sb;«Bix)197Vo.0:Te; for x = 0.5,
0.25 and 0 show diffraction peaks of a minor phase of com-
position V| sTe,. However for y = 0.02, there is no evidence
of any secondary phase. Therefore, we have focused on single
crystals of composition (Sb;«Biy)19sVo2Tes.

Single crystals were grown by amodified Bridgman
method from elements of 5N purity. The samples were char-
acterized by measurements of the temperature dependence of
the electrical resistivity, Hall coefficient, and magnetic sus-
ceptibility in the temperature range of 2—300 K. In addition,
we also measured magnetization curves.

It was found that all samples under investigation become
ferromagnetic at low temperatures. The highest Curie tem-
perature of 7c = 17.0 K is obtained on Sb; sV 0, Te;. With the
increasing content of Bi, the Curie temperature gradually
decreases and for Bi; o3V, Te; we measure 7c = 1.9 K. In
other words, T diminishes with decreasing free carrier con-
centration.

This research was supported by Ministry of Education of
Czech Republic under the project No. MSM 0021627501 and
the NSF grant INT 0201114.
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3L-01

KARBENOVE KOMPLEXY CHROMU JAKO
NUKLEOFILY PRI ENANTIOSELEKTIVNI
PALLADIEM-KATALYZOVANE ALLYLOVE
SUBSTITUCI

JAROSLAV PADEVET a DALIMIL DVORAK

Ustav organické chemie, Vysoka skola chemicko-
technologicka, Technickad 5, 166 28 Praha 6
dalimil.dvorak@vscht.cz

Aniony aminokarbenovych komplexid chromu mohou
reagovat podobné jako jiné stabilizované C-nukleofily s ally-
lovymi acetaty nebo karbonaty za vzniku vy,6-nenasycenych
karbenovych komplext'. Enantioselektivni provedeni této
reakce by umoznilo syntézu novych chiralnich aminokarbeno-
vych komplexti s moznosti vyuziti v organické syntéze.

R
N(CHz), R/\)\OAC
B
(00)5&5\0,4 . Pd-kat., THF
2 -78°C " lab.t.
R* Cr(CO)s

R/\)\/”\ N(CH3)2

Enantioselektivni katalyza byla studovana na reakci 1,3-
-difenylallylacetatu (f) s lithnymi solemi komplexti I a II1.
V piipadé komplexu II bylo nejlepsich vysledkt dosazeno pii
pouziti (R)-BINAPu (IV) v toluenu (44 % ec) a ,,Pfaltzova
ligandu“ (V) v THF za ptitomnosti ZnCl, (90 % ee). ,,Trostiv
ligand* (VT) byl prekvapivé malo tcinny (12 % ee). Karbeno-
vy komplex III poskytl smés dvou diastereoisomert. Nejlep-

OAc N(CHa),
PPN (coycr=
Ph Ph o
] ] 3

{ Moo PPh,
N 5 PPh,
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0~ NH HN
N~ PPh PPh, Ph,P
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(CO)sCr= Pho AL
CH
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Siho diastereoisomerniho pfebytku bylo dosazeno s ligandem
VI, nejvyssi enantiomerni prebytky poskytl (R)-BINAP (IV)
(70 a 32 % ee). Pii pouziti alkoxykarbenového komplexu VII
dochazi pfi pokusu o allylovou substituci k pfenosu methoxy-
vinylové skupiny za vzniku enoletheru VIII.

Prdce vznikla za podpory GA CR (grant ¢. 203/04/0487)
a vyzkumného centra LC06070: Struktura a syntetické aplika-
ce prechodnych kovi.
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Ustav organickej chémie, katalyzy a petrochémie FCHPT
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peter.szolcsanyi@stuba.sk

Pd(IT)/CuCl,-katalyzovana chlorcyklizacia' chirdlnych
aminoalkenitolov predstavuje efektivnu metodu pripravy
nasytenych dusikatych heterocyklov, ktoré nasledne slizia
ako idealne stavebné bloky na syntézu roéznych typov alkaloi-
dov a ich funké&nych analégov” (schéma 1).

OH OBn
y 0 a OH OBn b) BnO,, WOH
00 %, \)\‘/'\/NHBn - o
HO iy o
OMe OBn i

Schéma 1. a) 30 % v 5 stupiioch; b) kat. Pd(II), CuCl,, AcONa,
AcOH, 70 %

Prednaska sa bude zaoberat vyvojom predmetnej me-
todiky a jej aplikaciou v totalnej syntéze novych derivatov
6-chlor-1-deoxy-iminohexitolov. Paralelne bude diskutovany
aj objav a vypracovanie novej syntetickej metodiky Pd(II)/
CuCl,-katalyzovanej bicyklizacie aminoalkenitolov na pripra-
vu fuzovanych nasytenych N,0-skeletov’.

OH

HOOH OH OBn HO),. OH
—0 a) SN NHBn  b)

HO ~y N
OMe OBn HHCI
WNHZ c) O@

OH Nz

Schéma 2. a) 23 % v 5 stupnioch; b) 1. kat. Pd(Il), CuCl,, AcONa,
AcOH 2. Hy/Pd-C, HCI, 50 % v 2 stupiioch; c) kat. PdCl,, CuCl,,
AcOH, 74 %.
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NIKLEM KATALYZOVANA AKTIVACE: TVORBA
VS. STEPENI C-C VAZEB

DAVID NECAS®, MATYAS TURSKY" a MARTIN
KOTORA™

“ Katedra organické a jaderné chemie, Prirodovédecka fakul-
ta, Univerzita Karlova, Albertov 2030, 128 43 Praha 2,

b Ustav organické chemie a biochemie AV CR, Flemingovo
namesti 2, 166 10 Praha 6
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V dnes$ni dobé je tvorba a Stépeni vazeb C-C pomoci
katalytickych systémt na bazi komplext prechodnych kovi
intenzivné studovanou oblasti v oboru organickych syntéz'.
Alkeny mohou reagovat s komplexy pfechodnych kovi za
vzniku organokovovych slouc¢enin obsahujicich vazbu C-kov
a tyto latky vétSinou reaguji dale za vzniku jedné ¢i vice no-
vych vazeb C-C. Typickym zastupcem téchto reakci jsou
polymerace? &i cyklizace® dienti. Opacény proces, tj. degrada-
ce alkentl na mensi celky, neni pfili§ znam. Katalytické Stépe-
ni C-C vazeb pomoci komplexd pfechodnych kovi probiha
vétdinou pouze s latkami se silnym sterickym pnutim, kde
hnaci silou je sniZeni tohoto pnuti’.

Tento projekt vychazi z predeslého studia zelezem kata-
lyzovanych cyklizaci 2-chlor-o,c-diend’, pii kterém jsme
nalezli novy a snadno pouzitelny katalyticky systém na bazi
Ni. Vhodnou volbou vychoziho dienu, reakénich podminek
a zménou moldrnich pomért jednotlivych komponent kataly-
tického systému je mozné dosahnout bud tvorby C-C vazeb
(cyklizace), ¢i zménit smér reakce a dosahnout stépeni C-C
vazeb (deallylace)’. Tento jev byl podroben zkouméni
z hlediska reakéniho mechanismu a vlivu struktury vychozi
slou€eniny na prednostni prubéh reakce.

J /

Ni kat. (5%) Ni kat. (5%)

toluen toluen
X X
H EtzAl \_\ EtzAl
N\ (EAICH

Tento projekt byl podporen grantem GA CR 203/03/HI140
a projektem ¢. IM6138896301 Centrum pro nové antivirotika
a antineoplastika MSMT Ceské Republiky.
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KARBONYLATIVNI LAKTONIZACE
KATALYZOVANA Pd’: VYVOJ METODOLOGIE
A SYNTETICKE APLIKACE

MILAN POUR

Centrum pro vyzkum novych virostatik a antineoplastik,
Katedra anorganické a organické chemie, UK-Farmaceutickd
fakulta, Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralové
milan.pour@faf.cuni.cz

Pd-katalyzované kaplinkové reakce provadéné za karbo-
nylativnich podminek vedou k fad¢ uzite¢nych produkti, jako
jsou napf. oxoslouceniny a derivaty karboxylovych kyselin.
Pfi pouziti nenasycenych substrati s vhodné umisténym inter-
nim nukleofilem, ktery atakuje pfechodné vzniklé acylpallad-
naté species, lze takto pfipravit cyklické latky s potencialné
zajimavymi biologickymi G¢inky.
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\@\lu : R\H/X Nu
R1\Q§’ omdaceR

R
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1

lPd co PdC, COl
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3 3

3 R 4\ R
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Schéma 1.
prekursori

Karbonylativni laktonizace nékterych nenasycenych

Napt. karbonylativni laktonizace (Z)-jodalkohold typu 1
poskytuje ve vysokych vytézeich 3,5-disubstituované furano-
ny 3, zatimco stejnad reakce aplikovand na B-jodenony 2
vzniklé oxidaci téchto alkoholi vede ke vy-alkyliden-
butenolidiim 4 jako produktim.

Podporovano ,, Centrem pro nova antivirotika a antineoplasti-
ka* MSMT CR (IM0508), GA CR (203/04/2134) a projektem
MSM0021620822 (MSMT CR).
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VYROBA A VYVOJ KAPALNYCH POLYBUTADIENU
VE FIRME SARTOMER

JINDRICH PYTELA

Sartomer Czech s.r.o., O. Wichterleho 816, 278 52 Kralupy
nad Vitavou
Jjindrich.pytela@sartomereurope.com

Kapalné polybutadieny, tj. nizkomolekularni polymery
butadienu, jsou pramyslové vyrabéné produkty, které lze
zatadit do kategorie polymernich specialit. Komeréné dostup-
né jsou jak typy bez funkénich skupin, tak typy s funkénimi
skupinami umisténymi na koncich nebo podél polymerniho
fetézce.

Vyrobni jednotka firmy Sartomer v Kralupech nad Vlta-
vou vyuziva technologie aniontové polymerace butadienu.
Tato technologie umoziiuje piipravu dobie definovanych
polymert se specifickou mikrostrukturou, linearnim fetézcem,
pfesné nastavenou molarni hmotnosti a tizkou polydisperzi-
tou. Na polymeraci mize navazovat funkcionalizace, pfi niz
jsou na polymer zavedeny koncové hydroxylové skupiny.
Naslednou modifikaci téchto telechelickych hydroxylovanych
polybutadienti se piipravuji dalsi typy reaktivnich polymert,
napf. s koncovymi isokyanatovymi skupinami.

Kapalné polybutadieny nachéazeji uplatnéni v riznych
oborech. Nizkomolekularni polybutadieny bez koncovych
funkénich skupin se pouzivaji v gumarenském primyslu jako
koaktivatory peroxidické vulkanizace a zpracovatelské ptisa-
dy. Hydroxylem a isokyanatem koncené typy mohou byt sloz-
kami polyurethanovych systémi.

Technologie aniontové polymerace nabizi Siroké moz-
nosti dal§itho rozvoje sortimentu kapalnych polybutadient.
Vyvoj novych typl je zaméten na nizkovinylové polybutadie-
ny, dale na polymery s jednou koncovou hydroxylovou skupi-
nou a na nizkomolekularni butadien-styrenové kopolymery.

3L-06

SYNTEZA NEKTERYCH VI’CEJADERNYCH,
NH KYSELIN S BENZO[g] CHINOXALINOVYM
A [1,24]TRIAZINOVYM CYKLEM

IVETA FRYSOVA a JAN SLOUKA

Katedra organické chemie, Univerzita Palackého,
T7. Svobody 8, 771 46 Olomouc
frysova@orgchem.upol.cz

Vicejaderné nekondenzované heterocykly obsahujici
kyselé skupiny N-H mohou pfi interakcich s biomolekulami,
jako jsou napf. proteiny nebo nukleové kyseliny, zaujimat
takové konformace, které jsou schopné prostiednictvim inter-
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molekularnich vodikovych vazeb na dvou a vice vazebnych
centrech zasahovat do prostorového usporadani téchto mole-
kul a tim ovliviiovat jejich funkei.

Syntézami sloucenin uvedeného typu se zabyva olo-
moucké pracovisté jiz fadu let. Pfipravena byla cela fada riz-
nych dvoujadernych'™ i tiijadernych® sloucenin, kde ulohu
heterocyklu s kyselou skupinou NH hral 6-azauracilovy cyk-
lus. Nékteré vicejaderné 6-azauracily byly prokazany jako
G&inné inhibitory interleukinu-5 (cit.°).

Pfedmétem této prace bylo rozsifit tuto oblast
o slouceniny, které vedle 6-azauracilového cyklu budou obsa-
hovat i cyklus benzo[g]chinoxalinovy, ktery obsahuje kyselou
skupinu NH ponékud jiného charakteru.

RI o R1 o
R2. R2. o,
o — Kjﬁﬁz oo
N N
R3’ i R3
R4 R4 o
1 HC

R2

R3

R4

R1
N,
Qo
N’
H

7 R=-CONHCOOC,H, R;=-CN

HN
™)

R5” “R6

R2
R1 R3

N,
N R4
o
AN
N N
H I
HN.
oN
O 8

Tato prace vznikla za podpory grantu MSM6198959216.
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Cilem prace byla piiprava meso-substituovanych stero-
idnich derivatd porfyrinu. V posledni dobé byly pfipraveny
porfyriny' ™ se zajimavymi vlastnostmi®*. Tyto molekuly byly
vyuZity v elektrochemii®, pro membranové a biologické studie
a pro studium samoskladnych vlastnosti. V tomto piispévku
chtéli autofi demonstrovat moznosti kombinace jiz znamych
receptoril se sacharidy, které mohou slouzit jako ,,polarni
kotvy* a modifikatory rozpustnosti. Byla vypracovana metoda
pro piipravu jednotlivych derivata typa As(I), A,B>(II), A;B
(III). Veskeré podrobnosti o jejich piipravé budou predmétem
tohoto sdéleni. Jejich vlastnosti a potencidl vyuziti jsou
v soucasné dobé predmétem studii.

Prdce byla podporovina projektem MSM 1131 00001.
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P., in: US-CZ Workshop on Electrochemical Sensors,
Abstract Book p. 5, Czech Chemical Society, Prague
2001
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3L-08

SYNTEZA SP,IROANELOVANEHO OLIGO-
PYRROLOVEHO MACROCYKLU ODVOZENEHO
OD LITHOCHOLOVE KYSELINY

PETRA KLIMKOVA®, NGUYEN THI THU HUONG?,
JANA SAULIOVA® a PAVEL DRASAR®

 Katedra chemie, PFF UJEP v Usti nad Labem, Ceské
mldadeze 8, 400 96 Usti nad Labem, ® Vysoka Skola chemicko-
technologicka, Technickd 5, 166 28 Praha 6,
nguyen@sci.ujep.cz , Pavel Drasar@vscht.cz.

U systému tetrapyrrolového makrocyklu se spiroanelova-
nym steroidnim substituentem Ize ocekavat nové a velmi cen-
né vlastnosti, napt. komplexotvorné a ptipadné i schopnost
selektivni molekularni interakce, zajimavou fluorescencni
aktivitu a schopnost podilet se v elektronové vyméné v exci-
tovanych tripletovych stavech. Tyto molekuly také mohou mj.
slouzit jako selektivni molekularni receptor na organické
ianorganické slouceniny, dale by se daly vyuzit napf.
v oblastech molekulového rozpoznani, k vystavbé iontovych
kanalii pro pfenos iontd a nebo ve fotodynamické terapii
(PDT). Ptibuzny konjugat steroidu s porfyrinem je také m.j.
pouzivan na vazani sacharidu v protickém prostiedi'.

Prace predklada syntézu spiroanelovaného tetrapyrro-
lového derivatu lithocholové kyseliny. Syntéza vychazela
z 3-ketoderivatu ziskané¢ho z methylesteru lithocholové kyse-
liny?, ktery byl cyklizovan kondenzaci dipyrrylmethanového
meziproduktu® s pentafluorbenzaldehydem. Pro zrychleni
mezikroku byl vyuzivan mikrovlnny reaktor.

Produkt je charakterizovan 'H, '*C a '’F-NMR a MS
spektry.

Prdce na projektu byla financovina grantem GA CR
203/06/0006.
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1. Dukh M., Saman D., Lang K., Pouzar V., Cerny I.,
Drasar P., Kral V.: Org. Biomol.Chem. /, 3458 (2003).

2. Pouzar V., Slavikova T., Cerny I.. Steroids 63, 454
(1998).
3. Koivukorpi J., Valkonen A., Kolehmainen E.: J. Mol.

Struct. 693, 81 (2004).
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3L-09

K TOTALM SYNTEZE SCHIZOZYGINU:
NEOCEKAVANY OXIDATIVNI PRESMYK
SEKOSCHIZOZYGANOVEHO SKELETU

TOMAS PILARCIK a JOSEF HAJICEK"

Zentiva, a.s., R&D divize, U Kabelovny 130, 102 37 Praha 10
Jjosef-hajicek@zentiva.cz

Schizozygin (I) je hlavni alkaloid afrického kefe Schizo-
zygia caffaeoides Boj. (Baill.) (Apocynaceae). Na§ pfistup
k syntéze (+)-1 je zalozen na predpokladu, ze v klicovém
stupni indolenin poskytne 3 reduktivnim piesmykem N-
-formylindolin 2. V modelové studii jsme syntetizovali 1583-
-hydroxystrempeliopin (4) zindoleninu 6 pfes formamid 5
a demonstrovali tak, Zze 15-karbonyl jako prekursor dvojné
vazby je kompatibilni s podminkami této strategie'.

H
R
N
R N
X
~ 0
1 R+R=0CH,0
4 R=H, 158-OH, 14,15-H, +R=0CH,0, X=CHO

8 3 R+R=0CH,0
6 R=H

Reduktivni piesmyk indoleninu 3 (Zn/Cu(Il), AcOH),
piipraveného v sérii stupiii z dostupnych chemikalii, poskytl
ve vysokém vytézku indolin 7 (66 %). Jak 7, tak formamid 2
se ukazaly byt mnohem citlivéjsi k oxidaci nez 5, coz zabrani-
lo ozonolytickému uzavéru laktamového kruhu. Bylo zkouse-
no mnozstvi oxidantl pro $tépeni allylové dvojné vazby. Pre-
kvapivé byly reakce indolinu 7 (ale ne formamidu 2) s AD-
mixem-o. a Lemieuxova-Johnsonova oxidace, které poskytly
vysoky vytézek indoleninu 3, resp. ptibuzny indolenin 8
(13 %). Obdobn¢ byl pfi reakci 7 s 2-nitrobenzen-
sulfochloridem a DIPEA ziskdn misto sulfonamidu indolenin
3 v 96% vytézku.

LITERATURA
1. Pilar¢ik T., Havlicek J., Hajicek J.: Tetrahedron Lett. 46,
7909 (2005).
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3L-10

SYNTEZA, 'ABSOL['JTNA KONFIGURACIA

A PROTINADOROVA AKTIVITA SPIRO- )
INDOLINOVYCH FYTOALEXINOV A ICH ANALOGOV

PETER KUTSCHY"", ZUZANA CURILLOVA®, ANETA
SALAYOVA®, KENJI MONDE’, MOUSSA KHLIFA®,
MARTINA PILATOVA® a JAN MOJZIS®

“ Ustav chemickych vied, Prirodovedecka fakulta, Univerzita
P.J Safa'rika, Moyzesova 11, 041 67 Kosice, b Hokkaido Uni-
versity, Graduate School of Science, Division of Biological
Sciences, Kita-Ku, Sapporo 001-0021, Japan, ¢ Ustav farma-
kologie, Lekarska fakulta, Univerzita P. J. Safdrika, Trieda
SNP 1, 040 66 Kosice

peter.kutschy@upjs.sk

Spiroindolinové fytoalexiny (S)-(—)-spirobrasinin (1),
(R)-(+)-1-metoxyspirobrasinin (2) a (2R,3R)-(-)-1-metoxy-
spirobra-sinolmetyléter (3) izolované z Japonskej red’kovky
(Raphanus sativus), ¢el'ad’ Krizokveté (Cruciferae, syn. Bras-
sicaceae) predstavuju Struktirne neobvyklé alkaloidy obsahu-
juce spiroindolin[3,5’Jtiazolinovy skelet'. Syntéza tychto
prirodnych latok z izatinu® a 1-metoxyindol-3-karbaldehydu®*
ako zakladnych vychodiskovych latok umoznila §tadium ich

N N N
e SCH SCH SCH
FO SN o BN S o
0 N O N 7 OCHs

I I
H OCHgj; OCHgs;
1 2 3

-2

absolutnej konfiguracie a protinadorovej aktivity. Skiimana
bola tiez syntéza a biologicka aktivita niektorych analégov’
obsahujucich aminoskupinu namiesto 2-metoxy alebo metyl-
sulfanylovej skupiny.

Tato préca vznikla s podporou grantov MVTS Jap/Slov/UPJS
a VEGA, ¢. 1/3553/06.
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3L-11

INTRA-INTERMOLECULAR CRISS-CROSS
CYCLOADDITIONS OF NONSYMMETRICAL ALLE-
NYLAZINES WITH FLUORINATED ENONE

STANISLAV MAN*, MAREK NECAS", JEAN-
PHILIPPE BOUILLON', CHARLES PORTELLA®,
and MILAN POTACEK®

“ Department of Organic Chemistry and ® Inorganic Chemist-
ry, Masaryk University of Brno, Kotlarska 2, 611 37 Brno,
Czech Republic; © Sciences et Méthodes Séparatives — EA
3233, Université de Rouen. IRCOF. F-76821 Mont-Saint-
Aignan Cedex, France, YUMR 6519 “Réactions Sélectives et
Applications”. CNRS - Université de Reims Champagne-
Ardenne. B.P. 1039, 51687 Reims Cedex 2, France
sten@chemi.muni.cz

Criss-cross cycloadditions' are well known for a rather
long time as a special case of [2+3], respectively 1,3-dipolar
cycloadditions. Based on our knowledge of combined intra-
intermolecular criss-cross cycloadditions of nonsymmetrical
allenylazines I with phenylisocyanate” and alkynes®, we stud-
ied this reaction with a new fluorinated dipolarophile Z1I.

We found formation of a new unexpected compound 111
as the main product of the azine I reaction with enone II in
boiling xylene*. We assume that the first step of this reaction
is intramolecular formation of dipole IV and its subsequent
reaction with enone II leading to the intermediate V. The
intermediate V is unstable and undergoes further transforma-
tions to product IIT connected with elimination of HF, fluo-
rine atom shift, and cleavage of carbon-nitrogen bond.

CoFs 4 CoF
N F xylene // 2's
— _N—N
N—ar 25h
F

1
I
\ - % Ar

E Bz
® 0O §
SN=EN )i i CaoFs
_ S I Y=Y
Ar
w y Ar

Supported by European Commission (Marie Curie Training
Site HPMT-CT-2000-00112).
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3L-12
PRESMYKY IMIDAZO[4,5-c| CHINOLIN-2,4-DIONU

ANTONIN KLASEK?, ANTONIN LYCKA" a MICHAL
HOLCAPEK®

“ Fakulta technologickd, Univerzita TomdsSe Bati, 762 72 Zlin,
b Vyzkumny vistav organickych syntéz a.s., Rybivi 296, 532 18
Pardubice 20, © Fakulta chemicko-technologicka, Univerzita
Pardubice, 532 10 Pardubice

antonin.lycka@vuosas.cz

Nedavno jsme popsali produkty reakce 3-amino-1H,3H-
-chinolin-2,4-diond I a 2 s mocCovinou ve vrouci kyseliné
octové'?. V zavislosti na charakteru substituce ve vychozich
latkach 1 byly ziskany ctyfi rozdilné typy produktt pfesmyku.
K vyjasnéni reakcénich mechanismi téchto pfemén jsme se
rozhodli pfipravit imidazo[4,5-c]chinolin-2,4-diony jako pfed-
pokladané reakéni intermediaty. Reakce 1 s nitromocovinou
v dioxanu poskytla slougeniny 3 a/nebo 4 (cit.’), latky 5 a 6
byly ziskany analogickou reakei 2 (cit.*). Latky 7 a 8 vznikly
dehydrataci 4 a 6.

NHR®
R2 nitromocovina
dmxan

1;R‘=H
2;R' = Me, Ph

NCONHZ
a/nebo

I
R!

I 3

R'=R’=H 4R'= HR#H

3R'= 7;R'=H,R*#H
5.R'=Me,Ph;R*=H 6 R'=Me, Ph; R/~ H

8;R'=Me, Ph,R*#H

Slouceniny 3-8 podléhaly ptesmyku ve vrouci kyseliné octové
a poskytly latky 9-12, které jsou identické s latkami piiprave-
nymi reakci 1 a 2 s mocovinou. Byly navrzeny dvé rozdilné
reakéni cesty, které zéviseji na charakteru substituentu R':

R® 3
(o] 2 ' 2 R
H R R I
Hoﬁ _( ("‘( ] N>= / N
N-R ~R3 N N#O
3,5 == C R2 ;—_f-z ‘\4 R _, H | BY
N"To +H0 N0 N=C=0 NS0
R' 4,6 +H R 78 A kdyzR'=H M 9
-H,0 R3
- X
o R o R Q R N
=N bl , TN g2 oy
HN, L X HN R H,0 HN S <o,
o CaHr o H| o _H’+ A o
N 10 N N N
R' R' B R C R
kdyzR'#H 11; X = COR?

kdyZzR?*=BuaR®=H kdyZ R® = H nebo R? = Ph (IZX H

Budou rovnéz prezentovany konstituce reakénich produkti
vzniklych pfesmykem latek 4 substituovanych na dusiku N-1.
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3L-13
DITHIOKARBQNAT JAKO LINKER PRO
FOTOLABILNI CHRANICI SKUPINY

NELA PAVLIKOVA a PETR KLAN*

Katedra organické chemie, Prirodovédecka fakulta Masaryk-
ovy university, Kotlarska 2, 611 37 Brno
klan@sci.muni.cz

Pouziti fotochemicky odstranitelnych chranicich skupin
(PPG — photoremovable protecting group) je jednou z moz-
nych cest, jak zabranit chemickym reakcim vybranych funk¢-
nich skupin. Vyhodou tohoto postupu je skuteCnost, Ze
k odstranéni PPG a uvolnéni chranéné skupiny vyuzivame
pouze UV/vis zéafeni bez ptitomnosti dalsich ¢inidel.

Pfedmétem naseho zkoumani byla moznost zapojit di-
thiokarbamat (xantat) jako linker pro chranéni alifatickych
alkoholi a fenoltl. Xantat, stabilni termicky i v kyselém pro-
stfedi, byl vyuzit pro tfi rizné fotolabilni chranici skupiny:
2,5-dimethylfenacylovou', 2-nitroben-zylovou a 2-(2-nitro-
fenyl)propylkarbonylovou®. Bylo zji§téno, e hydroxy-
slouCeniny jsou uvoliiovany s kvantovymi vytézky, které
odpovidaji charakteru pouzité PPG, a s vysokymi chemickymi
vytézky.

PPG’STO‘R hv R-OH + CS, + vedlejsi produkty
S
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3L-14

VYUZITIE TEORETICKYCH METOD PRI VYVOJI
NOVYCH LIECIV

MILAN REMKO

Katedra farmaceutickej chémie, Farmaceuticka fakulta UK,
Odbojarov 10, 832 32 Bratislava, Slovenska republika
remko@fpharm.uniba.sk

Metody poéitatovej chémie a chemickej informatiky' s
v sucasnosti integralnou sicast'ou racionalneho projektovania
a vyvoja novych lieciv. V odbornej literatire sa takéto postu-
py oznacuju aj pojmom ,,pocitatovo podporované projektova-
nie lie¢iv* (angl. CADD).

V prednaske sa budem zaoberat' zadkladnymi metédami
molekulového modelovania a chemickej informatiky, ktoré sa
pouzivaju pri teoretickom §tadiu Struktary a vlastnosti lieciv.
Ich aplikacie v oblasti vyskumu lie¢iv budem demonstrovat’
na prikladoch vlastnych teoretickych vypoctov délezitych
fyzikalnochemickych parametrov (Struktura, reaktivita, lipofi-
lita, solubilita, pK,, absorpcia...) antihypertenziv’~, biologic-
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ky aktivnych sulfénamidov®™® a antirombotik'"'?. V stéas-

nosti sa metddy molekulového modelovania pouzivaju pri
vSetkych Stadiach vyvoja lieCiv vramci racionalneho vy-
skumu a vyvoja novych lie¢iv'?. Skor ako sa zaéne syntéza
novych biologicky aktivnych zlicenin je preto nevyhnutné
teoreticky urcit’ fyzikalnochemické vlastnosti, ktoré st dolezi-
té pre ucinok a biologicki dostupnost’ lie¢iva. Tym sa ma
zabranit’ priprave takych zlucenin, ktorych vypocty predpove-
dali nepriaznivé biofarmaceutické charakteristiky.

Tato praca vznikla s podporou grantu APVT ¢ 51-034504.
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3L-15

SYNTEZA NOVYCH KVARTERNICH
BISPYRIDINIOVYCH SLOUCENIN A JEJICH
SCHOPNOST in vitro REAKTIVOVAT ORGANO-
FOSFATY INHIBOVANOU ACETYLCHOLINESTERASU

KAMIL MUSILEK?, KAMIL KUCA®, DANIEL JUN®,
VLASTIMIL DOHNAL® a MARTIN DOLEZAL"®

“ Katedra farmaceutické chemie a kontroly 1éciv, Farmaceu-
ticka fakulta v Hradci Kralové Univerzity Karlovy v Praze,
Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralové, b Katedra toxiko-
logie, Fakulta vojenského zdravotnictvi Univerzity obrany,
Trebesskd 1575, 500 01 Hradec Kralové, < Ustav technologie
potravin, Mendelova zemédélska a lesnickd univerzita v Brné,
Zemédeélska 1, 613 00 Brno

musilekk@faf.cuni.cz , kucakam@pmfhk.cz

Pesticidy (napf. parathion, chlorpyrifos, diazinon) stejné
jako nervové paralytické latky (napf. soman, sarin, tabun,
VX) patii do skupiny organofosfati. Tyto latky ireverzibilné
inhibuji enzym acetylcholinesterasu (AChE). Jejich téinek je
zalozen na fosforylaci aktivniho mista enzymu, kde se kova-
lentné vazi na serinovy hydroxyl. Reaktivatory AChE $tépi
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vazbu enzym-inhibitor a slouzi jako antidota pfi otravach
organofosfaty. Jejich Ginek je specificky pro jednotlivou
strukturu inhibitoru a zadna dosud znama latka neni schopna
efektivné reaktivovat strukturné Siroké spektrum organofosfo-
rovych inhibitort.

Byly pfipraveny nové reaktivatory AChE modifikaci
znamych syntetickych postupt. Jejich aktivita byla testovana
in vitro na organofosfaty inhibovanou AChE a porovnana
s aktivitami zndmych reaktivatorti. Z vysledka in vitro méfeni
byl vyvozen vztah mezi strukturou a aktivitou. Reaktiva¢ni
ucinnost zavisi na pfitomnosti a mnozstvi kvarternich dusikd,
konstituci a délce spojovaciho fetézce a poloze a poétu hydro-
xyiminomethylovych skupin v molekule.

3L-16

CILENY VYZKUM ANTITUBERKULOTIK:

V ACYLOVE CASTI HALOGENOVANE
N-(4-ALKYLFENYL)SALICYLAMIDY

A ODPOVIDAJICI
3-(4-ALKYLFENYL)BENZOXAZIN-2,4(3H)-DIONY

JOSEF MATYK", KAREL WAISSER" a JARMILA
KAUSTOVA"

“ Katedra anorganické a organické chemie, Farmaceuticka
fakulta v Hradci Kralové, Univerzita Karlova v Praze, Hey-
rovského 1203, 500 05 Hradec Kralove, b zdravomi ustav se
sidlem v Ostrave, Partyzanské namesti 7, 702 00 Ostrava
matyk@faf.cuni.cz , jarmila.kaustova.zuova.cz

Na zéklad¢ QSAR analyzy uvefejnéné v predchozich
sdélenich'* jsme piipravili skupinu 24 novych N-(4-alkyl-
fenyl)salicylamidti a 21 3-(4-alkylfenyl)benzoxazin-2,4(3H)-
-diont.

COOH

P —

O\’:O
N

5
RZ

Latky byly hodnoceny na M. tuberculosis, M. avium
a dva kmeny M. kansasii. Vztahy mezi strukturou a antimyko-
bakterialni aktivitou byly hodnoceny metodou podle Free
a Wilsona. Nejucinnéjsi 4-chlor-N-(4-propylfenyl)salicylamid
a 5-chlor-N-(4-propylfenyl)salicylamid byly zvoleny pro dalsi
biologicka hodnoceni jako tivod k preklinickym testim.

R —

| CICOOCH;
R R

OH

5 CONH@

Rl

Tato prace je podporovana vyzkumnym zamérem
MSM0021620822.
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3L-17
SYNTEZA KONDENZOVANYCH 1,2,4-TRIAZINU
METODOU CYKLIZACE HYDRAZONO KARBAMATU

JAKUB STYSKALA a JAN SLOUKA

Katedra organické chemie PFF UP Olomouc, Tr. Svobody §,
771 46 Olomouc
styskala@orgchem.upol.cz

Podle zpisobu uzavéru 1,2,4-triazinového cyklu jsou
znamé téméf vSechny typy z hlediska tvorby novych vazeb.
Jednou z moznosti je i cyklizace vhodnych karbamati substi-
tuovanych v sousedni poloze azo, resp. tautomerni hydrazo-
novou skupinou, kde dochézi k uzavéru mezi atomy 2 a 3.

H
X /N\’\Il,Ar X /N\N,AI'
OR — = A
Y N’C\\o Y N (0]
\ - ROH '

z z

Je to metoda, kterou byly ziskdny jak nekondenzované
1,2,4-triaziny ( pf. X = CN, Y = O, Z = H)"?, tak i 1,2,4-
-triaziny kondenzované (pf. X+Y = isocyklus nebo hetero-
cyklus)*™. Vychozi hydrazono-karbamaty se nejpohodingji
ziskavaji kopulaci diazoniovych soli s karbamaty obsahujici-
mi reaktivni methylenovou skupinu nebo N-arylkarbamaty,
kdy vzniklé azoslouceniny jsou s hydrazony tautomerni. Dle
prevladajici azo, resp. tautomerni hydrazono formy se tyto
cyklokondenzaéni reakce provadéji bud termicky nebo
v alkalickém ¢i kyselém prostredi.
Tato prdace vznikla za podpory — grantu MSMT CR
MSM6198959216.
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3L-18
STRUKTI'JR{& 2-(4-HYDROXYFENYL)-4,4-DIMETYL-
-2-OXAZOLINU

VRATISLAV LANGER?, DALMA GYEPESOVA®, EVA
SCHOLTZOVA", JOZEF LUSTON®, JURAJ KRONEK®
a MIROSLAV KOOS*

“ Inorganic Environmental Chemistry, Department of Chemi-
cal and Biological Engineering, Chalmers University of Tech-
nology, SE-41296 Géteborg, ® Ustav anorganickej chémie
SAV, Dubravska cesta 9, 845 36 Bratislava, © Ustav polymé-
rov SAV, Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava, 4 Chemicky
ustav SAV, Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava

Cyklické iminoétery, medzi ktoré patria aj 2-oxazoliny,
st schopné podiel'at’ sa na viacerych typoch polymerizacnych
reakcii. Predmetom nasho zaujmu st  hydroxyfenyl-2-
-oxazoliny, zlGCeniny, obsahujiice v molekule 2-oxazolin
a fenolova funkéni skupinu, ktora moze interagovat
s i6novymi Casticami pri raste retazca. Syntézy tychto zluce-
nin st zname, avsSak, ich krystalova Struktira nebola doteraz
publikovana. Z tejto skupiny zlicenin sa vyriesila krystalova
a elektronova Struktira troch izomérnych foriem hydroxy-
fenyl-2-oxazolinu:  2-(2-hydroxyfenyl)-2-oxazolinu, 2-(3-
-hydroxyfenyl)-2-oxazolinu a  2-(4-hydroxyfenyl)-2-oxa-
zolinu'. Vsetky tieto zluGeniny polymerizujii velmi rychlo
okolo 200 °C. V pokracujucom vyskume sa syntetizoval 2-(4-
-hydroxyfenyl)-4,4-dimetyl-2-oxazolin / a vyrieSila sa jeho
krystalova Struktura. Polymerizécia tejto zluceniny je vSak
obmedzen4®.

V krystalovej  Struktare I, silné  intermolekulové
O—H--'N vodikové vizby spolu so slabymi intramolekulovy-
mi C—H-+O vizbami vedl k tvorbe nekone¢nych ret'azcov
molektl, ktoré su prepojené slabymi intermolekulovymi
C—H---O vodikovymi vézbami.

Oxazolinovy kruh sa signifikantne odchyl'uje od roviny
(deformécia na vizbe C2—C3) a ma *T3(“*T¢,) konformaciu,
mierne posunuti k *E (“E) konformécii. Predpoklada sa a aj
na zéklade DFT vypoctov na B3LYP/6-31G** urovni, ze 4,4-
-dimetyl substitucia je zodpovednd za neplanaritu kruhu
astym suvisiacu nizku reaktivitu zlu¢eniny I v katidonovej
polymerizacii.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA, SAV ¢. 2/6178/
26 a 2/6117/26.
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3L-19
Doc. Dr. Ing. KAREL BLAHA, CSc., 1926—1987

JAROSLAV VICAR

Ustav 1ékaiské chemie a biochemie, Lékarska fakulta, Univer-
zita Palackého, 77515 Olomouc
Jarvic@tunw.upol.cz

Karel Blaha, jeden znejvyznamnéjSich povalecnych
¢eskych chemikil se narodil v roce 1926 ve Vejvanove v okre-
se Rokycany. Po maturit¢ na gymnasiu v Plzni studoval na
Vysokém udeni chemicko-technologického inZenyrstvi
v Praze, které absolvoval vroce 1949; o rok pozdgji ziskal
doktorat technickych véd. Deset let plisobil v Laboratofi hete-
rocyklickych sloutenin VSCHT vedené Rudolfem Lukesem,
kde se zabyval hlavn¢ chemii alkaloidd. V roce 1960 se jeho
pozice na vysoké Skole z politickych dtivodt stala netinosnou
a Karel Blaha presel spolu s nékolika dalsimi v podobné situa-
ci do Ustavu organické chemie a biochemie CSAV. Tam pi-
sobil ve skupiné chemie peptidii vedené jednim z vyznam-
nych svétovych predstaviteltl tohoto oboru Josefem Rudinge-
rem. Karel Blaha pfinasi do skupiny zaméfené na syntézu
hluboké znalosti fyzikdlnich metod, které tehdy prochazely
svym zlatym obdobim. Rozhodujicim zpisobem u nas piispél
k zavedeni a rozsifeni chiroptickych metod, coz souviselo
s jeho hlubokym zajmem o stereochemii. Béhem pobytu na
Polytechnic Institute of Brooklyn, USA, se pod vedenim Mur-
ray Goodmana zabyva metodami studia konformace peptidi
a bilkovin. V roce 1972 dokoncuje a odevzdava doktorskou
disertaci, dal§i fizeni je vSak zastaveno. V roce 1982 se
v Praze konal pod jeho ptedsednictvim 12. sjezd Evropské
peptidové spolecnosti. Tato perfektné zorganizovana a uspés-
na udalost byla prilezitosti pro svétové peptidové kapacity
vyjadfit Karlu Blahovi (jiz desaty rok nemohl cestovat do
ciziny) podporu a tUctu. Jeho postaveni se zlepSuje az bé-
hem uvolnéni osmdesatych let — v roce 1982 se stava vedou-
cim odd&leni organické chemie na UOChAB a pozdgji se mu
opét otevird moznost cestovat. Naposledy jsem s nim hovotil
na oslavé jeho Sedesatin. Byl plny nadgje a dalsich plant —
vSe se zdalo byt na dosah a jeho celozivotni neuvéfitelna pile
se mohla nyni konecné zurocit na pozicich, kam jiz dédvno
pattil. Bohuzel, osud mu vymétil uz jen jeden rok.

Karel Blaha byl jednim z védcti obdafenych schopnosti
zaujmout prednaskou a byl proto velmi zadany o proslovy na
nejruznéjsich sjezdech a konferencich. V roce 1969 se habili-
toval na Lékarské fakulté Univerzity Palackého (u svého pii-
tele profesora Frantiska Santavého) pro obor Organické che-
mie a biochemie a pravidelné¢ potom jezdil do Olomouce
prednaset. Dalsi oblasti, ve které se projevila erudice Karla
Blahy, byla jeho ¢innost redaktorska a nazvoslovna. Od roku
1957 byl redaktorem Collection of Czechoslovak Chemical
Communications, od roku 1962 §éfredaktorem az do svého
odchodu. Je nepochybné jednim z téch, kteti maji rozhodujici
zasluhu na minulém i sou¢asném renomé tohoto ¢asopisu. Od
roku 1963 pracoval jako pfedseda komise pro nomenklaturu
organické chemie Ceskoslovenské spoleénosti chemické, od
roku 1969 jako ¢len komise pro nomenklaturu organické che-
mie ITUPAC (1976-78 mistopiedseda). Ve vyctu cinnosti
nelze zapomenout jeho obétavou praci v Ceskoslovenské
spole¢nosti chemické (1978 mistopiedseda, dale $éfredaktor
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Bulletinu), jmenovité v tehdejsi Prazské pobocce a ve skupiné
organické chemie, a pfi poradani ,Liblické” konference Po-
kroky v organické a farmaceutické chemii. Je autorem nebo
spoluautorem vice nez 200 publikaci, 70 pfehlednych referati
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a 6 monografii. Karel Bldha vykonal pro ceskoslovenskou
organickou chemii opravdu hodné. Snad si mohu dovolit fici
za ostatni, ze pro nas, jeho spolupracovniky a zaky, zlstava
vzorem védce a ¢loveka, jakych neni mnoho.
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3pP-01

MOLECULARY ORDERED n-CONJUGATED
OLIGOMERS NETWORKS: SYNTHESIS Of FLUO-
RENE-OXADIAZOLE CONTAINING OLIGOMERE

ANITA ANDICSOVA, MARTIN STEFKO, and DANIEL
VEGH

Institute of organic chemistry, catalysis and petrochemy,
Slovak University of Technology, Radlinského street 9, 812 37
Bratislava, Slovakia

anitka.andics@post.sk

Fluorene containing oligomere are an important class of
electroactive and photoactive materials. This compounds are
exceptional electrooptical properties for applications in poly-
mer light emitting diodes (PLEDs)".

In this letter, a series of oligomers (I-III) consisting of
electron-rich fluorene, thiophene, furane and pyrrole unit and
electron-deficient oxadiazole unit with different unit lengths
were successfully synthesized.

Generally, the oligomers synthesis involves three proce-
dures, for example, the synthesis of the series of new fluo-
relidene heterocyclic monomers, functionalisation (-CHO,
CN, tetrazol..) and transformation of tetrazoles to oxadiazole
unit by Huisgen reaction’.

X =$,0,N(CH;)

The synthesis, spectral measurements of this compounds (I,
I1, IIT) are presented.

This work was financially supported by grants from the Min-
istry of Education of the Slovak Republic No. 1/1379/04 and
the Science and Technology Assistance Agency (No. APVT-
20- 007304).
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3P-02

THE COMPARISON OF PHOTOCATALYTIC
ACTIVITY OF TiO, AND Fe(III) SALT DURING
SULFA-DRUGS PHOTODEGRADATION

WOJCIECH BARAN

Department of General and Analytical Chemistry, Medical
University of Silesia, 41-200 Sosnowiec, Jagiellonska 4,
Poland

bw.xxl@poczta.fm

Sulfonamides (sulfa-drugs) belong to hazardous for
environment substances'” and are resistant to biodegrada-
tion**. The degradation of sulfonamides in the environment is
possibility of photocatalytic advanced oxidation methods®.

The aim of the study was assessment of photochemical
activity of selected catalysts in photocatalytic degradation of
sulfanilamide process.

The investigated processes of sulfonamide photodegrada-
tion were conducted in aqueous solutions in the presence of
selected catalysts (TiO,, TiO,/FeCls, FeCl;, Fe(NOs);, Fe,
(SO4); and FeSOy) during illumination (0—60 min) with UV
radiation (Apnx 366 nm). The used concentration of all cata-
lysts experimental was determined as optimal. In the samples
investigated concentrations of sulfanilamide (HPLC-UV
method) were determined. The activity of photocatalysts in-
vestigated was evaluated on the base photodegradation rate of
sulfanilamide.

It was shown, that in the case of all photocatalysts ap-
plied, the sulfanilamide undergo the photodegradation, how-
ever in the presence of FeSO,4 process investigated is very
slow. Practically, in this case Fe(II) ion do not have the photo-
catalytics properties.

The photocatalytic activity characteristic of substances
investigated can be illustrated by series:

FGC13 = FC(NO3)3 > TlOz/FGCl} > TlOz > Fez(SO4)3 >>> FGSO4

On the base of results obtained FeCl; was fund as the
best catalyst of photodegradation sulfonamides.
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THE CHEMICAL MECHANISM OF SULFA-DRUGS
PHOTOCATALYTIC DEGRADATION WITH TiO,/UV
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Department of General and Analytical Chemistry, Silesian
Medical University of Silesia, 41-200 Sosnowiec, Jagiellon-
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Sulfonamides (used in human and veterinary medicine)
undergo photocatalytic degradation'. The photocatalytic deg-
radation of organic compounds, ipso facto sulfonamides, may
proceed with HO« radicals generated in the presence of TiO,
or Fe(OH)?" in water solutions during UV exposure®”

TiO, or Fe(OH)** | UV

7

H20 HO-

The aim of the study was to identify intermediate prod-
ucts of the photocatalytic degradation of five sulfa-drugs
(sulfanilamide, sulfacetamide, sulfamethoxazole, sulfadiazine
and sulfathiazole).

The investigated processes of sulfonamides photodegra-
dation were conducted in aqueous solutions in the presence of
selected catalysts (FeCls, TiO, or TiO,/FeCl;) during illumi-
nation with UV radiation (Ap.x 366 nm). The intermediate
products were detected using HPLC-MS method. The change
of concentration of intermediate products during illumination
was determined using HPLC-UV method.
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Fig. 1. The photodegradation pathway

The change of concentration of intermediate products
during illumination = was determined using HPLC-UV
method.

It was shown, that in the case of all used photocatalysts
the investigated degradation process proceed in the same way
(the same intermediate products were generated). Besides, in
the case of all examined sulfonamides — sulfanilamide as
intermediate product was generated. In the study sulfanilic
acid, benzenosulfonic acid, p-hydrazino-benzenosulfonic acid
(?), acetic acid and oxalic acid were detected.

The proposed pathway of investigated process
sented in fig. 1.

is pre-
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3P-04

N-BENZYLTHIOSALICYLAMIDY, NOVA SKUPINA
VYSOCE UCINNYCH ANTIMYKOBAKTERIALNICH
LATEK

RAFAEL DpLEiAL“, KAREL WAISS,ER”, LENKA
KUBICOVA® a JARMILA KAUSTOVA"

“ Katedra anorganické a organické chemie, Farmaceutickd
fakulta v Hradci Kralové, Univerzita Karlova v Praze, Hey-
rovského 1203, 500 05Hradec Kraloveé, b Zdravotni tstav se
sidlem v Ostrave, Partyzanké namésti 7, 702 00 Ostrava
dolezalr@faf.cuni.cz , jarmila.kaustova@zuova.cz

Thiobenzamidy patfi mezi potencialni antituberkulotika.
V sedmdesatych letech byly zkoumany na mnohych pracovis-
tich ve svété, napt. v pfednim némeckém ustavu pro vyzkum
tuberkul6zy v Borstelu, Pasteurové tistavu ve Francii, na uni-
verzité v Katanii a také na nasi fakulté.

Dalsi moznosti zvySeni antimykobakteridlni aktivity
latek piinaseji modifikace struktury molekuly. Velké zvySeni
aktivity bylo dosazeno substituci dusiku arylem (tj. pfechod
k benzanilidim). Velké zvySeni aktivity pfinesla substituce
v poloze 2 hydroxylem, tj. pfechod k salicylanilidim a k thio-
salicylanilidaim. Cilem této prace byl vyzkum N-benzyl-
thiosallicylamidi. Syntetické postupy byly vypracovany na
nasem pracovisti. Volby substituentd byly provedeny podle
metody vypracované Toplissem. Latky byly hodnoceny na M.
tuberculosis, M. avium a dva kmeny M. kansasii.

Vysledek byl velmi slibny, latky aktivitou i Sirokym
spektrem ucinku i proti dal§im kmentim mykobakterii preko-
navaly soudoba IéCiva.

Prace byla podporovina vyzkumnym zamérem MSMT CR —
MSM0021620822.

3P-05
PRIPRAVA A STUDIUM Sz}MOSKLADNYQH
VLASTNOSTi PORFYRINU SE STEROIDNI
A CUKERNOU meso-SUBSTITUCH

PAVEL DRASAR™’, TOMAS TRNKA®, PETR STEPA-
NEK™”, DONATO MONTI?, GIOVANNA MANCINI®
a KAREL ZELENKA®

“ UCHPL, VSCHT, 166 28 Praha 6, UOCHB AV CR, 100 10
Praha 6,  PFF UK, 128 40 Praha 2, 4 DSTC, Univ. Roma
“Tor Vergata”, I-00133 Rome, ‘IMR-CNR, c¢/o Dip. Chim.,
Univ. Roma “La Sapienza”, I-00185 Rome
Pavel.Drasar@vscht.cz

Piispévek predklada syntézu a studium porfyrinovych
receptort (typ I-IV) meso-substituovanych steroidy a cukry,
zalozené na zkuenosti s podobnymi molekulami'. Vysledky,
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které mame zatim k dispozici, podporuji piivodni piedpoklad,
ze uvedené typy sloucenin v roztocich podléhaji samoskladbé
do organizovanych struktur. Cilem studia je nalézt moznosti
vyuzit takovych agregaci k ovlivnéni membran, molekulové-
ho rozpoznani a diskriminace, jez by vedly ke konstrukci
sensort’ ™. Uvedené typické struktury (J-IV) ukazuji moznost
ovladani polarity, mnozstvi a orientace donorti a akceptori
vodikovych vazeb a celkové polarity substituci porfyrinu
v meso-polohdch ¢i rznym stupném chranéni hydroxyli na
cukekrych slozkach.

Autori dékuji za podporu MSMT;: projekty MSM 1131 00001,
MSM 6046137305, 1P040OCD31.001, COST D-31 a GA CR;
projekt 203/06/0006.
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STUDIUM ZAVISLOSTI REAKCNICH PODMINEK
PRI ANOMALNI REAKCI FORMAZYLGLYOXYLO-
VYCH KYSELIN S AROMATICKYMI DIAMINY

IVETA FRYSOVA a JAN SLOUKA

Katedra organické chemie, Univerzita Palackého,
T7. Svobody 8, 771 46 Olomouc
frysova@orgchem.upol.cz

Jiz dfive se ndm podaftilo objasnit anomalni pribeh reak-
ce formazylglyoxylovych kyselin s o-fenylendiaminem za
vzniku substituovanych benzimidazol'. Pro studium zavis-
losti reakénich podminek pii této reakci jsme se rozhodli vyu-
zit nasledujicich diamind — 4,5—dirnethyl-1,2-diamin0benzen2,
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2,3—diamin0naftalen3 , 1,2,4,5-tetraaminobenzen, 2,3-diamino-
pyridin, 3,4-diaminopyridin, 4,5-diaminopyrimidin®.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSM6198959216.
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SYNTEZY VICEJADERNYCH NH KYSELIN
A RESENI{ JEJICH STRUKTURY

IVETA FRYSOVA, ANTONIN LYCKA a JAN
SLOUKA

Katedra organické chemie, Univerzita Palackého,

T7. Svobody 8, 771 46 Olomouc, Vyzkumny ustav organickych
syntéz, 532 18 Pardubice-Rybitvi

frvsova@orgchem.upol.cz

Soucasny vyzkum v oblasti organické chemie je z velké
Casti zaméfen na syntézu latek s potencidlni biologickou akti-
vitou. Diiraz je kladen pfedevSim na ucinnost kancerostatic-
kou, neméné pak na ucinnost virostatickou ¢i bakteriostatic-
kou. V pozadi nezistavaji ani snahy o nalezeni u¢innych pre-
paratd pfi nemocech kardiovaskularniho systému, nervové
soustavy nebo poruchach metabolismu.

Mezi slouceniny interkalujici se do dvojité Sroubovice
DNA patifi pfedev§im kondenzované aromatické systémy
isocyklické a heterocyklické. Bylo zjisténo, ze ptirodni chino-
xalinové slouceniny, jako je echinomycin a triostiny, jsou
v tomto ohledu zvlasté zajimavé, ponévadz pusobi jako bis-
interkalatory.

Z tohoto duvodu byl jeden ze smérii vyzkumu na olo-
mouckém pracovisti zaméten i na derivaty chinoxalinu, avSak
s ohledem na vyzkum heterocyklickych N-H kyselin dispono-
vanych kinterakcim s vazebnymi centry prostfednictvim
intermolekularnich vodikovych vazeb, byly vybrany derivaty
chinoxalinu s kyselou skupinou N-H. Pozornost byla pak
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zaméfena na slouceniny, které obsahuji dve tyto skupiny N-H,
a to bud vneménné, predem stanovené vzdalenosti nebo
v proménnych vzdalenostech danych konformaci molekuly.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSM6198959216.
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PREPARATION AND ANTIMYCOBACTERIAL
ACTIVITY OF HYDRAZONOFORMAMIDE
DERIVATIVES OF ISONIAZIDE

ALES IMRAMOVSKY*, JARMILA VINSOVA',
and JOSEF JAMPILEK"

“ Department of Inorganic and Organic Chemistry, Faculty of
Pharmacy in Hradec Kralové, Charles University in Prague,
Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Krdlove, b Zentiva a.s., U
kabelovny 130, 102 37 Prague 10

imramovsky@faf.cuni.cz

Tuberculosis, the world’s leading infectious disease,
caused by Mycobacterium tuberculosis represents major
global health problem. Thus, research efforts are required to
develop new compounds as potential antituberculotic agents'™.
Primary screening of all compounds was evaluated against M.
tuberculosis Hy;Rv in BACTEC 12B medium using the BAC-
TEC 460 radiometric system®. This paper is the result of our
interest in hydrazonoformamide derivatives of isoniazide and
deals with synthesis and antituberculotic activity of the com-
pounds based on references™®.

0]

R =H, alkyles, substituted phenylalkyles,
heterocycles, substituted heterocycles

Modification of the hydrazonoformamide part of the
molecule resulted in increasing biological activity. The lipo-
philicity (log K) of the compounds was determined by means
of RP-HPLC. The purity was checked by HPLC as well. In
the present study the structure-activity relationships of the
studied compounds are discussed.

This study was supported by IGA the Ministry of Health of the
Czech Republic No. 14/8238-3, GAUK 285/2006/B-CH/FaF
and MSM 0021620822. Antimycobacterial data were pro-
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vided by the Tuberculosis Antimicrobial Acquisition and Co-
ordinating Facility (TAACF) through a research and develop-
ment contract with the U.S. National Institute of Allergy and
Infectious Diseases.
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Tuberculosis (TB), caused especially by Mycobacterium
tuberculosis, is one of the most devastating diseases primarily
due to several decades of neglect, and presents a global health
threat of escalating proportions. TB remains a deadly disease
and continues to claim approximately 2 million lives annu-
ally. TB is the second leading infectious cause of mortality
today only after HIV/AIDS (ref.").

Isoniazide (INH) is a frontline tuberculosis-specific-drug
that is used in combination with other drugs. Modification of
its molecule is still up to date. Some new hydrazonoforma-
mide derivatives of isoniazide were prepared™”. As hydropho-
bicity is one of the most important physical properties of bio-
logically active compounds (the drugs cross biological barri-
ers most frequently through passive transport, which strongly
depends on their lipophilicity), the series of new isoniazide
derivatives was analyzed using the reversed phase high per-
formance liquid chromatography (RP-HPLC) method for the
lipophilicity measurement. The procedure was performed
under isocratic conditions with methanol as an organic modi-
fier in the mobile phase using end-capped non-polar C18
stationary RP column.

In the present study the correlation between RP-HPLC
retention parameter log K (the logarithm of capacity factor K)
and log P data calculated in various ways is discussed as well
as the relationships between the lipophilicity and the chemical
structure of the studied compounds.
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This study was supported by IGA the Ministry of Health of the
Czech Republic No. 14/8238-3, GAUK 285/2006/B-CH/FaF
and MSM 0021620822.
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DISTRIBUCE PRQDUKTfJ NITRACE KETONU
SUBSTITUOVANYCH 1-ADAMANTYLEM
A FENYLEM

ROBERT VICHA", VERONIKA JEZKOVA a IVO
KURITKA

Ustav chemie, Fakulta technologicka, Univerzita Tomdse Bati
ve Zliné, Nameésti TG.M. 275, 760 01 Zlin
rvicha@ft.utb.cz

Cilem zde prezentované prace bylo pfipravit mononitro-
vané ketony 1-adamantyl(fenyl)keton (I), 1-adamantyl
(benzyl)keton (2), 1-adamantylmethyl(fenyl)keton (3) a 1-
-adamantylmethyl(benzyl)keton (4) jakozto intermedidty pfi
syntéze amini uréenych pro cilenou modifikaci biologicky
aktivnich latek. Vzhledem k pozadované konstituci finalnich
aminti bylo zadouci pfipravit meta- a para- mononitrované
derivaty vychozich ketonl. Struktura nitrovanych ketont
méla na pomér zastoupeni jednotlivych isomerl podstatné
vétsi vliv nez zména reakénich podminek ¢i nitraniho ¢inidla
pro kazdy z nich. Keton I poskytl pfi nitraci smési HNOs/kat.
mnozstvi H,SO4 (podminky A) smés o-/m-/p- = 29/37/34 %,
pficemz velmi podobné vysledky byly dosazeny nitraci ace-
tylnitritem v acetanhydridu (podminky B). Pouze nitrace
HNO; v konc. H,SO4 (podminky C) vedla ke zvySeni zastou-
peni m- isomeru na tkor p- isomeru (14/56/30 %). Keton 2
poskytl za podminek B jako hlavni produkt o¢ekavany
m-isomer, ale rovnéz velmi vysoky podil o- isomeru (30/65/5 %).
Za ostatnich podminek v ptitomnosti H,SO,4 dochazelo velmi
rychle k oxidaci vychozi latky. Hlavnim produktem pfi nitraci
ketont 3 a 4 byl o- isomer v relativnim zastoupeni 80-99 %,
a to v pfipadé metody A, B i C. Zjisténé zastoupeni jednotli-
vych isomerti v produktech provadénych nitraci nelze jedno-
duse vysvétlit na zékladé distribuce elektronové hustoty na
benzenovém jadie vychozich ketont. Zejména relativné vyso-
ky obsah o- a p- isomert v produktech nitraci ketond 7 a 2
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neodpovida vypocitanym parcidlnim nabojim v téchto polo-
hach. Diskuse moznych mechanismi vysvétlujicich uvedené
skuteénosti je soucasti prezentace.

Tato prdce vznikla za podpory Grantové agentury Ceské re-
publiky (projekt ¢. 203/06/P362) a Ministerstva Skolstvi mla-
deze a telovychovy (projekt ¢. MSM7088352101).
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Pd(II)/CuCl, -KATALYZQVANE CYKLIZACIE
AMINOHEXENITOLOVE

PETER KUBIZNA a PETER SZOLCSANYI

Ustav organickej chémie, katalyzy a petrochémie, Slovenskd
Technicka Univerzita, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slo-
venskd republika

peter.kubizna@stuba.sk

Pd(II)/CuCl,-katalyzovana bicyklizacia N-ochranenych
aminohexenitolov predstavuje novu a efektivnu syntetick(l
metodiku pripravu 6-oxa-2-aza-bicyklo[3.2.1]oktanov'.

WW )/ 2
Nz

CH

Ciel'om projektu je $tidium varidcie reakénych paramet-
rov — charakteru ochrannej skupiny na dusiku (Bn, Boc, Cbz),
typu rozpustadla (AcOH, THF, DMF, toluén, DCM) a kataly-
tického systému — na selektivitu za tcelom optimalizacie
predmetnej transformacie. Budu sa diskutovat’ mozné alterna-
tivy predpokladaného mechanizmu reakcie, ako aj potencialne
aplikacie piperidinovych skeletov ako stavebnych blokov
v totalnej syntéze prirodnych latok a ich analogov.

45-74%

Vyskum bol financovany Agentirou pre podporu vedy a tech-
niky (Grant No. APVT-20-000904).
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PREPARATION AND PROPERTIES
OF 2,4,6-TRIS[(BENZ)AZOL-1-YL]-1,3,5-TRIAZINES
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28006 Madrid, Spain, 4 Instituto de Quimica Médica, CSIC,
Juan de la Cierva 3, E-28006, Madrid, Spain,
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quimica, Universidad de Castilla-La Mancha, Faculdad de
Quimicas, Avda. Camilo J. Cela, E-13071 Ciudad Real, Spain
viktor.milata@stuba.sk

Method of preparation of new class of multidentate li-
gands, symmetrically trisubstituted 1,3,5-triazines with (benz)
azoles (being good leaving group) has been developed using
2,4,6-trichloro-1,3,5-triazine (cyanuric chloride) and (benz)
azole anion generated in situ according to ANRORC mecha-
nism'?. Tt has been found that these compounds exists in chlo-
roform solutions like one type of propelane structure, but in
DMSO the same compound displays more signals due to turn-
over of the (benz)azole nucleus — atropoiso-merism. In
trifluoroacetic acid is shown only a mixture of hydrolyzed
(benz)azole and 2.,4,6-trihydroxy-1,3,5-triazine because the
first one are stable, good leaving group.

We will present spectral data such as 'H, *C, "N NMR
of title compounds, their physico-chemical and antifungal
data (imidazolyl derivative is known to be an interesting anti-
fungal and antitumor agent’).Two X-ray structures were re-
corded.

Due to strong complexating power these compounds
were used for preparing complexes with palladium®’. Very
promissing in this field is benzimidazol-2-one derivative.

This work was supported by Science and Technology Assis-
tance Agency under contract No. APVT-20-007304 and Sci-
ence Grant Agency 1/2448/05.
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3P-13
VLASTNOSTI FILMf] PRIPRAVENYCH )
Z HYDROLYSATU SKROBU AMARANTOVE MOUKY

PAVEL MOKREJS, DAGMAR JANACOVA, KAREL
KOLOMAZNIK, MILAN MLADEK a FERDINAND
LANGMAIER

Ustav inzenyrstvi polymerii, Fakulta technologickd, Univerzi-
ta Tomase Bati ve Zline, nam. TGM 275, 762 72 Zlin
mokrejs@ft.uth.cz

Prace se zabyva piipravou a vlastnostmi filma, které byly

zhotoveny z hydrolysatu Skrobu technické amarantové mou-
ky. Hydrolysat skrobu byl ziskdn enzymovym ztekucenim
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Skrobu amarantové mouky za nami stanovenych optimalnich
podminek: davkovani mouka:voda=1:20, davka enzy-
mi=51t" mouky (enzymy BAN 480 L:AMG 300
L:CELLUCLAST 1,51 FG v poméru 4 : 3 : 2) a 4 h dob¢ hyd-
rolyzy.

Filmy byly pfipraveny zroztoku o koncentraci
2,5 g/ 25 ml litim za studena na silikonové desky o rozme-
rech 70 x 122 mm. Bylo pfipraveno nékolik filmid s/bez pfi-
davku zmékcovadla. Zmékcovadlo (glycerin) bylo pfidavano
na susinu v mnozstvi 1-5-10-20—40 %. Filmy byly vytvofeny
odparenim vodné faze za pokojové teploty. Pro zkousky roz-
pustnosti byly pfipraveny vzorky o velikosti 1,5 x 1,5 cm.
Nasledné byly kondicionovany v exsikatoru nad vysuSenym
silikagelem 48 h. Poté byly filmy podrobeny zkouskam roz-
pustnosti ve vod¢ za definovanych podminek — inkubace pfi
25 °C, 24 h, ob&asné zamichani. Nerozpusténa ¢ast filmi byla
po vyjmuti a po vysuSeni pii 103 °C stanovena gravimetricky
a bylo vypocitdno % rozpusténého filmu. Dals§i ¢ast filma
byla podrobena termické analyze na diferencialnim skeningo-
vém kalorimetru (DSC 2010, TA Instruments, USA). Analyza
byla provedena v otevienych hlinikovych miskach za ochranné
dusikové atmosféry pii pritoku 150 ml min™" v teplotnim inter-
valu 20 az 350 °C s teplotnim gradientem d7/dz = 10 °C min™".
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Obr. 1. Modelovy priabéh DSC filmu bez pfidavku glycerinu

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102.
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BISPYRIDINIOVYCH SLOUCENIN S XYLENOVYM
SPOJOVACIM RETEZCEM A JEJICH SCHOPNOST
IN VITRO REAKTIVOVAT ORGANOFOSFATY
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logie, Fakulta vojenského zdravotnictvi Univerzity obrany,
Tiebesska 1575, 500 01 Hradec Krdlové, ¢ Ustav technologie
potravin, Mendelova zemédélska a lesnicka univerzita v Brne,
Zemédeélska 1, 613 00 Brno

musilekk@faf.cuni.cz

Pesticidy (napf. parathion, chlorpyrifos, diazinon) stejné
jako nervové paralytické latky (napf. soman, sarin, tabun,
VX) patii do skupiny organofosfatii'. Tyto latky ireverzibilng
inhibuji enzym acetylcholinesterasu (AChE). Jejich ucinek je
zalozen na fosforylaci aktivniho mista enzymu, kde se kova-
lentn& vazi na serinovy hydroxyl®. Reaktivatory AChE $t&pi
vazbu enzym-inhibitor a slouzi jako antidota pii otravach
organofosfaty. Jejich G¢inek je specificky pro jednotlivou
strukturu inhibitoru a zadna dosud znama latka neni schopna
efektivné reaktivovat strukturné siroké spektrum organofosfo-
rovych inhibitord’.

Byly piipraveny nové asymetrické bispyridiniové reakti-
vatory AChE s xylenovym spojovacim fetézcem modifikaci
znamych syntetickych postupti. Jejich aktivita byla testovana
in vitro na organofosfaty inhibovanou AChE a porovnéna
s aktivitami znamych reaktivator. Z vysledka in vitro méfeni
byl vyvozen vztah mezi strukturou a aktivitou. Reaktiva¢ni
uéinnost zavisi na pfitomnosti a mnozstvi kvarternich dusik,
konstituci a délce spojovaciho fetézce a poloze a poctu hydro-
xyiminomethylovych skupin v molekule*™.

NV NI S
BAVANES
HON=HC CH=NOH
Tato prace vznikla za podpory grantu GA UK 302/2005/B-

CH/FaF a grantu Ministerstva obrany Ceské republiky
No. FVZ0000501.
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VLIV CENTRALNiHO KOVU NA SPEKTRALNI
A FOTOCHEMICKE VLASTNOSTI
AZAFTALOCYANINU

PAVEL PETRIK, PETR ZIMCIK a JIRIf SOUKUP

Farmaceuticka fakulta v Hradci Kralové, Univerzita Karlova
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Azaftalocyaniny (AzaPc) jsou skupina latek s moznosti
vyuziti ve fotodynamické terapii (photodynamic terapy,
PDT), coz je relativné nova, perspektivni metoda 1é¢by onko-
logickych i jinych onemocnéni (napf. senilni makularni dege-
nerace)'.

Cilem prace bylo ptipravit AzaPc s osmi diethylamino-
vymi skupinami na periférii a AzaPc sosmi fert-
butylsulfanylovymi skupinami na periférii. Oba periferni
substituenty snizuji agregaci. Byly pfipraveny AzaPc obou
zakladnich struktur s riiznymi centralnimi kovy (Zn, Mg, Cu,
Ni) a bezkovové AzaPc. U téchto AzaPc byly pak sledovany
zmény UV-VIS spekter, zejména bathochromni posun. Dalsi
¢ast vyzkumu byla zaméfena na testovani produkce singleto-
vého kysliku témito latkami. Latky byly testovany v roztoku
vmonomerni fomé.  Metodou rozkladu 1,3-difenyl-
isobenzofuranu (DPBF) byly spoditany kvantové vytézky
singletového kysliku (®,) pro jednotlivé AzaPc. Hodnoty @,
klesaji v potadi Zn > Mg > 2H > Cu > Ni. Jako nejlepsi byly
shledany AzaPc s Zn jako centrdlnim atomem, naopak jako
prakticky nepouzitelné byly shledany AzaPc s Cu a Ni.

NC” °N” "R \
N\qN
7 N\
N N
/ R R
R= —N —S
M= Zn, Mg, Cu, Ni, 2H

Schéma 1. Syntéza azaftalocyaninii s diethylaminovymi a fert-
butylsulfanylovymi skupinami na periférii

Tato prace vznikla za podpory
MSM0021620822.

vyzkumného zameéru
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Zistilo sa, ze krystaly racemického anti-2-hydroxy-2-
-metyl-1-tetralén oximu (schéma 1) maju v asymetrickej jed-
notke dva typy molekal — konformérov. Jeden konformér ma
exocyklicki OH skupinu v ekvatoridlnej polohe, zatial' ¢o
druhy mé tato skupinu v axiadlnej polohe. Molekuly
s ekvatoridlnou OH skupinou vytvaraju nekonecné retazce
(tvorené tym istym enantiomérom), ktoré s spajané centrosy-
metrickymi dimérmi molekul (oboch enantiomérov), v oboch
pripadoch s axialnou OH skupinou (schéma 1). Z tohto pohl'a-
du je zaujimava konformacna flexibilita prikondenzovaného
kruhu, nakolko tri atémy tohto kruhu st v sp® hybridizacii
a d’alSie obmedzenie je vyvolané konjugaciou =N-OH vézby
s aromatickym kruhom. Vypocéty pomocou B3LYP a MP2
potvrdili, ze pomerne I'ahké konformaéné zmeny medzi axial-
nou a ekvatorialnou OH st mozné a vedu cez intermediarnu
zoSikmenu konformaciu.

. rac-ANTI-OXiM

Schéma 1

Hl'adaju sa moznosti pripravy enantiomérne Cistého 2-
-hydroxy-2-metyl-1-tetralon oximu a zodpovedajuceho 2-
-hydroxy-2-metyl-1-tetralonu — potencialneho pomocného
chiralneho ¢inidla pre syntézu neprirodnych o-aminokyselin,
resp. pre deracemizéciu o-aminokyselin.'

Tato prdca vznikla za podpory grantu VEGA No. 2/3104/23
a No. 1/0217/03 a APVT-20-031904.
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BEHAVIOUR OF ENAMIDOMALONATES

AND ENAMINOMALONATES UNDER VARIOUS
REDUCTIVE CONDITIONS. A NOVEL SYNTHETIC
APPROACH TO N-ACETYL-N-ARYL--AMINO
ACIDS

TOMAS SOLCAN, PAVOL JAKUBEC, and VIKTOR
MILATA
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Slovak University of Technology, Radlinského street 9, 812 37
Bratislava, Slovakia

tomas.solcan@stuba.sk

Anilinomethylenemalonates and related derivates of
cyano- or 3-oxobutanoic (acetoacetic) acids are very fre-
quently used for synthesis of biologically active compounds
such as antibacterial 4-quinolones and their analogues'. For
these reasons is frequently used thermal or catalytical cycliza-
tion, but another type of reactions, such as oxidations or re-
ductions were no systematically studied.

A behaviour of N-substituted enaminomalonates under
various reductive conditions and several routes of their depro-
tection to amines is described. Mild conditions for alkylation
and acylation of the amino group are depicted. A new syn-
thetic approach to N-acyl-B-aminoacids using catalytic reduc-
tion has been discovered.

(0)

R’ 1. NaH, THF R’
AAN g2 2. Ac,0, DMF Ar/N\/\R2

H,, Pd,C
RT, 5 atm

(®)
Y R
Ar/N\)\Rz

We will present the results from screening of various
reduction conditions employed in reductions of conjugated
N-substituted aminomethylenemalonates.

This work was supported by Science and Technology Assis-
tence Agency under contract No. APVT-20-007304 and Sci-
ence Grant Agency 1/2448/05.
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3P-18
GLYOXYLOVE ANAL(")GY BRASININU, BRASITINU
A 1-METOXYBRASENINU B

MARIA REPOVSKA®, ANDREJ SYKORA',
MIROSLAVA ZAKOVA'®, ERIK HALZA, PETER
KUTSCHY* a JAN MOJZIS"

“ Ustav chemickych vied, Prirodovedeckd fakulta, Univerzita
P.J Safa'rika, Moyzesova 11, 041 67 Kosice, b Ustav farma-
koldgie, Lekdrska fakulta, Univerzita P. J. Saférika, Trieda
SNP 1, 040 66 Kosice

sykora@unipo.sk

Rastliny ¢el'ade krizokveté produkuji fytoalexiny obsahu-
juce indolové jadro a bocny retazec, alebo dal§i heterocyklus
s atomami dusika a siry'. V tejto praci sme Studovali syntézu
a protinadorovil aktivitu glyoxylovych analégov fytoalexinov
brasininu (1, X = S), brasitinu (2, X = O) a 1-metoxybraseninu
B (3). Zavedenie glyoxylovej skupiny namiesto CH, resp. C=0
skupiny vychéadzalo z poznatkov, Ze substituované indolylglyo-
xylamidy vykazuji protinadorovii aktivitu*. Aktivita produk-
tov 4-11 bola porovnana s prirodnymi fytoalexinmi. Najvyssiu
ucinnost’ vykazovali analégy 1-metoxybraseninu B 9—11, kym
ucinnost’ analégov brasininu 4-6 (X = S) a brasitinu 7a 8 (R =
H, OCHj;; X = O) bola nizsia.

H3CS
%sw )—SCH;
NH
o
N
H OCH3 3
SCH3 SCHs
: H SCH3
R 4-8 9-11
R = H; OCHg; 2,3,4,6-tetra-O-acetyl-B-D-glukopyranozyl
X=0,S

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA, ¢. 1/2472/05.
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3P-19

NEW SYNTHESIS AND SYNTHETIC UTILISATION
OF PENTAFLUOROBENZALDEHYDE

AND TETRAFLUOROTEREPHTALIC ALDEHYDE

DANIEL VEGH",, TOMAS SOLCAI\{“’,VKATARiNA
HRNCARIKOVA?, and JOZEF KOZISEK"

“ Institute of Organic Chemistry, Catalysis and Petrochemy,
b Institute of Physical Chemistry and Chemical Physics
Slovak University of Technology, Radlinského street 9,

812 37 Bratislava, Slovakia

daniel. vegh@stuba.sk

The utilization of perfluoroaromatics for molecular rec-
ognition has in recent years been an intensely studied topic.
The pentafluorobenzaldehyde (PFBA) and tetrafluoro-
terephtalic aldehyde (TFTA), both important starting materi-
als for the above mentioned research have so far been hardly
investigated. With the sole exception of the reduction of pen-
tafluorobenzontrile' to pentafluorobenzaldehyde (yield 64 %)
all the known methods for the synthesis of PFBA and TFTA
involve multi-step provesses with low overall yields and start-
ing from rather inaccessible raw materials.

In the course of our search for alternative cheap and ac-
cessible starting materials for the preparation of PFBA and
TFTA we were intrigued by the possible deployment of the
hexafluorobenzene for this purpose.

Nucleophilic displacement of a single fluorine atom in
hexafluorobenzene by nitromethane affords 1,2,3,4,5-penta-
fluoro-6-nitromethylbenzene; replacement of another fluorine
affords then 1,2,4,5—tetraﬂu0ro-3,6-bis—nitromethyl—benzene2
— a compound easily undergoing the Neff reaction when
treated with KOH and KMnO, with good yields. The proce-
dure represents a novel, as yet unpublished synthesis of PFBA
and TFTA.

We investigated the reactivity of fluorine substitu-
ents in PFBA and TFTA towards nucleophiles (e.g. azide
anion, 4-methylphenylthiolate anion) as well as that of car-
bonyl group in PFBA and TFTA towards amines, diamines
and 2-thenylacetonitrile. The target compounds can be used as
building blocks for novel materials with optoelectronic prop-
erties and supramolecular structure in solid state.

Structures of target compounds were proved by IR, UV,
'H NMR, “C NMR and '°F NMR spectral methods, and by
X-ray analysis>.

This work was financially supported by grants from the Min-
istry of Education of the Slovak Republic No. 1/1379/04
1/2449/05 and the Science and Technology Assistance Agency
(No. APVT-20- 007304).
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4L-01
POVRCHOVE PROJEVY HLUBOKO ULQZENEHO
LOZISKA ROPY VE STREDNiCH CECHACH

MICHAL STEJSKAL, VACLAV SUCHY, JIRI
KROUFEK a GUSTAV SEBOR

Ustav technologie ropy a petrochemie, Vysokd $kola chemi-
cko-technologicka, Technicka 5, 166 28 Praha 6
michal stejskal@vscht.cz

Letos a vuplynulych letech zaznéla na konferencich
APROCHEM! fada ptednasek vénovanych vyskytu ropnych
indicii v Cechach se zaméfenim na jejich formy, mista nalezg,
dynamiku plynnych uhlovodikovych emisi, véetné vlastnich
experimentalnich poznatkt a hypotéz o mozném ptivodu ropy.
Kvalitativné jde o ropné plyny, uhlovodikové inkluze
v horninach, ropné a asfaltické impregnace hornin vcetné
makronalezli ropy, rozsahly vyskyt oxidacné a radiacné de-
gradovanych asfalti aj. Na tzemi Cech piitom nachazime
stopy nejméné dvou ,,generaci rop, ta mladsi, velmi lehka
a nedegradovana, dodnes aktivné vertikalné migrujici, je za-
tim bez ¢asového urceni, po té star$i, rané-prvohorni, nam
zustaly zachovany napt. siln¢ oxidacné degradované asfalty
v dolomitickych vépencich Velké Chuchle, anthraxolit
v uranovych dolech a velmi pravdépodobné také rozsahla
loziska jihoceského grafitu. Prvohorni i mladsi ropa vertikalné
migrovaly na nékolika ekvidistantnich severojiznich zénach
(plzenska, prazska a hradecka) az do povrchovych hornin.
Ropné uhlovodikové indicie se vyskytuji na zhruba 30 km
Sirokych severojiznich liniich vedle jinych hlubinnych fluid,
jako jsou termalni vody, helium, neuhlovodikové zemni plyny
a vedle rudonosnych a zvlasté uranonosnych hydrotermalnich
roztokl, znichz se vyloucily kovové rudy. Tytéz vertikalni
migracni cesty vyuziva i dnes lehkd ropa vypliujici napf.
v Barrandienu dutiny zkamenélin a impregnujici i celé bloky
hornin ve vapencovych lomech u Berouna. Oblast Cech se
na specifickych severojiznich zoénach chova jako roponosné
uzemi s povrchovymi ropnymi projevy, které se stale obnovu-
ji. Zony zasahuji i do sousednich statl, kde se na nich nacha-
zeji tézena loziska ropy a zemniho plynu. Na rozdil od Mora-
vy, kde se ropa t¢zi i z hloubek kolem 4000 m, bylo uzemi
Cech v ramci vrtného uranového prizkumu probadano jen
do hloubek kolem 2000 m a i z této doby jsou publikovany
poznatky o vyskytu ropnych stop a vzacné i ropy ve vrtech.
Loziskovy zdroj vertikalni migrace ropnych uhlovodikti mize
byt tedy ulozen spiSe hloubg&ji, nelze vSak vyloudit ani dalko-
vou, horizontalni migraci uhlovodikii ze vzdalenych oblasti.
Ropa je totiz velmi lehka a prakticky neobsahuje tmavé asfal-
tické podily.

Prace byla podporena MSMT CR v ramci projektu vyzkum-
nych zameri ¢. MSM 6046137304.
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4L-02
VYUZITI KA,PALNYCH BIOPALIV PRO POHON
MOTOROVYCH VOZIDEL

GUSTAV SEBOR a JAN POSPISIL

Ustav technologie ropy a petrochemie, Vysokd $kola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6
Gustav.Sebor@vscht.cz

V Ceské republice v soudasné dob& probihd intenzivni
diskuse o vyuziti kapalnych biopaliv jako pohonnych hmot
v dopravé. Tato diskuse je vedena jak na zadkonodarné a
exekutivni urovni, tak i mezi odborniky a motoristy jako
koncovymi uzivateli.

Vyuziti biopaliv v dopravé v EU je v poslednich letech
vénovana intenzivni pozornost. Program zavadeéni biopaliv je
soucasti SirStho programu vyuziti alternativnich paliv, a to
nejenom v doprave, ale také v energetice pfi vyrobé elektrické
energie a tepla. K realizaci tohoto programu vedou staty EU
zejména tyto divody:
rostouci celkova spotieba energie véetné energie pro
dopravu,
nedostatecné zasoby ropy v zemich EU,
obava z rostouci ceny ropy,

zavislost na dovozu tohoto cenného zdroje fosilniho
uhliku, zejména ze zemi Stfedniho Vychodu, ktera by
v roce 2020 mohla dosadhnout az 70 %,

rostouci emise zejména sklenikovych plyni (GHG)
ohrozujici klimatické podminky,

zavazky na snizovani emisi sklenikovych plyni (GHG)
vyplyvajici z Kjoétského protokolu.

U sektoru dopravy se jeho zavislost na ropé v zemich EU
v soucasné dobé pohybuje na trovni 98 %. Pokud se tyka
vyuziti biopaliv v dopravé, pro tuto problematiku piijaly
Evropsky parlament a Evropska rada tzv. Akéni plan a dvé
smérnice, smérnici 2003/30/EC o podpofe vyuzivani biopaliv
a nebo jinych obnovitelnych zdroji v dopravé a smérnici
2003/96/EC tykajici se zdanéni energetickych produktd. Tyto
smérnice obsahuji regulacni a fiskalni ramec podpory
biopaliv. V akénim planu je definovana strategie pro dosazeni
planované 20% nahrady klasickych kapalnych motorovych
paliv alternativnimi palivy do roku 2020.

Smérnice 2003/30/EC uklada cElenskym zemim zajistit
minimélni podil biopaliv a jinych alternativnich pohonnych
hmot na jejich narodnich trzich a v tomto ohledu stanovi
narodni indikativni cile (priority). Jako referen¢ni hodnota pro
tyto cile byla navrZzena pro rok 2005 hodnota 2 % podilu
energetického obsahu (e.0.) automobilového benzinu
a motorové nafty spotiebovanych pro dopravni ticely v tomto
kalendainim roce a vroce 2010 by pak mélo byt dosazeno
hodnoty podilu 5,75 % (e.0.). Smérnice 2003/30/EC ale
nestanovuje, jak ma byt uvedenych cili dosazeno, tj.
nestanovuje kvoty jednotlivych typt biopaliv, zda ma byt
pouzit jejich plosny ptidavek, nebo maji byt pouZzita samotna
v uritych odvétvich, resp. ve vybranych typech vozidel.
Smérnice rovnéz uklada, aby nebylo branéno volnému
obchodovani s bioipalivy, coz umoziiuje pouzit ke splnéni
uvedenych cili ptipadné i importovanou zahrani¢ni produkci.
V piispévku jsou stru¢né shrnuty zplsoby vyroby
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kapalnych biopaliv, které lze vyuzit jako pohonné hmoty
v dopraveé, dale technické aspekty pouziti dvou zatim
nejrozsifenéjsich biopaliv, bioethanolu a bionafty, pro tyto
ucely a jsou uvedeny moznosti jejich vyuziti v dopravé
v Ceské republice.

Prace vznikla za podpory MSMT CR v ramci projektu MSM
6046137304.
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4L-03
ALTERNATIVNI PLYNNA PALIVA V DOPRAVE

MILAN POSPISIL a GUSTAV SEBOR
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Milan. Pospisil@vscht.cz

Plynnd paliva predstavuji dal$i typ alternativnich
pohonnych hmot, jejichz vyuziti v dopravé je vyznamné
podporovano  Evropskou  komisi.  Evropskd  komise
vypracovala a prfijala v r. 2001 program, tzv. Bilou knihu
Evropské dopravni politiky, pro vyuziti alternativnich
pohonnych hmot v dopravé a soucasné i navrhla ,balicek
opatieni“, jehoz realizace by méla splnéni tohoto programu
zajistit. Program piedpoklada, ze do roku 2020 by mélo byt
nahrazeno 20 % motorovych paliv vyrabénych na bazi ropné
suroviny alternativnimi palivy, biopalivy a zemnim plynem
a vodikem.

Zemni plyn, at’ jiz stlateny (CNG) ¢i zkapalnény (LPG),
by se mél podilet v stfednédobém az dlouhodobém horizontu
2% (r. 2010) resp. 10 % (r. 2020) na celkové spotiebé
motorovych paliv. Zemni plyn je zhlediska emisi
sklenikovych plynt vyhodnéjsi nez soucasna klasicka kapalna
motorova paliva a biopaliva. Nezbytnym predpokladem pro
jeho vetsi vyuziti je vSak dostate¢né Siroka nabidka vozl na
zemni plyn od vyrobcl a zejména pak vytvofeni potfebné
infrastruktury. Jednad se zejména o vystavbu dostatecného
mnozstvi ¢erpacich (plnicich) stanic. V bfeznu leto$niho roku
byla v Praze podepsana ,,Dohoda o rozsiteni zemniho plynu
jako alternativniho paliva v dopravé®, ktera ma vytvofit
podminky pro rozvoj pouziti stlaeného zemniho plynu
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v dopravé na smluvnim zéklad¢, kdy smluvnimi partnery jsou
na jedné strané stat a na stran¢ druhé RWE Transgas a osm
regionalnich plynarenskych distribu¢nich spole¢nosti. Tato
dohoda by méla garantovat vybudovani 100 plnicich stanic na
CNG v CR do r. 2020 a finanéni podporu plynofikace
autobustt MHD.

Vyuziti vodiku jako alternativni pohonné hmoty
v dopravé se ve vét§si mife ocekava az v dlouhodobém
horizontu, kdy by mél jeho podil na celkové spotiebé
pohonnych hmot dosadhnout 2 % (r. 2015) resp. 5 % (r. 2020).
Velké ropné spolenosti produkujici klasicka kapalna
motorova paliva i vyrobci motorovych vozidel jsou
presvédceni, ze vodik je palivem budoucnosti. Pro masové
vyuziti vodiku v dopravé je ovSem tfeba mit k dispozici jeho
dostateény a relativné levny zdroj a vybudovat potfebnou
infrastrukturu pro jeho distribuci. Je téeba fici, ze vodik neni
primarnim zdrojem energie, ale jejim nosi¢em pro pohon
motorovych vozidel. Pro pohon motorovych vozidel 1ze vodik
vyuzit dvéma zakladnimi zpisoby:
— jako palivo ve spalovacich zazehovych motorech a to bud’
samotny, nebo v kombinaci s dal§im palivem (methan,
benzin),

jako surovinu pro elektrochemickou oxidaci v palivovych
¢lancich generujicich elektrickou energii pouzitou pro
pohon motorového vozidla.

Vodik je nej¢istsim palivem, pifi jeho spalovani vznika
jako vedlejsi produkt pouze voda. Z tohoto divodu je
vyhodné jej pouzit pfimo jako pohonnou hmotu pro motorova
vozidla. Za perspektivni se vSak povazuje predev§im jeho
vyuziti v palivovych ¢lancich s ohledem na skute¢nost, ze pfi
generovani energie vykazuji podstatné vétsi energetickou
ucinnost nez motory s vnitinim spalovanim. Predpoklada se,
ze palivové ¢lanky by se mohly stat dominujicim zptisobem
pohonu motorovych vozidel v pribéhu pristich 20 az 30 let.

Bioplyn a bioplynové systémy predstavuji energetické
zdroje s pozitivnimi pfinosy pro ochranu zivotniho prostiedi.
Bioplynové systémy ve vSech moznych uspofadanich pracuji
jako plné obnovitelné energetické zdroje transformujici
a vyuzivajici solarni energii. Zakladni podminkou nutnou pro
moznost vyuziti bioplynu k pohonu motorovych vozidel je
dokonalé odstranéni vSech nezadoucich slozek a pfimési tak,
aby bioplyn kvalitou odpovidal kvalit¢ zemniho plynu
v distribuéni siti. Pouziti surového ¢i ¢astecné vycisténého
bioplynu je mozné pouze ve specialné sefizenych spalovacich
motorech kogeneracnich jednotek za cenu rapidniho zkraceni
zivotnosti motoru v disledku silného korozivniho pusobeni
spalin na kovové ¢asti motoru. Je v8ak tfeba poznamenat, ze
veskeré mnozstvi v soucastnosti vyrabéného bioplynu se
spotfebovava pro energetické ucely a nejsou k dispozici volné
kapacity pro vyrobu bioplynu s cilem jeho pouziti k pohonu
vozidel. V soucasnosti navic neni v CR k dispozici funkéni
zafizeni pro Cisténi bioplynu na kvalitu zemniho plynu
potiebnou v ptipadé pouziti bioplynu jako alternativniho
paliva pro dopravu.

Smés zkapalnénych uhlovodikovych plyni (LPG) je jako
pohonna hmota v dopravé jiz n¢kolik desitek let. Je relativné
levny a jeho ekologické piednosti oproti klasickym kapalnym
paliviim jsou jeho nespornou vyhodou. Lze jej ziskat ze dvou
zdrojt, a to ze zemniho plynu a z ropnych. Potencial ropného
LPG je limitovan svétovymi zasobami ropy. Naopak
ocekavané zvyseni tézby zemniho plynu a jeho lepsi
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zpracovani by mélo zvysit dostupnost LPG z tohoto zdroje.
To by mélo vést i k naslednému mirnému zvyseni jeho vyuziti
jako pohonné hmoty v doprave.

V piispévku jsou diskutovany moznosti vyuziti plynnych
paliv v dopravé v CR z pohledu potiebnych zdrojt,
infrastruktury, vozového parku, dopadii na zivotni prostiedi,
ekonomickych a legislativnich aspektt.

Prace vznikla za podpory MSMT CR v ramci projektu MSM
6046137304.
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4L-04
NOVA GENERACE MOTOROVYCH OLEJU

JAROSLAV CERNY
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ko-technologicka, Technickad 5, 166 28 Praha 6
Jjaroslav.cerny@vscht.cz

Pfednaska podava kratky piehled o situaci na trhu moto-
rovych oleji a vysvétluje potiebu nové generace motorovych
oleji, kterd je spojena s nastupem emisnich limiti Euro IV.
Dodrzovani téchto limiti je povinné od roku 2007. Limity
Euro IV jsou mnohem pfisnéjsi, pfiblizné na polovicnich
hodnotach, nez predchazejici Euro III ve vSech kategoriich
regulovanych emisi. Ptisngjsi limity Euro IV by mély ptispét
predevsim ke snizeni emitovaného mnozstvi pevnych Eastic
(sazi) a oxidd dusiku. U&inngj§i zachyt emisnich slozek lze
provadét diky pouziti novych typt katalyzatort a zdchytovych
zatizeni: napf. SCR katalyzator, EGR ventil, zafizeni na za-
chyt ¢astic (DPF, CRC).

Uprava  vyfukovych plyni novymi katalyzitory
a zachytovymi filtry vyzaduje také pouziti nové generace
motorovych oleji. Uginnost filtréi je velmi citliva k ur&itym
prvkam (sira, fosfor), které jsou obsazeny v motorovém oleji,
a k mnozstvi popela ze spaleného paliva a oleje.

Pro spravnou funkci vyfukovych zatizeni a pro zachova-
ni jejich efektivity a zivotnosti je proto nutné pouzivat moto-
rové oleje, v nichz je obsah téchto kritickych prvki podstatné
snizen. Maximalni limit obsahu kritickych prvki je také obsa-
zen ve vSech specifikacich pro nové generace oleji (API,
ACEA, JASO a klasifikace vyrobcti motort). Oleje spliiujici
tyto nové specifikace se Casto také oznaluji jako tzv. ,low
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SAPS* oleje. Od r. 2005 jsou napft. plnény do vSech novych
automobiltt Skoda Octavia a dal$ich vozii koncernu VW.

Snizeni koncentrace kritickych prvkt vede ke snizovani
urovné koncentrace aditiv a neslucuje se tak s dneSnimi vetsi-
mi naroky na motorovy olej. Jedna se predev§im o nutnost
snizit obsah detergentli (obsahuji kovy a tedy tvoii popel).
Detergenty maji za kol udrzet motor v Cistoté a jsou nositeli
alkalické (neutralizacni) rezervy oleji. Diky tomuto trendu se
alkalita motorovych oleji (TBN) snizila za posledni roky z 10
az 12 mg KOH/g az na 6 mg KOH/g u low SAPS oleji. Dalsi-
mi prvky, kterych se dotknou zmény formulace oleju, jsou
mazivostni pfisady a vysokoteplotni antioxidanty (dialkyl-
dithiofosfaty zinku). Vhodné nahrady zatim vétSinou nejsou
k dispozici, pti vyvoji novych formulaci oleji se spoléha na
vhodnou skladbu aditiv a jejich synergické ptisobeni.

Bude pravdépodobné nutné zvazit dalsi vyvoj v oblasti
vyménnych intervald motorovych olejii. V soucasné dob¢ se
napf. nedoporucuje pouzivani novych low SAPS oleju tam,
kde to neni vyslovné natizeno. Jejich pouziti by tedy mélo byt
omezeno pouze na piipady, kde je dieselovy motor vybaven
filtrem pevnych ¢astic. Pokud vyrobce motoru nabizi volbu
mezi low SAPS a béznym olejem, je z hlediska zivotnosti
motoru zadouci pouziti béznych motorovych olejt.

Tato prdce vznikla za podpory projektu Ministerstva dopravy
¢. 1F44G/038/150.

4L-05
PERSPEKTIVA'VYUZITI' BITUMENOVY(;H PiSKU
A KEROGENNICH HORNIN PRI VYROBE
POHONNYCH HMOT

JOSEF BLAZEK

Ustav technologie ropy a petrochemie, Vysokd skola chemic-
ko-technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6
Josef.Blazek@vscht.cz

Zasoby extra t¢zké ropy v zemské kutfe se odhaduji na
330 Gt (z toho ve Venezuele 324 Gt)', zdsoby bitumenu
v bitumenovych piscich na 412 Gt (vKanadé 261 Gt)'
amnozstvi syntetické ropy teoreticky ziskatelné rozkladem
organickych latek obsaZenych v kerogennich hornindch na
488 Gt (v USA 380 Gt)'. Tyto zasoby, které vyrazné pievysu-
ji ovéiené t&zitelné zasoby ropy (144 Gt)*, maji velky strate-
gicky vyznam zejména pro prumysloveé vyspélé staty dovaze-
jici ropu, protoze jejich hlavni ¢ast se nachdzi mimo oblast
Stfedniho Vychodu.

Tézba a prepracovani extra tézké ropy a bitumenu na
syntetickou ropu jsou investi¢né i provozné nakladné a spotie-
buje se na n¢ velké mnozstvi energie. Vzhledem k soucasnym
cenam ropy je zajiSténa dostate¢nd navratnost prostiedki
investovanych do t€Zzby a zpracovani extra t€zké ropy a bitu-
menu, proto se predpoklada’ nariist t&Zby z cca 80 Mt v roce
2003 na vice nez 200 Mt v roce 2013.

Vyroba syntetické ropy z kerogennich hornin je jesté
nakladnéjsi nez jeji vyroba z bitumenovych piski. Kerogenni
horniny se proto v soucasné dob¢ vyuzivaji jen v mnozstvi
cca 18 Mt/rok, zejména k vyrobé syntetické ropy (cca 10 Mt,
z toho vyrobeno cca 0,6 Mt syntetické ropy), elektrické ener-
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gie a tepla (cca 8 Mt) a v malém mnozstvi také k vyrobé ce-
mentu a jinych stavebnich hmot'. Zpracovani kerogennich
hornin je ale vétSinou nerentabilni nebo nespliiuje ekologické
standardy vyspélych statt. Az se celkové naklady na vyrobu
syntetické ropy z kerogennich hornin dostanou dlouhodobé
pod troven ceny konvenéni ropy, najde tato synteticka ropa
uplatnéni na trhu. Vzhledem k ndkladiim potfebnym k vyrobé
syntetické ropy z kerogennich hornin a k ohromnému zatizeni
zivotniho prostiedi, ke kterému dojde ve spojitosti s touto
vyrobou, nebude pravdépodobné vyroba této ropy nikdy tak
velka, aby byla schopna nahradit velkou ¢ast souc¢asné spotie-
bovavaného mnozstvi ropy.

Prace vznikla za podpory MSMT CR v ramci projektu MSM
6046137304.
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41.-06

VYUZITi BIOMASY JAKO OBNOVITELNEHO
ZDROJE ENERGIE

SIARHEI SKOBLIA®, DANIEL TENKRAT*, MARTIN
VOSECKY“"’, MICHAEL POHORELY", MARTIN
LISY‘, MAREK BALAS® a ONDREJ PROKES®

“ Vysoka skola chemicko-technologickad v Praze, Technicka 5,
166 28 Praha, " Ustav chemickych procesii AV CR, Rozvojovd
2/135, 165 02 Praha 6-Suchdol, © Vysoké uceni technické v
Brné, Technicka 2896/2, 616 69 Brno

skobljas@vscht.cz

Biomasa bezesporu predstavuje hlavni zdroj obnovitelné
energie soudasnosti, a to jak v podminkach Ceské republiky,
tak 1 v celosvétovém méfitku'. Klicovou otazkou ovlivitujici
vyuziti biomasy je na strané jedné jeji dostupnost a cena, a na
strané druhé nedostupnost levné a ucinné technologie vyroby
elektrické energie’. Piispévek se v prvé fadé vénuje témto
kritickym otazkam a dale uvadi soucasny stav a diskutuje
mozné perspektivy budouciho vyvoje'.

Zplyhovani a nasledné pouziti plynu pro vyrobu elektric-
ké energie pomoci modernich postupii s vyss$i G¢innosti nez
u klasickych spalovacich cykli muze byt, dle autort, pravé
tou nejvhodnéjsi technologii. Vyrobeny plyn 1ze mimo jiné
pouzit i pro vyrobu nahradnich kapalnych a plynnych synte-
tickych paliv a tim ¢aste¢né nahradit fosilni zdroje. Avsak pro
realizaci téchto pland je nutno vznikajici plyn vycistit na piis-
né pozadavky jednotlivych technologickych postuptl, coz
klade vysoké naroky na vyvoj efektivniho a levného procesu
&istdni plynu®*.

V prispévku také uvadime moderni technologie vyroby
energetického plynu z biomasy a predstavujeme demonstrac-
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ni, poloprovozni a provozni jednotky. Je zde také struc¢né
shrnut soucasny stav dané problematiky v CR a ve svéte.

Autori dékuji Grantové agentuie Ceské republiky za poskyt-
nuti financni podpory prostrednictvim grantu ¢. 104/04/0829
a MSMT CR za prostiedky poskytnuté v ramci vyzkumného
zaméru MSM6046137304.
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4L-07
ENERGETICKE VYUZITI VODIKU V CR
A VE SVETE

ONDREJ PROKES

Ustav plyndrenstvi, koksochemie a ochrany ovzdusi, VSCHT
Praha, Technicka 5, 166 28 Praha
ondrej.prokes@vscht.cz

Zdroje energie, které v soucasnosti masivné Cerpame
avyuzivame (kapalnd, pevna nebo plynna fosilni paliva),
predstavuji zasoby vycerpatelné zdoje energie. Kdy dojde
k jejich koneénému vycerpani, je pouze otazkou Casu popf.
matematické kalkulace.

Energetické vyuzivani fosilnich paliv vede k produkci
velkého mnozstvi Skodlivych latek, které nevratné poskozuji
zivotni prostiedi. Jednou z moznych alternativnich variant je
mozno spatfovat ve vyuziti jaderné energie, kterd je ovSem
stale ve vétsi mife obyvatelstvem méné akceptovana. Z tohoto
divodu se svét obraci pravé na vodik, ve kterém spatfuje
vhodnou alternativu s minimalni zatézi zivotniho prostiedi at’
jiz pti jeho ziskavani nebo energetickém vyuziti.

Molekula vodiku je nejmensi ze vSech existujicich mole-
kul, s tim jsou ovSem spojeny i jeho dalsi fyzikalné-chemické
vlastnosti. V pfispévku prezentuji prave tyto odlisnosti a srov-
navam je s vlastnostmi stavajicich fosilnich paliv. S odlisnymi
fyzikalné-chemickymi vlastnostmi vodiku je nutné pocitat
predevsim pii doprave, skladovani nebo kone¢ném vyuziti.

Vyuziti vodiku pro energetické Gcely je pevné spojeno
s problematikou  palivovych ¢lankd. Z tohoto  divodu
v piispévku uvadim rozdéleni palivovych ¢lankl véetné pre-
hledu jejich vyuziti v riznych oblastech.

I kdyz jsou palivové ¢lanky povazovany za technologii
budoucnosti, jiz nyni jsou k dispozici prvni funkéni prototypy.
Oblast aplikaci je mozné rozdélit do tii hlavnich vyvojovych
smérl. Jedna oblast je zaméfena na dopravu, tzn. auta, auto-
busy, lod€, ponorky, vzducholodé apod. Druha oblast vyuziva
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vodik v miniaturnich palivovych ¢lancich, kde se nahrazuji
stavajici klasické baterie. Jedna se o mobilni telefony, foto-
aparaty, kamery, notebooky apod. Tteti oblast vyuziti vodiku
v palivovych €lancich zahrnuje vyrobu tepla a elektrické ener-
gie. Zde se vyuziva flexibilniho systému zapojeni palivového
¢lanku tak, ze 1ze dosdhnout modularniho vykonu od nékolika
Wattti az k do oblasti megawattd.
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VYUZITI LPG V CESKE REPUBLICE

DANIELA RIMANOVA a ONDREJ PROKES

Ustav plyndrenstvi, koksochemie a ochrany ovzusi, Fakulta
ochrany prostredi, Vysoka Skola chemicko technologicka,
Technicka 5, 166 28 Praha 6

Daniela. Rimanova@yscht.cz; Ondrej.Prokes@vscht.cz

Zkapalnény uhlovodikovy plyn pfedstavuje moderni
a ekologické palivo. Sklada se pfedevsim z propanu a butanu,
pfi¢emz mohou byt pfitomny i dalsi slozky — propen, buteny,
penteny atd.

V poslednich letech se stdle zvySuje zdjem o vyuzivani
tohoto paliva. Oblasti pouziti je mozné zhruba rozdélit na
hlavni (primysl, automobilova doprava) a vedlejsi (zeme-
délstvi, doméacnosti, turistika, atd.).

Pocatky vyuzivani LPG ve svété spadaji do zacatkt dva-
catého stoleti. V automobilové dopravé se zacal vyuzivat
nejprve v Némecku ve 30 letech dvacatého stoleti. V CR byl
LPG pro automobilovou dopravu vyuzivan pfiblizné od polo-
viny dvacatého stoleti.
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Obr. 1. Procentualni rozdéleni vyuZiti LPG ve svété v roce 2004

Kromeé klasickych zpuisobti vyuziti LPG v riznych odvét-
vich primyslu se do popfedi dostavaji i moderni zpusoby
vyuziti, z nichz lze jmenovat napi. vytdpéni hal pomoci infra-
zatict nebo vyuzivani LPG jako hnaciho plynu do spreja.
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Odhaduje se, ze do Ceské republiky je dovazen LPG
z cca 50 riznych zdroju, proto je slozeni jednotlivych produk-
td velmi riznorodé. Diky nartstajicimu zajmu o LPG a stale
se roz§ifujicim oblastem jeho vyuZzivani je nutné znat presné
slozeni jednotlivych produkti LPG a jejich zakladni fyzikal-
né-chemické vlastnosti.

Nejvétsim problémem pii vyuzivani LPG jsou jeho koro-
zivni vlastnosti. Ke koroznimu poskozeni na kovovych mate-
ridlech primyslovych zafizeni dochazi ptedevS§im vlivem
sirnych sloucenin obsazenych v LPG.

Technologie vyuzivajici LPG spliiuji veskeré technicke,
bezpecnosti a legislativni zasady a aktivné napliiuji principy
trvale udrzitelného rozvoje. Z tohoto pohledu je LPG piedpo-
vidana velka budoucnost.
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4L-09

TECHNOLOGIE SUSENI A CISTEM ZEMNiHO PLY-
NU POUZIVANE V PRUMYSLOVEM MERITKU

KAREL CIAHOTNY a ONDREJ PROKES

Ustav plyndrenstvi, koksochemie a ochrany ovzdusi, VSCHT
Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6
Karel.Ciahotny@vscht.cz, Ondrej.Prokes@vscht.cz

Zemni plyn je nutné pred jeho ptepravou v dalkovodech
nebo ptfed pouzitim k nékterym Gcelim zbavit nezadoucich
latek. Jsou jimi piedevsim voda pusobici problémy s tvorbou
hydratd nebo nékteré organické latky, jejichz pfitomnost
v plynu vadi z nejriznéjsich diivodu.

Voda se vzemnim plynu vyskytuje jako doprovodna
slozka jiz v jeho nalezi$tich, nebo se do plynu dostava pii jeho
skladovani v podzemnich zasobnicich. Pti poklesu teploty
plynu na hodnotu rosného bodu muze dojit ke kondenzaci
vodni pary a nasledné tvorbé pevnych hydrati zemniho plynu,
které mohou zcela ucpat pfepravni potrubi. Proto se zemni
plyn pfed dopravou v dalkovodech vétSinou susi.

Pro suSeni zemniho plynu byly v minulosti vyvinuty
absorp¢ni postupy pracujici s glykoly (ptedevsim TEG). Pou-
ziti téchto susidel v technické praxi je vSak spojeno s fadou
problémii danych zejména malou teplotni stabilitou glykolu
ajeho rozpadem béhem procesu tepelné regenerace. Proto
jsou v posledni dobé vyvijeny postupy suseni zemniho plynu
zalozené na procesu adsorpce na pevnych adsorbentech. Tyto
postupy umoziuji nejen G¢inné odstrafiovani vodni pary ze
zemniho plynu, ale i dalSich nezadoucich latek, jako jsou
napi. methanol nebo vy$si uhlovodiky.

Dne 16. 03. 2006 byla v Praze podepsana ,,Dohoda
orozsiteni zemniho plynu jako alternativniho paliva
v doprave”. Utastniky této dohody jsou na jedné strané esky
stat a na druhé strané zastupci Ceskych plynarenskych firem
(RWE Transgas a 8 distribu¢nich plynarenskych spole¢nosti).
Tato dohoda ptedpoklada zvyseni podilu zemniho plynu na
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celkové spotiebé pohonnych hmot ze soucasnych nékolika
promile na 10 %, kterych by mélo byt dosazeno do roku 2020.
Plynarenské spole¢nosti se budou mimo jiné spolupodilet na
vystavbé plnicich stanic stlaéeného zemniho plynu, kterych
by mélo byt vybudovano do roku 2020 sto. Stat se naopak
zavézal, ze zemni plyn pouzivany pro pohon vozidel bude
zatizen do roku 2020 pouze minimdlni spotfebni dani dle
smérnic EU.

V soucasné dobé je v CR k dispozici pouze 16 plnicich
stanic na CNG. Ngkteré plnici stanice bohuzel nebyly
z ekonomickych divodid vybaveny zafizenim na suSeni
a ¢isténi zemniho plynu, coz pusobi problémy vozidlim pou-
zivajicim toto nevycisténé palivo, zejména v zimnich mési-
cich. Vznikla tedy velka podnikatelskd pfilezitost na trhu
zafizeni pro €iSténi a suseni zemniho plynu komprimovaného
na velmi vysoky tlak (az 250 bar). Technické feSeni této pfile-
zitosti je hledano v ramci vySe uvedeného projektu Impuls
MPO, na jehoz feSeni se podili firma ATEKO a.s. Hradec
Kralové jako budouci dodavatel tohoto zatizeni a Ustav ply-
nérenstvi, koksochemie a ochrany ovzdusi VSCHT Praha jako
realizator vyzkumnych praci a spolufesitel.

Prace vznikla za podpory MPO CR, projekt ¢. FI-IM/049.
4L-10 ra r r r r
USKLADN]::,NI ZEMNIHO PLYNU A VYROVNAVANI
ODBEROVYCH KRIVEK

MARTIN SOLICH a ONDREJ PROKES

Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze; Technickad 5,
166 28 Praha 6
martin.solich@yscht.cz

Celkova spotieba zemniho plynu v CR &inila v roce 2005
celkem 9562 mil m*. Dodévky zemniho plynu do CR se usku-
te¢nily pfevazné dovozem z Ruska a Norska. Dovoz je dopl-
nén nizkym objemem vnitrostatni t€zby, ktera ¢ini pouze 0,6
% z celkovych dodavek'.
rovnomérnd. Odbératelé vSak odebiraji zemni plyn podle své
okamzité potieby a tedy velmi ¢asto nerovnomérné. Hlavni
pfi¢inou nerovnomérnosti je otopova slozka odbéru
(pfedevsim v piipadé maloodbératell). Nerovnomérnost od-
béru se vyjadiuje v Casovych odbérovych cyklech dennich,
tydennich nebo rocnich. Plynarenska soustava je schopna
vyrovnat nerovnomérnost odbéru pouze pii kratkodobych
vykyvech. Pro vyrovnavani sezénnich cykld je nutné v letnich
meésicich uskladnit pfebytky plynu, které se naopak v zimnim
obdobi t&zi. V Ceské republice se pouzivaji k uskladnéni vy-
hradné podzemni zasobniky plynu.

Podzemni uskladnéni zemniho plynu je v soucasné dobé
povazovano jiz za standardni zpUsob skladovani zemniho
plynu. Zemni plyn uskladnény v podzemnich zasobnicich
slouzi pfedevsim k vykryti téch obdobi, kdy kapacita pieprav-
nich plynovodi je jiz nedostatecna a celkovy odbér zemniho
plynu je nutno vykryvat plynem vyskladnénym z podzemnich
zasobnikil. Po vytézeni je plyn nutné upravit na smluvni para-
metry vyzadované odbératelem. U plynu z PZP se jedna pte-
dev$im o odstranéni vody, suSeni, na pozadovanou hodnotu
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rosného bodu, ktera ¢ini —7 °C pii tlaku 40 bar.

V soucasnosti existuje velké mnozstvi susicich technolo-
gii zalozenych na riznych principech odstranovani vody
z plynu. Zakladni principy uplatiujici se pfi suseni plynu jsou
chlazeni, adsorpce a absorpce.

Mezi nejrozsifenéjsi metody suseni plynu je absorpéni
suseni pomoci triethylenglykolu (TEG). V suSicim zafizeni je
glykol v protiproudém kontaktu s plynem. Nasyceny roztok
glykolu je zbavovan vody destilaci a op&tovné pouzit’.

Vlastni proces absorbéniho suSeni je v soucasnosti jiz
dostateéné propracovan a pozornost je nyni sméfovana
na proces regenerace TEG a na feSeni problému vznikajici
pii provozu susicich jednotek™.
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PLYNNA PALIVA Z ALTERNATIVNICH
(OBNOVITELNYCH) ZDROJU A MOZNOSTI JEJICH
PREPRAVY A DISTRIBUCE VE STAVAJICI
PLYNOVODNI SITI

DANIEL TENKRAT a ONDREJ PROKES

Ustav plyndrenstvi, koksochemie a ochrany ovzdusi, VSCHT
Praha, Technicka 5, 166 28 Praha
daniel.tenkrat@vscht.cz

Zemé Stiedni Evropy, Ceskou republiku nevyjimaje, jsou
vice nez z90 % zavislé na dovozu zemniho plynu.
V soucasné dob¢ zacina byt kladen stale vétsi diiraz na obno-
vitelné a alternativni zdroje energie, pficemz jednim z cild je
i snaha o snizovani zavislosti na dovozu vsech energetickych
surovin.

Plynné paliva z alternativnich zdrojii vznikaji mnoha
riznymi zpisoby, a lze je obecné rozdélit do dvou skupin: na
plyny methanové a plyny nemethanové. Do prvni kategorie je
mozno zafadit plyny zodplynovani skladek, plyny z dulni
degazace a bioplyn vznikajici anaerobni digesci. Mezi ne-
methanové plyny se fadi plyn ze zplynovani biomasy a pii-
padné nékterych druhG odpadd. Tyto nemethanové plyny
mohou byt vyuzivany napf. pro kogeneraci nebo po vycisténi
mohou slouzit jako surovina k vyrobé syntetického zemniho
plynu (SNG) diky vysokému obsahu oxidu uhelnatého, oxidu
uhli¢itého a vodiku.

V soucasné dobé jsou vbézné praxi vyzivany plyny
z dulni degazace, bioplyny a plyny z odplynovani skladek.
V piipadé zplynovani biomasy se jedna z vétsi ¢asti o pilotni
projekty, demonstraéni a vyzkumné jednotky, a to pfedev§im
z hlediska upravy kvality vyrobeného plynu. AvSak pravé
technologiim zplyniovani biomasy je pfisuzovan znacény po-
tencidl pro produkci plynnych paliv.

Aby tyto plyny mohly byt pfepravovany plynarenskou
soustavou, musi spliiovat urcité kvalitativni podminky, které
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se viak pomémé lidi, a to i vramci EU. V Ceské republice
musi byt napt. splnény podminky v CSN 38 6110 a podminky
stanovené provozovatelem plynovodu (RWE Trangas Net).

Tyto pozadavky se tykaji kromé& obsahu vyssich uhlovo-
dikd, sirnych slou€enin, obsahu vodni pary a minimalni hod-
noty Wobeho cisla také celé fady moznych nezadoucich pfi-
mési. Praktickd realizace pfepravy alternativnich plynnych
paliv v plynarenské siti je potom dana pouzitelnosti technolo-
gii ¢isténi plyn na téchto decentralizovanych zdrojich.

Podminky pro piepravu alternativnich plynti by mély byt
nastaveny tak, aby zarucovaly bezpecnou a spolehlivou do-
pravu a zaroven, aby zbytecné nezatézovaly technicky a eko-
nomicky producenty téchto paliv.
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Vyroba ethylenu a propylenu pyrolyzou je jednozna¢né
nejvyznamnéj$im petrochemickym procesem chemického
primyslu. V roce 2004 se vyrobilo ve svété vice nez 100 mil
tun ethylenu. Srovnateln¢ velky vyznam pro ¢esky chemicky
primysl ma vyroba ethylenu a propylenu instalovana
v Chemopetrolu v Litvinové. Pyrolyza ptedstavuje velmi
komplexni proces, ktery na jedné strané Sirokou paletu uhlo-
vodikll zpracovava a na strané druhé ji produkuje. Zakladnimi
surovinami pro pyrolyzu jsou rafinérské frakce — plyny, ben-
ziny a stiedni destilaty, specialné v ptipadé litvinovské pyro-
lyzy také vakuové frakce z procest hydrokrakovani. Vyznam
tohoto procesu pro vyrobu zékladnich petrochemikalii je patr-
ny z tabulky, ktera uvadi podil pyrolyzy na celosvétové pro-
dukci'. Obdobny podil vyroby petrochemikalii je i v Ceské
republice.

Vzhledem k enormnim kapacitam a slozitosti vlastniho
procesu pyrolyzy je trvalym ukolem vSech vyrobct zlepSovat
ekonomiku a efektivitu procesu. Je-li ukolem proces ftidit

Tabulka I
Vyroba petrochemikalii a podil produkovany pyrolyzou

Petrochemikalie [Mil t / rok] Podil vyroby [%]
Ethylen 108 100
Propylen 65 66
1,3-Butadien 9 91
Benzen 40 55 (Evropa)
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a dospét k maximalizaci produkce cennych uhlovodiki, je
nutné ziskavat a zpracovavat znaéné mnozstvi informaci
a vyuZzivat vSech dostupnych prostredkd, které soucasna uro-
ven techniky nabizi.

Vyzkumu procesu pyrolyzy se u nas vénuje trvala pozor-
nost, a to zejména ve spolupraci specialisti Chemopetrolu
a VSCHT v Praze. Vysledkem dlouhodobé spoluprace je
vedle ziskani mnoha novych teoretickych poznatkli zejména
komplexni pristup k celému procesu, kde zakladem bylo
skloubeni a kombinace vysledki primyslové a laboratorni
pyrolyzy a matematickych modeld. Z tohoto hlediska lze za
ur¢ité milniky povazovat vyvoj metodiky méfeni vytézku na
pyrolyznich pecich? a vyvoj techniky pyrolyzni chromatogra-
fie’, ktera rozsitila moznosti vyzkumu na mnoho dalsich ob-
lasti, naptiklad pro hodnoceni surovin pro pyrolyzu technikou
laboratorni pyrolyzy, ptenos vysledki laboratorni pyrolyzy do
primyslového méfitka® a vyvoj nékolika typti modelii prii-
myslové pyrolyzy.

Metodou méfeni vytézkl na pyrolyznich pecich jsou od
roku 2000 na ethylenové jednotce provadény série experimen-
th zaméfené na ziskavani informaci o vytézcich pyrolyzy
vSech zakladnich typl surovin, ovéteni efektivity rGznych
kopyrolyz, ovéteni vysledkl intenzifikace pyrolyznich peci
aovefeni vlivu hlavnich provoznich parametri na vytézky
produktt. Ziskana data jsou kromé jiného vyuzivana pro vy-
voj matematického modelu pyrolyzy’.

Matematicky model litvinovské pyrolyzy je vyvijen ve
spolupraci VSCHT v Praze a Chemopetrolu jiZ od 2. poloviny
80. let. Béhem této doby se na jeho vyvoji podilela cela fada
pracovnikd a studentd VSCHT a zaméstnanc Chemopetrolu.
V soucasné podobé¢ je model pod nazvem PYROL schopen
simulovat zakladni vlastnosti vSech typt pyrolyznich reaktort
v zavislosti na slozeni surovin, konstrukci reaktord a zaklad-
nich provoznich parametrech. Model pyrolyznich reakci zahr-
nuje radikalové reakce a soubor skute¢nych a formalnich
molekularnich reakei. Popis pyrolyzovanych surovin vychazi
ze slozitosti uhlovodikovych smési. Ethan a LPG jsou popiso-
vany podrobné, u primarnich benzini se pouziva 150 uhlovo-
dikti, z nichz n€které mohou zastupovat i vice isomert. T¢zsi
suroviny jsou charakterizovany souborem uhlovodikid repre-
zentujicich jednotlivé uhlovodikové skupiny.

Vedle ptimych provoznich experimentl a matematického
modelovéni a je vyzkum ve spoluraci s VSCHT zaméfen na
laboratorni pyrolyzu. K tomuto je vyuzivana technika zaloze-
na na spojeni fizeného pyrolyzniho mikroreaktoru a plynové
chromatografie. Technikou pyrolyzni chromatografie je na
VSCHT testovana a zkouména fada uhlovodikovych smési, at’
uz typickych surovin pro pyrolyzu, tj. benzinli, plynovych
oleju a destilacnich zbytkd z procesu hydrokrakovani nebo
zcela nestandardnich smési ¢i individualnich uhlovodikt.
Podle laboratornich vytézka produktd pyrolyzy lze velmi
spolehlivé vzajemné porovnavat kvalitu riznych surovin
z hlediska vytézka klicovych produktti.

Struény vycet zakladnich technik predklada piistup ke
komplexnimu vyuziti vysledki dlouhodobého vyzkumu pyro-
lyzy ve spolupraci Chemopetrolu a VSCHT v Praze. Uvedené
nastroje a techniky jsou vhodné pfedev§im pro hodnoceni
kvality surovin a optimalizaci provoznich podminek pyrolyzy.
Béhem vyvoje se osvédCilo vyuzit a kombinovat vSechny
mozné a dostupné zdroje informaci, tj. pfima provozni meéteni
na pramyslovych pecich, vysledky testt v laboratornim reak-
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toru spojené popi-. s transformaci laboratornich dat do provoz-
nich podminek nebo vysledky simulaénich vypoctd matema-
tickym modelem.

LITERATURA

1. AXENS: 6" EMEA Petrochemicals Technology Confe-
rence, 2—3 June 2004, Radisson SAS Portman hotel,
London.

2. Herink T., Fulin P., Lederer J., Belohlav Z.: Oil Gas J. 99
(28), 50 (2001).

3. Belohlav Z., Zamostny P., Herink T., Svoboda P.: Pyro-
lysis GC for thermal cracking feedstocks evaluation,
Shimadzu News 3, 12 (2004).

4. Be¢lohlav Z., Pavlik D., Herink T., Svoboda P., Zamostny
P., Marek J.: Chem. Listy 96, 325 (2002).

5. Belohlav Z, Zamostny P., Herink T.: Chem. Eng. Process
42,461 (2003).

4L-13

VYUZITI VEDLEJSICH PRODUKTU ETHYLENOVE
JEDNOTKY

JAROMIR LEDERER?, TOMAS HERINK" a PETR FU-
LIN®

“ Vyzkumny ustav anorganické chemie, a. s., Revolucni
1521/84, 400 01 Usti nad Labem, " Chemopetrol a.s., 436 70
Litvinov — Zaluzi 1

Jjaromir.lederer@vuanch.cz

Chemopetrol, a.s. Litvinov se v oblasti petrochemie mo-
nomert vedle problematiky vyzkumu procesu pyrolyzy' in-
tenzivné zabyva moznostmi dal§iho zlepSeni ekonomiky ethy-
lenové jednotky vyuzitim a zhodnocenim komponent obsaze-
nych v kapalnych pyrolyznich frakcich. V roce 2004 byla
Gsp&sné zahajena vyroba naftalenového koncentratu?, finali-
zovano know-how na vyrobu dicyklopentadienu z lehkého
pyrolyzniho benzinu a dokonceny podklady pro proces na
vyrobu pyrolyznich smol z pyrolyzniho topného oleje. Proces
na vyrobu technického DCPD rektifikaci lehkého pyrolyzniho
benzinu vyvinul Chemopetrol ve spolupraci s VSCHT Praha’.
Dicyklopentadien je mozné v navrhované technologii vyrabét
Sarzovité ve dvou variantach kvality:

A) Izolace 78 az 85% DCPD (DCPD 80), kde hlavni pfimési
jsou MeDCPD.
B) Izolace 93 az 95% DCPD (DCPD 94).

V obou ptipadech jsou dale mozné dvé subvarianty vyro-
by, a to s dimeraci cyklopentadienu (CPD) v lehkém pyrolyz-
nim benzinu nebo bez dimerace CPD. Pfi zavedeni dimerace
je mozné realné produkovat az 26 kt DCPD/rok s koncentraci
80 % a asi 20 kt DCPD/rok s koncentraci 94 %. Proces je
flexibilné koncipovan tak, aby mohl vyrabét v kampanich bud’
80% DCPD nebo 93—-95% DCPD.

Soucasny vyzkum Chemopetrolu je kromé jiného zamé-
fen na komplexni propracovani moznych variant vyuziti che-
mického potencidlu vSech frakci obsahujicich nenasycené
aromatické nebo alifatické uhlovodiky, které mohou byt per-
spektivné vyuzity jako suroviny pro vyrobu uhlovodikovych
pryskyfic. Dlouhodobym vyzkumem bylo prokazano, ze lze
z t¢zkého pyrolyzniho benzinu (TPB) uG¢inné¢ koncentrovat
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frakci s vysokym obsahem methylstyrend, vinyltoluend
a indenu. Rovnéz bylo prokazano, Ze ptipravené koncentraty
jsou velmi dobrou surovinou pro vyrobu uhlovodikovych
pryskyfic a vyhovuji svymi parametry obecné znamym ko-
merénim pozadavkim vyrobct uhlovodikovych pryskyfic. Na
zaklad¢ téchto vysledkii vyzkumu byla navrzena technologie
separace C9 frakce z TPB s obsahem vice néz 50 % vyuzitel-
nych latek tvoficich pryskyfice (resin formers).

Z hlediska kvality potencialni suroviny je mozné uvazo-
vat bud o jednodussi jednokolonové technologii separaci
,resin formers“ z TPB nebo o mnohem vyhodnégjsi a flexibil-
néjsi dvoukolonové destilaci TPB. Vyhodou dvoukolonového
systému je moznost vyrobit surovinu oprosténou od nezadou-
ciho naftalenu a oligomerd, které jsou castecné obsazeny
v TPB nebo v ném postupné vznikaji.
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Reaktivita i selektivita $t€peni uhlovodikd pti pyrolyze
zavisi velmi vyrazn€ na jejich struktufe. Reaktivita navic
zavisi na tom, zda je pyrolyze vystavena testovana slouc¢enina
ve smési nebo samostatné. Studium reaktivity (hodnocené
podle konverze) a selektivity $tépeni individudlnich latek
proto mize byt vhodnym nastrojem i pro hodnoceni komplex-
néjsich surovin ethylenové pyrolyzy (jako jsou napi. benziny
a recyklované lehké frakce).

Pro experimenty bylo vybrano né€kolik acyklickych
a cyklickych uhlovodiki. Ke kvantitativni analyze produktt
pyrolyzy studovanych latek byla pouzita laboratorni pyrolyzni
plynovéa chromatografie. Byla sledovéana pyrolyza individual-
nich sloucenin za standardnich podminek a kopyrolyza
alikvotniho mnozstvi testované latky ve smési skupiny vybra-
nych uhlovodiki i ve smési se standardni surovinou — primar-
nim benzinem, vedena za stejnych reakénich podminek. Za-
vislost reaktivity byla porovnavana z hlediska délky fetézce,
velikosti a poctu cykld, poctu, délky a polohy substituentl
a pritomnosti dvojné vazby v molekule uhlovodiku.

Pii kopyrolyze smési vybranych uhlovodiki se diky vys-
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$imu obsahu aktivnich radikald v reakéni smési prohlubovala
konverze u uhlovodikd, které pii individualni pyrolyze dosa-
hovaly jen velmi malych konverzi. Naopak hodnoty konverze
se v téchto smésich oproti dosazené konverzi pii individualni
pyrolyze snizovaly pravé u latek, které zminovanych aktiv-
nich radikald produkovaly samostatné vétsi mnozstvi. Kopy-
rolyza se proto jevi jako vhodna technika praveé pro hodnoceni
chovani individualnich sloucenin jak ve smési s riiznymi suro-
vinami, tak i pro hodnoceni jejich reaktivity ve skupiné latek
s podobnymi vlastnostmi.

Prace byla podporena internim grantem Fakulty chemické

technologie VSCHT Praha, ¢ 111/08/0016.
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Snizovani emisi vyfukovych plynt a jejich Skodlivosti je
hlavni hnaci silou legislativniho procesu v oblasti motorovych
paliv. Po uspé$ném snizeni obsahu siry v palivech az na
10 ppm se pozornost obraci na dalsi slozky paliv, zejména
pak na aromatické uhlovodiky. Divodem je jejich podil na
tvorbé toxickych emisi. Omezovani obsahu aromatd
v palivech znamena4, Ze je potfeba je nahradit jinymi slozkami
a ze musi dojit i ke zménadm v procesech, které jsou hlavnimi
zdroji aromatt v palivech — katalytickém reformovani a pyro-
lyze. Protoze chemicka spotieba aromatickych uhlovodiki je
vyrazné niz§i nez piebytek aromati v surovinach pro vyrobu
automobilovych paliv', je nasnadg, Ze je tieba se zaméfit na
pfeménu aromatickych frakci tak, aby je bylo mozné vyuzit
bud’ jako slozek automobilovych paliv, anebo jako surovin
pro pyrolyzu.

Jednoznaéné nejpiimocatejsi cestou k odstranéni aromatt
je jejich hydrogenace na pfislusné nafteny. Avsak ani nasyce-
ni veskerych aromatti neni mnohdy dostacujici, protoze dojde
napt. k poklesu oktanového ¢isla benzini, nedostate¢nému
nartstu cetanového ¢isla motorovych naft ¢i nedostate¢nému

Tabulka I

Oktanova &isla C; aromatt, naftend a alkant’

Slou¢enina oCVM OCMM
Toluen 120,0 103,5
Methylcyklohexan 74,8 71,1
n-Heptan 0,0 0,0
3-Methylhexan 52,0 55,0
2,2-Dimethylpentan 92,8 95,6
2,4-Dimethylpentan 83,1 83,8
2,2,3-Trimethylbutan 112,1 101,3
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narastu vytézki ethylenu a propylenu pfi pyrolyze. Nabizi se
proto nasledné zhodnoceni decyklizaci naftend, jiz pfedchazi
hydrogenace aromati, a to bud’ v samostatném stupni, anebo
v jednom stupni spolu s decyklizaci.

Otevieni naftenického kruhu (decyklizace naftent) je
mozné dosdhnout dvéma zakladnimi pfistupy — selektivnim
a neselektivnim otvirdnim kruhu. Pfi neselektivnim otvirani
naftenického kruhu je decyklizace naftenu doprovazena $tépe-
nim a vysledny produkt tak obsahuje pfevazné C2—C4 uhlo-
vodiky. Naproti tomu pii selektivnim otvirani naftenického
kruhu dochazi pouze k hydrogenolyze jedné vazby mezi uhli-
kovymi atomy a kone¢ny produkt obsahuje alkany se stejnym
poctem uhliki jako mé&l vychozi naften’.

Aromaticka frakce mize byt upravena pro pouziti do
automobilového benzinu kombinaci hydrogenace a decykliza-
ce vzniklych naftend. Motivace pro takovyto pfistup je ziejma
z Tabulky I. Zatimco samotna hydrogenace vede k poklesu
oktanového Cisla, decyklizaci spojenou s isomeraci je mozné
oktanové Cislo opét zvysit. V zajmu dosazeni vysokého okta-
nového Cisla je tieba zarudit maximalni rozvétvenost vysled-
ného alkanu. Toho lze dosahnout selektivni hydrogenolyzou
vazeb mezi sekundarnimi (tedy nesubstituovanymi) uhliky
naftenického kruhu.

Tabulka IT
Slozeni surovin a vytézky produktl ziskané simula¢nim vy-
poctem

Surovina F1, [hm.%] F2, [hm.%] F3, [hm.%]
Slozeni suroviny

n-Alkany 19,1 19,1 20,8

iso-Alkany 31,6 31,6 53,4

Cyklany 33,6 48,6 25,1

Aromaty 15,5 0,5 0,5
Distribuce produktii

Plyny 64,1 71,7 75,8

Pyrolyzni benzin 27,0 22,5 19,7

Pyrolyzni oleje 9,0 5.8 4,6

Benzinové frakce s vysokym obsahem aromatl jsou ne-
vhodné pro zpracovani na pyrolyze. Divodem jsou nizké
vytézky olefini (ethylenu a propylenu) a vysoké vytézky
pyrolyzniho benzinu a pyrolyznich olejd. Priméarni benzin
tradi¢né€ zpracovavany pyrolyzou obsahuje do 6 hm.% aroma-
th a nepfedstavuje ¢j$i problém. V souvislosti
s nadprodukci aromatd jsou vSak na pyrolyzu dodavany ben-
ziny s obsahem aromati az 15 hm.%.

Simulaéni vypocty ukazuji (tabulka II), Ze vysSich vytéz-
ki olefinti z aromatické suroviny (F1) je mozné dosédhnout
v pfipadé hydrogenace aromati na nafteny (F2) a dale jejich
pfeménou na alkany (F3). Jak je patrné z tabulky I, snizovani
obsahu aromatickych uhlovodikl vede k vyraznému poklesu
tvorby  nezadoucich  vedlejSich  produktli  pyrolyzy
(pyrolyznich benzin a olejii) a k nartstu tvorby plynnych
produktl, ptedev§im ethylenu a propylenu. Trend ve zméné
slozeni produktl pozorovany pro hydrogenaci (F1—>F2) je
zaznamenan i pro naslednou decyklizaci (F2—F3).
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Na piikladu vyroby motorovych paliv bylo ukazano, ze
soucasny trend snizovani obsahu aromatickych uhlovodiki
v palivech vyzaduje jejich pfeménu na latky, které jsou po
vSech strankach prijatelné jako slozky paliv. V né&kterych
ptipadech mize byt zadouci doplnit hydrogenaci otevienim
naftenického kruhu a déle tak zvysit oktanové nebo cetanové
¢islo paliva. Kombinaci hydrogenace a otevieni naftenického
kruhu je mozné uplatnit i ke zhodnoceni aromatickych benzi-
novych frakci pro pyrolyzu a dosadhnout tak vyssich vytézkt
olefinli a niz8ich vytézki ménéhodnotnych kapalnych produk-
tl.
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Prace byla zaméfena na detailni popis kinetiky pfemén
jednotlivych aromatickych uhlovodikid C6 az C9 popt. nearo-
matl béhem hydrodealkylace. Smyslem je prostfednictvim
vhodné formulovaného matematického modelu ziskat takovy
popis procesu, ktery bude mozné vyuzit pro optimalizaci pro-
cesu hydrodealkylace a zajistit tak jeho konkurenceschopnost
prfi zpracovani aromatickych surovin.

Po zahajeni platnosti nové palivaiské legislativy od roku
2005 vznika riziko velkych vykyvl mezi produkci aroméati
ajejich spotfebou. Bude tlak na sniZovani obsahu aromati
v palivech a jejich ptebytky bude nutno zpracovat na petroa-
romaty.

Hydrodealkylace modelovych aromati byla sledovana
na tfech teplotnich hladinach (540, 560 a 580 °C) pti kon-
stantnim tlaku (5,5 MPa) a molarnim poméru vodiku ku suro-
viné rovném 10. Tlakovy reaktor o priméru 40 mm byl plnén
vzdy standardnim zpiisobem — prostor nad vestavbou kolem
termojimky (vn&j$i primér 10 mm, délka od vestavby —
210 mm) byl naplnén karborundem (SiC tj. inertnim materia-
lem pro nekatalytické pokusy) anebo dealkylaénim katalyza-
torem (H 9430 — oxid chromity na aluming) do vyse 130 mm.
Zbyly volny prostor nad loZzem byl vyplnén draténou nerezo-
vou vyplni Yorkmesh az po horni pfirubu reaktoru, ktera slou-
zila ptedev§im pro dispergovani nastfiku. Mnozstvi katalyza-
toru ¢inilo vzdy 140 g.

Kapalné reakéni produkty byly analyzovany pomoci
plynové chromatografie. Byly rovnéz odebirany a analyzova-
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ny plynné reakéni produkty.

Cilem experimentt bylo ziskat (idaje pro stanoveni kine-
tickych parametrd studovanych reakci a dale navrhnout mate-
maticky model procesu. Zpracovani vysledkll experimental-
nich méfeni ve form& matematického modelu umoziiuje
v maximalni mife zuZzitkovat experimentaln¢ ziskané informa-
ce o studovaném systému a predpovidat odezvu systému na
meénici se hodnoty vstupnich veli¢in a parametri.

Pfi matematickém popisu procesu bylo tfeba vzit
v uvahu, ze dealkylace probiha nejen na povrchu katalyzatoru
(katalyticka dealkylace), ale také v prostoru mezi jeho Castice-
mi (termicka dealkylace).

Cilem celého projektu bylo vytvofeni a ovéteni matema-
tického modelu procesu vyroby benzenu katalytickou dealky-
laci pyrolyzniho benzinu. Tento proces s kapacitou cca 190 kt
benzenu/rok je instalovan v Chemopetrolu Litvinov a je to
jediny proces v CR, ktery produkuje benzen. Pro konstrukci
modelu byly prométeny kinetické parametry vSech vyznam-
nych reakci, které pti katalytické dealkylaci probihaji. Tato
data jsou pak vychozimi parametry pro model, ktery jednak
popisuje spravné znamy stav, ktery je charakteristicky pro
provozovanou jednotku, jednak umoziuje propocitat mozné
technologické situace dané zménami ve slozeni surovin nebo
zménami Vv konfiguraci procesu. Model byl porovnan
s provoznimi daty.

4L-17

ON EXPLANATION THE NON-ADDITIVE HIGH
EFFECT OF VERY SMALL POLYETHYLENE OXIDE
QUANTITIES ON INCREASED OF PROPERTIES

OF FOUNDRY MOULDING MIXTURES

NIKOLA KALOFOROV*® and HAROLD MASIAR”

“ Déchodca, Heyrovského 13, 841 03 Bratislava, b Fakulta
Specialnej techniky, Trencianska univerzita Alexandra Dub-
ceka v Trencine, Studentska 1, 911 50 Trencin, Slovenskd
republika

For explanation the non-additive high effect of very
small polyethylene oxide (PEO) quantities on increased
permeability and additional change of further technological
properties of foundry moulding mixtures, from all causes we
wish to take apart the possibility of complex formation.
Paired electrons of etheric bonded oxygen atoms of the PEO
chain (-CH,-CH,-0O-), are capable of forming a strong hydro-
gen bond with a number of compounds (including foundry
binders) that are capable of accepting electrons, resulting in
formation of complex compounds.

During draining of several types of sludge it has been
proven that a mixture of small quantities of polyacryl amid
and PEO has a higher effect than individual polymers. This
synergistic effect results from complex formation among
polymers and sludge components, affects as a binder on parti-
cles of the sludge.

The non-additive high changes (synergistic effect) in
structure and properties of polypropylene were obtained on
addition small (0.02-0.2 %wt.) PEO quantities. This fact was
explained by formation of “structural” or “superstructural”
complexes among the two polymers on the surface of poly-
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mere or pigment particles. For a moulding mixture, similar
changes of properties of the electron-accepting binder
(bentonites, water, polymers, other organic substances — all in
the range of 4-10 %wt.) are expected on effect of very small
PEO quantities (0.02-0.15 %wt.). Nearby, the well-known
binding bridge scheme should include additional bridges
between two binders that are formed as a result of strong hy-
drogen bonds. If PEO effect in very small quantities (in the
presence of further binder) then has not the possibility of
stoichiometric complex compounds. In that case the resulting
complex compounds should be referred to as “structural” or
“superstructural”.

The ideas outlined above we wish to spread in further
articles published recently on non-additive high effects of
very small PEO quantities on technological properties of ben-
tonite foundry moulding mixtures.

4L-19

VPLYYV DISTRIBUCIE POLYEST'EROVYCH FIBRIL
NA VYFARBITEENOST ZMESNYCH PP/PES
VLAKIEN KLASICKYM POSTUPOM

EVA BOLHOVA", ANNA UJHELYIOVA®, KAREN
De CLERCK” a ANTON MARCINCIN®

® Oddelenie vidkien a textilu, UPM, Fakulta chemickej

a potravinarskej technologie, STU Bratislava, Radlinského 9,
812 37 Bratislava, Slovenskd republika, ® Department of Tex-
tiles, Ghent University (UGent), Technologiepark 907, 9052
Ghent Belgium

bolhova@chtf-stuba.sk

Vyuzitie polypropylénovych (PP) vlakien v oblasti odev-
ného a bytového textilu je mozné eSte zvysit' zlepSenim nie-
ktorych jeho vlastnosti, najma vyfarbitelnosti klasickym po-
stupom z kapela. Oblast’ zlepSenia vyfarbitelnosti PP vlakien
z ktipela vyuzitim réznych sposobov modifikacie je velmi
aktualna a sledovand uz od zaciatku ich vyroby. V poslednom
obdobi bol prezentovany spdsob zlepSenia vyfarbitel'nosti PP
vlakien z kupel'a na zaklade pripravy polymérnych zmesi —
pripravou zmesnych PP/PES vlakien.

V zavislosti od typu pouzitého PES dochadza pri pripra-
ve zmesnych PP/PES vlakien k roznej distribucii PES v PP
matrici v ako aj k zmenam v nadmolekulovej aj morfologic-
kej §truktare PP matrice'. Zmeny zahfiiajii znizenie krystali-
nity a orientacie PP vlakna ako aj vznik trojtazového systému,
ktory pozostava z dvoch faz cCistych polymérov (PP, PES)
a tretej fazy — medzifazové rozhranie medzi PP a PES. Ked'ze
sa predpokladd, ze disperzné farbivo pri farbeni zmesnych PP/
PES vlakien z kupel'a difunduje hlavne do PES fazy a amorf-
nych oblasti vlakna, potom zmeny, ku ktorym dochadza vply-
vom PES v nadmolekulovej a morfologickej Struktire PP
matrice, maji pri farbeni tychto systémov délezitii tlohu'”.

Praca sa zaobera Stidiom penetracie disperzného farbiva
do zmesnych PP/PES vlakien modifikovanych réznymi typmi
polyesterov (PET, PTT, PBT). Vldkna boli farbené disperz-
nym farbivom C. I Disperse Red 86 pri teplote 110 °C klasic-
kym vytahovacim postupom pre PET vlakna. Distribucia
farbiva v zmesnych PP/PES vlaknach bola hodnotena Confo-
kalnou laserovou skenovacou mikroskopiou (CLMS), ktora
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Tabulka I
Percento vyfarbenej plochy zmesnych PP/PES vlakien pri
teplote farbenia 110°C

Typ PES % Vyfarbenej plochy z vlakna
5 min 15 min 30 min
PET 10,6 13 13,5
PBT 18,04 23,9 28,4
PTT 19,19 31,2 38,2
PET/PBT 9,24 10,1 13,9

vyuziva na pochopenie penetracie farbiva do samostatného
vldkna (fibrily) prieéne rezy farbenych vlikien®®. Na hodnote-
nie nadmolekulovej $truktiry bola pouzita diferencialna ske-
novacia kalorimetria (DSC).

Hodnotenie optického profilu zmesnych PP/PES vlakien
farbenych z ktpel'a pouzitim CLMS poskytlo efektivne mo-
nitorovanie penetracie disperzného farbiva do vldkna ako aj
distribticiu vyfarbenych PES fibril v jeho vnutri. Typ pouzité-
ho PES =znacne vplyva na percento vyfarbenej plochy
v zavislosti od cCasu farbenia zmesnych PP/PES vlakien
(tab. I).

Tato praca vznikla za podpory projektu APVV-20-011404
a VEGA 1/2475/05.
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MOZNOSTI RECYKLACE BINARNICH SMESI
PA 12 A PP.

VERONIKA DOCKALOVA a JAN SIMEK*

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

V praci byly zkoumdany vlastnosti a morfologiec smési
PP/PA 12. Smési byly modifikovany predevsim za ucelem
zvySeni vrubové houZevnatosti. Modifikace byla provadéna
kompatibilizatorem na bazi maleinizovaného polypropylenu
za uCelem zvyseni adheze na mezifdzovém rozhrani nemisi-
telnych polymerid. Byla vyzkouSena modifikace kompatibili-
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zatoru pomoci kapalného polybutadienu konceného isokyana-
tovymi skupinami. Byly vyhodnoceny mechanické vlastnosti
(vrubova houzevnatost, pevnost na mezi kluzu, taznost na
mezi kluzu) jak smési nekompatibilizovanych, tak smeési
kompatibilizovanych. Smési byly téz testovany pomoci
DMA, DSC, SEM a IC analyzy.

U smési PA 12/LBD byla vyhodnocena zpracovatelska
bezpecnost ze zavislosti kroutictho momentu na Case a také
vrubova houzevnatost, tahové zkousky a DMA analyza.

Binarni smési PP/PA 12 jsou heterogenni v celém kon-
centracnim rozsahu. Tato heterogenita je patrna ze snimkut
SEN lomovych ploch. DMA a DSC analyzy ukazaly, ze jak
amorfni, tak krystalické faze se vzajemné vyrazné neovliviiu-
ji, a tak teploty skelného ptechodu i teploty tani odpovidaji
samotnym polymerim. Vrubova houZevnatost i mechanické
vlastnosti (pevnost, taznost) jsou v porovnani se samotnymi
polymery niz$i. Jedna se tedy o dvoufazovy systém.

Pouzitim komeréné dostupného PP-MA jako modifikato-
ru pro smesi PP/PA 12 doslo k lepSimu rozptyleni fazi na
mezifazovém rozhrani diky vytvofeni roubovaného kopoly-
meru PA 12-g-PP-MA. Ackoli doslo ke zlepseni morfologie
téchto smési, DMA a DSC analyzy potvrdily, Ze jsou tyto
systémy heterogenni. Doslo také ke zlepSeni pevnosti a taz-
nosti téchto smési. Nartust vrubové houzevnatosti nebyl vy-
znamny.

Laboratorné piipraveny PP-MA-LBD také zlepsil mezi-
fazovou adhezi mezi PP a PA 12. Jemnéjsi morfologii smési
ukazuji snimky SEM lomovych ploch. Amorfni a krystalické
faze se vzajemné vyznamné neovliviuji, a tak teploty skelné-
ho ptechodu a teploty tani odpovidaji samotnym polymerdm.
Byl také zaznamenan nartst vrubové houzevnatosti, pevnosti
a taznosti.

Prace ukdzala vhodnost naroubovani ohebnéjsiho poly-
butadienového fetézce na komeréni modifikator PP-MA za
ucelem dalsiho zlepSeni vlastnosti nemisitelnych kompozitd
PP/PA 12.

Dale také poukazala na moznost vyuziti LBD jako reak-
tivniho sitovaciho ¢inidla pro PA 12. Popsané sitovaci reakce
vedly ke zlepSeni vlastnosti nesitovaného PA 12 ve srovnani
se sesitovanym.

Tato prace vznikla za podpory grantu — MSMT — CR CEZ —
MSM 604 613 7302.

4L-21
VYSOCE VETVENE POLYIMIDY KOMBINOVANE
S LINEARNIMI POLYIMIDY

PETR SYSEL, HANA KOMPERTOVA, RADANA
CECHOVA, MARTINA TRAXMANDLOVA a MARIE
FRYCOVA

Ustav polymerii, Vysokd Skola chemicko-technologicka, Tech-
nicka 5, 166 28 Praha 6
Petr.Sysel@vscht.cz

Aromatické polyimidy jsou cenény zejména pro svou
celkovou odolnost, kterou si zachovavaji v irokém teplotnim
rozmezi (=100 az 200 °C). Vyuziti nachazeji zejména
v mikroelektronice, leteckém primyslu a jako polymerni
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membréany'.

Membrany pfipravené z linearnich polyimidd vykazuji
pomérné nizkou propustnost pro plynna média, ale velmi
dobrou délici schopnost (selektivitu) pro nékteré smési plynt.
Na zakladé literarnich poznatki se 1ze domnivat, ze ke zlepse-
ni relace mezi propustnosti a selektivitou by mohlo pfispét
vyuziti membran na bézi vysoce vétvenych polyimidi?’.

Vysoce vétvené polyimidy ale Casto poskytuji produkty
s omezenou mechanickou stabilitou. Proto v této praci byla
studovana moznost ovlivnéni mechanickych, ale i dalSich
vlastnosti vysoce vétvenych polyimidi jejich kombinaci
s linearnimi polyimidy.

Jako vstupni komponenty byly pro ptipravu prekurzord
linearnich polyimidd, polyamidkarboxylovych kyselin, pouzi-
ty dianhydridy 4,4’-oxydi(ftalanhydrid) a dianhydrid kyseliny
pyromellitové a diaminy 4,4’-oxydi(benzenamin), 2,2-bis[4-
-(4-aminofenoxy)fenyl]propan a 1,4-bis[1-methyl-1-(4-amino-
fenyl)ethyl]benzen. Pro ptipravu vysoce vétvenych polyamid-
karboxylovych kyselin to byly 4,4’-oxydi(ftalanhydrid) nebo
4,4’-(1,1,1,3,3,3-hexafluorpropan-2,2-diyl)-diftalanhydrid a troj-
funkéni 2,4,6-triaminopyrimidin v molarnim pomeéru 1:1.

Linearni a vysoce vétvené polyimidové prekurzory byly
kombinovany ve formé roztokt v N-methyl-2-pyrrolidonu.
Vrstva nanesené smési na podlozce byla termicky pievedena
na finalni material, finalné 1 h pti 230 °C. Materialy, obsahu-
jici az 75 hm.% vysoce vétvené komponenty, mély charakter
tenkych, samonosnych filmi. Se zvySujicim se podilem vyso-
ce vétvené komponenty stoupa pevnost a modul v tahu a klesa
termooxidacni stabilita. U nékterych kombinovanych materia-
I rostou téz koeficienty propustnosti pro dusik, kyslik a oxid
uhlicity.

Tato prace byla podpoiena GA CR vramci projektu
203/06/1086 a vyzkumnym zamérem MSM 6046137302.

LITERATURA

1. de Abajo J., de la Campa J. G., v knize: Handbook of
Polymer Synthesis (Kricheldorf H. R., Nuyken O., Swift
G., ed.), kap. 9 (Polyimides), s. 541. Marcel Dekker,
New York 2005.

2. Fang. J., Kita H., Okamoto K.: J. Membr. Sci. 182, 245
(2001).
41L.-22

UV CROSSLINKABLE DERIVATIVES OF PVAL
Summary of a lecture presenting principal results of author’s
dissertation thesis

PETR DZIK and MICHAL VESELY

Fakulta chemicka VUT v Brné, Purkyriiova 118, 612 00 Brno
petr@dzik.cz

In our experimental work, we used 2 types po PVAI
together with 5 types of modifying agents to prepare modified
PVALI bearing lateral photopolymerisable moieties. We expect
these photo-cross-polymerisable polymers to be potentialy
useful for a number of conventional applications (water devel-
opable photorezists, hydrophilic gels) as well as the design of
“smart” inkjet recieving layers, which could be fixed by radi-
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cal UV-curing process.
PVAI was modified by:

maleic anhydride,
methacrylic acid,

—  glycidyl methacrylate,

—  N-methacryloyl-N-methyl-aminoacetaldehyde dimethyl
acetal, and

—  methaycryloyl-glycidyl-aminoacetadelhyde dimethyl
acetal.

All 5 types of modified PVAI were succesfully synthe-
tized giving a wide range of samples with varying conversion
degrese. All samples were susceptible to photochemically
induced radical cross-polymerization: upon UV exposure,
aqueous solutions were converted into solid elastic gels while
dry films were insolubilized. However, PVAl modified by
maleic anhydride was prone to bis-ester crosslinking induced
by elevated temperatures and therefore was abandoned for
further study.

The properties of other modified grades of PVAI were
characterised by the following methods:

the modification process was qualitatively evaluated by
FTIR spectrometry,

the content of photocrosslinkable moieties was deter-
mined by UV spectrometry,

surface properties were characterized by contact angle
measurement,

resist properties were characterised by resist characteris-
tic curves, resist speed was determined and optimal
photoinitiator concentration range suggested,

thermal analysis was used to detect the changes in glass
transition of modified PVAL

We found out that the introduction of lateral moieties
featuring activated carbon-carbon double bond generally de-
creases the polymer’s hydrophility, making it less soluble in
water and increasing the water droplet contact angle. PVAI
modified by methacryloyl-glycidyl-aminoacetadehyde di-
methyl acetal is an important exception — amino group effec-
tively compensates the hydrophobic nature of methacryla-
teendgroup, making modified PV Al more hydrophilic.

As far as the resits properties are concerned, we thor-
ougly characterised how the resist speed depends on both the
concentration of photoinitiator and the conversion degree.
From the observed dependancies, it was suggested that the
optimal concentration of photoinitiator falls to the range of
2-4 wt.%. Generally, it was shown that the resist speed is
very much influenced by the lenght of the spacer joining the
photocrosspolymerisable endgroup to the polymeric back-
bone. Resist speed increases significantly with the spacer
lenght, i.e. the resist speed depends on the mobility of the
reactive endgroup. We also observed interesting relation be-
tween the content of residual acetate groups and the resist
contrast.

Thermal analysis showed another trend — modification of
PVALl leads to a more pronounced glass transition, but without
significant influence on transition temperature. It seems that
the fraction of amorphous phase increases with modification,
which is supported by data from FTIR. Despite the fact that
the cross-polymerization was performed in a glassy state,
appreciable photochemical speeds were obtained.
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Synthetized grades of modified PVAI will be used by
collaborating pre- and postgraduate members of our experi-
mental team for further study. We plan to evaluated the possi-
ble utilization of these modified grades of PVALI for the design
of UV-curable inkjet receptive layers. We also investigate the
possible use of UV-crosslinked hydrogel particles as hetero-
geneous catalyst carriers.

41L-23

LIQUID CHROMATOGRAPHY OF MACRO-
MOLECULES UNDER LIMITING CONDITIONS
OF ENTHALPIC INTERACTIONS

DUSAN BEREK

Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences, 842 36 Brati-
slava, Slovakia
dusan.berek@savba.sk

Liquid chromatographic techniques presently dominate
the field of molecular characterization of synthetic polymers.
The most widely used is size exclusion chromatography
(SEC). Complex polymers play a specific role among syn-
thetic polymeric materials with tailored properties. They pos-
sess more than one distribution in their molecular characteris-
tics that is in molar mass, chemical structure or physical ar-
chitecture. Comprehensive molecular characterization of com-
plex polymers by means of SEC alone is possible only in
relatively rare cases when functional dependences among
molecular characteristics in the particular sample are known.
In order to independently determine two distributions of mo-
lecular characteristics, two-dimensional high performance
liquid chromatography of polymers (2D-LC) must be applied,
in which macromolecules are successively and independently
separated according to each characteristic. The problem is
separation of complex polymers in the first dimension, in
which effect of one characteristic, it is usually polymer molar
mass, must be suppressed. At present, two groups of methods
are rather widely used in analytical practice of complex poly-
mers, namely liquid chromatography under critical conditions
of enthalpic interactions (LC CC) and eluent gradient polymer
HPLC (EG HPLC). Both latter methods exhibit important
drawbacks and therefore further procedures are being devel-
oped for separation of macromolecules independently of their
molar mass.

A novel approach will be introduced, which includes
a group of methods designated liquid chromatography under
limiting conditions of enthalpic interactions, LC LC. Similar
to LC CC and EG HPLC, LC LC combines entropic
(exclusion) retention mechanism with enthalpic (interaction)
retention mechanisms to suppress separation of macromole-
cules according to their molar mass. The principle of LC LC
is as follows. The column applied is packed with a porous
material. Transport of small molecules through the bed of
particles is slow because these permeate all packing pores. On
the contrary, polymer species, which are partially or fully
excluded from the pores, travel much faster along bed of
packing. Appropriate column packing and/or auxillary small
molecules can be chosen so that a slowly moving barrier is
created, which selectively decelerates fast transport of certain
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kind of macromolecules. Macromolecules of other nature will
proceed along column unhindered and thus they are separated
from decelerated species.The barrier can be eluent itself and
in this case macromolecules are dissolved and injected in
aliquid, which promotes their elution. Polymer keeps
(slowly) travelling within this elution promoting zone. On the
contrary, mobile phase can promote elution of macromole-
cules but sample will be preceded with a narrow zone of lig-
uid preventing elution of particular polymer species. As re-
sult, retained macromolecules will accumulate on the barrier
edge while non-retained polymer species will elute unhin-
dered. So far, three retention mechanisms were applied in the
LC LC method, namely adsorption, enthalpic partition and
phase separation. It is expected that the LC LC approach will
be applicable also to other retention mechanisms, for example
to those based on ion interactions. As adsorbent, narrow pore
silica gel is advantageous column packing for polar polymers.
For enthalpic partition of non-polar polymers, alkyl bonded
HPLC silica gels can be applied. Small molecules of barries
promote either adsorption or enthalpic partition of macro-
molecules within active column packing. In the case of phase
separation retention mechanism, column packing nature is
less important and macromolecules are decelerated by
an appropriate nonsolvent. Six resulting procedures are called
1. LC under limiting conditions of adsorption (LC LCA,
eluent promotes polymer adsorption, sample is injected in
a desorli solvent preventing adsorption of sample)

LC under limiting conditions of enthalpic partition (LC
LCP, eluent promotes enthalpic partition of macromole-
cules, sample is injected in a solvent preventing partition)
LC under limiting conditions of solubility (LC LCS, elu-
ent is a weak nonsolvent and sample is injected in a ther-
modynamiclly good solvent)

LC under limiting conditions of desorption (LC LCD,
eluent prevents adsorption of macromolecules but sample
is preceded by a narrow zone of adsorli, which promotes
their adsorption)

LC under limiting conditions unpartition (LC LCU, eluent
prevents enthalpic partition of macromolecules but sample
is preceded with a narrow zone of liquid promoting their
enthalpic partition)
LC under limiting conditions of insolubility (LC LCI,
eluent dissolves sample, which is preceded with a narrow
zone of a nonsolvent)

Basic features of all six above procedures will be dis-
cussed and their application to separation of synthetic macro-
molecules differeng in their chemical composition will be
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presented. Important applications of LC LC methods to dis-
crimination of minor macromolecular components from major
plymer matrix will be shown. LC LCD was also successfully
applied to separation of poly(methyl methacrylate)s according
to their stereoregularity. It is anticipated that LC LC methods
will be also applicable to various copolymers and to many
biopolymers.

Similar to LC CC and to some EG HPLC, LC LC proce-
dures suppress effect of polymer molar mass. In an optimized
LC LC system, macromolecules are eluted irrespectively of
their molar mass. Compared to LC CC, LC LC procedures
exhibit
a) increased robustness. Changes in eluent composition as
large as dozens of percents do not affect applicability of
LC LC to separation of polymer blends
no upper molar mass limit. LC LC was successfully util-
ized with molar masses as high as 30 million g/mol
full sample recovery in case of LC LCD. This is likely
resulting from the system properties. Initially, the LC
LCD column is equilibrated with elution promoting lig-
uid. Adsorli zone has not enough time to perturb this equi-
librium. Moreover, both attachment and detachment of
macromolecules in the course of their adsorption and
desorption are very fast processes
lower molar mass limit. Transport rate of oligomer mole-
cules with molar masses of several hundreds of g/mol is
similar to transport rate of barrier. In the oligomer region,
LC CC is often a method of choice.
important sample zone focusing, especially in case of
adsorption retention mechanism. Macromolecules hin-
dered by the adsorptive barriers produce very narrow
peaks. This is important for application of LC LC as the
first separation step in two-dimensional polymer HPLC.
So far known two-dimensional polymer HPLC procedures
suffer from extensive sample dilution during the first-
dimension separation process.
applicability of some LC LC procedures to discrimination
of minor (< 1%) macromolecular components from poly-
mer blends, irrespective to their molar mass.

b)

<)

d)

e)

In conclusion, the LC LC procedures represent in many
applications an important alternative to both LC CC and EG
HPLC. Still, the full comprehension of potential and applica-
bility of LC LC methods needs further study.

Support from the grant agencies APVV, project 51-013204
and VEGA, project 2/6016/26 is acknowledged.
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4P-01
BARVENI] POLYESTEROVYCH yLAKEN POMOCI
HOMOLOGICKYCH DISPERZNICH BARVIV

MICHAL CERNY a JOSEF PRIKRYL

Oddéleni vidknitych materidlii a textilni chemie, Ustav poly-
mernich materialii, Fakulta chemicko-technologicka, Univer-
zita Pardubice, 532 10 Pardubice

michal.cerny@upce.cz

V pokracovani mé prace' jsou zde diskutovany vysledky
koloristickych, vytahovacich a stalostnich vlastnosti homolo-
gické skupiny dal$ich disperznich azobarviv nésledujiciho
strukturniho vzorce®:

NO,
CH,
HO 'I‘l o
R

R = H, methyl, ethyl, n-propyl, butyl, cyklohexyl, benzyl

Obr. 1. Strukturni vzorce disperznich azobarviv

Byly pfipraveny zlutd disperzni azobarviva, kterd méla
na sob¢ navazané rizné alkyly pfes dusik na pyridonovém
heterocyklu.

Prvnim kritériem pro hodnoceni téchto barviv je jejich
hodnota maximalniho mozného vytazeni barviva na PES
vlakno. Bylo zjisténo, ze pfi smésovani téchto barviv nedo-
chazelo k odstinovému posunu smési vici odstiniim jednotli-
vych slozek smési barviv. Samostatnd barviva tohoto typu
nu (na rozdil od barviv dfive publikovanych'). Kombinaci
2 barviv lze dosahnout jen mirného zvySeni vybarveni barviva,
avSak vyraznéjsiho zvyseni maximalniho vybarveni se dosahlo
smésovanim 3 barviv, napt. tfislozkova barviva H-M-BU, H-E-
BU nebo E-P-BU dosahovala dvanactinasobek jedninové sily.

Dalsim (kinetickym) kriteriem pro hodnoceni disperz-
nich barviv je jejich schopnost se vytdhnout na PES vlakno,
charakterizovana vytahovacimi kiivkami. Vytahovaci kiivky
byly stanoveny pro vybarveni v 1/1 RT a v 4/1 RT. Jednotliva
disperzni azobarviva dosahovala piedepsanou silu vybarveni
pomaleji. Disperzni smésna barviva naopak dosahovala str-
m¢éjsi vytahovaci kiivku s rychlej$im dosazenim pozadované-
ho vybarveni, a to jak pii vybarveni v 1/1RT tak i v 4/1RT.
Smésna barviva dosahovala také vétsiho vyCerpani barviva
z 1azné a nizké adsorpce barviva na PES vlakné. Vyzdvihnout
lze zvlasté pak smésné disperzni barvivo H-M-BU, které do-
sahovalo vybornych koloristickych i kinetickych vlastnosti.

Dtvodem vyrazné lepsich koloristickych i vytahovacich
vlastnosti u smésnych barviv zalozenych na 4-chlor-2-nitro-
anilinu je synergicky efekt jednotlivych slozek, kdy se slozky
barviva pii barveni polyesterové stfize navzajem negativné
neovlivituji. Naopak, dochazi zde ke vzajemné podpoie jed-
notlivych slozek pti pfechodu z 1azn€ na vlakno. Dusledkem
toho 1ze vhodnymi kombinacemi jednotlivych slozek barviv
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dosdhnout vysSich limitnich satura¢nich hodnot smésného
barviva. Zvysi se tim mnozstvi barviva difundované¢ho do
polyesterového vlakna, dale také i vyCerpani lazn€ a rychleji
se dosahne pozadovaného vybarveni.

Tato price vznikla za podpory grantu MSM 0021627501
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4P-02

»ZIVA“ RADIKALOVA POLYMERIZACIA STYRENU
RIADENA FLUORESCENCNE ZNACENYM REGULA-
TOROM

STEFAN CHMELA a LUDMILA HRCKOVA

Ustav polymérov SAV, Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava,
Slovenskd republika
upollud@savba.sk

Princip metédy ,.zivej* radikalovej polymerizacie je
zalozeny na schopnosti stabilnych nitroxylovych radikalov
zachytavat (lapat) rastové alkylové radikaly. Prechodne
vzniknuty alkoxyamin sa pri vy$§ich teplotach (90-120 °C)
rozklada na povodny nitroxylovy radikal a rastovy radikal,
ktory pocas svojej existencie je schopny adovat’ ¢ast’ pritom-
nych molekil monoméru. Okamzitd koncentracia rastovych
radikalov je vyrazne niz$ia ako pri obycajnej radikalovej po-
lymerizacii. Opédtovné vratné spojenie makroradikalu
s nitroxylovymi radikalmi takmer Uplne eliminuje nevratné
terminacné reakcie rastovych makroradikalov (rekombinacia,
disproporcionacia a prenos na monomér). Polymeriza¢na
reakcia kon¢i bud’ pri spotrebe monoméru alebo sa da ukonc¢it’
znizenim teploty. Vysledny polymér obsahuje nitroxylovy
radikdl na konci retazca vo forme alkoxylaminu, ktory je
schopny d’alSej rastovej reakcie. UrCenie mnozstva aktivnych
koncov retazcov predstavuje znacny problém. DoterajSie
sposoby boli bud’ znacne nepresné (NMR spektroskopia),
nepriame (post-polymerizacia) alebo si vyzadovali chemickl
reakciu vymeny koncového nitroxylu za iny, ktory sa dal
detekovat’ spektroskopicky.

V predkladanej praci sa pripravili polystyrény ,,zivou*
radikdlovou polymerizaciou pdsobenim kombinovaného regu-
latora mélovych hmotnosti, ktory okrem aktivneho stabilného
nitroxylového radikalu alebo alkoxylaminu obsahoval fluores-
cenénu znacku. Stabilny nitroxylovy radikal predstavoval
2,2,6,6-tetrametylpiperidin-N-oxyl a kovalentne viazanu fluo-
rescencnil zna¢ku benzotioxanton. Koncentracia znacenych
koncov retazcov v ziskanych polystyrénoch sa dala priamo
merat’ absorbénou a emisnou spektroskopiou. Z tejto koncen-
tracie sa vypocitala teoretickd molova hmotnost’ pre polysty-
rén, kde kazdy retazec je zakonceny aktivnou jednotkou nesu-
cou fluorescenénu znacku. Porovnanie tychto tdajov s tidajmi
molovych hmotnosti ziskanymi z GPC nam urcil rozsah zna-
¢enych t.j. aktivnych koncov retazcov. Podiel aktivnych kon-
cov retazcov zavisel od konverzie. So zvySovanim konverzie
sa tento podiel znizoval apri vyssich konverziach (80 %)
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dosahoval hodnotu ca. 0,5. Pri tychto konverziach iba kazdy
druhy retazec je ukonéeny aktivnou jednotkou alkoxylaminu
nesucou fluorescenénu znacku. Z toho vyplyva, ze kvantita
,»Zlvosti® procesu sa so zvySovanim konverzie znizuje, o by
sa malo prejavit' v rastlicej polydisperzite s rastiicou konver-
ziou. Napriek tomu index polydisperzity bol prakticky rovna-
ky pre vSetky konverzie a dosahoval hodnotu ca. 1,3.

Tato praca vznikla s podporou grantu VEGA 2/5108/25.
4P-03 o
KINETIKA A MECHANISMUS VYTVRZOVANI
SYSTEMU EPOXY /ANHYDRID

FRANTISEK KOLAR a JAROSLAVA SVITILOVA

Ustav struktury a mechaniky hornin AVCR,
V Holesovickach 41, 182 09 Praha 8
kolar@irsm.cas.cz

V praci jsou uvedeny vysledky modelového studia kine-
tiky a mechanismu vy-tvrzovani pryskytice CHS Epoxy 15
(E15) malein-anhydridlem (MA), za katalyzy N,N-di-
methylanilinem (DMA). Obsah epoxidovych skupin, anhydri-
du, monoesteru a skupin OH byly urCovany titra¢né, podle
literatury'™.

Vznik monoesteru byl modelovan reakci MA s isopropa-
nolem. Pro alkoholyzu katalyzovanou DMA byl odvozen
vztah:

dc,
dt

—_ FoKConnCrCon
1+K,C, +K,C,, °

)

kde k; a K jsou kinetické a rovnovazné konstanty, Cp,, , Ca,
Con a Cy jou koncentrace pfidaného katalyzatoru, anhydridu,
hydroxylti a monosteru, r, je rychlost nekatalyzované reakce.

Pro nekatalyzovanou reakci E15 s monoisopropyl-malei-
natem je rychlost ubytku obou reakénich slozek identicka
areakce je celkové druhého fadu. Pfitomnost DMA vede ke
urychleni reakce. Kinetickou rovnici pro ubytek epoxyskupin
Ize psat ve tvaru:

dCE I klOKSCIgMACECM 47 (2)
dt 1+ K,Cy, °
kde r, je rychlost ne-kataly-zované reakce.
Rovnici (2) Ize pak zjednodusit na tvar:
dC, o 3
dtc = _kIOCDMACE +7 ( )

Pro vytvrzovani pryskyfice E15 maleinanhydridem lze odvo-
dit rychlostni rovnice :

dCA — k7K()CIgMACACOH
d 1+KC, +K.Cy

dCE — klOKXCIgMACECM
d 1+K.C, +K,Cy

4
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Pryskyfice E15 se vyznaCuje velmi nizkym obsahem
hydroxylovych skupin a rychlost vytvrzovani je limitovana
pravé jejich nizkou koncentraci. Pro tento pfipad lze rovnice
(4) zjednodusit na: rovnice 1. fadu:

dcC o dC, . 5
th = —k;ComaCon 7: =—k,ComaCu ()
kde kl’o - M

6

a reakci 1ze vyhodnotit jako nultého fadu vzhledem k obéma
vychozim latkam. Na obr. 1 jsou znazornény casové zavislosti
kon-centraci epoxyskupin, anhydridu a monoesteru pro sys-
tém E15/MA katalyzovany DMA.

3.5;
3]
= 251
o
2
S 21 o Epoxy
Y
3
©
£ 151 )
g e Anhydrid
S
i~ 14
A Monoester
0,5
A L_ A A A
0 T T T ‘
0 5000 10000 15000 20000

cas (s)

Obr. 1. Vytvrzovani systtmu E15/MA; 0,029 mol DMA/kg, teplota
70 °C
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o
S
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E a
= 0,4
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2
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—0;04 ‘ ‘ ‘
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Obr. 2. Vytvrzovani systému E15/MA s pfidavkem iso-propa-
nolu;0,026 mol DMA/kg, teplota 70 °C
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Abychom zjistili, jaky vliv ma zvyseni koncentrace OH
na prabéh vytvrzovani, pfidali jsme do reakcéni smési takové
mnozstvi isopropyl-alkoholu, aby koncentrace OH odpovidala
koncentracim anhydridu a epo-xidovych skupin. Rychlost
alkoholyzy neni v tomto piipadé limitovana nizkou koncent-
raci hydroxylt, ubytek anhydridu je rychlejsi nez tibytek epo-
xidovych skupin a v reakéni smési se proto hromadi monoes-
ter (viz. obr. 2).
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4P-04
STUDIUM }’OVRCHQVYCH yLASTNOSTi )
NIEKTORYCH KONSTRUKCNYCH POLYMEROV

STEFAN KURUC, IGOR NOVAK, MARIAN STEVIAR
a IVAN CHODAK

Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied, Dubravska ces-
ta 9, 842 36 Bratislava, Slovenska republika
upolkurs@savba.sk

Uvedeny prispevok pojednava o povrchovych vlastnos-
tiach vybranych konstrukénych polymérov (Polyamidov 6; 12
a Kopolyamidu 6,12). Pri charakterizacii vlastnosti povrchov
vybranych konstrukénych polyamidov sme pouzili nasledov-
né metody: Peel testy, meranie uhla zmacania a urenie po-
vrchovej energie, FTIR.

Dosiahnuté vysledky merani budi porovnavane pre ne-
upravené vzorky so vzorkami po opracovani plazmatickymi
vybojmi (objemovy koplanarny vyboj a povrchovy bariérovy
vyboj) v atmosférach O, a N, pri ré6znych ¢asoch opracovania.

This work was supported by WEGA 2/4042/04.

4P-05 )

NANOKOMPOZITY NA BAZE .
BIODEGRADOVATELNEJ POLYMERNEJ MATRICE

DANIELA MOSKOVA a IVAN CHODAK

Ustav polymérov SAV (Centrum excelentnosti CEDEBIPO),
Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava
upoldamo@savba.sk

BiodegradovateI'né polyméry zaznamenavaju v sucas-
nosti vel'ktl pozornost’ ako materialy vhodné na zredukovanie
enviromentalnych problémov s plastovym odpadom. Pri ich
aplikacii je v8ak dolezité zamerat’ sa na zlepSenie niektorych
nevyhovujucich uzitkovych vlastnosti, ktoré je do urcitej mie-
ry mozné odstranit’ aplikdciou stuzujucich plniv. Klasifikacia
biodegradovate'nych materidlov v zmysle ISO 14855 pripus-
ta maximalny obsah nebiodegradovatelnych prisad do
5hm.%. Z tohto dévodu sme zamerali pozornost' na nano-
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kompozity s vrstevnatymi silikatmi, pri ktorych uz pomerne
malé mnozstvo plniva v polymérnej matrici sposobi vyrazné
zlepSenie termickych a mechanickych vlastnosti.

Nanokompozity na baze biodegradovatelnej polymérnej
matrice (polykaprolakton — PCL) a vrstevnatych silikatov
(organomodifikované a prirodné Cloisity) sa pripravili mieSa-
nim v tavenine. Na zdklade sledovania mechanickych vlast-
nosti sa stanovil optimalny obsah organomodifikované¢ho
Cloisitu 20A 3 hm.%, zatial' ¢o pridavok nemodifikované¢ho
Cloisite Na sa na mechanickych vlastnostiach neprejavil pozi-
tivne. Reologické vlastnosti sa analyzovali na zaklade viskoe-
lastickych vlastnosti z oscilaéného reologického merania.
Nanokompozity s organomodifikovanym plnivom vykazuja
vy$$iu komplexnu viskozitu v porovnani s matricou a vyrazné
,shear thinning* v oblasti nizkych frekvencii. Vyrazny narast
modulov v nizkofrekvencnej oblasti a ich relativne nizka za-
vislost’ od frekvencie poukazuji na silné interakcie medzi
retazcami polyméru a jednotlivymi Casticami plniva. Viskoe-
lastické vlastnosti kompozitov sa posunuli do oblasti ,,solid-
like* v dosledku prekrocenia reologického perkolaéného pra-
hu a tvorby fyzikalnej siete. Strukturne zmeny v zavislosti od
koncentracie plniva sa stanovili pomocou Cole-Cole diagra-
mov.

Podakovanie: VEGA, grant ¢. 2/4024/04.

4P-06 ]

VPLYV NANOPLNIV NA VLASTNOTI KOMPOZITOV
S KAUCUKOVOU MATRICOU

ZUZANA NOGELLOVA a IVAN CHODAK

Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied, Dubravska cesta
9, 842 36 Bratislava, Slovenska republika
upolnoge@savba.sk

Vseobecne plniva zohravaju déleziti Glohu pri modifika-
cii polymérnych materidlov, maji najmé stuzujuci efekt. Vy-
sledné fyzikalne vlastnosti su ovplyvnené okrem charakteru
plniva aj velkostou Castic. V pripade nanoplniv, kde velkost’
Castic je radove v nanometroch, sa predpoklada ovplyvnenie
fyzikalnych vlastnosti uz pri malej koncentracii v kompozite
z dovodu vel'kého povrchu nanocastic.

V tejto praci sme hodnotili vplyv nanoplniv
a konvenénych plniv na mechanické vlastnosti kaucukov.
Pouzili sme 2 typy kaucukov (prirodny a SBR) a testovali sme
5 typov nanoplniv a robili sme porovnanie aj s jednym kon-
venénym plnivom (silika). Sledovali sme vplyv jednotlivych
nanoplniv v koncentracii do 10 dsk na vlastnosti vulkaniza-
tov, pricom sa sledoval aj efekt kombinacie nanoplniva so
silikou.

Pridanim nanoplniva sa mechanické vlastnosti
v zavislosti od typu a koncentracie nanoplniva bud’ nemenili,
alebo sa zlepsili a vo vacsine pripadov sa lepsie vysledky
dosiahli u kompozitov s prirodnym kau¢ukom. V pritomnosti
siliky sa so zvySovanim obsahu nanoplniva tiez viac alebo
menej zlepSovali mechanické vlastnosti. Ked” porovname
vplyv plniv na jednotlivé typy kaucukov, je zrejmé, Zze kym
u samotnych kaucukov bola taznost SBR kaucuku o nieo
vysSia nez prirodného, pridanim niektorych plniv sa podstat-



Chem. Listy 100, 679-683 (2006)

nejsie zvysila taznost’ prirodného kaucuku, takze kompozity
s prirodnym kau¢ukom mali vysSie taznosti ako s SBR kaucu-
kom. Porovnanim vzoriek so silikou a bez siliky sa zistilo, Ze
pritomnost’ siliky spdsobila niekol’konasobné zvySenie para-
metrov mechanickych vlastnosti a tieto rozdiely boli podstat-
ne vécsie u kompozitov s prirodnym kauc¢ukom.

Tato praca vznikla za podpory projektu APVT-51- 018502.

4P-07

STUDY OF SURFACE PROPERTIES AND AGING OF
POLYETHYLENE TEREPHTHALATE MODIFIED BY
DISCHARGE PLASMA

IGOR NOVAK, MARIAN STEVIAR, IVAN CHODAK,
and STEFAN KURUC

Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied, Dubravska
cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovenska republika
upolnovi@savba.sk

The low surface energy and poor adhesive properties of
polymers can be greatly increased by plasma modification.
The most important feature of the plasma technique is that the
surface properties of the polymer can be modified without
changing their intrinsic bulk properties. The modification of
polymers by plasma leads to changes in surface and adhesive
properties. Depending on the gases used, different fuctional
groups are formed in a thin surface layer of the polymer. Not
all polymers can be equally well treated. Polyethylene
Terephthalate (PET) usually doesn’t need to be pre-treated for
printing because the level of its surface energy in the un-
treated state is higher than the value needed for printing.
However, for strong adhesive joints, modification of PET by
discharge plasma takes an essential place.

The modification of PET foils by surface barrier dis-
charge (SBD) plasma was performed with a laboratory plasma
source at atmospheric pressure in atmosphere of N, or O,
gases. The SBD generator consists of electrodes separated by
an alumina dielectric plate. The discharge electrodes having
the area 80 x 80 mm, and were located inside of glass cover
allowing passing of the gases. The used voltage was 100 V,
current intensity 1A, and frequency was 6 kHz.

The radio-frequency discharge (RFD) source working at
reduced pressure 0.1 Torr in air consists of stainless steel
locked-up vacuum vessel with two circular brass electrodes
having a diameter 240 mm. The voltage of RFD source was
2kV, current density was 0.060 A, and frequency was
13.56 MHz.

A significant increase of surface energy and its polar
component of PET modified by SBD plasma at atmospheric
pressure in N, and O, atmosphere or RFD plasma at reduced
pressure in air, as well as higher strengths of adhesive joints
of modified PET to PEHA were obtained. The surface proper-
ties of PET modified by SBD plasma were higher in O, than
in N, atmosphere. The growth of surface energy of PET modi-
fied by SBD or RFD plasma was caused almost solely by
increase of polar component of surface energy, and the
changes of the dispersion component were very small. The
peel strengths of modified PET to polyacrylate increased until
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power of the plasma source 1.5 Wcm™, thereafter the
strength of adhesive joints fall. The surface properties of PET
modified by SBD plasma were considerably higher for freshly
pre-treated PET foils compared with stored foils. The process
of aging of modified PET has been observed, and an impor-
tant decrease of surface parameters after 7 days of modified
PET foils aging has been found. The changes of the surface
properties due to aging were small.

This work was supported by grant VEGA 2/4042/04.

4P-08

STUDY OF SURFACE ENERGY AND ADHESIVE
PROPERTIES OF POLYAMIDE 12 MODIFIED
BY DISCHARGE PLASMA

MARIAN STEVIAR, IGOR NOVAK, IVAN CHODAK,
and STEFAN KURUC

Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied, Dubravska
cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovenska republika
upolstev@savba.sk

The polyamide 12 foil with sufficient surface and adhe-
sive properties to other substrates can be prepared by dis-
charge plasma modification. For improvement of bonding,
and printing of polymer a surface barrier discharge plasma in
medium of N, and O, as well as a radio-frequency discharge
plasma in air has been studied. A significant increase in sur-
face energy of the polymer as well as in strength of adhesive
joint to more polar polymer was found.

The chemical changes of PA 12 modified by plasma
were analyzed using Fourier Transform Infra Red — Attenu-
ated Total Reflection (FTIR-ATR) spectroscopy, and X-Ray
Photoelectron Spectroscopy (XPS) measurements. The ob-
served changes of surface properties of the polymer due to
aging were not important.

This work was supported by VEGA 2/4042/04.
4P-09 )
PRIPRAYAV A VLASTNOSII MEZOFAZE ZE
VZORKU CERNOUHELNE SMOLY

VERA SUGARKOVA, EVA PLEVOVA a LENKA
VACULIKOVA

UGN AV CR, Studentska 1768, 708 00 Ostrava — Poruba
sugarkova@ugn.cas.cz

V duisledku snizujici se produkce karbochemickych pro-
duktli jsou v soucasnosti Casto sledovanym tématem nové
zpusoby ptipravy forem primyslového uhliku vhodnych pro
uplatnéni v pramyslové sféfe.

Kvalitu vyslednych produkti, zalozenych na cernouhelné
smole piip. na vybranych petrochemickych produktech zasad-
n¢ ovlivituje stupei jejich vychozi strukturalni Cistoty a zpi-
sob jejich tepelného zpracovani'™.

Tato prace je zaméiena na piipravu mezofaze ze vzorki
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cernouhelné smoly. Z puvodnich vzorkG byla pfipravena
mezofaze temperaci na Ctyfi teploty : 450, 470, 490 a 500 °C
s rychlosti ohfevu 0,7 °C min™'. P¥ipravené vzorky mezofaze
pak byly podrobeny hodnoceni pomoci termogravimetrické
a diferencialni termické analyzy, mikroskopické analyzy
a infracervené spektroskopie.

Z naméfenych IR spekter je zfejmé, Ze intenzita past
v oblasti od 3000 cm™ do 2800 cm™ u vzork® temperovanych
na nizsi teploty je vetsi, tyto absorpéni pasy potvrzuji vyskyt
charakteristickych valen¢nich vibraci skupin CH alifatickych
uhlovodikt. Naopak u vzorkll temperovanych na vyssi teploty
pak byly prokazany intenzivnéjsi absorpéni pasy v rozsahu
3400 cm™ do 3000 cm™" , které odpovidaji charakteristickym
valenénim vibracim skupin CH v aromatickych uhlovodicich.

Mikroskopické hodnoceni bylo provedeno za pouziti
imerzniho objektivu v polarizovaném svétle. U jednotlivych
nabrust byl hodnocen ptipadny vyskyt sferuli mezofaze, jeji
vyvin a uspofddani anizotropnich struktur. S rostouci konec-
nou teplotou temperance cernouhelné smoly dochazi
k intenzivngjSimu vyvinu sferuli a vzniku anizotropnich
struktur.
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Z termické analyzy pak byly pomoci kiivek DTG zjisté-
ny kinetické parametry procesu a také teploty maximalni
rychlosti oxidace mezofaze. Vyskyt prevazné izotropni homo-
genni hmoty s ¢etnymi sferulemi u vzorkd mezofaze odpovida
niz§im hodnotam teplot maximalni rychlosti oxidace mezofa-
ze. Vyskyt anizotropnich struktur pak odpovida vyssim hod-
notam teplot maximalni rychlosti oxidace mezofaze. Vysled-
ky ziskané termickou analyzou dobie koresponduji s vysledky
mikroskopické analyzy i infracervené spektroskopie.

Tato prace vznikla za financéni podpory Grantové agentury
CR v ramci grantu ¢. 106/05/0492.
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5L-02

HISTORIE VYROBY 'KAPALNYC'H MOTQROV)’{CH )
PALIV Z MOSTECKEHO HNEDEHO UHLI V ZALUZi
U MOSTU

OLDRICH SVAJGL

TACITA s.r.0., Litvinov
tacita@iol.cz

Prednaska ma za cil pfipomenout zejména mladsi genera-
ci historii vzniku, vyvoje a posléze zaniku vyznamné techno-
logie vyroby kapalnych motorovych paliv z hnédého uhli
v Zaluzi v rozmezi let 1938-1970, daleko slozitéjsi, nez se
kdy v chemickém priimyslu u nds pted tim provozovala.

Nejprve je struéné popsan vyvoj této technologie
v Némecku po 1. svétové valce na bazi diivejsich uvodnich
praci védct ve svéEte.

Dale se uvadgji Gdaje o rychlém pramyslovém vyuziti
poznatkd nejprve v Némecku a také v Zaluzi u Mostu
v tehdejsich Sudetech béhem valky, pak nejprve povalecny
rozvoj a posléze postupny az dramaticky Gpadek a zanik.

Jsou podrobnéji popsany zvlastnosti vyroby v Zaluzi po
valce spocivajici na specifiku mosteckého hnédého uhli a na
politické situaci tehdejsi CSR.

Je vzpomenut vliv vlastniho vyzkumu ve Vyzkumném
ustavu pro chemické vyuziti uhli, pozdé&ji uhlovodikd, v tomto
zavode.

Postupné zavadéni zpracovani ruznych druhi rop na
konci padesatych let vedlo k odstavovani jednotlivych stupnt
vyroby motorovych paliv z uhli az ke kone¢né pfeméné na
ropnou rafinérii na zac¢atku sedmdesatych let.

Zavérem je zdiraznéno, ze zvladnuti obtiznych casti
technologie, zvlasté tlakovych procest s vodikem, vychova-
lo nasi republice fadu mimofadné kvalifikovanych rafinér-
skych technikil i obsluhy slozitych a naroénych zatizeni. Tito
pak mohli Gspésné uvadét do provozu velké vyrobni celky pii
zpracovani ropy nejen v Zaluzi, ale také v celém tehdejSim
staté, a rovnéz napt. na Blizkém Vychodé¢.

LITERATUM
1. Holub J., Svajgl O., Nevosad M., Soukup A., Kopal R.:
Stoleti  benzinu. Historie rafinérského  primysilu

v Ceskych zemich. Pro Ceskou rafinérskou vydalo Asco —
vydavatelstvi s.r.o., Praha 2005.

5L-03
KE STEMU ROCNIKU CHEMICKYCH LISTU

PETR HOLY

Ustav organické chemie a biochemie AV CR, Flemingovo
namesti 2, 166 10 Praha 6
petrholy@uochb.cas.cz

Pozorni ¢tenafi si jiz jisté vSimli kulatého ¢isla ro¢niku
na obalce letoSnich sesitd Chemickych listii. Blizici se dovrSe-
ni stoleté existence narodniho chemického €asopisu je udalos-
ti jisté pozoruhodnou, mozna i mimofadnou pfi neustalé ob-
méné Casopisovych tituld, a tak tomuto vyro¢i vénujeme nyni
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zaslouzenou pozornost.

Stoleté obdobi je nutné ¢asovym intervalem mnoha stato-
pravnich a spolecenskych zmén, znaénych pokrokd ve védeé
i mnoha genera¢nich obmén. Je diikazem mimofadné Zivo-
taschopnosti Casopisu, ze Chemické listy pti své prakticky
nepierusené stoleté existenci preckaly dvé svétové valky,
obdobi hospodatské krize za prvni republiky, dobu Protekto-
ratu, spolecenské otfesy po unoru 1948, v letech padesatych
1 v normaliza¢nim obdobi po roce 1968, a naposledy i prevrat-
né ekonomické zmeény po roce 1989. Udrzet onu stoletou
kontinuitu se podafilo hlavné obé&tavou praci a entusiasmem
kli¢ovych osobnosti redakce ¢asopisu a dalsich ¢lend jednotli-
vych generaci redakéniho kolektivu.

Kulaté ¢islo roéniku Chemickych listii je vhodnou pfile-
zitosti k historickému zamysleni, ovS§em hned na pocatku je
tieba upozornit, ze historie Ceského chemického casopisu
zasahuje jesté hloubéji. Jak miizeme vycist z tiraze letoSnich
¢isel Chemickych listii, 100. ro¢nik tohoto titulu je soucasné
jiz 130. roénikem Listii chemickych a 116. roénikem Casopisu
v Cervnu 1875 usnesl vydavat spolkovy Casopis Listy chemic-
ké, jehoz prvni ¢islo vysSlo 1. fijna 1876. V roce 1891 pak
zapotali vydavat Antonin Bélohoubek a Frantisek Stolba
chemicky &asopis zaméfeny technologicky — Casopis pro
prumysl chemicky. Na spoleéné schizi ,,Spolku chemikt
Ceskych® a ,,Spolecnosti pro primysl chemicky v Kralovstvi
geském® byla 26. ledna 1907 ustavena sjednocena ,Ceska
spole¢nost chemicka pro védu a primysl®. Soucasné byl jako
spolkovy organ oznacen Casopis s nazvem Chemické listy pro
vedu a primysl, ktery sice pfimo navazoval na pfedchéazejici
existenci Listii chemickych, ovsem Cislovani ro¢nikll bylo
zahdjeno opét od jednicky, aby byl zdiraznén novy profil
Casopisu.

Chemické listy se zahy staly vykladni skiini vysledka
Ceské chemie a ptinesly Ceské chemii i mezinarodni uznani,
protoze na strankach Chemickych listii (jako narodniho ¢aso-
pisu) byly zvefejiiovany vysledky s vyznamem nadnarodnim.
Jako ptiklad je mozno uvést kratky ¢lanek ,Elektrolysa se
rtutovou kapkovou elektrodou®, ktery sepsal vroce 1922
J. Heyrovsky a ktery ve stejném roce uvetejnily Chemicke
listy. Tato prace dokumentuje zékladni princip polarografie,
a proto je vSeobecné povazovana za prvotni prezentaci objevu
polarografie. Takto je ¢lanek v Chemickych listech dodnes
hojné citovan.

Casopis se stoletou tradici je vyznamnym odkazem mi-
nulych generaci. Je proto vhodné pfipomenout ty, ktefi se
o existenci a uroven nejvice zaslouzili. Zv1asté je tfeba jmeno-
vat osoby, které zastavaly funkci $éfredaktora. Dalo by se
predpokladat, Ze za stoletou existenci ¢asopisu to bude dlouhy
vycet jmen, ale skutecnost je jind. Pohled zpét ukazuje, ze
Chemické listy mély (a dosud maji) mimofadné Stésti na oso-
by ve vedouci redakéni funkei, protoze fada z nich se s maxi-
malnim osobnim nasazenim vénovala vedeni Casopisu po
dlouhou fadu let. Seznam $éfredaktort ve stoleté historii Che-
mickych listii tak obsahuje pouhych devét jmen.

Chemické listy (s dovétkem ,,pro védu a primysl*) zaci-
naly s vedenim kolektivnim. Z pocatku byli povéfeni Emil
Votocek a FrantiSek Plzak redigovanim ¢asti védecké a sou-
¢asné Frantidek Stolba a Antonin Nydrle prevzali odpovéd-
nost za ¢ast vénovanou prumyslové chemii. Brzy se ukazalo,
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Proto byl v roce 1908 ustanoven jako prvni odpovédny redak-
tor Josef Hanus, ktery fidil Chemické listy od roku 1908 az do
roku 1926. Po dlouholetém puisobeni Josefa Hanuse se vedeni
Casopisu v roce 1927 ujal Otakar Webr, ktera v této funkci
setrval az do roku 1945. Po Otakarovi Webrovi, ktery fidil
Casopis 19 let, pevzal funkci $éfredaktora od roku 1946 Josef
Kostit, ktery vedl redakci Chemickych listii do roku 1951.
V letech 1952-1954 byl séfredaktorem J. Rudinger. Toho
v roce 1955 nahradil v pozici §éfredaktora B. Sedlacek, ktery
tuto funkci zastaval do roku 1957. V roce 1958 vedl redakci
M. Kraus, od roku 1959 se pak stal $éfredaktorem J. Gut,
ktery v této funkci setrval az do roku 1996, tedy fidil vydava-
ni celkem 38 ro¢niktt Chemickych listii. Roku 1988 vstoupil
do redakce B. Kratochvil, ktery pak v roce 1996 pievzal po
J. Gutovi vedeni Casopisu a je vedoucim redaktorem nyni jiz
desaty rok.

Soucasny redakeni kolektiv usiluje o zachovani dédictvi
znacéné usili vénovano zachovani sou¢asného rozsahu a formy
Casopisu. To je v soucasné ekonomické situaci zna¢né obtiz-
né. Zatim se dafi nalézt zpisoby ziskdvani finan¢nich zdroji
tak, aby byly pokryty nutné naklady, to je ov§em mozné jen
pti dodrzeni vysoké hospodarnosti. Na druhé stran€ i minima-
lizace nadkladti musi mit své meze, protoze neni cilem, aby
Casopis vychazel ve form¢ neuhlednych brozurek. V tomto
sméru je snad dobrym kompromisem soucasny vzhled jednot-
livych ¢isel.

Vzhledova stranka ¢asopisu je sice véc dilezitd, ale sku-
teénym kriteriem kvality Casopisu je jeho obsah. Redaktofi
jsou pfipraveni zpracovavat piispévky s vysokou peclivosti
a narocnosti, ale zakladem kvalitniho obsahu ¢asopisu je do-
statek zajimavych a dobie psanych pfispévki. Pro kvalitu
Casopisu tak stale plati to, co vyjadtil Josef Hanu§ ve svém
nastupnim provolani, kdyz se v roce 1908 ujal vedeni ¢asopi-
su. V textu se podminecn¢ zavazuje:...“udrzeti Listy nejen na
védecke vysi, ale vésti je k dalsimu rozkvetu... Viak i tu lze
kol vySe vytknuty jediné provésti, je-li redaktor obklopen
Fadou stalych spolupracovnikii, prispévatelii.” Stejné jako
tehdy i nyni zalezi pfedev$im na kazdém c¢lenu Ceské (a pfi-
padné i slovenské) chemické obce, jak se pii konkurenci ji-
nych Casopisi (moznd pfinasejicich svym impakt-faktorem
v ruznych hodnoticich kriteriich i vyhodnéjsi efekt) postavi za
tradici Chemickych listll a i v zacinajicim druhém stoleti je-
jich existence je podpofi svymi kvalitnimi piispévky.

5L-04
SOVUCAS,NOST CHEMICKEHO VZDE:LAVANI’
V CESKE REPUBLICE A EVROPSKE UNII

HANA CTRNACTOVA

Prirodovédecka fakulta, Univerzita Karlova v Praze, Alber-
tov 6, 128 43 Praha 2
ctr@natur.cuni.cz

Obor, ktery studuje problematiku chemického vzdélava-
ni, se u nas konstituoval v poloving 20. stoleti. Zamétoval se
zpolatku piedeviim na problematiku vyuky chemie na ZS
a SS a pripravu ugitelti chemie. Z pivodné empirického obo-
ru se vsak rychle vyvijel obor teoreticko-empiricky zalozeny
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na vlastni metodologii a systémovém feSeni problémt.

V soucasnosti je chemické vzdélavani samostatny a své-
bytny védecky obor, v némz se navzajem propojuji spolecen-
ské a pfirorodovédné oblasti poznani. Je na jedné strané uzce
spjaty srozvojem samotné chemie a na strané druhé
srozvojem vzdélavani a vzdélavacich  systémli u nds
i v zahrani¢i. Zatimco vSak o mezindrodnim charakteru che-
mie nebylo nikdy pochyb, v oblasti vzdélavani si kazdy ev-
ropsky stat vytvarel vlastni, relativné samostatny systém.
Nekteré systémy si byly do zna¢né miry podobné, nékteré se
vyrazn¢ odliSovaly.

V soucasném obdobi vsak tyto rozdily vlivem vzniku EU
a postupujici globalizace mizi. V ramci jednani a dohod unie
se sjednocuji pozadavky na chemické vzdélavani na trovni
primarniho, sekundarniho i terciarniho vzdélavani. Vznikaji
a rozSifuji svou pasobnost spole¢nosti, které se problemati-
kou chemického vzdélavani zabyvaji v ramci EU i celého
svéta. Mezi nejdulezitéjsi patii DivChemEd EuCheMS,
ICCE IUPAC a dalsi. Pokracuji puvodni a piibyvaji nové
mezinarodni Casopisy zaméfené na chemické vzdélavani.
Prikladem je Journal of Chemical Education, CERP — Che-
mistry Education: Research and Practice [online] a jiné.

Obor ma tak charakter védniho oboru se v§emi jeho atri-
buty vCetné mezinarodni spoluprace. V soucasnosti tento obor
zahrnuje problematiku chemického vzdélavani ve vsech jeho
aspektech a na vSech jeho urovnich, ktera je fesena a publiko-
vana vramci mezinarodnich projektd a publikaci v mezi-
narodnich Casopisech a sbornicich z evropskych a svétovych
kongrest a sympo6zii.
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EUROBAKALAR CHEMIE

JIRI BAREK® a PAVEL DRASAR"

“ Katedra analyticka chemie, Prirodovédecka fakulta,
Univerzita Karlova v Praze, 128 42 Praha 2, b Ustav chemie
prirodnich latek, VSCHT Praha, 166 28 Praha 6
barek@natur.cuni.cz , Pavel.Drasar@yvscht.cz

Bude popsan projekt Eurobakalat chemie (Chemistry
Eurobachelor — viz http://www.cpe.fr/ectn/tuning%20euro-
bachelor.htm) usilujici o harmonizaci vyuky chemie na Girovni
bakalafského studia v ramci spole¢ného evropského prostoru
vysokého $kolstvi na zékladé Boloniské deklarace postulujici
tiistuptiové studium (bakaldiské, magisterské a doktorské).
Tento projekt je dusledkem synergického plsobeni projektu
TUNING (Tuning Educational Structures in Europe) zaméte-
ného na slad’'ovani vysokoskolské vyuky vramci Evropské
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unie (viz http://www.cpe.fr/ectn/ tuning_project.htm) a pro-
jektu ECTN (European Chemistry Thematic Network — viz
http://www.cpe.fr/ectn/). Bude popsana historie i soucasnost
tohoto projektu a pfedpokladané vyhledy do budoucna. Budou
popsany schopnosti, znalosti a dovednosti vyZadované ve
spojeni s ozna¢enim Eurobakaldf chemie a s nim souvisejici
tzv. Budapestské deskriptory. Diskutovana bude i situace pfi
implementaci tohoto projektu v Ceské republice. Pozornost
bude veénovana i rysujici se koncepci Euromagistra chemie
zaméfeného na harmonizaci magisterského studia chemie
v evropském méfitku.

5L-06
INTEGRACE V PRIRODOVEDNEM VZDELAVANI —
STUDIUM VYCHODISEK

MARTA KLECKOVA*, RENATA HOLUBOVA
a VERONIKA KAINZOVA

Prirodovédecka fakulta Univerzita Palackého, t7. Svobody 8,
771 46 Olomouc
marta.kleckova@upol.cz

Integrace piirodovédnych pfedmétil pronika do vzdélava-
ni na zékladnich i stiednich kolach (ZS a SS), nebot’ pii tvor-
bé skolnich vzdélavacich programi dle ramcovych vzdélava-
cich programi, v oblasti Clovék a piiroda, kam spadaji pred-
méty fyzika, chemie, biologie a geografie, je nutna izka spo-
lupréace ugiteld viech téchto piirodovédnych predmétd'.

Skoly, resp. ugitelé z pedagogické praxe fesi nelehky
ukol, vypracovat model pifirodovédného uciva pro 2. stupein
7S a nasledn& pro SS tak, aby pii objasiovani zakladnich
pfirodovédnych pojmi uciva fyziky, chemie a biologie byly
maximalné Géelné¢ vyuzivany integrované prvky vyuky. Pii
vybéru uciva je nutné brat v uvahu, ze zaci v 6. tfid€ vstupuji
do vyuky pro né nové zatazenych pfirodovédnych predmétl
jiz surGitymi védomostmi a piedstavami (prekoncepty)>’.
Kazdy jedinec — zak si vybudoval své prekoncepty na zakladé
ruznych zkusenosti a vlivi, které na néj pasobily, napt. absol-
vované predskolni a Skolni vzd&lavani (MS a 1. stupen ZS),
zajmova ¢innosti, sportovni aktivity, rodinné zazemi, ekono-
mické podminky, sdélovaci prostiedky — televize, internet,
tisk, apod. Pfi utvafeni prekonceptd kazdého zaka hrala roli
fada aspektd, proto je jejich kvalitativni Grovenl a spravnost
rozdilna, je dobré prekoncepty znat a pfi vlastni vyuce vyuzit.

Na Piirodovédecké fakult¢ UP je v béhu diléi vyzkum
vybranych prekonceptti zdkladnich integrujicich pojmil uciva
fyziky, chemie a biologie. Nejdiive byl proveden vybér piiro-
dovédnych pojmi pro vyzkum détskych piedstav
prekonceptti; vybrané pojmy — latka, energie, hustota. Dale
byl sestaven didakticky test s 10 otdzkami*®. Nasledoval pred-
vyzkum (75 respondentli — Zaci ZS) a testy byly dany
k posouzeni studentim VS, budoucim ugitelim piirodovéd-
nych pfedmétt Ch, Bi, M, ktefi se vyjadiili ke srozumitelnosti
zadanych otazek v testu. Na zakladé vysledkd predvyzkumu a
vyhodnoceni pfipominek studentii VS byly nékteré testové
otazky upraveny jak obsahov¢, tak graficky. V soucasnosti je
tento didakticky test rozeslan na ZS po celém uzemi CR.

Tento  vyzkum  probiha GA CR

406/05/0188.

za podpory grantu
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CHEMIE KOLEM NAS - VZDELAVANI

V PROJEKTECH

RENATA SULCOVA a DANA PISKOVA

Katedra ucitelstvi a didaktiky chemie, Prirodovédecka fakul-
ta, Univerzita Karlova v Praze, Albertov 6, 128 43 Praha 2
rena@natur.cuni.cz , dana.piskova@seznam.cz

V piipravé budoucich ucitelt chemie na UK v Praze, PiF
seznamujeme studenty vedle novych a aktudlnich oborovych
veédomosti téZ s vzdélavacimi systémy u nas i v EU, s kuriku-
larnimi dokumenty pro vzdélavani, ramcovymi a Skolnimi
vzdélavacimi programy. V ramci didaktické ptipravy uplatiiu-
jeme moderni trendy chemického vzdélavani vcetné aktivi-
zaCnich metod i forem prace, praktickych ukazek, vyuziti
multimedii i moznosti internetu.

Pro aplikaci modernich metod fizeni vyu€ovaciho proce-
su v profesni piipravé uciteli se nam osvédcilo uplatnéni
vlastni tvofivosti studentti v didaktice chemie rozli¢nymi
metodami prace. Jednou z nejvhodnéjsich metod pro uplatné-
ni inovacnich snah ve vysokoskolské pripravé a vyuce jsou
projekty seminail, zalozené na feseni komplexnich teoretic-
kych a praktickych problémut na zakladé aktivni ¢innosti stu-
dentt. Jednotlivci ¢i malé skupinky studentil tvofi, prezentuji
a oveiuji vysledky své prace z témat uciva stiedoskolské che-
mie, zpracované pomoci kancelaiskych i chemickych soft-
ware a moderni didaktické prezentacni techniky. Produktem
téchto projektli je fada hotovych materiali bezprostfedné
pouzitelnych pro vyuku chemie velmi efektivnimi metodami
— napf. zadani uloh a namétd pro zéky, ale i ,,mozna‘“ feseni
pro ucitele, pracovni listy a piislusné navody k pokusim,
navrhy ovéfovacich test, seznamy doporucené literatury,
odkazt a internetovych adres. Soucasti projekti je i odhad
¢asové naro€nosti, navrh organiza¢niho planu prace, vhodna
motivace, metodika, doporuceni moznych zplisobti prezentace
vysledkl a hodnoceni jednotlivych etap projekt. Tak vznikaji
zajimavé databaze materiald a didaktickych pomiicek pro
chemické vzdélavani, které ziskava vzdy cela skupina studen-
ti — autort ve formé CD ROM': ,Néapadnik I“ (2003);
~Napadnik II (2004); ,Naméty a pomdicky* (2004);
,»Napadnice* (2005). Letos vznikl obsahly soubor kvizi, her,
testl a namétd, nazvany ,,Chemikovo kukatko* (2006), na
kterém se podilelo celkem 40 autorti. Vytvofené materialy
i didaktické pomicky lze déale pouzivat pifi pedagogickych
praxich ¢i ve vlastnim zaméstnani, nebot’ je mozno je kdykoli
vytisknout nebo upravovat podle aktudlni potieby, dopliovat
a roz§ifovat.

Na stfednich §kolach se nam podafilo od r. 2000 realizo-
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vat postupné nekolik uspésnych projekt na téma Chemie
kolem nas®, napt. ,,Voda nad zlato“ (2002), ,Tuky a my-
dla“ (2002), ,,Pfirodni latky a naSe té€lo“ (2003), ,,Chemie
v mikrovinné troubg&* (2004), ,,Vonné latky a potravinaiské

ptisady®, ,,Barviva v§ude kolem néas“ (2005).
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5L-08
PROBLEMATIKA AROMATICITY V UCIVU
ORGANICKE CHEMIE

JOSEF HALBYCH, SIMONA HYBELBAUEROVA,
DANA PISKOVA a RENATA SULCOVA

Katedra ucitelstvi a didaktiky chemie, Prirodovédecka fakul-
ta, Univerzita Karlova v Praze, Albertov 6, 128 43 Praha 2

V ucivu organické chemie na stfednich Skolach, kde je
chemie vyucovana jako vSeobecné vzdélavaci predmét
(gymnazia a SOS), jsou nékteré tématické useky, tykajici se
struktury a reaktivity latek, teoreticky naro¢né. Jako piiklad
Ize uvést problematiku charakteristiky aromatického stavu
(aromaticity) benzenu a dalSich aromatickych latek. Proto se
hledaji dal$i moznosti, jak tyto partie uciva optimalné inter-
pretovat a maximaln¢ usnadnovat jejich osvojeni.

Uvodni &sti udiva o aromatickych uhlovodicich — are-
nech — je charakteristika a porozuméni pojmu ,,aromaticita‘,
odvozeni jejich struktury pomoci teorie orbitalli s poukazem
na odliSnost reaktivity oproti alkeniim ¢i alkynim. Aromatic-
ké molekuly jsou relativné chemicky stalé a poskytuji pouze
urcité typy reakci za definovanych podminek. Didakticky 1ze
ucivo o aromaticité zvladat bez kvantitativnich pfistupt, které
nejsou predmétem uciva na sttedni skole, vhodnou obsahovou
strukturaci a promyslenym vyuzitim nazornych vyukovych
prostiedkil, véetné multimedialnich programd.

Uspofadani poznatkli o aromaticit¢ se osvédcuje
v nazna¢eném sledu: elektronova struktura organogennich
prvki (C, H), rovinné uspoifadani molekuly benzenu
(koplanarita), vznik elektronového oblaku nad a pod rovinou
kruhu tvofeného w orbitaly (delokalizace & elektronil), aroma-
ticita naftalenu, anthracenu a dalsich latek. K vysvéleni aro-
matického stavu se také pfipojuje energetické hledisko, tj.
rozdilna rezonan¢ni energie benzenu (spalna a hydrogena¢ni
tepla) oproti hydrogena¢nimu teplu hypotetické molekuly
cyklohexa-1,3,5-trienu. Je zde mozno zahrnout i piiklady
strukturné blizké aromatickému stavu.

Ve strukturovaném ucivu je didakticky ucelné uvést
problematiku aromaticity s vyc¢islenim fady monocyklickych
konjugovanych polyenti po¢inaje cyklopropenem. Dosavadni
analyza cild vyuky v tématu Areny, s uvedenou posloupnosti
poznatkd, vykézala dobré vysledky v jejich osvojeni.

LITERATURA
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5L-09

PROJEI§TOVANi \{YUKY CHEMIE
PROSTREDNICTVIM EXPERIMENTU/

PETR KOLOROS
Gymnazium Pierra de Coubertina, 390 30 Tabor

V souvislosti s novymi kurikdlnimi dokumenty projektu-
jeme experimentalni ¢innost zdki smérem k oekavanym
vystuptim a kompetencim, zde v tématu kovy.

Zaci spolu s uéitelem analyzuji moznosti §kolni chemic-
ké laboratofe a navrhnou postup, kterym by bylo mozno, pfi
laboratornich cvicenich, urcit neznamy kov podle jeho fyzi-
kalnich vlastnosti. Zakladem postupu bude zméfeni hmotnosti
vzorku kovu s piesnosti na dvé desetinna mista. Nasleduje
zjisténi objemu v odmérném valci. Variantou je zde vyuziti
pyknometru.

Uskute¢néni chemického rozboru je, opét po diskusi se
zaky, rozpusténi casti vzorku v kyseliné a dikaz kationtu.
Kvalitativni analytické reakce kationtl jiz studenti absolvova-
1i, takze vedle pottebné literatury mohou vyuzit i svych zkuSe-
nosti. Specifickym tkolem by byl rozbor slitiny dvou kovi.

Organizaci cviceni ve funkci manazera je povéfen jeden
nebo vice zaku, kteti vedle své prace pomahaji pfi rozdavani
vzorkl, pomticek a zde potfebnych ¢inidel, dohlizeji na caso-
vé limity a pomahaji s vyhodnocovanim vzorkd. Jsou za tento
vykon zvlast’ hodnoceni. Praci provadéji zaci po skupinach,
vétsinou ve dvojicich. Své vysledky si ovéfi u vyucujiciho.

Podle textu v uebnici, s vyuzitim Beketovovy elektro-
chemické fady, navrhnou studenti zpisob laboratorniho po-
rovnani schopnosti urcitého kovu pisobit jako oxidaéni
(redukéni ¢inidlo). Jako napovéda a motivace zde bude ociste-
ny hiebik ponofeny do roztoku siranu médnatého, zavéseni
zinkového plisku do roztoku dusi¢nanu olovnatého (Saturniv
strom) a vlozeni kapky rtuti do roztoku dusi¢nanu stfibrného
(Dianin strom). Pro uspésné zvladnuti tohoto tikolu piedvadi
vyuéujici spravnou interpretaci dat a jejich zobecnéni. Na
zacich je, aby navrhli napf. tabulku, ve které budou na jedné
strané kationty kovl, na druhé stran¢ volné kovy a vzajemny-
mi reakcemi dospé&jeme k zavéru o jejich potradi podle schop-
nosti tvofit kationty.

V hodnoceni celé prace se objevi téZ stupen osvojeni
laboratornich dovednosti a manazerska schopnost zakd pove-
fenych organizaci.

Zménou oproti stavajicimu pojeti laboratornich praci je
tedy veétsi mira spoluucasti studentil na ptipravé, fizeni a hod-
noceni vysledkd.
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5L-10

SKOLNIi CHEMIQKE’ EXPERIMENTY

S REVERZIBILNIMI A IREVERZIBILNIMI
KAPESNIMI OHRIVACI

PAVEL OPATRNY*® a MARTIN BILEK"

“ Katedra ucitelstvi a didaktiky chemie, Prirodovédecka fakul-
ta, Univerzita Karlova, Albertov 3, 128 43 Praha, ® Oddéleni
didaktiky chemie Katedry chemie Pedagogicke fakulty Uni-
verzity Hradec Kralové, Rokitanského 62, 500 03 Hradec
Krdlové

Pavel Opatrny@atlas.cz , Martin. Bilek@uhk.cz

Vyuka ptirodovédnych predmétl, jako soucdst vSeobec-
ného vzdélavani chemii nevyjimaje, vétSinou pozdé reaguje
na aktualni vyvoj v daném oboru. To mutize byt jednim z fak-
tord snizujicich motivaci studentd k jejich vyuce i celkové
k jejich nizké oblibenosti. Zatazovanim poznatkli o vécech
a jevech z kazdodenniho Zivota je mozné podstatnym zpUso-
bem zvysit zajem o ptirodovédnou vyuku. Ke skupiné materi-
alt s Sirokou paletou vyuziti, ale ne pfili§ znamého slozeni
a principt probihajicich dé&ju, které se téchto materiald doty-
kaji, patfi i tzv. reverzibilni a ireverzibilni kapesni ohfivace
(,,chemické ohfivace®). Z mnoha typt kapesnich ohfivaci
jsme se zaméfili pfi ladéni Skolnich chemickych experimentt
na reverzibilni kapesni ohfivace na bazi tzv. ,,podchlazeného
gelu® trihydratu octanu sodného nebo pentahydratu thiosiranu
sodného a na ireverzibilni latentni ohfivace na bazi exotermic-
ké reakce oxidace zeleza.

Jejich $irSimu rozsiteni jako komerénich produktl u nas
dosud branila ptedev§im vysoka cena a nizka dostupnost, coz
nyni razantné¢ méni jejich tuzemska vyroba. Aplikace ve vyu-
ce chemie se zaméfuje zejména na objasnéni reakéniho me-
chanismu a energetickych zmén, k nimz dochazi pfi reakci, na
technické parametry komercnich produktii, na oblasti vyuziti
atd. Praktické aplikace zahrnuji provadeéni Skolnich experi-
mentt s ndvrhem optimalni métici aparatury. Jde napf. o mé-
feni zmén teploty u komer¢nich ohfivact v zavislosti na riz-
nych okolnich podminkach (méfeni teplomérem nebo pomoci
teplotniho ¢idla pocitacového méficiho systému), o demostra-
ci principu reverzibilnich ohfivact prostiednictvim experi-
mentt s nasycenym roztokem CH;COONa . 3 H,O aj.

Tato prace vznikla za podpory projektu Specifického vyzkumu
PdF UHK 2006 ,,Nové materialy a technologie v integrova-
nych prirodovédnych vyukovych projektech pro vseobecné
vzdélavani “.
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[online] Bildungsserver fiir Chemie. [cit. 2005-12-12].
Dostupné z: http://dc2.uni-bielefeld.de/dc2/
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5L-11
J]@DNO'DUCHY POLAROGRATF S POCITACOVYM
RIZENIiM

JAN HRDLICKA a JAN HUSPEKA

Katedra chemie Pedagogické fakulty, Zapadoceskad univerzita
v Plzni, Veleslavinova 42, 306 14 Plzen
hrdlicka@kch.zcu.cz

Tato prace si klade za cil ukazat aplikaci poznatkl
z chemie, z fyziky i z elektrotechniky a programovani pfi
feSeni komplexniho problému a naznacit tim soucasny trend
mezioborovych vyzkumt. Pro piiblizeni instrumentalni analy-
zy byla zvolena polarografie, protoze je pracovano piimo
s elektrickymi veli¢inami napétim a proudem'.

Adaptér jsme rozdélili do ¢tyf samostatnych blokd. Jedna
se 0 A/D pievodnik?, prevodnik D/A®, blok stabilizatord, kde
ziskavame referenéni napéti a napajeci napéti A/D prevodniku
a b140k napajeni, ktery generuje stejnosmérné napéti +/— 15V
(cit.”).

Jadrem programu je software ovladajici A/D ptevodnik.
Pavodni software’ jsme mirn& upravili. Hodnoty naétené A/D
prevodnikem jsou zapisovany do souboru tak, aby bylo moz-
no data snadno nacist do programu EXCEL, kde je mozno je
dale zpracovavat.

EV]

Obr. 2. Polarogramy pro jednotlivé pridavky Pb**, Cd** a Co*

Adaptér jsme testovali méfenim polarogramti pro dva
pridavky iontt Pb**, Cd*" a Co". Pro toto konkrétni zapojeni
Ize stanovit obsah ionti o koncentraci fadové 10~ mol 17",

Cely adaptér byl navrhovan jako stavebnice na zaklade
publikovanych jednoduchych zapojeni. Lze jej dale rozSifovat
a zlepSovat jeho funkce. Postaveny pfistroj 1ze pouzivat jako
jednoduchy polarograf pro laboratorni cviceni.
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5L-12
LABORATORNI EXPERIMENTY RIZENE
MULTIFUNKCNIM PRISTROJEM

EVA URVALKOVA, PETR SMEJKAL a HANA
CTRNACTOVA

Prirodovédecka fakulta, Univerzita Karlova v Praze, Alber-
tov 6, 128 43 Praha 2

urvalkov@natur.cuni.cz, psmejkal@natur.cuni.cz,
ctr@natur.cuni.cz

Malokteré soucasné Skolni chemické laboratore reflektuji
redlnou laboratorni praxi, kde zna¢na ¢ast méteni byva prova-
déna pfistroji ovladanymi mikroprocesorem, ¢asto ve spojeni
s pocitatem. Studenti SS tak nejen ztraceji kontakt
s modernimi metodami prace v chemické laboratofi, ale zaro-
ven i zajem o chemii, pokud dostate¢né nevyuziva ICT.

V feseni daného problému mohou pomoci multifunkéni
pfistroje, které umoziuji méfit i vice fyzikalné-chemickych
veli¢in v zavislosti na pfipojeném didle, a jsou finanéné
i metodicky dostupné uzivatelim ze SS. Star§imi systémy
jsou napf. ISES nebo IP-Coach, jak uvadi publikace'”.
Nicméné bourlivy rozvoj informacnich technologii ve vSech
oblastech lidského konani vyzaduje i vyvoj stdle modernéj-
Sich pfistroju, grafickych rozhrani a metod vhodnych pro
vyuku na SS a VS.

Jednim z takovych modernich pfistroji vhodnych pro
stiedoskolskou laboratof mize byt Pierron Infraline Graphic
s pridavnym software DidexPro. Na§ ptispévek, navazujici na
prvotni testovani piistroje’, se zabyva zpracovanim sady labo-
ratornich uloh z chemie realizovatelnych pomoci tohoto pii-
stroje a prislusného software. Pii navrhu uloh jsme vychazeli
prevazné z publikaci*®. Ukazuje se, Ze tento pfistup k prova-
déni laboratornich experimenti vynika zejména vyssi didak-
tickou hodnotu, nebot’ odezvu pfistroje a pribéh déje lze sle-
dovat ptimo pfi samotném méfeni, je pfistupny svou jednodu-
chosti zhlediska provedeni i zpracovani naméfenych dat
a muze zdokonalit nejen teoretické znalosti a védomosti stu-
dentl z chemie a fyziky, ale také jejich praktické dovednosti,
vcetné vyuziti souc¢asnych informacnich technologii.
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5L-13
VYBER TEMAT PRO DALSI VZDELAVANI
UCITELU - CO ZAJIMA UCITELE CHEMIE

MARTA KLECKOVA

Prirodovédecka fakulta Univerzita Palackého, t7. Svobody 8,
771 46 Olomouc
marta.kleckova@upol.cz

Prirodovédecka fakulta UP tzce spolupracuje se skol-
skou praxi v oblasti dal§iho vzdélavani pedagogickych pra-
covniki (DVPP). Obor chemie pravidelné poradd kurzy
DVPP pro ulitele ptirodovédnych predméti. V poslednich
letech byly na PiF UP akreditovany MSMT vzdélavaci pro-
gramy DVPP ,Vyuka chemie vnovém tisicileti (platnost
akreditace 2002-2003), ,,Toxikologie pro ucitele piirodovéd-
nych predmétt (platnost akreditace 2005-2006). V letosnim
roce byla ziskéna akreditace MSMT vzdé&lavaciho programu
DVPP ,Zatazeni modernich piirodovédnych poznatkii do
vyuky na SS a ZS“ (platnost akreditace 2006—2009).

Program jednotlivych kurzii je vzdy sestavovan dle poza-
davkd pedagogické praxe, které pravidelné sledujeme, aby-
chom ucitelim nabizeli témata, ktera je zajimaji nebo proble-
matiku, ktera je pali.

Posledniho dotaznikového Setfeni se ztcastnilo 102 re-
spondentd (uéitelé chemie SS a ZS). Ugitelé méli moznost
vybrat (z nabidky 17 namétti) ¢i doplnit témata, problematiku,
o kterych by chtéli ziskat vice informaci a kompetenci na
takové urovni, aby je mohli vyuzit ve vyuce chemie, pfipadné
jiného pfirodovédného predmétu.

Nejveétsi zajem uciteltl (vic jako 50 %) je o tato témata:
bezpecny provoz $kolni laboratofe (minimalizace odpadu
pti realizaci experimentu, ,,nejedovaté pokusy*, apod.),

— jednoduché chemické experimenty pro ZS a SS,

vyvoj novych lé¢iv a moznosti jejich aplikace pifi 1é¢eni
vybranych chorob (AIDS, rakovina, atp.),
— tvorba Skolniho vzdé&lavaciho programu dle RVP! — che-
mie.
Dale nasledoval zdjem o biochemicka témata (vic jako
40 % respondentl):
— bioanorganicka chemie, sty¢né body mezi biologii a anor-
ganickou chemii (hemoglobin, chlorofyl, bioanorg. 1é¢iva),
— nukleové kyseliny, vyuziti genovych manipulaci,
— novinky v oblasti analytické chemie (analyza potravin,
farmaceutik, zne&isténi ZP).
Klesl zajem o problematiku zaméfenou na vypocetni
technikou (pouze 20% respondenttt).
Ut¢itelé sami navrhli n€kolik témat, napt.:
nové ucebnice chemie, ptehled dostupné odborné literatu-
ry vhodné i pro studenty,

chemicka terminologie, upiesnéni definic zékladnich che-
mickych a fyzikalné-chemickych pojmtl,

recyklace odpadi, moderni technologie, nové materialy.
Tato préce vznikla za podpory grantu FRVS 1059/2006.
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Rdmcovy vzdelavaci program pro gymnazialni vzdélava-
ni. VUP, Praha 2005.

5L-14
SUCASNE PROBLEMY VYUCBY CHEMIE
NA SLOVENSKU

PETER SILNY

Katedra didaktiky prirodnych vied, psychologie a pedagogiky,
Prirodovedecka fakulta, Univerzita Komenského,

Mlynska dolina CH-1, 842 15 Bratislava

silny@jns.uniba.sk

Vysledky dlhodobého zistovania urovne vedomosti zia-
kov zékladnych §kol a gymnazii z chémie ako aj d’alSich vy-
skumov jednoznaéne ukazali, Ze je potrebné venovat’ zvySenu
pozornost’ vyberu zakladného uciva a jeho transformacie do
zékladnych pedagogickych dokumentov'. Hlavnymi dévodmi
vypracovania novych pedogogickych dokumentov sti:

nizka Groveii osvojenia vedomosti platného vzdelavacieho
Standardu z chémie pre zakladné skoly a gymnazia,

predimenzovanost stcasne platnych vzdelavacich Stan-
dardov z chémie,

neexplicitné vymedzenie zékladného uciva v ucebnych
osnovach,

nedostato¢na prepojenost’ obsahu uciva s kazdodennym
zivotom,

nedostatoéna implementacia environmentalneho minima
do obsahu ué¢iva chémie,

nevyvazené uplathovanie medzipredmetovych vztahov
chémie s inymi uéebnymi predmetmi,

nizka prepojenost’ pedagogickych dokumentov s uceb-
nymi textami> atd’.

S ciel'om skvalitnenia Grovne vedomosti ziakov z chémie
bolo predovsetkym vypracovat’ navrh novych vzdelavacich
Standardov z chémie pre zakladné Skoly a gymnazia, a zistit’
uroven ich osvojenia.

Pri tvorbe navrhu novych vzdelavacich S$tandardov
zchémie sme vychadzali zpodrobnej kvalitativno-
kvantitativnej analyzy vyskumov zameranych na zistenie
urovne osvojenia suc¢asnych vzdelavacich standardov, ktoré sa
zacali realizovat’ od roku 1999. Postupne na zédklade ziska-
nych vysledkov boli navrhnuté nové vzdelavacie Standardy,
ktorych uroven osvojenia sa v sucasnosti overuje na zaklad-
nych $kolach a gymnaziach vo vsetkych krajoch Slovenska.
Stbezne s vyskumom zameranym na zist'ovanie Grovne vedo-
mosti bol uskutoéneny vyskum, ktorého cielom bolo zmapo-
vat’ nazory uéitelov chémie, odbornikov z chémie a didaktiky
chémie na problematiku vhodného vyberu zakladného uciva
pre jednotlivé typy $kol.

Doterajsie vysledky realizovanych vyskumov naznacuju,
ze zredukovanim aupresnenim cielovych poziadaviek vo
vzdelavacom $tandarde skuto¢ne dochadza k systematickému
zvySovaniu Urovne vedomosti Ziakov z chémie na zakladnych
Skolach a gymnaziach.
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PROGRAM OPCHEM A JEHO VYUZITI PRI VYUCE

OLDRICH PYTELA

Fakulta chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice,
Cs. legii 565, 532 10 Pardubice

oldrich.pytela@upce.cz

Program OPchem umoziuje vizualizaci molekul a vy-
pocet nékterych fyzikalné-chemickych vlastnosti z experi-
mentalnich dat. Program obsahuje datové manazery (véetné
importu z Excelu a exportu do Excelu), modul pro vizualiza-
ci a stereochemii molekul (v 3D-projekci a v 3D/2D-
projekci, zobrazeni atomovych p-orbitaltl a hybridnich orbi-
tald v 3D-projekci, odecitani vnitinich soufadnic a jejich
zménu, konstrukci a export Z-matice, vyhledavani a zobraze-
ni prvkl symetrie, zafazeni molekuly do grupy symetrie,
urceni absolutni konfigurace (R/S) na chiralnich centrech,
uréeni cis-trans isomerie (Z/E) na dvojnych vazbach, export
a tisk zobrazenych objektll ve vysokém rozliseni), modul pro
vizualizaci a vzajemnou koordinaci vice molekul v 3D-
projekci, modul pro simulaci vibracnich moda v 3D-
projekci, modul pro vypocet disocianich konstant a kon-
stant stability komplext ze spektralnich dat (méfeni absor-
bance pfi vice vlnovych délkach) a modul pro vytvareni
grafickych prezentaci. Moznosti programu budou piedvede-
ny pii pfednasce.

Program OPchem je vhodny pro vyuku zaméfenou na
obecnou chemii (vazba, formalni elektronova distribuce),
prostorové uspofadani molekul (stereochemie, symetrické
vlastnosti molekul, mechanismy organickych reakci) a infra-
Cervenou spektroskopii (dynamické zobrazeni vibracnich
modt). Program OPchem je volné ke stazeni (vyzaduje pou-
ze autorizaci) na internetové adrese http://webak.upce.cz/
~koch/cz/veda/OPgm.htm .

5L-16
GRAFICKE ZNAZORNENI CHIRALITY

PAVEL DRASAR

Ustav chemie prirodnich latek, VSCHT Praha,
166 28 Praha 6
Pavel Drasar@vscht.cz

Zakladni norma pro grafické znazornéni chiralnich mole-
kul v dvourozmérné projekci je ,,Graphic Representation of
Three-Dimensional Structures® publikovana IUPAC (cit.").

Pravidla IUPAC z roku 1996 tikaji, Ze strukturni vzorce
(diagramy) znazornujici stereochemii musi byt zpracovany
velmi peclivé tak, aby se piedeslo nedorozuméni. Podle této
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normy znazoriuji ¢ary o zakladni tloustce vazby lezici pfi-
blizn¢ v roviné nakresny. Vazby sméfujici nad tuto rovinu
jsou oznaceny klinem —-m s tim, ze Spice (uzsi konec) klinu
je piipojena k atomu lezicimu v roviné nékresny. Vazby smé-
fujici pod nakresnu znacime kratkymi rovnob&znymi ¢arkami
(pti¢n¢ Srafovanou stuzkou) i . Alternativné ke klinu mui-
ze byt pouzito i tuéné vazby mssm . N&kdy se této tuéné vazby
pouziva ke znazornéni vazby rovnobézné s tenkou vazbou, ale
lezici blize k pozorovateli. Podéln¢ ¢arkovana vazba - - - -,
ktera byvala uzivana ke znazornéni vazby za nakresnu se nyni
nepouziva, nebot’ je vyhrazena pro vazbu ¢asteénou (mensiho
fadu nez 1), delokalizace, nebo vazbu vodikovou. Pouziti
pticné Srafovaného klinu - neni doporuceno, nebot” jeho
pouzivani neni jednotné. Nekteti autofi povazuji uzsi konec
za vychozi, tj. ten atom, ktery je v nakresn¢ a jini (ve shodé
s perspektivou) naopak. Pokud neni stereochemie znama pou-
zije se vlnovky, ktera je na obou koncich stejné silnd o .
Ostatni  specifické projekéni konvence jako Fischerova
a Newmanova projekce, prostorové znazornéni fetézce a pou-
Ziti klindi se ¥idi vlastnimi pravidly®. Pouziti tedek & koledek
ke znazornéni stereochemie je striktné zakazano.

Piispévek se zabyva pouzitim téchto pravidel u riznych
typt struktur a sloucenin a podéa piehled o pouziti béznych
pocitacovych struktrunich editorech pro tento ucel. Z tohoto
aspektu lze shrnout, Ze pfesny popis stereogenniho centra
umoziuje pouze CS ChemDraw a ACD/Labs ChemSketch.

Tato price vznikla za podpory MSMT v ramci vyzkumného
zameéru ¢. MSM6046137305.

LITERATURA
1. http://www.chem.qmul.ac.uk/iupac/stereo/intro.html
(stazeno 5.5.2006).

2. Moss G. P.: Basic Terminology of Stereochemistry,
(IUPAC Recommendations 1996), http://
www.chem.qmul.ac.uk/iupac/stereo/ (staZzeno 5.5.2000).

3. Drasar P., Valter B., Paleta O.: Chem. Listy 97, 1027
(2003).

4. TUPAC Basic terminology of stereochemistry. Recom-
mendations 1996, Pure Appl. Chem. 68, 2193 (1996).

5L-17

ROZVOJ PROSTOROVE PREDSTAVIVOSTI
V CHEMII

JAN GRgig;R, BOR;VOJ JODAS, JAROSLAV PERNY,
JANA PRIHONSKA a MARTIN SLAVIK

Technicka Univerzita v Liberci, Halkova 6, 461 17 Liberec
Jjan.gregr@tul.

Pro vyuku chemie nestaci jen znalosti o latkach, ale po-
tiebujeme i piedstavu, co se skryva za chemickymi znackami
a vzorci. Nejedna se jen o skuteény vzhled sloucenin, ale
i 0 mikropohled, tedy o prostorové vnimani molekul. Prosto-
rovou predstavivost rozviji prvotné u zakd a studentti mate-
matika. Chceme-li u zakl zakotvit hlubsi znalosti spolu
s dokonalymi pfedstavami, musime navazovat na poznatky
didaktiki matematiky a dale je rozvijet na specialnich ptipa-
dech i ve vyuce chemie.
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Studujici chemie by méli pochopit a ziskat jasné predsta-
vy o téchto problémech vyzadujicich prostorovou ptedstavi-
vost:

1. pravidelné rozdéleni prostoru okolo centralniho atomu
pro 4 a vice vazanych atomu (tetraedrické, oktaedrické
atp. usporadani),

2. deformace geometrickych tvari zménou atomu ve struk-
tute,

3. spojovani zékladnich geometrickych utvarti — molekul,

4. geometricka isomerie slou¢enin.

K vysvétlovani téchto problémid doporucujeme vyuzit
pocitacovou vizualizaci molekul. Dalsi didakticky vhodny
postup by mohl obsahovat vyuZzivani ruznych zplsobid zna-
zornéni atomd a vazeb, volné otaceni 3D strukturnich modeld,
pravouhlou projekci 3D struktur a hledani prvkd symetrie
modelti molekul.

Klasické pouzivani jediného typu znazornéni molekul
napt.: kalotovy typ, zakryva existenci vazeb a jejich prostoro-
vé smérovani. Je tedy vyhodnéjsi pouzit zaroven i dratovy,
ty¢inkovy a kulickovy model, ale navrhujeme doplnit téz
polyedrické znazornéni. To pomuze v orientaci zaki v prosto-
rovych pojmech teraedr, oktaedr, trigondlni bipyramida atp.
Pokud maji zaci moznost sami si vytvafet struktury a volné
s nimi otacet (ACD ChemSketch + ACD 3D Viewer), doka-
zou si uvédomit prostorovost a mohou hledat zakryvani atomt
pii pootoceni modelu i prvky symetrie pozorovanych utvari.
Pro ptesné otaceni struktur o 90 ° je asi nejvhodnéjsi program
Mercury 1,4,1. Zde je mozné ziskat pravotihlé praiméty mode-
It molekul nejen v klasickych tfech projekcich, ale téz v pod-
hledu, pohledu zezadu a z obou stran.

Didakticko-matematicky pfistup k modelim molekul
pomize k lepSimu pochopeni chemické latky, ale zaroven
zpétné podpoti i vS§eobecnou prostorovou predstavivost.

LITERATURA
1. Barke H.-D., Engida T.: Chem. Educ.: Research and
Practice in Europe 2, 227 (2001).

2. Ptihonska J.: Dizertacni prace. PedF UK, Praha 2004.

5L-18
WEBQUEST - VIRTUALN{ PROSTREDI
PRO PROJEKTOVOU VYUKU CHEMIE

MARTIN BILEK a MONIKA ULRICHOVA

Oddélent didaktiky chemie Katedry chemie Pedagogické
Sfakulty Univerzity Hradec Kralové, Rokitanského 62,
500 03 Hradec Kralové

Martin.Bilek@uhk.cz

V posledni dob&é se objevuji na Internetu informace
o novém modelu jeho vyuziti v projektoveé orientované vyuce,
oznatované jako WebQuest'. Voln& by se tento vyraz mohl
prelozit jako ,,Webovskd vyprava za poznanim“. Metoda
WebQuestu nabizi projektove orientovanou vyuku s vyuzitim
aktualnich a autentickych materiali dostupnych na Internetu,
autonomni a kooperativni uceni, uceni se partnerstvi a spolu-
praci, samostatné plnéné ukoly, praci s reserSemi apod. (vice
se lze o tomto didaktickém konceptu dozvédét na http://
www.webquest.cz/, http://www.webquest-forum.de/ ¢i http://
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webquest.sdsu.edu/). Jako piiklad vyuZiti tohoto postupu ve
vyuce chemie miizeme uvést téma ,,Putovani historii atomo-
vych modelu* zpracované na adrese http://
www.geocities.com/dlkennen/webquest nebo podobné tema-
ticky zaméfeny projekt na http://www.pekinhigh.net/
webquest/ springborn/index.htm.

Tyto projekty jsou uréené pro zaky vy$sich roénika ZS
a na strankach jsou jejich jednotlivé kroky podrobné popsany.
Jde o zpracovavani posterti na zvolena témata, hledani zdrojt
a jejich reserse atd.*’. V Geském prostiedi Internetu nabizi
vyuzivani WebQuestu portal ,,U¢itelsky spomocnik™ Katedry
informacnich technologii a technické vychovy Pedagogické
fakulty Univerzity Karlovy (viz vySe vedena adresa
s doménou ,,cz*)*. Ve vyuce chemie jsou vyuzitelné zde do-
stupné projekty — napi. ,,Tajemstvi kilojouli®, ,,Geneticky
upravené potraviny“, ,,Environmentalni diskuse* aj.

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR & 406/05/0188
., Konstruktivismus a jeho aplikace v integrovaném pojeti
prirodovédného vzdélavani* a projektu Specifického vyzkumu
PdF UHK 2006 ,,Nové materidly a technologie v integrova-
nych prirodovédnych vyukovych projektech pro vsSeobecné
vzdélavani“.

LITERATURA

1. Bilek M., Ulrichova, M.: Vyuziti Internetu ve vyuce che-
mie. CP Books, a.s., Brno, v tisku.

Bilek, M.: ICT ve vyuce chemie. Gaudeamus, Hradec
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nologii a technické vychovy Pedagogické fakulty Uni-
verzity Karlovy, 2005 — [cit. 2005-12-15]. Dostupné z:
<http://www.webquest.cz/>.
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5L-19
EDUKACNA KLIMA NA HODINACH CHEMIE
V ZAKLADNYCH SKOLACH NA SLOVENSKU

JARMILA KMETOVA a HENRIETA DROBKOVA

Katedra chémie, Fakulta prirodnych vied Univerzita Mateja
Bela, Tajovského 40, 974 01 Banska Bystrica
kmetova@fpv.umb.sk

Vychovno-vzdelavaci proces v Skolskej triede sa usku-
tociiuje v Specifickom eduka¢nom prostredi. Pocas interakcie
subjektov tohto procesu vznikaju psychosocidlne javy, ku
ktorym patri eduka¢nd klima. Jej charakter ma vyznamny
vplyv nielen na spravanie ziakov, na ich motivaciu a uc¢ebné
vysledky, ale aj na psychicku situaciu ucitel'ov, ich pracovnil
spokojnost’ a motivaciu.

Okrem stcasnych vyskumov, ktorych cielom je monito-
rovat uroven vedomosti ziakov z chémie na zékladnych $ko-
lach, bolo skiimat’ aj edukaénii klimu na hodinach chémie ZS.
Jej skimanim je mozné prispiet’ k odhaleniu jej pripadnych
nedostatkov. Ich poznanie a odstranenie mézu mat’ vyznamnu

692

Sekce 5 — Vyuka, informatika a historie chemie — pfednasky

tilohu v procese zvySovania efektivnosti vyutovania chémie'.

Vyskum sa uskuto¢nil v rokoch 2005 a 2006. Jeho cie-
Tom bolo okrem skiimania edukaénej klimy, chapanou ako
zavisle premennou, zistit' aj vztahy medzi klimou a siborom
nezavisle premennych. Za nezavisle premenné boli zvolené:
vek ugitel’a, dizka pedagogickej praxe ugitel’a, pohlavie ugite-
l'a, lokalita, zloZenie triedy podla pohlavia ziakov a celkovy
pocet ziakov v triede. Respondentmi boli Ziaci 9. roénikov ZS
z roznych miest a dedin SR. Ako vyskumny prostriedok bol
pouzity dotaznik zhotoveny podla Ceskej verzie dotaznika
CES-A, aplikovaného Lasekom a Mare§om™”. Z tohto dotaz-
nika bolo prevzatych celkom 7 poloziek. Doplnené boli po-
lozkami vlastnej konstrukcie, ktoré boli prisposobené Specifi-
kam ucebného predmetu chémia. Polozky boli roztriedené do
piatich charakteristik, resp. premennych: jasnost pravidiel,
zaujatie Zziaka pracou na hodinach chémie, poriadok
a organizovanost, participacia ziakov na hodindch chémie,
kvality a kompetencie ulitela chémie. Pri vyhodnocovani
udajov bola pouzita metéda bodového Skalovania.

Na zaklade ziskanych vysledkov mozno hodnotit’ klimu
na vyucovani chémie v slovenskych zakladnych $kolach ako
neutralnu. V jasnosti pravidiel prevazuji pomerne vysoké
hodnoty nad hodnotami priemernymi, hodnotenie zaujatia
ziaka pracou na hodinach chémie je priemerné. Priemerné
hodnotenie mozno priradit’ aj pre charakteristiku poriadok
a organizovanost’ ¢i participaciu ziakov na hodinach chémie.
Kvality a kompetencie ucitel'a chémie boli ziakmi hodnotené
vysoko pozitivne. Ako uz bolo uvedené, okrem tohto sumar-
neho zhodnotenia boli skimané aj vzt'ahy medzi jednotlivymi
charakteristikami a nezavisle premennymi.

LITERATURA
1. Silny P.: Biologia, ekolégia, chémia 1, 2 (1996).

2. Lasek J.: Pedagogicka revue 47, 43 (1995).
3. Lasek J., Mares J.: Pedagogicka revue 43, 401 (1991).
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PROJEKT ,,STUDIJNI OPORY PRO STUDIUM
CHEMIE*

MILOSLAV NIC?, JIRI JIRAT?, BEDRICH KOSATA?,
MICHAL BOZON?, IRENA HOSKOVCOVA?, PAVEL
MATEJKA?, JIRI SVOBODA®, DAGMAR KOHOUTO-
VA®, ALENA KOZLOVA® a ZITA VALENTOVA®

“ Vysokad Skola chemicko-technologickd v Praze, Technickd 5,
166 28 Praha 6, [’Masarykova stredni Skola chemicka, Kre-
mencova 179, 116 28 Praha 1

Jiri.Jirat@vscht.cz

V ramci projektu Jednotny programovy dokument pro
Cil 3 regionu NUTS 2 hlavni mésto Praha (JPD 3.1), jednoho
ze strukturalnich fondd Evropské unie, jsou ve spolupraci
Vydavatelstvi VSCHT Praha a Laboratofe chemie a informa-
tiky FCHT VSCHT Praha s Masarykovou stiedni $kolou che-
mickou pfipravovany elektronické opory pro studium stfedo-
Skolské chemie. Cilem dvouletého projektu je vytvofeni no-
vych, modernich studijnich opor (vzajemné se dopliujici
interaktivni elektronické a ti§téné formy).

Pfipravované materialy jsou zaméfeny na oblasti anorga-



Chem. Listy 100, 684-697 (2006)

nické, organické a analytické chemie a obsahuji jak vyklado-
vou, tak procvi¢ovaci ¢ast. V zadné z oblasti se vSak materia-
ly nesnazi nahrazovat papirové ucebnice, ale doplhovat je
v pfipadech, kde elektronickd podoba pfinasi vyhody oproti
klasickym kniham. Cilem je modernizace vyuky chemie,
zptistupnéni a procvicovani jejich obtiznych partii formou
novych vyukovych pocitacovych programii a podpofeni
zajmu stfedoskolskych studentll o studium na vysokych Sko-
lach prirodovédného a technického smeéru. Nejlepsi studenti
budou moci studovat problematiku nad ramec stiedoskol-
skych osnov, ¢imz se zlepsi udrzeni jejich pozornosti ve chvi-
1i, kdy se stiedoskolsky pedagog vénuje slabsim studentim.

Nové studijni opory jsou vytvafeny na zakladé analyzy
soucasnych stfedoskolskych osnov a analyzy toho, co by méli
stiedoskolsti studenti znat pfi svém néstupu na vysokou skolu.

Diky uzké spolupraci stiedoskolskych a vysokoskolskych
pedagogt pii realizaci projektu lze rovnéz ocekéavat prospées-
nou vyménu zkusenosti a informaci, ktera pfispéje k vSeobec-
nému zlepSeni vyuky a vzajemné navaznosti studia mezi ob¢-
ma typy Skol.

Kazda oblast se skladd z moduld, které jsou vzajemné
provazany — napt. anorganickd chemie se déli na: vyc¢islovani
rovnic, nazvoslovi, elektronové vzorce, prostorové uspotradani
anorganickych sloucenin, pribé¢h chemickych reakei.

Hlavni ¢asti organické chemie jsou pak procvicovani
nazvoslovi, reakci, prostorové stavby a stereochemie.

Materialy pro analytickou chemii jsou podobné rozdéle-
ny do nekolika podkapitol: dikazy, techniky a vzorce.

Dilezitym prvkem je kombinace tisténé a elektronické
formy — ze stejného zdroje budou cenové efektivné generova-
ny tisténé i elektronické vystupy.

Tato prace vznikla za podpory projektu Jednotny programovy
dokument pro Cil 3 regionu NUTS 2 hlavni mésto Praha (JPD
3.1), ¢. CZ.04.3.07/3.01.1/0055.

5L-21
VYUKA V PREDMETU ,,TECHNOLOGIE
CHEMICKYCH LATEK*

JURAJ KIZLINK

Fakulta chemicka VUT, Purkyrnova 118, 612 00 Brno
kizlink@fch.vutbr.cz

V daném piedmétu se uvadi stav chemického pramyslu
v CR, SR a EU s navaznosti na vyvoj ve svéts, surovinové
zakladna, dostupnost energie, vody a kvalifikované pracovni
sily. Uveden je také piehled vyrobkli anorganické chemie,
organické chemie a petrochemie v¢etné moznosti zuzitkovani
nékterych odpadii z chemickych vyrob a dopad na Zivotni
prostiedi. V kazdé kapitole jsou uvedeny i citace doporucené
literatury. Praktickou soucasti pfednasek jsou i obrazky, sché-
mata a nckteré soucasti chemickych aparatur. Vhodnym do-
plikem ptednasek jsou také exkurze do vybranych chemic-
kych provozli sukazkou typickych chemickych aparatur
azafizeni. Na tento predmét navazuje dalsi predmét
,,Technologie nakladani s odpady*.

Pii prednaskach z pfedmétu ,,Technologie chemickych
latek™ vychazeji mnohé véci ze znalosti anorganické a orga-
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nické chemie. Rozsah je 4/0 hodin tydné pro semestr, studijni
rozsah je celkem asi 500 stran textu. Na tento pfedmét nava-
zuje dalsi m@j pfedmét ,,Technologie nakladani s odpady*.

Na zacatku piednasky obvykle seznamim studenty
s Casti, kterou budeme probirat, jeji souCasny stav véetné
dilezitosti pro denni zivot a prumysl. Dulezitou soucasti pied-
métu je i dostupnost vhodné studijni literatury. Malokdo ze
studentl si bude drahou zahrani¢ni literaturu kupovat nebo
z vypujcené vSechno studovat. Pokud neni k dispozici celo-
statné doporucena ucebnice, tak je ptimo povinnosti pfednase-
jiciho napsat vhodna skripta a tyto zhruba po péti letech ino-
vovat, coz by se mélo odrazit i v hodnoceni jeho osoby fakul-
tou.

Skripta jsou néco jako ,vizitka“ pedagoga, kde ma byt
témef vSechno, co jest k predmétu potfebné. M4 to ale hacek
— pokud je tam opravdu vSechno, tak si mnozi studenti skripta
jednoduse koupi a na prednasky chodit nebudou. Zde je nutno
uvést i fakt, ze hodné studentl pti studiu i brigddnicky pracu-
je, a to zruznych divodi. To ma za nasledek jejich Castou
neptitomnost ve §kole (praktika absolvovat musi, ale pfednas-
ky nejsou povinné). Proto osobné urcité veéci ve skriptech
neuvadim, ale uvedu je prosté jen na prednaskach. Kdo tam
neni, muze si to potom opsat od jiného studenta. Nové&ji se uz
mnoha nase skripta piestavaji tisknout a jsou uvadény na
webovych strankach fakulty.

Urcité ¢asti ve skriptech, které staci pouze precist, pone-
chavam na samostudium a ziskany ¢as vyuzivam hlavné na
piednes casti predmétu, které jsou komplikovanéjsi a pro
studenty méné pochopitelné. Znacnou Cast prednasek mi za-
berou také ukazky faktografického materialu. Na projektoru
promitam folie se vzorci, reakcemi a schématy ruznych vyrob,
nechavam také kolovat riizné obrazky a vystfizky z denniho
a odborného tisku a casto také vzorky ruznych vyrobku
a materiald (suroviny, PHM, pesticidy, gumarenské chemika-
lie, ptisady pro plasty, findlni a komer¢ni vyrobky aj.) vcetné
armatur a konstrukénich materiald (kovy, sklo, plasty, kohou-
ty, ventily, Soupatka, manometry aj.). Specialitou byva u po-
sledni pfednasky z biotechnologie i ochutnavka cukru, $kro-
bu, piva, vina a destilatd (frakce jako hlava-ptedky, srdce-
produkt, ocas-zbytky, pfiboudlina, cuvée, odstranéni pachd,
upravené vzorky, odpady aj.).

Piednésky trvaji obvykle 45-50 minut a potom je pie-
stavka. Dvouhodinovky obvykle 90—-100 minut byvaji jen
ziidka a to vzdycky jen po dohodé se studenty. Obvykle to
byva pfi probirani velice poutavé casti skript, asové tisné,
napjatosti rozvrhu (studenti potebuji delsi dobu v bufetu, na
obédé nebo vecer uz pospichaji na veceti a také na spoje do-
mu aj.). [ kdyz n€kdy do prednasek zarazuji také néco uvoliiu-
jiciho, relaxa¢niho a zabavného (legendy, zajimavosti a vti-
py), tak pfi téchto dvouhodinovkach to byva obvykle castéji.

Zkousky provadim vyhradné pisemnou formou
a ,progresivnim® poctem otdzek. Normalni termin 10-12
otazek, prvni opravny termin 15 a druhy opravny termin 20
otazek. Delsi otdzky stiidaji krat$i podle ¢asové néarocnosti.
Celé je to proto, ze hodné¢ studentti bud’ na normalni termin
vubec neptijde, nebo pokud pfijde, tak jen jako do loterie,
prohlédnou si zadani a kdyZ jim otdzky ,,nesedi®, tak prosté
odejdou. Potom se jich cela kupa hlasi mimo zkusebniho ob-
dobi a pozdéji, kdyz jim uz téméf ,,hofi u zadku*, tak si skrip-
ta kone¢né i prostuduji a snazi se udélat zkousku alespoi na
stupeni hodnoceni E. Po zhodnoceni pisemky vzdy navrhnu
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studentovi znamku a pokud ji student neptijme, dostane jesté
dalsi obvykle krat$i otazky, na které muze odpovédét ihned
ustné nebo si je promyslet a vypracovat pisemné. Toto se ale
stava malokdy a bohuzel nyni zijeme v dobé ,,écek”, protoze
jak vidim, tak studenti soucasné ,.digitalni generace* veliké
ambice nemaji a mnozi znich chtéji studium absolvovat
is,,0dfenyma usima“. Hlavnim cilem je ziskat diplom jako
»papir”, se kterym se uz néjak v praxi zafadi, nejlépe jako
chemikové na nechemickych pracovistich. V mnoha pfipa-
dech jim uz nékdo z jejich rozvétvené rodiny ptipravil slusné
misto a je tedy nutné pouze néjak Skolu dokonéit. Finanéni
dotaci dostava kazda fakulta podle poctu studentd, a proto
zjevné neni v zajmu, aby vétsi pocet studentt skolu nedokon-
¢il. V mediich bylo uvedeno, ze v zemich EU-15 je primémé
30 % vysokogkolsky vzd&lanych lidi, coz u nas je méng, v CR
asi 18 % a v SR asi 13 % a tento stav je pry nutno rychle do-
hnat. Doufam ale, ze ne pomoci ,,velkovyroby* vysokoskol-
sky vzdélanych absolventll, zakonité potom nastane ,,inflace®
diplomd.

Co se tyka struktury probirané latky, tak v prvni ¢asti
vychazim z historie chemického primyslu, chemického inze-
nyrstvi, zdkladnich pochodl obecné, anorganické a organické
technologie, zpracovani ropy a petrochemie s doplitkem pte-
kladi ze zahrani¢ni literatury a s pouzitim ucebnic i pro pfiro-
dovédecké fakulty vcetné informaci o strojich a zafizenich
chemického pramyslu.

V druhé casti uvadim specialni vyrobky chemického
prumyslu, vyrobky zpracovani ropy a petrochemie a potravi-
nafskych a biochemickych vyrob. Dilezitymi jsou zde i no-
v¢js$i poznatky ze zahranicni cizojazy¢né literatury, které jsem
v kratkosti uvedl i ve svych rozsahlych a dvoudilnych a ne-
davno inovovanych skriptech s uvedenim doporucené domaci
Casopisecké a rizné odborné literatury.

5L-22
SYSTEM KERBEROS VE VYUCE ORGANICKE
CHEMIE

ROBERT VICHA®, PETR KULHANEK®, MICHAL
KOVAR®, VLADIMIR MRKVICKA®?, DANUSE STARA®
a STANISLAV KAFKA™"

@ Ustav chemie, Fakulta technologicka, Univerzita Tomdse
Bati ve Zliné, Namesti T.G.M. 275, 760 01 Zlin, b Katedra
organické chemie, Prirodovedecka fakulta, Masarykova uni-
verzita, Kotlarska 2, 611 37 Brno

kafka@ft.utb.cz

Systém Kerberos' slouzi k automatizovanému prezkugo-
vani studentd. U¢itel vytvaii databazi otazek a testi pro jed-
notlivé oblasti zkouSeného uciva, které potom student vypra-
covava. Systém funguje ve vztahu k obéma uzivatelim —
uditel/student — na principu klient—server. Dosavadni verze
systému Kerberos umoznovala komunikaci mezi klientskym
pocitaem a serverem pouze prostiednictvim intranetu. Tato
vlastnost znaéné omezovala pouzivani systému pouze na situ-
ace, kdy je k dispozici patficny pocet zkousSecich klientd na
vymezenych pocitacich vétSinou pod permanentnim dohle-
dem vyucujicich nebo na klientech v pocitacovych ucebnach
vyuzivanych napiiklad pro hromadné pisemné prace
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v seminafich. V nové verzi bude k dispozici webové rozhrani,
jehoZz prostfednictvim budou moci studenti vypracovavat
,neostré” testy vytvarené systémem z omezeného mnoZzstvi
dostupnych otazek a pfipravovat se tak individualné na samot-
né zapoctové nebo zkouskové prace. Velky vyznam ma toto
roz$ifeni i pro studenty kombinované formy studia. Systém
bude dale rozsifen o moznost piipravy testi v tisténé podobé.
Tento zdanlivy krok zpét v§ak umozni vyuziti systému i tam,
kde neni k dispozici potfebny pocet pocitacl pro individualni
skladani testi studenty.

Na Fakulté technologické UTB ve Zliné je v soucasné
dob¢ systém zavadén do vyuky Organické chemie, kterd je
zajisfovana pracovniky Ustavu chemie. Vytvofena databaze
otazek bude pokryvat zakladni kapitoly organické chemie od
nazvoslovi pres chemii jednotlivych skupin organickych slou-
¢enin az po zéklady chemie biomolekul. Vicevrstevna struktu-
race databaze otazek umozni vytvaret nejen testy pro danou
skupinu latek, jak byva obvyklejsi, ale i testy napfi¢ klasicky-
mi kapitolami (napf.: eliminace, pfesmyky, nukleofini substi-
tuce, atd/ap.). Systém Kerberos bude vyuzivan jak pro vytva-
feni prubéznych zapoctovych praci, tak pro vytvareni zkous-
kovych testd.

Tato prace je podporovana Fondem rozvoje vysokych Skol
(projekt ¢. 06/2252/F6d).

LITERATURA
1. Kulhanek P., Vicha R., Pospigil T., Cmelik R., Potaek
M.: Chem. Listy 97, 703 (2003).

5L-23

PRINCIPY A REALITA VYZKUMU A VYVOJE
V CHEMICKEM PRUMYSLU A KOOPERACE
S UNIVERZITAMI

MARTIN NAVRATIL

SYNPO a.s., S. K. Neumanna 1316, 532 07 Pardubice
martin.navratil@synpo.cz

Realita vyzkumu a vyvoje vchemickém pramyslu je
vysvétlena v kontextu obchodniho a strategického zaméru
firmy s diirazem na peclivé rozliSeni mezi vyzkumem a vyvo-
jem (V&V) a inovaci a na bofeni mytti o patentech a o ochra-
né dusevniho vlastnictvi, at’ tvofeného ,,uvniti“ firmy ¢&i pfi
kooperacich na univerzitdich.O primyslovém vyzkumu a vy-
voji existuje fada myti, které jsou opakovany tak Casto, ze
jsou nyni povazovany za fakta (tisickrat opakovana lez ...
atd.). Jednim z nejzakladngjsich je, ze firmy, které investuji

byva téz Casto povazovano za dobry zplsob, jak méfit kvalitu
a Gsp&snost V&V. Objektivni studie, ale i moje osobni zkuse-
nosti mé vSak vedou k podstatné jinym zaveérim. Otazka, zda
a jak délat V&V, je neoddélitelnd od celkové strategie firmy.
Jestlize ma firma strategicky zamér a schopnosti zavadét nové
produkty a technologie a jestlize je na trhu, kde tento zdmér
dava smysl, pak si musi zajistit pfistup k témto novym pro-
duktim a technologiim. Ani tehdy vSak nemusi V&V délat
sama, pouze si musi ,,zajistit piistup®.
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V druhé c¢asti prednasky bude popsan obchodni model
SYNPO coby spolecnosti zaméfujici se na komeréni vyzkum
a vyvoj, ktery nabizi pomérné unikatni synergii s podplirnymi
technickymi a vyrobnimi sluzbami pro vhodné obchodni part-
nery.

Otazky vlastnickych prav vyplyvajicich z kooperaci ve
V&V mezi univerzitami a vydéleénymi soukromymi spolec-
nostmi jsou feSeny riznym zpusobem v riiznych zemich. Je to
urceno pfevazné rozdilnymi pravnimi podminkami. Nicméné
principy jsou v podstaté stejné. Profesofi a studenti vzdy pub-
likuji, ¢ast vysledku se bud’ patentuje nebo utaji, a primyslo-
vy sponzor ¢i sponzofi prace (Casto jsou to skupiny firem)
maji néjakym zplsobem na urcitou dobu zajistén exkluzivni
piistup k vysledkiim, za které si zaplatil(i).

Tato prdce vznikla za podpory programového projektu vyzku-
mu a vyvoje v ramci Narodniho programu vyzkumu, realizo-
vaného MSMT, dil¢i program Programy mezindrodni spolu-
prace.

5L-24
INOVVACEVI'JLOH LABQRA:FORNiHO cyl(:El\{i ]
V PREDMETU FYZIKALNE CHEMICKA CVICENI

ZDENKA KOLSKA a JAROSLAV REJNEK

Katedra ciiemie, Prirodovedecka falgulta, Univerzita J. E.
Purkyné, Ceské mladeze 8, 400 96 Usti nad Labem
kolska@sci.ujep.cz , rejnekj@sci.ujep.cz

Tento tkol je feSen v ramci projektu FRVS a klade si za
cil inovovat a rozsifit spektrum praktickych tloh pro predmét
Fyzikaln¢ chemicka cviceni, které v dosavadnim provedeni
prestavaji stacit rostoucimu poctu studentd Katedry chemie,
rozsifujicim se moznostem studia na Katedfe chemie a zejmé-
na stale narGstajicim pozadavkim na znalosti a dovednosti
naSich absolventll. Laboratorni kurz Fyzikalné chemicka cvi-
Ceni sice z velké casti pokryval napli kurzu Fyzikalni chemie
(obsahem byly tlohy z termodymamiky, fazovych rovnovah,
chemickych rovnovéh, chemické kinetiky, elektrochemie
a optickych metod), n¢které z Gloh tohoto kurzu byly vSak
zatim provadény na urovni pokusti pro zaky zékladnich
a stfednich $kol zejména z divodu, Ze Katedra chemie dopo-
sud pfipravovala pouze studenty studijniho oboru uditelstvi
chemie pro zakladni nebo stfedni $koly. Doposud pouZzivana
piistrojova technika byla jiz znaéné zastarald. Z toho divodu
byl i vybér experimentalnich tloh v poslednich letech omeze-
ny.

Z davodu akreditace novych studijnich programi
s chemickym zamétenim (odborné bakalaiské ttileté studijni
programy pro prezencni formu studia: Chemie: chemie pro
dvouoborové studium; Chemie a technologie materidalii: Sta-
vebni chemie, Chemie: Toxikologie a analyza Skodlivin) je
nutné rozsifit ulohy pfedmétu Fyzikalné chemicka cvicenti tak,
aby pokryly Sir$i a hlubsi oblast jednotlivych oddild Fyzikalni
chemie.

Tuto problematiku jsme fesili jiz v loiiském roce koupi
termostatované nadoby (vodni lazné MEMMERT WB), diky
niz jsme schopni sledovat zavislost nékterych méfenych cha-
rakteristik na teploté (napf. hustoty, viskozity, reakéni rych-
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losti). V tomto roce jsme si dali za cil n¢které experimenty
inovovat a né¢které nové vlozit a pouzit k nim bohatsi labora-
torni vybaveni. Napf. pro urcovani nékterych typd entalpii
(reakéni ¢i neutralizaéni teplo, atd.) jsme z uvedeného grantu
vybavili laboratof jednoduchym transparentnim kalorimetrem
s prislusenstvim od firmy Phywe, ktery tvotil nejvétsi polozku
planovanou v tomto projektu (cca 60 tis. K¢ ze ziskanych
93 tis. K¢). Dale chceme umoznit studentim porovnani méfe-
ni nekterych charakteristik i jinymi dostupnymi technikami,
napf. pomoci jinych typd viskozimetrd, hustoméri. K tomuto
ucelu jsme zakoupili z daného projektu nové priatokové visko-
zimetry a ponorné hustoméry a doplnili tak jiz diive zakoupe-
ny téliskovy Hoppleriv viskozimetr. Ke v§em modifikova-
nym nebo noveé vlozenym ulohdm je nutné vypracovat psané
navody. Ty budou pribézné dopliiovany a studentim zpii-
stupiiovany na strankach Katedry chemie. Ukonceni projektu
je planovano na prosinec 2006.

Projekt je FeSen v ramci FeSeni projektu FRVS ¢ 1479/2006,
tématicky okruh F 6 a.

5L-25
ZAKLADNI PRINCIPY FOTODYNAMICKE TERAPIE
V PREGRADUALNI VYUCE

KAMIL KOPECKY, ZBYNEK MUSIL a PETR ZIMCIiK

Farmaceutické fakulta, Univerzita Karlova v Praze, Heyrov-
ského 1203, 500 05 Hradec Krdlové
kamil kopecky@faf.cuni.cz

Fotodynamicka terapie (photodynamic therapy, PDT) je
relativné novou perspektivni metodou 1é¢by onkologickych
ijinych onemocnéni (napf. senilni makularni degenerace),
ktera se pouzivé jiz n&kolik let i v Ceské republice. Do této
doby ji nebyla vénovana ve vzdélavani novych farmaceutl
dostate¢na pozornost. Z tohoto divodu jsme se rozhodli se-
znamit studenty pregradualniho studia na farmaceutické fa-
kulté s hlavnimi principy této 1é¢by. K tomuto zdméru jsme
sestavili vodni seminaf zaméfeny na zékladni mechanismy
PDT a piehled latek pouzivanych v soucasné dobé v terapii
i v klinickych testech. Posluchace jsme také seznamili se za-
kladni metodikou pfipravy téchto latek, kterou si pak sami
prakticky vyzkouseli na praktickych cviCenich. Jednalo se
o syntézu vybranych potencialné G¢innych latek metodou
nejcastéji pouzivanou na naSem pracovisti. Tedy tetracyklo-
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merizaci 5,6-disubstituovanych 2,3-pyrazin dikarbonitrilt
(ptiklady viz. schéma) v N,N-dimethylaminoethanolu za pii-
tomnosti octanu zine¢natého, resp. v butanolu pomoci butano-
latu lithného. Studenti si také prakticky vyzkouseji metodu
testovani jejich u€innosti pomoci chemické metody. Ta vyuziva
rozkladu 1,3-difenylisobenzofuranu (DPBF) — specifického
,scavengeru singletového kysliku na 1,2-dibenzoylbenzen.
Pokles koncentrace DPBF mizeme pozorovat v UV oblasti
snizenim jeho absorpce pii 417 nm.

Informace a praktické zkuSenosti ziskané z této praktické
vyuky budou moci studenti vyuzivat v jejich dal$im profes-
nim zivote.

Tato prdce vznikla za podpory grantu FRVS 1762/2006
a vyzkumného zameéru MSM0021620822.

5L-26

INNOVATION OF SUBJECT LABORATORY
CLASSES_ FROM COLORISTICS

AND COLORIMETRICS

NADEZDA FASUROVA® and LUCIE WOLFOVA

Institute of Physical and Applied Chemistry, Faculty of Che-
mistry, Brno University of Technology, Purkyiova 118,

612 00 Brno

fasurova@fch.vutbr.cz

Laboratory classes from coloristics and colorimetrics is
subject in practice of 4. class of specialization Consumer
chemistry (3 hours). Oral presentation are given in 3. class.
Since academic year 2006/2007 this classes will be held in 1.
class of subsequent master study programme as elective sub-
ject and in 3. class of bachelor study programme as compul-
sory subject. Student's classes are finshed at graded credit.
Currently there are 12 projects coming out of the manuale of
assoc. prof. Vaclav Prchal, Laboratory classes in coloristics
and colorimetrics, Brno University of Technology, Faculty of
Chemistry 1998. Average number of participants is 40.

Classes are focused on practical measurements of optical
properties, measurement of colourness of materials, determi-
nation of coordinates of colour space, following of inks, indi-
cator components, influence of electrolyte or mordants on
hue, using natural herbaceous dyes etc.

New 6 projects are prepared. Laboratory clasess will be
also innovated by new manuals and buying new literature'?
and materials.

Objective of project:

1. Specification of subject, class and form of study, number
of students

2. New manuals (theory, aim of tasks, parts of work, instru-
mentation, methods)

3. Schedule of new projects

4. Schedule of present projects

New schedule of Laboratory classes in coloristics and

colorimetrics.

Nadézda Fasurova, Ph. D.

1. Herbaceous dyes extraction. Chromatographic determi-
nation of chlorophyle a, b in spinach by TLC method.
Photometric determination of chlorophyles.
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2. TLC chromatography of B-carottene and other dyes in
red paprika. TLC chromatography indicators and saturn
dyes.

3. Paper chromatography of cartridge pens, Centropen-
Liner and Centropen—Permanent markers.

4. Determination of chromaticity of colour papers. Determi-
nation of hue of different papers. Colour coordinates and
chroma in CIE Lab space.

5. Dyeing with natural dyes. Using of mordants and evalua-
tion of hue. Quality of dyeing with CIE Lab differences.

6. Silk painting. Mixing of dyes and substrate etching with

rock and table salt. Contour technique.
Present schedule of Laboratory classes in coloristics and
colorimetrics.
assoc. prof. Vaclav Prchal
1. Evaluation of the influence of chemical composition of
substantive dyes on hue on the base of theory of colours.
( The work with Colour Index )

2. Construction of absorbance and transmitance spectra of
dyes. Influence of the dye concentration and electrolyte
concentration on the maximal characteristic wavelength.

3. The determination of the molar absorption index of dyes.

4. Verification of colorimetric determination of substances
in mixed solutions.

5. Colorimetric assessment of dye concentration in the solu-
tion.

6. Verification the dependences A/c =f(L) and T =f(L).

7. Determination of chromaticity coordinates X, y, z;
trichromatic parts X, Y, Z ; colour coordinates a, b and
chroma C, hue H.

8. Measurement and quality of rates of dyeing, with CIE
Lab difference.

. Determination of CMC difference.

10. Assessment of whiteness degree of textile substrate W
(CIE), W (Berger).

11. Measurements of whiteness of substrates with brighten-
ing agents.

12. Determination of yelow index of the paper and measure-

ment of opacity.

This project was supported with Czech Ministry of Youth,
Education and Sports, Project No. 996, 2006.

REFERENCES

1. Christie R. M.: Colour Chemistry. Royal Society of
Chemistry 2001.

2. Nassau K.: The Physics and Chemistry of Color. Second

edition, John Wiley&Sons, 2001.
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5L-27

ZAVEDENI PRIPRAVY 3-CHLORPYRAZIN-2,5-
-DIKARBONITRILU DO PRAKTICKYCH CVICENI
PREDMETU FARMACEUTICKA CHEMIE

A TECHNOLOGIE SYNTETICKYCH LECIV OBORU
FARMACIE NA FAF UK V HRADCI KRALOVE

LUKAS PALEK, JAROSLAV DVORAK a MARTIN
DOLEZAL

Farmaceuticka fakulta v Hradci Krdlové, Univerzita Karlova
v Praze, Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralové
Lukas.Palek@faf.cuni.cz

Vyzkumna ¢innost na oddéleni farmaceutické chemie pti
Katedfe farmaceutické chemie a kontroly 1é¢iv se dlouhodobé
ubirda smérem hledani novych potencidlnich 1é¢iv. Pracovni
skupina doc. Dolezala konkrétné pfipravou a testovanim ana-
logli pyrazinamidu, jakozto potencialnich antituberkuloticky
aktivnich latek. Pyrazinamid se v praxi pouziva jako lé¢ivo
prvni volby (v kombinaci s dal$imi 1é¢ivy) pfi terapii tuberku-
16zy. Jeho zavedeni pfineslo vyznamné zkraceni délky terapie
této nemoci.

U nékterych pfipravenych derivat byla zjisténa téz vy-
soka antifungélni aktivita, proto jsou vSechny pfipravené latky
testovany i jako potencidlni antimykotika. Jednim z per-
spektivnich smér vyzkumu je piiprava analogi odvozenych
od 3-chlorpyrazin-2,5-dikarbonitrilu, které vykazuji aktivitu
jak antituberkulotickou, tak i antifungalni.

Do praktickych cviceni vyse uvedenych predméti pre-
gradualni vyuky oboru farmacie byly zafazeny dvé ulohy,
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jedna synteticka, kterou je pfiprava pyrazinamid-N-oxidu
z pyrazinamidu, jakoZto potiebného meziproduktu pii substi-
tucich provadénych na heteroaromatickém pyrazinovém jadie
(schéma 1). Druhou ulohou je experiment ukazujici vyuziti
pfistrojové ,,flash® chromatografie pfi separaci Cistych mezi-
produktt syntézy 3-chlorpyrazin-2,5-dikarbonitrilu. Konkrét-
né se jedna o déleni tif polohovych isomert chorpyrazinkar-
bonitrilu vznikajicich pfi reakci pyrazinamid-N-oxidu s fos-
foroxychloridem (schéma 2).
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5P-01
VYUKA, CHEMIE NA FAKULTE STROJNIHO
INZENYRSTVI VUT V BRNE

MARTINA KLUCAKOVA

Ustav Sfyzikalni a spotiebni chemie, Fakulta chemicka,
VUT v Brné, Purkynova 118, 612 00 Brno
klucakova@fch.vutbr.cz

Uroveti znalosti a praktickych dovednosti z chemie je
u posluchaci prvniho ro¢niku FSI VUT v Brné riznoroda.
Primémé pres 50 % studentl pochazi ze stfednich Skol, kde
se chemie vyucuje pouze jeden rok, zpravidla v prvnim ro¢ni-
ku, dalSich 12 % nemé4 zpravidla chemii na stfedni Skole vi-
bec. Zastoupeni studentli s danou urovni znalosti se navic rok
od roku dosti vyrazné lisi. Problémem je jednak vysoky podil
studentli s minimalnimi znalostmi chemie, jednak zna¢na
nerovnomeérnost v dosud ziskanych znalostech a praktickych
dovednostech z chemie. S tim souvisi i variabilita rozdéleni
studentti podle typu stfednich skol, ze kterych na FSI ptichazi.
Velké ¢asti posluchacii chybi zakladni teoretické a praktické
znalosti z tohoto oboru, které ovSem nezbytné potfebuji pro
vlastni studium své odbornosti a specializace. Tento pfedmét
je proto pro vSechny studenty prvniho ro¢niku povinny a pro-
jdou jim vsichni absolventi fakulty. Pro fadu z nich je zjiSténi,
ze musi slozit zkousku z chemie opravdu Sokem a diky absen-
ci vyuky chemie v jejich pfedchozim studiu na stfednich Sko-
lach trpi doslova ,,chemo-fobii“. Nazornost vyuky a srozumi-
telnost vykladu je tolik potfebnd zejména z divodu velmi
nizké urovné znalosti chemie nastupujicich posluchaci. Cilem
je zavést zpusob vyuky, ktery oceni nejen posluchaci, ale
i pedagogové z FSI, ktefi budou moci pokrac¢ovat na kvalit-
nich zékladech polozenych v kurzu chemie.

Projekt byl realizovan za financni podpory ze statnich pro-
stredkil prostiednictvim Fondu rozvoje vysokych Skol Minis-
terstva Skolstvi, mladeze a télovychovy, projekt ¢. 2155/2006.

5P-02 .
VODA OKOLO NAS

JAN GREGR, BQRIVOJ JODAS, HANA
SCHEJBALOVA a MARTIN SLAVIK

Technicka Univerzita v Liberci, Halkova 6, 461 17 Liberec
jan.gregr@tul.cz

Projektova vyuka je jednou z forem uplatnéni meziobo-
rovych vztahl pfi vzdélavacim procesu. Nepredklada ucivo
formou soustavnych slovnich informaci, ale vede Zzaky
k vlastnim ¢innostem, k vyhledavani zdroji poznatk,
k osvojovani si postupt pii feSeni problémi, k pozorovani,
k experimentovani a k interpretaci ziskanych informaci. Roz-
viji uplatiiovani individudlni aktivity a tvofivosti zakd pii
feSeni konkrétnich praktickych problémt, vede Zziky ke
schopnosti rozhodovat, k podnikavosti, ke kriticnosti pfi
hodnoceni informaci. Spojuje proces uceni bezprostiedné
s béznym zivotem a projekt mize byt takto skute¢né vyuzit.

Na tradi¢ni vyucovani jsou ucitelé, zaci i rodi¢e zvykli
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a je mu pfizptisobena Skolni legislativa i celkové pojeti prace
ve Skole. Nevyhodou je neustdla potfeba hledani motivace
a dale i fakt, Zze tradi¢ni vyuCovani dostate¢né neprohlubuje
ziskané poznatky, nepfihlizi k individualnim rozdilnostem
zakl a nedostatecné rozviji socialni vztahy.

Pii vychové budoucich uciteli nestaci jen uplatiiovat
netradicni vyukové formy v hodinach didaktiky, ale
i v dalsich pfedmétech. Volitelné pfedméty obvykle uzavira-
me studentskou minikonferenci s prezentacemi projekti, které
si studenti sami na zakladé zvladnuti uciva a vyhledani dal-
Sich informaci ptipravili. Timto zpisobem vznika databaze
projektti na pomoc dalsi vyuce. Pfi pedagogické praxi mohou
studenti po dohod¢ s vedoucim pedagogem odzkouset projek-
tovou vyuku jako motivaéni a inovaéni prvek ve vyuce na ZS.

Jako nejzajimavéjsi a nejlépe uplatnitelné téma na vSech
urovnich jsme né¢kolikrat odzkouseli projekty ,,Voda okolo
nas“. Zatimco v predchozich letech jsme ponechavali studen-
tim volngj$i moznost vybéru tématu, v minulém roce jsme se
soustiedili na dva okruhy ,,Voda a energie” a ,,Clovék a vo-
da“. Jednotliva témata v prvnim okruhu zahrnovala spojeni
s vyukou geografie — nejzajimavéjsi vodopady, s vyukou
fyziky — od mlynského kola az po nejvétsi svétové vodni elek-
trarny, velky zajem vzbudila i prezentace o nicivé sile vody.
Vztah ¢lovéka k vod¢ prezentovaly prace o kolobéhu vody
v pfirod¢, vodé motské, v atmosféte a ve Vesmiru, vodolécbe,
balenych vodach na trhu, nouzovém ¢isténi vod a vodnich
systémech a d&jich v akvariich.

Studenti méli moznost dodatecnych dotazii a bodového
hodnoceni jednotlivych prezentaci. Po dodate¢ném ,,doladéni*
jsou prezentace prevadény na katedrdlni webové stranky
a slouzi jako inspirace i podklad pro studium. Obdobny po-
stup volime téZ ve vyuce predméti Historie chemie', Uvod
do mineralogie a Clovék a chemie.

LITERATURA

1. Grégr J., Jodas. B., Schejbalova H., Slavik M.: Historie
o¢ima mladych chemiki Aktualni otdzky vyuky chemie
XV., Univerzita Hradec Kralové, sbornik piednasek XV.
Mezinarodni konference o vyuce chemie, IX-2005, (Bilek
M., ed.), s. 235. Gaudeamus, Hradec Kralové 2005.

5P-03
PORTAL ELEKTRONICKYCH STUDIJNiCH OPOR
VSCHT PRAHA

JIRT JIRAT?, MILOSLAV NIC*, BEDRICH KOSATA®,
EVA DIBUSZOVA®, LUCIE SMIDOVA
a JIRI ZNAMENACEK"

* Laborator informatiky a chemie, Fakulta chemické technolo-
gie, VSCHT Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6,

b Vydavatelstvi VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6
Jiri.Jirat@vscht.cz

Vydavatelstvi VSCHT Praha ve spolupréci s pracovniky
zodpoveédnymi za obor ,Informatika a chemie“ zahajilo pred
dvéma lety projekt vytvareni on-line kolekce elektronickych
publikaci VSCHT Praha.

V ramci projektu byly vypracovany metodiky a nasledné
byl vytvofen systém tvorby elektronickych publikaci. Systém
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byl navrzen tak, aby umoziioval jak produkci samostatné
elektronické publikace, tak tvorbu elektronické verze kazdého
tisténého titulu vydavaného vydavatelstvim VSCHT Praha,
aniz by zatéZoval autory jakoukoli praci navic. Ukazuje se, Ze
koexistence obou forem je idealni pro vyuku studentt i jako
rychly informaéni zdroj.

Elektronickd verze full-textové prohledavatelnd, pfitom
zachovavajici stejnou strukturu jako verze ti§téna s moznosti
rychle vyhledat nebo si ozivit uréitou informaci tak idealné
dopliyje formu tisténou vhodnou ke studiu vétsiho rozsahu.
Naprosta vétSina vyukovych materialil je piistupna volné na
adrese:  http://vydavatelstvi.vscht.cz/katalogy-e/katalog_e-
books_cze.html .

Autorsko-pravni stranka projektu je smluvné oSetfena
a zajistuje ji vydavatelstvi VSCHT Praha.

Vzhledem k rychlému nérdstu poctu elektronickych stu-
dijnich materialti je nutnost jejich systematického usporadani
nezbytnosti. Proto bylo rozhodnuto vytvofit portal elektronic-
kych studijnich opor: http://www.vscht.cz/eso/.

Pfi rozhodovani o technickém a organizaénim zajisténi
standardniho provozu byly zvazovany dvé varianty: centralni
katalogizator, nebo otevieny systém, kdy kazdy uzivatel mize
modifikovat informace.

Po vyhodnoceni pocatecni faze byl zvolen prvni pristup
(katalogizator) — frekvence zmén je relativné nizka. Katalogi-
zator, ktery se dobie orientuje v celém systému, vyrazné uleh-
¢i praci a usetfi ¢as autorim a pedagogtim.

Studijni materialy jsou v portalu tfidény podle nasleduji-
cich aspektt: studijni pfedmét, studijni obor, typ studijniho
materialu (tabulky, skripta, navody k laboratofim atd.), autor,
pracovisté, zatfidéni podle Polytematického strukturovaného
heslare STK'.

Tato prdce vznikla za podpory TRANSFORMACNICH ROZ-
VOJOVYCH PROGRAMU MSMT CR na rok 2006 — projekt

¢. 432, Integrovany systém elektronickych studijnich opor
VSCHT Praha“.

LITERATURA
1. Polytematicky strukturovany heslat http://www.stk.cz/
psh.html

5P-04
VYUZITI CHROMATOTRONU® A JEHO ZARAZENI]
DO LABORATORNI ULOHY Z ORGANICKE CHE-
MIE PRO OBOR: ZDRAVOTNICKA BIOANALYTIKA,
KOMBINOVANA FORMA STUDIA

ALES IMRAMOVSKY*, JARMILA VINSOVA a JUA-
NA MONREAL FERRIZ

Farmaceuticka fakulta v Hradci Krdlové, Univerzita Karlova
v Praze, Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralové
Ales.Imramovsky@faf.cuni.

Chromatotron model 7924T je preparativni, centrifugal-
né urychleny, radialni, tenkovrstvy chromatograf. Jednoducha
konstrukce zajistuje snadnou manipulaci a dobré vysledky
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THE CHROMATOTRON®
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U.S. Patent no. 4139458

Obr. 1. Chromatotron model 7924T(nékres)

separaci. Schematicky nékres pfistroje je uveden na obr. 1.
Chromatografie je provadéna v tenké vrstvé sorbentu A
(pfistroj umoziuje separaci na silikagelu nebo oxidu hlinitém
vzdy ve spojeni s vhodnym pojivem). Vrstva sorbentu je
umisténa na rotoru B. Motor F otaci rotorem konstantni rych-
losti umisténym v hlavni ¢asti piistroje D. Roztok vzorku je
na rotor nanasen pies piivod I a rovnomérnost nanasSeni je
zabezpecena knotem J. Mobilni faze je na rotor dopravovana
stejnou cestou jako vzorek. Eluent pfechazi z rotoru do kanal-
ku, ktery ho ptivadi k vystupu z piistroje G. Teflonové viko C
je transparentni pro UV zéfeni a umoziuje za pouziti vhod-
nych rozpoustédel stalou kontrolu separace. Kovové svorky H
ptidrzuji teflonové viko, které zamezuje odpafovani rozpous-
tédel zvrstvy sorbentu tj. zméndm poméri rozpoustédel
v mobilni fazi a dal§im negativnim vlivim. Konstrukce zafi-
zeni umoziuje pracovat rovnéz za inertnich podminek (N,
Ar). Separacni vrstva miize byt podle typu separace regenero-
vana a opétovné vyuzita.

Cilem prezentace, ktera je soucasti projektu dlouhodobé-
ho rozvoje Faf UK a jeji vzdélavaci ¢innosti, je modernizace
pfedmétu Praktickych cvi€eni z organické chemie, studijniho
programu Zdravotnicka bioanalytika. Jedna se o provedeni
syntézy nckterych biologicky aktivnich latek v semimikro-
preparativnim méfitku s vyuzitim pokrokovych syntetickych
a izolac¢nich metod.

V prezentaci bude provedeno porovnani separacnich
chromatografickych metod dostupnych na Katedie anorganic-
ké a organické chemie Faf UK tj.: Chromatotron® model
7924T, VersaFlash™ systém (Supelco™), Horizon™ HPFC
(Biotage) a klasicka kolonova chromatografie, hodnoceni
ucinnosti separace a ekonomické aspekty jednotlivych metod.

Tato prace vzmikla za podpory grantu MSM 002162082
a FRVS 152/2006/G6/Faf.
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6L-01
ANTIMIKROBIALNI A SAMOCISTICI VLASTNOSTI
FOTOKATALYTICKYCH SUPERHYDROFILNICH
VRSTEV

MICHAL VESELY, PETR DZIK, MARIA VESELA,
JANA CHOMOUCKA a JANA CHOVANCOVA

Fakulta chemicka, Vysoké uceni technické v Brné, Purkyrnova
118, 612 00 Brno
vesely-m@jfch.vutbr.cz

Vyuziti svétlem indukovanych redoxnich procest na
povrchu fotokatalyzatoru, jakym je oxid titanicity, se ukazuje
stale vic slibnéj$im a nachazi dal$i moznosti praktické aplika-
ce. Po absorpci zafeni s energii vétsi nez je Sitka zakazaného
pasu piislusného polovodice dochazi ke generaci paru elek-
tron-dira. Za pfiznivych podminek dochazi po migraci nosic¢t
naboje k povrchu ¢astice k jejich interakci s adsorbovanymi
molekulami, jakymi jsou voda, kyslik, hydroxylové ionty
a vznikaji vysoce reaktivni kyslikaté radikaly, zejména hydro-
xylovy radikal, atakujici organické molekuly.

Tento efekt byl vyuzity pro inaktivaci kvasinek ve vodé
a sledovani kinetiky tohoto procesu. Po ataku hydroxylového
radikalu na vné€j§i membranu mikroorganismii dochazi
k jejimu naruSeni. Béhem tohoto procesu buiika vyznamné
neztraci zivotaschopnost, dochazi ale ke zm&nam propustnosti
ve vztahu k reaktivnim kyslikovym radikalim a k jejich pro-
nikani do bunky. Vzniklé radikaly atakuji cytoplasmickou
membranu a dochazi k peroxidaci lipidické membrany, coz
ma za nasledek smrt buriky. K tomu ucelu bylo zkonstruovano
nékolik fotokatalytickych reaktorti s imobilizovanym oxidem
titani¢itym. Koncentrace kvasinek byla urCovana béhem reak-
ce nepfimou, kultivaéni metodou 1 piimou metodou
s epifluorescenénim mikroskopem a barvenim Akridinovou
oranzi. Fluorescen¢ni mikroskopie spolu s vhodnym fluo-
rescenénim barvivem umoznila vyborné rozpoznani zivych
a mrtvych bunék.

Zatimco pro fotokatalytickou inaktivaci kvasinek neni
potiebné vytvaret velice tenké vrstvy fotokatalyzatoru, pro
druhy sledovany jev — superhydofilni efekt — jiz bylo potieba
pripravit vrstvy zcela transparentni. Byly zhotoveny tenké
transparentni vrstvy oxidu titani¢itého s tloustkou mensi nez
150 nm na sodnovapenatych sklech sol-gel procesem. Fotoka-
talyticka aktivita byla zjiStovana zrychlosti fotokatalytické
degradace modelovych latek ve fotokatalytickych reaktorech
ve vsadkovém i prito¢ném rezimu. Superhydrofilni vlastnosti,
uzce souvisejici se samocisticim efektem piipraveného po-
vrchu byly charakterizované méfenim kontaktnich thlt vody.
Po ozafeni takového povrchu se kontaktni thel vody ménil
z pivodnich 35 ° k nule béhem nékolika desitek sekund. Do-
sazeni superhydrofilniho efektu transparentnich vrstev oxidu
titani¢itého zaviselo na mnoha faktorech, jako naptiklad pted-
uprava povrchu pfed nanesenim solu, zptisob nanaseni solu,
slozeni solu a intenzité ozatovani pfipravené vrstvy.

Tato prdce vznikla za podpory grantu FRVS CR 2389.
LITERATURA

1. Rincén A.-G., Pulgarin C.: Appl. Catal., B 49, 99 (2004).
2. Kiihn K. P.: Chemosphere 53, 71 (2003).
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6L-02
RUBISCO - JEDEN Z MNOHA ENZYMU

JIRI KALINA®, OTMAR URBAN" a RADKA
BUKOVSKA®?

“ Katedra fyziky, Prirodovédecka fakulta, Ostravskd univerzita
v Ostrave, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava 1, b Laboratof ekolo-
gické fyziologie rostlin, Ustav systémové biologie a ekologie
AV CR, Porici 3b, 603 00 Brno

Jiri.kalina@osu.cz

Enzym ribulosa-1,5-bisfosfat karboxylasa/oxygenasa
(Rubisco, EC 4.1.1.39) je nejhojnéjSim proteinem zemské
biosféry. Nachazi se ve stroma chloroplastii ve velké kon-
centraci a tvoii az 50 % rozpustnych listovych bilkovin. Je
nejdilezitéjsim fotosyntetickym enzymem, protoze kataly-
zuje prvni reakci Calvin-Bensonova cyklu, tj. karboxylaci,
pfi které je CO, fixovan v organickych molekulach. Zmény
v aktivité i v obsahu enzymu Rubisco jsou pouzivany jako
citlivy diagnosticky parametr pii zjistovani negativnich
efektd biotickych i/nebo abiotickych faktor zivotniho pro-
sttedi. Hlavnim faktorem prostedi, které vyznamné ovliv-
fuje rast a vyvoj rostlin, je ozafenost a koncentrace CO,
([CO,]) v atmosféie. Pusobeni zvysené [CO,] obecné vede
jak ke zvySeni kapacity fotosyntézy (pozitivni aklimace)
spojené se zvySenym vyuzitim absorbované energie ve foto-
chemickych reakcich, tak i k poklesu kapacity fotosyntézy
(aklimaéni deprese). Aktivita enzymu Rubisco muze byt
stanovena in vivo pouzitim meéfeni vymény plynd nebo in
vitro spektrofotometrickymi metodami. Obsah enzymu Ru-
bisco miize byt stanovovan separa¢nimi metodami, jako jsou
gelova a kapilarni elektroforéza a radioimunoprecipitacni
metoda. Pro stanoveni aktivity, resp. mnozstvi enzymu Ru-
bisco jsme vyuzili spektrofotometrickou metodu, ktera spo-
¢iva v méfeni rychlosti oxidace NADH (asové zmény ab-
sorbance pii 340 nm), resp. stanoveni absorbance pfi
270 nm.

Tato prdce byla podporena grantem ,, CzechCarbo — studium
cyklu uhliku v terestrickych ekosystémech CR v souvislostech
Evropského projektu  CARBOEUROPE (VaV/640/18/03)
a grantem ,,Zmény aktivity a obsahu enzymu Rubisco pri
plisobent zvysené koncentrace CO,*“ (GA CR 522/06/0930).

6L-03
CypZORODE LATKY V PODACH PODUNAJSKEJ
NIiZINY

JAN TOMAS®, LADISLAV LAHUCKY*, JANETTE
MUSILOVA?, JUDITA BYSTRICKA® a PETER
OBTULOVIC®

“ Katedra chemie, Fakulta biotechnologie a potravindrstva,

b Katedra statistiky a operacného vyskumu, Fakulta ekonomi-
ky a manazmentu, Slovenska polnohospodarska univerzita,
Tr. A. Hlinku 2, 949 76 Nitra, SR

Jan.Tomas@uniag.sk

Vysledky stanoveni celkovych obsahov tazkych kovov
v pddach katastrov obci Vrakuna, Dolny Bar, Oko¢ a Svity
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Peter poukazuji na zlozitost vztahu pdéda — rastlina.
Z vysledkov vyplyva, ze kym referencné hodnoty urcené pre
Cr, Pb, Ni a Co v analyzovanych pddach neboli prekrocené,
v pripadoch Cu a Cd stanovené obsahy boli vysSie ako st
limity A (Rozhodnutie MP SR €. 531/1994), znamena to ob-
sah tazkych kovov nad hranicami prirodzeného pozadia
a moze sa to prejavovat’ zvySenim ich obsahu v rastlinach (na
kyslych pddach alebo u rastlin, ktoré vo zvySenej miere priji-
maju rizikové prvky).

V d’alSom sa budeme zaoberat’ len tymito tazkymi kov-
mi. Kym priemerny obsah Cu v zemskej kore sa udava na
55 mg kg™, v pode je klarkovy obsah 25 mg kg™ (priemerny
obsah prvku vo vrchnej Casti zemskej kory, ktory sa pouziva
ako vSeobecna hodnota pozadia, udaje podla Taylora a Mc
Lennana 1985). Podl'a Linkesa a spol. (1997), priemerny ob-
sah Cu v poPnohospodarskych pddach SR v hibke 0,1 m je
22,59 mg kg™'. Za rizikové pddy nad hranicou prirodzeného
pozadia limit A st pddy s hodnotou nad 36 mg kg™'. Prepoéi-
tana hodnota A pre podstatnt ¢ast’ pod v Podunajskej nizine
napr. ¢ernozeme a Ciernice hlinité s intervalom zastupenia
ilovitej frakcie od 11 po 22 % s priemernym obsahom humusu
po zaokruhleni vychadza priemerne 30 mg Cu kg™'. Pre hne-
dozeme po prepolitani vychadza priemerna hodnota
29 mg Cukg™. Ako to vyplyva zdosiahnutych vysledkov,
nad hranicami A su pddy z katastra Vrakuna, Dolny Bar, kym
viac ako dvojnasobné prekroCenie hodnoty A sa zistilo
v katastri Svity Peter. Suvisi to s dlhodobym pouzivanim
mednatych fungicidov v uvedenych podnikoch. Celkove vsak
ani v jednej vzorke sa nezistilo prekrocenie k indika¢nej hod-
note B, ktora znamena, Zze kontaminacia pdd bola analyticky
preukazana.

Ked budeme vychadzat zo zdkona 220/2004 Z.z.
a predpokladu, ze vysledky ziskané stanovenim tazkych ko-
vov v extraktoch ziskanych rozkladom zeminy zmesou
HF + HNO; + HCI mozZeme ramcove analogizovat’
s vysledkami ziskanymi v lucavke kralovskej a v oboch pri-
padoch budeme vysledky povazovat’ za totalne obsahy resp.
pseudototalne obsahy, potom pre prevazni ¢ast’ Podunajskej
niziny podla pddneho druhu hlinité, pieso¢nato-hlinité, po-
tom limitn4 hodnota Cu 60 mg Cu kg™'. Znamena to, Ze podla
sucasnej platnej legislativy v Podunajskej nizine stanovené
obsahy Cu v pode neprekrocili limitna hodnotu, ktora indiku-
je jej kontaminaciu. Rovnako ani podl'a platnej legislativy do
roku 2004 nebola prekro¢enda indikacnd hodnota B
100 mg Cu kg™', ktora znamena kontaminaciu pody.

Relativne vysSie hodnoty Cu nad referen¢nou hodnotou
A, teda na hodnotu pozadia, suvisia s reakciou cu*
s uhli¢itanmi v CA, CM a HM vyvinutych prevazne na karbo-
natovych substratoch ako is vdzbami s organickou hmotou.
Cu s organickou hmotou vytvara rozli¢ne stabilné komplexy,
kde moéze byt tak silno viazana, Ze je pre rastliny nepristupna.

Priemerny obsah Cd v zemskej kére je 0,2 mg kg™, Klar-
kovy obsah je 0,10 mg kg™'. Podla Linkesa a spol. (1997) je
v polnohospodéarskych pédach v hibke do 0,1 m je
0,285 mg Cd kg™". Prepogitana norma je 0,6 mg Cd kg™". Pod-
l'a sucasnej legislativy pre hlinité a piesocnato hlinité pddy je
to 0,7 mg Cd kg™".
Referencné hodnoty A boli prekrocené vo vSetkych analyzo-
vanych pddach Podunajskej niziny. V porovnani s klarkovymi
obsahmi st to hodnoty niekol’konasobne vyssie.
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Relativne najvyssie obsahy Cd sme stanovovali v katastri
Surianky v hnedozemiach. Ako sme uZ skér uviedli, priemer-
né obsahy tazkych kovov vHM boli 1,44 mgkg™
a maximéalna hodnota 2,16 mgkg™'. Zrejme je to vysledok
dlhodobého pouzivania superfosfatu, nakolko fosfore¢nany
spracované unas dovezené z Afriky obsahovali az
110 mg Cd kg™'. Stanovené obsahy Cd Podunajskej niZiny
prekracujt aj limitné hodnoty podl'a Z.z. 220/2004 pre hlinité
a piesoénato-hlinité 0,7 mg Cd kg™'. Naviac pre pddny druh
hlinité a pieso¢nato-hlinité s pH niz§im ako 6,0 je pre Cd
limitnd hodnota eSte nizSia ako pre pieso¢naté a hlinito-
pieso¢naté 0,4 mgkg™. Popri pddnej reakcii pohyb Cd
ovplyviiuje redox potencial, obsah humusu, zrnitost’ a obsah
Fe, Mn, Al. Zvysenie obsahu Cd v povrchovych horizontoch
suvisi s dlhodobym prisunom do pody atmosferickym spadom
a fosfore¢nymi hnojivami. Jeho obsah v bazickych horninach
je vyssi ako v horninach kyslych, kde Cd je silne viazané
vysokomolekulovymi huminovymi kyselinami, kym fulvoky-
seliny tvoria s Cd rozpustné chelaty a z toho dovodu mobilita
Cd je uréovana pomerom HK a FK. V oxida¢nych podmien-
kach Cd tvori malo mobilné zluceniny.

Vyskum vznikol s podporou GP VEGA ¢. 1/2428/05.
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Sledované pol'nohospodarske pody v imisnom areali
Stredny Spi§ vzhl'adom k geologickym i klimatickym pod-
mienkam maju prirodzeni Grodnost’ nizSiu. Energetickymi
vstupmi vo forme priemyselnych hnojiv, pesticidov ako
i pouzivanim vykonnych odrdd , hospodariace subjekty viace-
ro desatrodi odolavali negativnym vplyvom exhalatov
z priemyslu v danom regione, lokalizovaného v Krompachoch
a Rudnanoch. Napriek tomu, ze urody polnohospodarskych
plodin boli umerne pddno-klimatickym podmienkam, ich
hygienickd kvalita bola vstupom hlavne rizikovych kovov
Casto rizikova. Kontaminované kimne plodiny ¢i uz inkorpo-
raciou rizikovych kovov cez koretovy systém, alebo mecha-
nicka kontaminacia zo zne€isteného ovzdusia sa odrazaju na
uzitkovosti a zdravotnom stave hospodarskych zvierat.
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Kontaminécia sledovanych pol'nohospodarskych pod zo
znecisteného ovzdusia bola v minulosti zivelna a jej variabili-
tu umoziovali meniace sa veterné a zrazkové pomery, ¢leni-
tost’ terénu ako aj vyska vyduchovych priemyselne znediste-
nych plynov.

Vysledky tejto prace poukazuju na mieru kontaminacie
pdd prevazne zliceninami Hg, Pb, Cu aZn. Iked sme
v predchadzajlicej Casti uviedli, Ze zdroje znegistenin zo ZB
Rudnany boli odstranené, avsak kontaminacia pod sa v podstate
neznizila. Zdroj kontaminantov z inych zdrojov (KO Krompa-
chy) v znizenej miere pretrvava a stale sa uplatiiuje zneCistenie
ovzdusia sekundarnou prasnostou. Vysoko kontaminované
pody ako i niektoré skladky sa stavaju infekénymi zdrojmi pre
dalsiu kontamindciu pdd i vegeticie. Je preto nutné zvazit
i mieru zavinenia kontaminacie rezidualne;.

Obsah rizikovych prvkov sme sledovali na 12 parcelach
regionu Stredny Spis. V regione su zastipené prevazne stred-
ne tazké pddy, fluvizeme a kambizeme. Pddna reakcia sa
pohybuje vrozmedzi 4,21 az 6,98, tj. si zastipené pddy
s extréme kyslou az neutralnou pédnou reakciou.

Z hodnotenia obsahu sledovanych tazkych kovov (Cu,
Ni, Cd, Pb, As, Hg) vyplyva, Ze obsah medi v pode sa pohy-
buje v rozmedzi 31,6 az 709,2 mg kg™, o znamena, e nie-
ktoré lokality pre ich vel'mi vysoky obsah (prekrocenie limit-
nej hodnoty C) medi vpdéde je nutné vynat
z pol'nohospodarkeho pddneho fondu, je potrebnd sanacia
pody (1 lokalita) a 7 stanovist’ svojim obsahom medi v pode
je preukazatelne kontaminovanych tymto prvkom (prekro-
Cenie limitnej hodnoty B). Obsah niklu, kadmia a olova je
v pddach Stredného Spisa taktiez vysoky, prekracujuci legis-
lativou stanovenu limitnt hodnotu. Ide vSak o len o prekroce-
nie limitnej hodnoty A pre tieto prvky (limitnd hodnota A pre
Ni=35mgkg”, Cd=0,8 mgkg™, Pb=85mgkg™).

Obsah arzénu vsledovanych pddach sa pohyboval
vrozmedzi 5,28 az 1243 mgkg™. Z 12 sledovanych lokalit
5 lokalit nevykazuje kontaminaciu pody As, obsah je nizsi ako
limitna hodnota A =29 mg kg™, na 1 lokalite bola prekro¢ena
limitna hodta B (30 mgkg™") a na 6 sledovanych lokalitach
sme zistili prekrogenie indikaénej hodnoty C (50 mgkg™) pre
obsah As vpode. Tieto pddy je potrebné v sulade
s legislativou sanovat. Podobne ako v pripade azrénu, a pri
sledovani obsahu ortuti v pdde sme zistili zvySeny obsah Hg
v pdde. Dve stanovistia maju vyssi obsah Hg v pode ako je
indika¢nd hodnota C (10 mgkg™), prekroenie indikagnej
hodnoty B (2mgkg™') sme zistili na troch stanoviitiach
a prekro&enie indika¢nej hodnoty A (0,3 mg kg™") sme zistili na
7 stanovistiach. Ako zuvedeného vyplyva, vsetky sledované
stanovistia vykazuji ur¢iti mieru kontaminacie pod ortut'ou.

Z dosiahnutych vysledkov mozno konstatovat’, ze hodno-
tenie a sledovanie pddnej hygieny v tomto regione je nutné
avelmi dolezité. Obsahy niektorych sledovanych prvkov
prekracuju legislativou stanovené limitné hodnoty, ¢o z tohto
pohl'adu radi tieto pddy medzi pody rizikové, kontaminacia je
analyticky preukazna. Rizikovost’ tychto pdd sa odzrkadl'uje
aj na kvalite dopestovanych produktov, ¢i uz z pohl'adu potra-
vinarskej hodnoty, ako aj ich hygienickej nezdvadnosti.
Vzhl'adom na ohrozenost’ pdd v tomto regione je potrebné sa
stavu podnej hygieny venovat’ zvySena pozornost’.
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Byla studovana malo prozkoumana role chloru v lesnim
ekosystému — tvorba, cesty a pfemény vybranych organickych
chlorovanych latek jako jsou chloroform, kyseliny di-
a trichloroctova (DCA a TCA), event. dalSich, v lesni padé
a jejich vliv na vegetaci.

Chlorid byl povazovan za environmentalné¢ chemicky
inertni latku prave tak, jako chlorované organické latky byly
pokladany témét vyhradné za latky antropogenniho ptivodu.
V posledni dobé vSak bylo zji§téno, ze tloha chloru

vvvvvv

t8j3i nez se predpokladalo'?. V souvislosti s nagimi nedavny-
mi studiemi role chloroctovych kyselin (CAA) v environ-
mentalnich procesech®™ bylo potvrzeno, ze CAA (vznikajici
pti chloraci padni organické hmoty spolu s CHCl;) mohou
jako jeden ze stresovych faktorti negativné ovliviiovat jehlic-
nany a jako intermediaty také hrat dalezitou roli pii rozkladu
pudni organické hmoty (SOM) v lesnim ekosystému. Jako
dalsi majoritni produkt chlorace se uvadi chloroform, ktery je
obsazen v pltidnim roztoku a pronika spolu s chloridem i do
spodnich vod. V této souvislosti je tieba vidét vliv pouzivani
posypovych soli k oSetfeni vozovek na zivotni prostiedi.

Pii uziti [1,2-"*C]DCA a [1,2-"*C]TCA bylo zjisténo, Ze
CAA jsou v pudé relativné rychle mikrobialné degradovany
na oxid uhliity a chlorid, uZitim radiochloru **Cl byl naopak
potvrzen jejich vznik chloraci SOM spolu s dalSimi chlorova-
nymi organickymi latkami. Dilezitym faktorem jsou mikroor-
ganismy, zejména houby. Ty jsou schopné v ptid¢ enzymatic-
ky konvertovat chlorid na radikal chloru Cle, ktery pak SOM
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(napf. huminové a fulvokyseliny) v pidé chloruje. Ke sledo-
vani uvedenych procesi jsou aplikovany nami dopracované
analytické metody a oba zminéné radioizotopy s pfislusnymi
radioanalytickymi metodami®. Cilem vyzkumu je kromé
osvétleni uvedenych procestl v lesnim ekosystému posouzeni
jejich role v geografické situaci Ceské republiky (v porovna-
ni s ptimofskymi oblastmi s vys$§imi depozicemi chloridil)
a dopadu na lesni ekosystém ve volné souvislosti s globalnimi
zménami klimatu a cyklem uhliku a chloru, resp. vlivem na
zivotni prostiedi.

Tento vyzkum byl podporovin granty GACR 522/02/0874
a 526/05/0636 a GSF Neuherberg.
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Piehled moznosti zuzitkovani pouzitych nizkotuhnoucich
chladicich smési na bazi glykola jako odpadu z provozu mo-
torovych vozidel. Odpadni ethylenglykol lze bud’ vy¢istit
a recyklovat jako novou chladici smés, anebo po upravé pou-
zit jako penetrator do dieviny pro chemickou ochranu dieva,
pfipadné i jako protimrazovy piipravek pro piepravu uhli,
koksu, Skvary a $térku. Rozhodujicim faktorem je zde stale
spravna organizace sbéru tohoto odpadu, coz je zatim u nas
krom¢ autoservisu celkem neuspokojivé a vétSina téchto od-
padi hlavné od soukromnikd, zel kon¢i v kanalizaci.

Nizkotuhnouci chladici smési (NCS) na bazi glykola
tvoii dilezitou spotiebni a periodicky ménénou soucast chla-
diciho systému motorovych vozidel'. V sou¢asnosti pii jejich
vymeéné sice vmen$im mnozstvi probiha jejich sbér
v autoservisech, ale vétsi mnozstvi porad konéi v kanalizaci,
coz predstavuje znaénou zatéz pro COV a cely ekologicky
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vodni systém. Proto se neustale hledaji cesty jejich snadného
a hlavné levného zuzitkovani, regenerace, recyklace a zne-
Skodnovani.

Hlavni moznosti zuzitkovani pouzité NCS ziistava porad
jeji vyuziti pro motorova vozidla. Upravou pouzité NCS ob-
vykle pomoci ptisad (aktivni uhli, fosfore¢nany, sorbenty aj.)
1ze filtraci ziskat pomérné Cisty vodni roztok glykold, ktery po
upravé Cistym glykolem na pozadovanou koncentraci a pti-
davku potfebnych prisad (alkalizéry, antidegradanty, antiko-
rodanty, odpénovace aj.) 1ze znovu pouzit jako NCS pro chla-
dici systém motorovych vozidel*”.

Pro regeneraci a recyklaci glykoli pfipada do tuvahy
proces hlavné jejich destilace, a to az po uprave pouzité NCS
filtraci a také oddestilovani zna¢ného podilu vody, coz je
obvykle asi polovina celkového objemu smési. Toto vyzaduje
zna¢né mnozstvi tepelné energie a dovolit si to mohou pouze
velké podniky s vlastni teplarnou nebo pfebytkem tepelné
energie. Takovy zptisob méli v planu zavést i v podniku Slov-
naft a.s. Bratislava, ale dodnes nebyl ve velkokapacitnim
méfitku zaveden do praxe®.

Jind moznost je pouzitou NCS pouze dikladné precistit
a zase po doplnéni glykolem a dal§imi pfisadami znovu pouzit
pro dany ucel. Novy zptisob skladajici se z dekantace, filtrace,
kontaktu s aktivnim uhlim a silné kyselym katexem, oddé¢leni
dikarboxylovych kyselin, kontaktu se siln¢ bazickym anexem
a dalsiho kontaktu s aktivnim uhlim, poskytuje témét Cisty
vodni roztok glykolii. Tento lze bud zpracovat na novou
recyklovanou NCS, nebo destila¢né na pfislusny glykol. Zati-
zeni je sestaveno z dekantéru, filtrd, kolon s aktivnim uhli,
kolony s katexem, odluc¢ovace dikarboxylovych kyselin, kolo-
ny s anexem a destilacni resp. rektifikacni jednotky s vakuo-
vou pumpou’.

Co se tykd moznosti zuzitkovani pouzité NCS pro jiné
ucely, tak do uvahy zde pfipadaji zatim dvé cesty. Jedna
znich vyuziva upravenou nebo také neupravenou pouZzitou
NCS pro postiik uhli jak na haldach ve skladkach, tak i na
vagonech pro piepravu, proti jeho moznému zmrznuti a tim
i ztizené manipulaci pfi jeho piekladce nebo vykladce hlavné
v tepelnych elektrarnach v zimnim obdobi®.

Druha cesta ukazuje moznost pouziti takové pouzité NCS
jako penetratora pro vodni roztoky chemickych ochrannych
prostiedkti na ochranu dfeva. Glykoly zde pisobi jako po-
mocné latky, které slouzi na zavedeni G¢innych latek hloubéji
do dfevné hmoty, obvykle asi 20 % do listnatého a asi 30 %
do jehli¢nanového dfeva. Kromé toho ethylenglykol svoji
mirnou toxicitou synergicky zvysuje fungicidni u€innost pou-
7itého chemického piipravku’.
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Organokovové latky patfi do skupiny toxickych latek,
které se s rozvojem prumyslu dostavaji do zivotniho prostiedi,
nebo se jiz v zivotnim prostiedi vyskytuji a pusobi na dany
ekosystém. Z divodu ochrany vefejného zdravi je dilezité
znat koncentrace jednotlivych toxickych organokovovych
latek, které se v zivotnim prostiedi vyskytuji. Organokovové
latky v zivotnim prostfedi podléhaji riznym vliviim, pfi nichz
dochézi k chemickym reakcim, které zméni nejen chemickou
strukturu, ale i toxikologické a chemické vlastnosti'?.

Cilem této prace je vyvoj metody, ktera bude vhodna pro
screeningové stanoveni organokovovych latek v rybi svalovi-
né. Ze skupiny organokovovych latek se podrobnéji zabyva-
me latkami, kde na kov (Hg, Pb, Sn) je navazan alkylovy
nebo arylovy zbytek.

Pro speciacni analyzu slouenin rtuti v rybach byl zvolen
tandem GC-MS. Nejnarocnéjsi je pfiprava vzorkl a optimali-
zace jednotlivych kroki ptipravy vzorki ke speciacni analyze.
Uvolnéni organokovovych latek vazanych v rybi svaloviné
tak, aby nedoslo i ke zmén¢ chemické struktury sledovanych
latek. Cimz by doglo k nenavratné ztraté informace o sledova-
nych latkach a tim by cela speciacni analyza ztratila smysl.

V piipadé separace organokovych latek na GC je nutno
latky derivatizovat vhodnym c¢inidlem (tetra-n-propylborat
sodny), které sledované latky pievede na tékavé nepolarni
slouceniny a pfitom nedojde ke ztraté¢ informace o chemické
struktufe jednotlivych sledovanych latek.

Z prostiedi rybi matrice je nutno organokovové latky po
derivatizaci extrahovat (HS-SPME, extrakce do nepolarniho
rozpoustédla). Extrakci by mélo dojit i k zakoncentrovani,
protoze koncentrace sledovanych latek je na Grovni stopové-
utrastopové analyzy (ng/g). Jednotlivé podminky a kroky
speciaéni analyzy byly vybrany a optimalizovany tak, aby
bylo dosazeno co nejlepSich vlastnosti s ohledem na pozadav-
ky screeningovych metod.

Tato prace vznikla za podpory grantu ME 652.
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Huminové latky (HS) je souhrnny nazev pro slozité orga-
nické slouCeniny vznikajici v ptirodé procesy degradace orga-
nické hmoty (zbytku rostlin, zivo¢ichti apod.), ale i syntetickou
¢innosti mikroorganismti. HS 1ze ziskat alkalickou extrakci
z piirodnich surovin', v nasich podminkéch zejména z uritych
druhtt mladého hnédého uhli, tzv. oxyhumoliti. Mezi nejdtlezi-
t&j$i vlastnosti HS patfi jejich schopnost vazat rizné chemické
latky, zejména kationty kovi, coz je dano ptitomnosti kyselych
funkénich skupin (zejména karboxy-lovych a fenolickych)
ve struktute HS. Bylo prokazano, ze huminové kyseliny pfipra-
vené z bilinského oxyhumolitu jsou schopny zachycovat kation-
ty t&zkych kovii v mnozstvi asi 0,4-1,7 mmol g™ (cit.?). Samot-
ny oxyhumolit je rovnéz schopen vazat nékteré typy kyselych
i bazickych barviv z vodnych roztoki® — sorpéni kapacita se
pohybuje v rozmezi asi 0,07-0,27 mmol g™*. V n&kterych piipa-
dech mize byt vyhodnéjsi pouziti soli huminovych kyselin
s vicevalentnimi kationty kovi jako pevnych sorbenti, nebot
tyto latky jsou ve vodnych roztocich méné rozpustné nez
huminové kyseliny. Podobny material (humat zeleza) vznika-
jici jako odpad pfi vyrobé alkalickych humati byl uspésné
pouzit pii zachycovéani kationtii kovi*®, bazickych barviv>®,
Cr(\él) i méné polarnich organickych latek jako jsou chlorfe-
noly”.

Vyzkum byl realizovan za financni podpory programu Vy-
zkumnd centra PP2-DP01 MSMT prostiednictvim projektu
Pokrocilé sanacni technologie a procesy (1M0554). Autori
dékuji SD-Humatex, a. s., Bilina za poskytnuti materialii na
bazi huminovych latek.
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6L-09
PRIPRAVA HUMINOVYCH KYSELIN VYSSi
CISTOTY

LIBUSE MADRONOVA, JAROMIR NOVAK, JOSEF
KOZLER a BARBORA ANTOSOVA

Vyzkumny ustav anorganické chemie, a. s., Revolucni 84,
400 01 Usti nad Labem,
libuse.madronova@vuanch.cz

Huminové latky (HS) vzhledem ke své chemické a biolo-
gické aktivité nachézeji $iroké uplatnéni v riiznych oblastech .
Perspektivni vyuziti je v humanni a veterindrni mediciné jako
potravinaiské dopliiky a 1ékové formy. Pro tyto aplikace je
tieba, aby HS byly biologicky aktivni, uplatiiovaly se jako
sorbenty a obsah rizikovych prvki spliioval povolené limity.

Z primarnich surovin (nejcastéji oxyhumolitll) se alkalic-
kou extrakei ziskavaji humaty, jejich koagulaci mineralnimi
kyselinami se pfipravuji huminové kyseliny (HA).

Cistota ziskanych HS zavisi na charakteru vychozich
surovin. Vzorky z riznych tézebnich lokalit se 1i§i obsahem
HS a slozenim anorganického podilu. Dokladd to prizkum
zdroji HS v CR?. Na &istotu piipravenych HS ma vliv také
obsah louzitelnych HS (HSp) v surovin€. Nejenze je vytézek
preparaci humatu draselného (HK) ze surovin s nizkym obsa-
hem HS; maly, ale vlivem vyssi potiecby KOH ptechazi do
produktii i znaéné mnozstvi anorganickych sloucenin. Pro-
dukty maji Casto vyssi obsah popela nez ptivodni suroviny.

Upravami stavajiciho postupu izolace HS, popi. zavede-
1. Odstfed’ovani roztoku alkalického huméatu — touto operaci

se vyrazné snizi obsah kfemiku a hliniku, béhem tprav
nedoslo k poskozeni biologické aktivity HS.

2. Expozice oxyhumolitu v kyselém prostiedi pfed alkalic-
kou extrakei — ziska se tak roztok HK o vyssi Cistoté
a pozitivné se také ovlivni jeho biologicka aktivita.

3. Oxidace odpadniho uhli s pouzitim riznych oxidacnich

¢inidel — oxida¢ni proces zvysi obsah HS| a tim umozni
zvysit vytézek extrakce HS. Pii oxidaci uhli kyselinou
dusi¢nou dochazi také k jeho nitraci za vzniku nitrohuma-
tu, coz je mozno zhodnotit pfi jejich budoucim vyuziti
jako zemédélského hnojiva®*.

Tato prace vznikla v ramci FeSeni projektu ev. cislo FT-
TA/038 s financni podporou Ministerstva priumyslu a obchodu
Ceské republiky.
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6L-10
HODNOCENI{ STIMULACNIHO UCINKU )
HUMINOVYCH LATEK NA VYSSiCH ROSTLINACH

BARBORA ANTOSOVA, JOSEF KOZLER, JAROMIR
NOVAK, JAROSLAV KUBICEK a LIBUSE
MADRONOVA

Vyzkumny ustav anorganické chemie, a.s., Revolucni 1521/84,
400 01 Usti nad Labem
barbora.antosova@vuanch.cz

Huminové latky (HS) jsou vyuZivany ke zvySovani pro-
dukce polnich i specialnich plodin'. Podobné jako chemické
a fyzikdlni vlastnosti HS jsou zavislé na piivodu surovin
a zpusobu izolace, lze ocekavat, ze stejné mohou byt ovlivné-
ny i stimula¢ni schopnosti HS. Byla vyvinuta metoda stanove-
ni stimulaéniho G¢inku HS na kli¢icich semenech riznych
druhti vyssich rostlin. Pro méfeni byl ze surovin izolovan
humat draselny.

Tabulka I

Relativni pfirtstky zarodeénych kofent hrachu, kukufice
a pSenice pii pisobeni HS a rlznych stimulatort vyjadiené
v % (po 96 hodinach expozice kofent v roztoku HS)

Vzorek Hrach Kukuftice Psenice
Kontrola 100 100 100
HS 113 154 220
Atonic Pro 107 147 175
Hycol R 154 139 153
Tabulka II

Relativni ptirtstky zarode¢nych kotent kukufice pii ptisobeni
HS rtizného piivodu, zplsobu izolace a po dané dobé od jejich
izolace (po 96 hodinach expozice kotend v roztoku HS)

Vzorek A B C

Kontrola 100 100 100
HUMECQO, a. s., Most 92 146 188
Sokolovska uhelna, a. s., Sokolov 99 154 169
SD - Humatex, a. s., Bilina 108 189 168

A - Méfeni ihned po ptipraveé vzorkid, B- méfeni s odstupem
jednoho roku od ptipravy vzorki, C - expozice oxyhumolitu
v kyselém prostiedi pred alkalickou extrakci, méfeni ihned po
ptipraveé vzorki

Uvedené vysledky potvrzuji pfedpoklad zmén stimulac-
niho vlivu v zavislosti na pivodu, zpisobu izolace a dob& od
piipravy HS.

Reseno s podporou Ministerstva primyslu a obchodu CR,
evidencni cislo projektu: FT-TA/038.



Chem. Listy 100, 700~708 (2006)

LITERATURA

1. Novak J., Kozler J., Madronova L., Kubicek J., AntoSova
B., Rodova A., Fidler J.: Sbornik pfednasek /4. konferen-
ce Aprochem 2005, s. 198-205.

6L-11

RECIPROCAL INTERACTIONS BETWEEN Se, Cd, Zn,
Cu AND Pb EVALUATED BY INHIBITION OF
PHYSIOLOGICAL PROCESSES AND METALS
ACCUMULATION IN SEEDLINGS OF SINAPIS

ALBA L.

AGATA’ FAR(;ASOVA and MARIANNA
MOLNAROVA

Department of Ecosozology and Physiotactics, Faculty of
Natural Sciences, Comenius University in Bratislava, Mlyn-
ska dolina B-2, 842 15 Bratislava, Slovak Republic
fargasova@fns.uniba.sk

The aim of our study was assessment of reciprocal inter-
actions between Se, Cd, Zn, Cu and Pb. Metals were added
into hydroponic solutions in pair combinations and mustard
seedlings (Sinapis alba L.) were used as a model subject.
Phytotoxicity of individual metals and Se-metal combinations
was determined through photosynthetic pigments content
(chlorophyll a, b, total carotenoids). Metal accumulation in
the roots and shoots was determined by the AAS method. Se
in all metal combinations reduced the unfavourable effects of
other metals tested for chlorophylls content, however, for
carotenoids primarily the opposite effect occurred. The metal
pairs Se + Cu and Se + Zn decreased chlorophyll 5 content
more than chlorophyll @ content. Carotenoids production was
in comparison to control more strongly inhibited only in com-
binations Se + Pb and Se + Cu on 32.0 and 27.5 %, respec-
tively. Selenium uptake from solutions with Se-metal combi-
nations was in both plant parts (roots and first plant leaves)
higher and exceeds Se amount uptakes from solution only
with Se about 4 (in combination Se + Cu) to 68 % (in combi-
nation Se + Cd). In the highest amount was in both plant parts
Se accumulated from combination Se + Cd. The strongest
inhibition was observed in Pb accumulation (84.9 %) in the
shoots. Therefore, Cd, Cu, Zn and Pb increased Se accumula-
tion in S. alba young plants. In contrast, Se decreased other
metals tested accumulation in both plant parts, except Se + Cd
and Se + Cu combinations, when Se increased Cd and Cu
accumulation in the roots about 24 and 9 %, respectively.
However, Se increased Cu accumulation in the roots, nearly
completely reduced its accumulation in the shoots.

Study was supported by the Scientific Grant Agency, Grant
No. 1/1312/04 and by Grant of Comenius University
UK/116/2006.
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6L-12
COMPARISON OF INHIBITORY EFECTS OF Se(4+)
AND Se(6+) COMPOUNDS ON FRESHWATER ALGAE

JANA PASTIEROVA®, AGATA FARGASOVA?,
and IVETA ONDREJKOVICOVA"

“ Comenius University, Faculty of Natural Sciences, Mlynskd
dolina, 842 15 Bratislava, ” Slovak University of Technology,
Faculty of Chemical and Food Technology, Radlinského 9,
812 45 Bratislava

pastierova@fns.uniba.sk

However, selenium is an essential nutrient for animals,
microorganisms and some other eukaryotes, its essentiality for
vascular plants was not confirmed, yet'. Selenium occurs in
natural waters in trace amounts as selenate (SeO,”") or se-
lenite (SeOs>)?. While plants taken up both, selenites and
selenates, selenates are considered the most readily available
to plants. However, for algae selenites are the most bioavail-
able Se form®.

The aim of study was comparison of inhibitory effects of
selenium compounds in two oxidation states Se(IV) and Se
(VI) (SeO,, H,SeOs, Na,Se0;, Na,SeO,4 and H,SeO,(nia);) on
four algal species — Scenedesmus quadricauda, Chlorella
vulgaris, Scenedesmus subspicatus and Raphidocelis subcapi-
tata. Observed parameter were algal growth and photosyn-
thetic pigments production (chlorophyll @ and chlorophyll b).
Inhibitory effects were expressed as ECs, values and their
95 % confidence intervals (CI).

Chlorophyll content is important paramenter on first
approximation of biological response on toxic ions for fresh-
water photosynthetisizing organisms. On the basis of esti-
mated ECsy values for all algal species it can be concluded
that selenites are more toxic than selenates. It is evident that
the strongest inhibitory effect on S. subspicatus and S. quad-
ricauda algal growth had H,SeOs, while on C. vulgaris it was
SeO,. The weakest inhibitory effect on algal growth had for
S. subspicatus H,SeOy(nia); and for S. quadricauda
and C. vulgaris Na,SeOs.

While for Selenastrum capricornutum sublethal effects
were observed at 0.1 mg 1™ level, other species are intro-
duced as more tolerant, exhibiting effects at about 1 mg 1™
or more’. On the basis of obtained results good agreement
with this statements can be confirmed.

Study was performed by VEGA Grants 1/1312/04, 1/2452/05.
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6L-13

ASSESSMENT OF INHIBITORY EFFECT

AND METALS ACCUMULATION (Cd, Zn, Cu, Pb, Se)
IN MUSTARD SINAPIS ALBA L.

MARIANNA MOLNAROVA and AGATA FARGASOVA

Department of Ecosozology and Physiotactics, Faculty of
Natural Sciences, Comenius University in Bratislava, Mlyn-
ska dolina B-2, 842 15 Bratislava, Slovak Republic
molnarova@jns.uniba.sk , fargasova@jns.uniba.sk

While some plants are selenium tolerant, for others non-
tolerant Se may impair germination and growth and lead to
chlorosis'.

During the tests chronic ecotoxicological effects of Cd,
Cu, Pb, Se a Zn on the mustard seedlings (Sinapis alba L.),
which grew in hydroponic solution, were observed. The phy-
totoxicity was determined through the root growth inhibition
and photosynthetic pigments production (chlorophyll a, b and
total carotenoids). Metal accumulation in the roots and cotyle-
dons was determined by using the AAS method, too. On the
basis of ICsy values and their 95 % confidence intervals (CI)
the following rank order of inhibition for root elongation can
be arranged: Cu > Se > Cd > Zn >> Pb.

The photosynthetic pigments production in cotyledons
varied after the treatment by metals in the range from 8 (Se and
the total carotenoid content) to 62 % (Pb and chlorophyll «a
content). The strongest inhibitory effect on all three determined
pigments was observed especially for Pb and the lowest for Se
and Cd. Chlorophyll a content was decreased after the metal
treatment faster than the chlorophyll b content.

The accumulation of all tested metals was higher in the
roots than in the hypocotyledons. The highest accumulation in
both plant parts was confirmed for Cd when its accumulation
in the roots and hypocotyledons reached 13.8 and 5 %, re-
spectively. The Se accumulation (8.3 % in the roots and 3 %
in the hypocotyledons) represented only 42.6 % of Cd accu-
mulation. The accumulated amount of metals from hydro-
ponic solution into the roots and hypocotyledons decreased in
the order Cd > Zn > Se > Pb > Cu.

Study was supported by the Scientific Grant Agency, Grant
No. 1/1312/04 and by Grant of Comenius University
UK/116/2006.
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6L-14

VEEMI MALE MNOZSTVA POLYETYLENOXIDU

S MOLEKULOVOU HMOTNOSTOU 600 000
MODIFIKATOROM NIEKTORYCH ZAKLADNYCH
TECHNOLOGICKYCH VLASTNOSTI JADROVYCH
ZMESI ZLIEVARENSKYCH NA BAZE
ALKALICKYCH FENOLOVYCH ZIViC

HAROLD MASIAR a NIKOLA KALOFOROV

Fakulta Specidlnej techniky, Trencianska univerzita Alexan-
dra Dubéeka v Trencine, Studentska 1, 911 50 Trencin, Slo-
vensko

masiar@tnuni.sk

Utinok polyetylénoxidu s molekulovou hmotnostou
600 000 alebo 200 000 (PEO 600 000 alebo PEO 200 000)
dodaného do jadrovych zlievarenskych zmesi na baze alkalic-
kych fenolovych Zivic vo forme prasku je neaditivne vysoky
na priedusnost. Pritom posobenie PEO 600 000 je vyssie
v porovnani s PEO 200 000. Neaditivne vysoky t¢inok na
priedusnosti PEO 600 000 je pri takych malych mnozstvach
ako 0,02—0,1 hm.% a v pripade PEO 200 000 je pri 0,1 hm.%.
Neaditivnost’ u¢inku rastie od 0,02 az po 0,1 hm.% PEO
600 000.

Pevnost’ v rozstepe jadrovej zlievarenskej zmesi na baze
alkalickych fenolovych zivic: pri t¢inku PEO 600 000 prida-
ného vo forme prasku je zvySend pri koncentraciach 0,02 az
0,06 hm.%.; z PEO 600 000 pridaného vo forme roztoku je
znizena pri 0,04—0,1 hm.%; z PEO 200 000 pridaného vo
forme prasku je trosku zvySena pri 0,02 hm.% a potom znize-
na.

Vyssie uvedené experimentalne vysledky poukazuju, ze
ucinok malych mnozstiev PEO je vyssi pri jeho molekulovej
hmotnosti 600 000 a priddvanom vo forme prasku do jadro-
vych zlievarenskych zmesi na baze alkalickych fenolovych
Zivic.

Ekologicky vyznam ziskanych experimentalnych vysled-
kov spociva v tom, Ze z malych mnozstiev PEO v pieskovych
formach sa ziskava menej splodin s jeho spalovanim pri od-
lievani. Na rozdiel od vécsiny dalSich polymérov pouziva-
nych vo formovacich ¢i jadrovych zmesiach su velmi malé
mnozstva PEO vel'mi malo toxické.

6L-15
DETERMINATION OF ORGANIC WOOD SMOKE
MARKERS IN AEROSOL SAMPLES

PETRA KOTIANOVA, ALEXANDRE CASEIRO,
BARBARA ROLLINGER, and HANS PUXBAUM

Institute of Chemical Technologies and Analytics, Vienna
University of Technology, Getreidemarkt 9/164-AC, A-1060
Vienna, Austria

kotianov@centrum.sk

The particulate matter in the atmosphere comes from
aerosol sources, e.g. vehicle exhaust, vegetative detritus,
wood combustion, meat cooking, natural gas combustion,
cigarette smoke. The air quality management could be more



Chem. Listy 100, 700~708 (2006)

effective, if the main contributors to the atmospheric aerosols
were known. To estimate the contribution of aerosol sources,
the determination of markers in the atmosphere aerosol and
aerosol sources is necessary. Markers are chemical species,
which are typical for individual aerosol source.

Wood combustion is an important primary source of soot
and organic particulate matter. In some regions of central
Europe, wood is still commonly used as fuel for space heating
in homes. Wood smoke is also produced during garden gar-
bage burning, campfires burning, eventually there could oc-
cure local forest burning episodes in summer.

The usual tracers of wood smoke are markers of inor-
ganic character — elemental chlorine and potassium.The usage
of organic markers allows to go further and distinguish be-
tween wood types (softwood, hardwood). The organic mark-
ers of wood combustion are e.g. levoglucosan, retene, abietic
acid, pimaric acid, syringol.

The determination of organic compounds in aerosol sam-
ples starts with sample collection on the filters. Then, the
organic analytes are released from the filter by extraction.
After sample-treatment, they are determined via analytical
instrumental technique.

The analytical procedures for quantification of organic
wood smoke tracers were investigated. The optimized meth-
ods of determination of levoglucosan, retene, and abietic acid
were applied for analysis of ambient aerosol samples and
source samples. Atmospheric aerosols were collected in one
urban site and one backround site in Vienna during cold sea-
son, January-March and October-December 2004. Among
aerosol sources, samples from wood smoke, vegetative detri-
tus, cooking, street dust etc. were analysed.
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6L-16

EVALUATION OF VIENNA AIR POLLUTION

BY DETERMINATION OF SELECTED ORGANIC
MARKERS IN AEROSOLS SAMPLES

PETRA KOTIANOVA and HANS PUXBAUM

Institute of Chemical Technologies and Analytics, Vienna
University of Technology, Getreidemarkt 9/164-AC, A-1060
Vienna, Austria

kotianov@centrum.sk

The monitoring of air quality and aerosol composition is
important because solid particles and chemical species present
in the atmosphere have negative health effect to human be-
ings. Atmospheric aerosol is in reality a mixture of aerosols
produced by different natural and man-made sources. The
contribution of individual aerosol sources is often determined
by applying the chemical mass balance (CMB) technique'.
The aim of this work is to investigate the contribution of se-
lected aerosol souces in the Vienna atmosphere via determina-
tion of selected non-polar and semi-polar organic compounds,
which could serve as markers in a CMB model.

The PM10 aerosol fraction was collected daily at four
sampling sites throughout Vienna during 2004. The sampling
was performed with high-volume sampler on quartz fibre
filters. The samples were then divided to the pools according
sampling site and mass. The pools were submitted for analy-
sis. Filters were extracted twice with cyclohexane under ultra-
sonic agitation. After sample treatment, the GC-MS analysis
was performed.

The concentration of target analytes was determined in sam-
ples collected at two inner-city sampling sites, Rinnbdckstrasse
and Kendlerstrasse, and two background sites, Schafbergbad and
Lobau. The monitored analytes are n-alkanes Cp;—Cs4 and se-
lected polyaromatic hydrocarbons, which are potencial mark-
ers of vehicle exhaust, vegetative detritus, wood combustion,
and natural gas combustion. The data will be interpreted to
show seasonal variations, differences between sampling sites,
correlations between some parameters, and estimation of
sources contribution.
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6P-01
MONITORING OF EUTROPHICATION WATERS
NEAR BRATISLAVA

KATARINA AMBROOVA and AGATA FARGASOVA
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6P-02
DETEKCE TEZKYCH'KOV[OJ ZA POUZITI
ELEKTROCHEMICKYCH SENZORU

JIRI BALOUN™", JAN PRASEK®, MARTIN ADAMEK®,

Faculty of Natural Sciences, Comenius University, Mlynskad
dolina, 842 15 Bratislava, Slovakia
fargasova@fns.uniba.sk

Cyanobacteria are commonly observed in eutrophic
waters and pose a serious water quality problems because of
the potent toxins that they produce and release in water after
their cell lysis'.

Eutrophication was monitored in four localities near Brati-
slava — lake Devin (Z), lake Tomky (ZI) near village Studienka,
lake Zelezna studnicka (ZIT) and gravel lake Kuchajda (IV).
Samples were taken away under STN ISO 5667-4 norm” and
cyanobacteria species® and toxicity was determined by using
tests with Thamnocephalus platyurus®, Vibrio fischeri and
Daphnia magna’.

The following cyanobacteria species were determined in
monitoring waters: I — Microcystis aeruginosa, Oscillatoria
limnetica; II — Mycrocystis sp., O. limnetica, O. redekei, Ana-
baena flos-aquae, Anabaenopsis sp., Merismopedia glauca;
III — Planktothrix agardhii, M. aeruginosa, Snowella sp.,
Aphanizomenon flos-aquae var. clebhanii, Anabaena sp.; IV —
Aphanocapsa delicatissima, Aphanotheca floccosa, Coelomo-
ron pusillum, Cyanocatena planctonica, Chlorococcus lim-
neticus, Merismopedia glauca, Radiocystis aphanotecea, S.
cf. litoralis, M. aeruginosa. Results from toxicity tests are
introduced in table .

Table I

Toxicity of lake samples deternimed as EC50 values [ml/1] for
V. fischeri 30 min test by using extract* and as % of inhibition
for T. platyurus® and D. magna’ tests by using water samples’

Locality I i mr w
V. fischeri 720.6 479.4 907.8 no effect
T. platyurus 10 20 95 no effect
D. magna 10 10 70 20

Obtained results confirmed that combination of analyti-
cal, biological and toxicological techniques for identification
and risk assessment of hepatotoxic microcystins is compre-
hensive.

Research was supported by VEGA Grant 1/1312/04.
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Skodlivych sloucenin — pesticidt, toxickych organickych latek
a také tézkych kovi. Koncentrace tézkych kovi v zivotnim
prostiedi je zdvaznym problémem v ochrané lidského zdravi
a produkeci potravin v fad€ zemi. Jednou ze zékladnich podmi-
nek zivota je udrzeni stalého prostfedi uvnitf organismu —
homeostazy, kterou tézké kovy vyraznym zptisobem ovliviiuji
a narusuji. Pfi jejim naruseni mize v organismu velmi rychle
dochazet k ukonéeni zivotné dilezitych funkci. Do organismi
tézké kovy vstupuji z okolniho prostiedi nejcastéji potravou,
environmentalnimi polutanty, herbicidy ¢i pesticidy. A proto
snadnd a rychla detekce tézkych kovi ve velmi nizkych kon-
centracich je nezbytna pro zajisténi opatfeni proti akutni into-
xikaci. Jednu z velmi slibnych a dynamicky se rozvijejicich
technologii pro zajisténi rychlé detekce tézkych kovi predsta-
vuji elektrochemické senzory a biosenzory'?. V nasi praci
jsme pomoci riznych elektroanalytickych technik detegovali
ionty tézkych kovi, jako kadmium, olovo, méd’ a zinek. Dal-
§im cilem prace bylo vytvofeni elektrochemického systému
ve spojeni s tlustovrstvym mikrosenzorem. Byla optimalizo-
vana topologie mikrosenzoru pro dosazeni dostatecného de-
tekéniho limitu a hledan vhodny material pro pracovni elek-
trody senzort. Navic bylo testovano nékolik grafitovych ma-
terialli pro pracovni elektrody. Vedle grafitovych past byly
vytvofeny a testovany pasty z uhlikovych nanotrubic. Nékteré
pasty z nanotrubic obsahovaly modifikované uhlikové nano-
trubice, z nichZ nanotrubice dotované kyslikem prokazaly
mnohem lepsi odezvu nez nanotrubice bez dotaci.

Tato price vznikla za podpory grantii GA CR 525/04/P132,
GA CR 202/05/0607, FRVS 3313/2006 a MSM 0021630503.
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6P-03

OPTIMALIZACE STANOVENI OXIDOVANEHO
GLUTATHIONU, JEHO REDUKOVANE FORMY
A S-NITROSOGLUTATHIONU POMOCI
BRDICKOVY REAKCE

JIRI BALOUN™, JIRI PETREK™”, JAN VITECEK™®,
VOJTECH ADAM", DAVID POTESIL", KAREL
STEJSKAL"®, LADISLAV HAVEL?, MIROSLAVA
BEKLOVA* a RENE KIZEK"

“ Ustav biologie rostlin a " Ustav chemie a biochemie Agrono-
micka fakulta, Mendelova zemédélska a lesnicka univerzita
v Brné, Zemédélska 1, 613 00 Brno,  Katedra analytické che-
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Molekula glutathionu byla objevena jiz pted 80 lety.
V nasSich experimentech jsme se nejdiive zaméfili na studium
zakladniho elektrochemického chovani redukovaného,oxido-
van¢ho a nitroso glutathionu pomoci cyklické voltametrie
v boratovém pufru. Na ziskanych voltamogramech jsme pozo-
rovali, ze kazdy ze sledovanych glutathionti poskytuje charak-
teristicky elektrochemicky signal' ™. Zajimalo ns, zda bude
mozné rozlisit jednotlivé glutathiony také pomoci Brdickovy
reakce. Na ziskanych DPV voltamogramech byly pozorovany
jiz diive popsané signaly, které odpovidaji redukci Co*" na
Co° (~—1,0 V), komplexu kobaltu s SH skupinami glutathionii
oznaceny jako RS,Co (~ —1,0 V) a dalsi tfi katalytické piky
Cat; (1,1 V); Cat, (1,2 V) a Cat; (-1,4 V). Z vysledki je
zfejmé, ze redukéni signal kobaltu(Il), ktery je pozorovan
v zakladnim elektrolytu pii potencidlu —1,2 V, se posouva
v pfitomnosti glutathionu smérem do pozitivnich potenciali.
Pozorované zmény signalu souvisi s vazbou komplext kobal-
tu do struktury glutathionti za vzniku specifického komplexu
RS,Co. Na ziskanych experimentalnich zdznamech je mozné
vidét zcela rozdilné chovani jednotlivych glutathiont
(redukovany, oxidovany a nitroso) pii vzniku nékolika dalSich
doposud nepopsanych pikd. Pozorované rozdily v katalytic-
kych signalech pravdépodobné souvisi s rozdilnou strukturou
jednotlivych glutathiond (skupina S-S, S-H, S-NO). Zjistili
jsme, ze signal Cat; u studovanych thioll linearné zavisi na
jejich koncentraci. Navrzenych postuptl jsme dale vyuzili pro
studium obsahu thiolovych sloudenin v rostlinnych modelo-
vych systémech (explantatové kultury smrku ¢i BY-2 tabako-
vych bungk).

Prispévek vznikl za podpory grantii GA CR 525/04/P132,
MSMT 6215712402 a Vyzkumného centra M06030.
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710

Sekce 6 — Chemie zivotniho prostiedi — postery

6P-04

STUDIUM ROSTL[NNYCH DETOXIKA(’:NjCH
PEPTIDU POMOCI ELEKTROCHEMICKYCH
TECHNIK

JIRI BALOUN™", JITKA PETRLOVA®, JIRIi PETREK?,
LADISLAV HAVEL?, KAREL STEJSKAL"*, HELENA
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a RENE KIZEK®
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v Brné, Zemédélska 1, 613 00 Brno, ‘ Katedra analytické che-
mie a ¢ Katedra teoretické a fyzikalni chemie, Prirodovédecka
fakulta Masarykovy univerzity v Brné, Kotlarska 2, 611 37
Brno, ¢ Ustav mikroelektroniky, Fakulta elektrotechniky
a komunikacnich technologii, Vysoké uceni technické v Brné,
Udolni 53, 602 00 Brno

kizek@sci.muni.cz

Rostliny jsou soucasti lidského jidelnicku, proto je nutné
pii jejich péstovani dbat na jejich nutri¢ni hodnotu a obsah
a pomér jednotlivych latek. Diky rozvoji tézkého primyslu se
do zivotniho prostredi dostava fada toxickych polutantt, jako
napiiklad tézké kovy. Ionty tézkych kovi do rostlin mohou
vstupovat jiz v prub&hu péstovani na pozemcich s jejich vys-
$imi obsahy v piidé. Po vstupu jsou transportovany do rostlin-
né bunky, kde mohou ovliviiovat celou fadu biologickych
a biochemickych pochodt. Velkym problémem je pak vznik
volnych kyslikovych radikdli. Zvyseny obsah takovych mole-
kul mize rostlinu siln¢ poskodit az zahubit. Z téchto diivodt
si rostliny byly nuceny vytvofit detoxika¢ni mechanismus,
diky némuz eliminuji ionty toxickych kovi. Je znamo, ze
jednim z velmi vyznamnych detoxikaénich peptidi je fytoche-
latin (PC). Zajimavym a dosud ne zcela dokonale popsanym
procesem je glutathionem a nebo fytochelatinem katalyzované
vyluéovani vodiku ze zakladniho elektrolytu na rtutovych elek-
trodach'. V nasi predeslé praci bylo vyuzito katalytickych sig-
nali (Brdickovy reakce) pro studium glutathionu u ranych so-
matickych embryi smrku”. Pro jsme vyuzili katalytickych sig-
nalii, v pritomnosti kobaltitych soli’, pro dalsi studium glutathi-
onu a fytochelatintl. Pomoci téchto elektroanalytickych technik
byly studovany rizné fytochelatiny (des-Gly, PC2 a PC5). Na
ziskanych voltamogramech byly pozorovany rozdilné elektro-
chemické odezvy v zavislosti na studovaném thiolu.

Piispévek vznikl za podpory grantii GA CR 525/04/P132,
INCHEMBIOL 0021622412 a Vyzkumného centra M06030.
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6P-05
PRIPRAVA A VYUZITI’ NETRADI("?NI',CH SORBENTU
V OBLASTI ZIVOTNIHO PROSTRED{

SYLVIE GROTSCHELOVA a HANA BUCHTOVA

Fakulta Zivotniho prostredi, Univerzita Jana Evangelisty
Purkyneé, Kralova Vysina 7, 400 96 Usti nad Labem
grotschelova@fzp.ujep.cz, buchtova@fzp.ujep.cz

Sorpce na pevnych sorbentech je jednim ze zpusobu
odstraniovani chemickych polutanti z riznych slozek zivotni-
ho prostfedi. Nejpouzivangj§im prumyslovym sorbentem je
aktivni uhli', ale vzhledem k jeho vysoké cené a obtizné rege-
neraci je postupné nahrazovano novymi netradi¢énimi sorben-
ty. Soucasny vyzkum je zamefen mj. na aplikaci humatt kova
a popilki. Tzv. ,humaty kovii* jsou slouceniny, které se daji
ptipravit z huminovych latek srazenim soli pfislusného poly-
valentniho iontu (Fe**, AI**, Zn*", Ca®*, Mg*"). Popilky vzni-
kaji pti spalovani hnédého uhli a néasledné jsou pro potieby
sorpce vysouSeny a homogenizovany.
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de
-1
(mmol.g c) 014
0,012
0,01
0,008
0,006

0,004

0,002

04 0,6 0,8 1 1.2

Ceo (mmol.dm'j)

Obr. 1. Freundlichova izoterma; (1) 2,3-dichlorfenol, (2) 2.4,5-
trichlorfenol, (3) 2-chlorfenol

Na popilek byly sorbovany mono-, di- a tri- chlorfenoly.
Humaty kovu byly pouzity k sorpci kyselych a bazickych
barviv.

Z naméfenych hodnot je patrné, ze popilek ¢i humaty
kovli maji viditelné sorp¢ni schopnosti a 1ze je vyuzit napf.
k ¢isténi odpadnich vod.

Vyzkum byl proveden v ramci projektu Pokrocilé sanacni
technologie a procesy ¢. IM0554 programu Vyzkumna centra
PP2-DP01 MSMT.

LITERATURA
1. Ponec V., Knor Z., Cerny S.: Adsorpce na tuhych ldt-
kach. SNTL, Praha 1968.

2. Grotschelova S.: Acta universitatis Purkynianae, v tisku.
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6P-06
EXTRAKCE 4-NONYLFENOL MONO,E'I:HOXYLATfJ
Z VODY MAGNETICKOU TUHOU FAZI

TOMAS HUBKA®, MARTINA KANDELOVA®, KAREL
KOMAREK®, MIROSLAVA SAFARIKOVA®
a IVO SAFARIK®

“ Katedra analytické chemie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Nam. Cs. Legii 546,
532 10 Pardubice, ® Ustav ekologie krajiny AV CR, Na sdd-
kéch 702/7, 370 05Ceské Budéjovice
karel.komarek@upce.cz

Tento ptispévek je zaméfen na stanoveni vytéznosti ex-
trakce magnetickou tuhou fazi zvolené¢ho zastupce neionic-
kych tenzidl, jimz je nonylfenol monoethoxylat (NP1EO)
z vodnych modelovych i redlnych vzorki.

Oxyethylenované produkty tvoii vétsinu celosvétoveé
produkce tenzidd, ale jejich biologicka rozlozitelnost je pro-
blematicka'. Navic tyto latky vykazuji rusivé vlivy na endo-
krinni systém Zivo&ichti (maji estrogenni uéinky)®. Proto je
potieba sledovat jejich obsah ve vodach.

Extrakce magnetickou tuhou fazi (MSPE) je metoda na
predupravu vzorktl vychazejici z extrakce tuhou fazi (SPE).
Sorpce je zalozena na interakci mezi analyty a sorbenty
s magnetickymi vlastnostmi. V naSem ptipad¢ bylo k zmagne-
tizovani pouzito aktivni uhli Chezacarb B a jako magneticka
latka oxidy zeleza.

Cely postup MSPE je tfeba zoptimalizovat. Hlavni je
optimalizace tfech krokd extrakce, a to doby sorpce analytu
na magneticky sorbent, doby desorpce (eluce) analytu ze
sorbentu a poctu elucnich krokt. Postup je tedy nasledujici:
k vodnému vzorku je ptidana suspenze magnetického sorben-
tu v destilované vod¢ a vzorek je tfepan na pfiistroji typu
Vortex. Pti tom dochazi k sorpci analytu na sorbent. Poté je
sorbent oddélen od vodné faze pomoci magnetického separa-
toru. K sorbentu je ptidano elu¢ni €inidlo, v naSem piipadé
methanol, zkumavka je opét tfepana a dochazi k eluci analytu
ze sorbentu. Poté je sorbent opét oddélen pomoci magnetické-
ho separatoru a methanolovy extrakt je analyzovan kapilarni
plynovou chromatografii.

Po zoptimalizovani podminek byla vypocétena vytéZnost
extrakce. Optimalni Cas sorpce byl 1 minuta, desorpce
0,5 minuty, pocet extrak¢énich krokt byl 3 x 1 ml methanolu.
Pii t}échto podminkach byla dosazena vytéznost kolem 97 %
(cit.”).

Tyto podminky byly aplikovany i na realné¢ vzorky.
V nasem ptipad¢ jsme pouzili filtraty vzorkd po biologickém
rozkladu oxyethylenovanych nonylfenold s riznym poctem
oxyethylenovych jednotek. Pro srovnani byly tyto vzorky
podrobeny i kapalinové exktrakci s toluenem. Bylo zjisténo,
ze vytéznost metody je srovnatelna s kapalinovou extrakei
a oproti ni je metoda podstatné rychlejsi a s mensi spotiebou
rozpoustédel.

Tato price vznikla za podpory grantii GA CR 203/03/1028
a 203/03/1070.
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6P-07

TECHNOLOGIE ODOSTRANOVéNi CO, Z PLYNU
VYUZITELNE V PRUMYSLOVEM MERITKU

EVA JUROVA a KAREL CIAHOTNY

Ustav plyndrenstvi, koksochemie a ochrany ovzdusi, VSCHT
Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6
Eva.Jurova@vscht.cz, Karel.Ciahotny@vscht.cz

Vzristajici obsah CO, v atmosféie zptusobeny lidskou
¢innosti byva diskutovan v souvislosti s klimatickymi zména-
mi a je kladen diiraz na snizovani jeho koncentrace v ovzdusi.
K ¢asteénému snizeni emisi CO, muze dojit vhodnou volbou
pouzivanych paliv a technologickych procesu, pro dalsi snize-
ni je nutné ¢isténi odpadnich plynt. Pozadavek na ucinné
odstraiiovani CO, vzrostl 16. tnora. 2005, kdy vstoupil
v platnost Kjotsky protokol a pro CR vyvstal zdvazek sniZeni
emisi sklenikovych plynt o 8 % oproti roku 1990.

Pro snizovani emisi CO, z technologickych zafizeni se
v soucasnosti v prumyslovém méfitku pouzivaji absorpéni
metody, pracujici s rozpoustédly na bazi organickych amind
nebo uhli¢itand. Maji v8ak fadu nevyhod, jako nevhodnost
pro vyssi teploty, finanéni i energetickou naro¢nost a problé-
my s korozi. Proto je dnes pozornost zaméfovana na hledani
jinych postupti pro odstrafiovani CO, ze spalin.

Pro ciSténi spalin se jevi vhodné vyuziti adsorpcnich
procest diky jejich jednoduchosti, moznosti aplikace i za
vys$$ich teplot, snadné regulaci procesu, niz§im investi¢nim
i provoznim nakladim a jednoduché regeneraci adsorbentti.

Nase pracovisté se zaméfilo na testovani adsorbentl
a moznosti jejich vyuziti pro zachyt CO,. Vedle komeréné
dodavanych adsorbentii byly pouzity i adsorbenty na bazi
pfirodnich zeolitt, které jsou zajimavé svymi vlastnostmi
a zejména nizkymi pofizovacimi naklady.

V laboratornich podminkach byly provedeny testy sepa-
race oxidu uhli¢it¢tho z modelovych smési CO,—vzduch. Byl
sledovan vliv teploty (20—-160 °C) a koncentrace oxidu uhlic¢i-
tého v plynu (8-20 obj.%) na tcinnost adsorpce. Dalsim sle-
dovanym parametrem byl vliv obsahu vodni pary ve vstupni
smési.

Dalsi ¢ast experimentli je zaméfena na moznosti desorp-
ce, a to zvySenim teploty (TSA), snizenim tlaku (PSA), kom-
binaci obou zminénych (PTSA) a vyuzitim mikrovinného
zafeni.

Paraleln¢ probihaji experimenty na pilotnim adsorpénim
zafizeni, konstruovaném pro vysoké pritoky plynt a vysoké
teploty s naplni piiblizné 12 kg adsorbentu, které je schopné
simulovat podminky pro zachyt odpadnich plynd za provoz-
nich podminek.

Reseni této problematiky bylo realizovino za financni podpo-
ry vyclenéné z prostredkii vyzkumného zameru MSM
6046137304 reseného na Fakulté technologie ochrany pro-
stiedi VSCHT Praha.
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VYUZITI EXTRAKCE MAGNETICKOU TUHOU FAZI
JAKO PREKONCENTRACNI METODY PRI
STANOVENI ALIFATICKYCH UHLOVODIKU,
LETECKEHO PETROJELE A NAFTY VE VODE

MARTINA KA;VDELQVA“. KAREL KVOMAB,EK"‘,
MIROSLAVA SAFARIKOVA" a IVO SAFARIK®

* Fakulta chemicko-techologicka, Univerzita Pardubice, Nam.
Cs. Legii 565, 532 10 Pardubice, ® Ustav ekologie krajiny AV
CR, Na sadkéch 702/7, 370 05 Ceské Budéjovice
m.kandel@seznam.cz

Principem extrakce magnetickou tuhou fazi je obvykle
adsorpce cilové slouceniny na magnetické ¢astice a nasledné
odstranéni vytvofeného komplexu ze studované¢ho systému
pomoci vné&jsiho magnetického pole. Zavérenym krokem
této extrakce je eluce analytu pomoci rozpoustédla'.

Tato prace se zabyva extrakci magnetickou tuhou fazi
jako jednoduché moznosti extrakce ropnych latek z vody. Pfi
hledani optimalnich podminek extrakce byl pouzit modelovy
vodny vzorek homologické fady alifatickych uhlovodikt C10
az C13. Optimalni podminky extrakce byly aplikovany na
extrakci modelovych vodnych vzorkt kerosinu a nafty.

Pro extrakci ropnych latek z vody byly testovany tyto
sorbenty: magneticky derivat Chezacarbu S, Chezacarbu B,
Tenaxu TA a Tenaxu GC.

Vsechny extrakty byly analyzovany kapilarni plynovou
chromatografii.

Tabulka I
Vytéznosti extrakce ropnych latek magnetickymi sorbenty za
jejich optimalnich podminek

Magneticky sorbent / Vytéznost

[70]

Ropné c
latky [mg/1] Chezacarb Tenax

B S GC TA
Kerosin 80,0 97,7 97,8 - -
Nafta 80,0 98,9 96,5 - -
n-Dekan 3,10 59,9 60,6 59,8 53,1
n-Undekan 3,15 78,8 84,3 75,3 71,1
n-Dodekan 3,18 95,5 92,7 79,6 78,2
n-Tridekan 3,21 102,3 96,1 83,2 82,1

Z dtvodu nizsich vytéznosti Tenaxu TA a GC nebyly
tyto magnetické sorbenty pouzity pro extrakce leteckého ke-
rosinu a nafty.

Jako nejvhodnéjsi sorbent byl ze ziskanych vysledkt pro
extrakci ropnych latek z vody vyhodnocen magneticky derivat
Chezacarbu B, popt. magneticky Chezacarb S.

Metoda se ukazala jako nendro¢na nejen na pouzitou
instrumentaci, ale zejména i na spotiebované mnozstvi roz-
poustédla.

Tato prdce vznikla za podpory Grantové agentury Ceské re-
publiky — grant ¢. 203/03/1070.
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THREE CITIES INTERCOMPARISON

OF N-ALKANES AND POLYAROMATIC HYDRO-
CARBONS IN THE ATMOSPHERIC AEROSOLS

PETRA KOTIANOVA"", HANS PUXBAUM", HEIDI
BAUER?, and GABRIEL CiK"

“ Institute of Chemical Technologies and Analytics, Vienna
University of Technology, Getreidemarkt 9/164/AC - Analyti-
cal Chemistry, A-1060 Vienna, Austria, b Institute of Chemical
and Environmental Engineering, Faculty of Chemical and
Food Technology, Slovak University of Technology, 812 37
Bratislava, Slovak Republic

kotianov@centrum.sk

One part of environment protection is care about ambient
air quality. It is important from the point of view of potential
health effects to living organism. Nowadays, there exists a EU
short term standard for the concentration of particulate matter
in the atmosphere. The standard value for PM10 is 50 pg m™
daily mean which may not be exceeded more than 35 times
ayear. At many urban sites the EU PM10 daily mean is ex-
ceeded. The knowledge about individual source contribution
could help to reduce air pollution by more effective regulation
of emission sources.

Selected potential aerosol sources markers were quanti-
fied in atmospheric aerosols from three Austrian cities in
samples from days, when the concentration of particulate
matter in the atmosphere exceeded the EU short term standard
for PM10. PM10 samples were collected daily on quartz fibre
filters at one background and one inner-city sampling site in
Vienna, Graz, and Salzburg during 2004. The samples which
exceeded EU short term limit for PM10 were from the cold
season. From individual filters pools were made according to
the PM10 concentration and sampling period. The target ana-
lytes were released from samples by extraction with cyclohex-
ane in ultrasonic bath. After sample treatment, the determina-
tion of organics was performed with gas chromatograph con-
nected to mass spectrometer. In the samples polyaromatic
hydrocarbons (benzo[e]pyrene, benzo[ghi]pyrene, coronene)
and pattern of n-alkanes (C20—C38) as tracers of vehicle ex-
haust, retene to watch the contribution of wood combustion,
and benzo(de)anthracene-7-one as natural gas combustion
marker were determined. The monthly mean concentrations of
analysed n-alkanes and polyaromatic hydrocarbons in pooled
samples from background and inner-city sampling site in
Vienna, Graz, and Salzburg allow as to weight air pollution in
those towns and to see a contribution of selected aerosol
sources to ambient urban aerosol.
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6P-10
STABILITA A DEGRADACE HUMINOVYCH
KYSELIN

JIRI KUCERIK*, MILOSLAV PEKAR
a JIRI KISLINGER

Fakulta chemicka, Vysoké uceni technické v Brné, Purkyrova
118, 612 00 Brno
kucerik@fch.vutbr.cz

Huminové latky predstavuji nejvétsi podil organicky
vazaného uhliku v pldnich systémech. Vznikly biologickou
degradaci odumftelych tél rostlin a zivocichti a nasledna abio-
tickd transformace pak jeSt¢ zvySila jejich stabilitu
v porovnani s pivodnim substratem. Z toho pak logicky vy-
plyva, a vyzkumy to potvrzuji, ze huminové latky jsou zodpo-
védné za kvalitu pudy jako takové. Slovo ,kvalita“ ma vsak
v tomto piipadé $ir§i vyznam. Zahrnuje Sirokou $kalu vlast-
nosti jako tfeba autoregeneracni schopnost substratu, jeho
fyzikalni i chemické vlastnosti atp. Moznosti upfesnéni jeji
definice se naskytd hned né€kolik. Pistup mikrobiologicky,
analyticky nebo fyzikalné-chemicky.

V této praci byly analyzovany huminové kyseliny extra-
hované z lignitu, raSeliny, pidy a ficnich sedimentii; byly
pouzity metody termické analyzy (simultanni termogravimet-
rie a diferen¢ni termicka analyza) a data byla zpracovana za
pomoci tzv. isokonverznich metod umoziiujicich vypocet
termo-degradacnich charakteristik jednotlivych huminovych
kyselin a jejich stability. Pro evaluaci termo-oxida¢niho profi-
lu byl pouzit postup dle Friedmana' a pro stabilitu postup
navrzeny Simonem’. Tento pfistup byl jiz dive navrzen jako
jedna z moznych metod rychlého monitoringu huminovych
kyselin a humifikovanych substrati’. V n&kterych ptipadech
byly k doplnéni udaji pouzity také fulvokyseliny extrahované
ze stejného zdroje.

Data byla vyhodnocovana s ohledem na puvod humino-
vych kyselin a jejich chemické slozeni. Cilem bylo upozornit
na moznosti vyuziti termo-degradac¢niho profilu jako méfitka
predstavujiciho rychly a pfesny evaluacni nastroj pfi studiu
huminovych latek pfipadné humifikovanych substrati. Dale
je naznaCena moznost vyuziti této metodiky pro predikci cho-
vani zkoumanych latek, coz by mohlo v budoucnu vyznam-
nym zpisobem obohatit a zefektivnit monitoring nejen pud-
nich ekosystému.

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR 104/05/P513
a MSMT CR 0021630501

LITERATURA

1. Friedman H. L: J. Polym. Sci. 6C, 183 (1965).

2. Simon P.: J. Therm. Anal. Cal. 76 123 (2004).

3. Kucerik J., Kovaf J., Pekat M., Simon P.: Naturwis-
senschaften 92, 336 (2005).



Chem. Listy 100, 709-722 (2006)

6P-11

MODIFIKACE ENZYMOVE HYDROLYZY
PROTEINOVYCH ODPADU S CILEM
OPTIMALIZACE FILTRACNIHO PROCESU

PAVEL MOKREJS, DAGMAR JANACOVA, MILAN
MLADEK, KAREL KOLOMAZNIK a FERDINAND
LANGMAIER

Ustav inzenyrstvi polymerii, Fakulta technologickd, Univerzi-
ta Tomase Bati ve Zliné, nam. TGM 275, 762 72 Zlin
mokrejs@ft.uth.cz

Néami vyvinuty dvoustupiiovy proces enzymové hydroly-
zy chromoc¢inénych odpadnich postruzin za mirnych reakc-
nich podminek je v prvnim stupni charakterizovan alkalickym
rozru$enim chromem zesitované proteinové matrice, ktera je
nasledné rozloZzena v druhém stupni za pouziti enzymu.
V prvnim stupni dojde k ziskani vysokomolekularni proteino-
vé zelatinové frakce s distribuci molekulovych hmotnosti od
75 000 do 200 000 Da a zbylého filtra¢niho kolace. Ve dru-
hém stupni je filtra¢ni kola¢ zpracovéan za pouziti enzymu za
ucelem ziskani proteinu prostého chromitého kolace a nizko-
molekularni peptidové smési (hydrolyzat) s distribuci moleku-
lovych hmotnosti od 10 000 do 20 000 Da.

Filtraéni proces a jeho Casova naro¢nost je jednim
z hlavnich ukazatelll posuzovanych pii zavadéni technologic-
kého procesu do praxe, nebot’ vyznamné ovliviiuje efektivitu
a ekonomiku celého procesu. Z experimentli bylo ziejmé, Ze
doba filtrace pfedstavovala negativni jev pfi tomto zplsobu
zpracovani odpadu, protoze se pohybovala v rozmezi n¢kolika
hodin az dnd. Proto jsme se zaméfili na moznost optimalizace
filtraniho procesu. Ze série provedenych experimentil je
ziejmé, ze krom¢ vlivu hustoty filtraéniho papiru je doba
filtrace vyznamné ovlivnéna prib&hem technologického pro-
cesu enzymové hydrolyzy. Vyssi ptidavky alkalického ¢ini-
dla, stejné jako vyssi ptidavky roztoku enzymu do reakce,
ptinasi zkraceni filtraénich ¢asi. Filtrace byla rovnéz urychle-
na tim, ze heterogenni smés byla filtrovana za zvysené teploty
(60 °C). Kromé¢ toho jsme modifikovali proces zpracovani
proteinového odpadu zavedenim 3. stupné, v némz jsme expe-
rimentovali s upravou pH heterogenni smési. Zjistili jsme, Ze
uprava smési do mirné€ kyselé oblasti se projevi vyraznym
zkracenim filtra¢nich ¢ast. Pii pH 8,5 byla doba filtrace 15 h,
pti pH 8,0 14 h, pii pH 7,0 klesla doba filtrace na 12 h, pfi
pH 6,0 pouze na 1h 45 min a pii pH 5,0 se zkratila na pou-
hych 35 min.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102.

6P-12

SELENIUM EFFECTS ON LIVING ORGANISMS

MARIANNA MOLNAROVA and AGATA
FARGASOVA

Department of Ecosozology and Physiotactics, Faculty of
Natural Sciences, Comenius University in Bratislava, Mlyn-
ska dolina B-2, 842 15 Bratislava, Slovak Republic
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Selenium is an essential trace element for animals and
bacteria, but whether it is essential for plants remains contro-
versial. Some plants are selenium tolerant and they have high
bioaccumulation potential. In non-tolerant plant species Se
compounds may impair germination and growth and lead to
chlorosis'. Many anthropogenic activities can accelerate the
release of selenium from geologic sources and made them
available to wildlife in aquatic and terrestrial ecosystems
around the globe.

Toxic effect of selenium is connected with production of
superoxide following with thiol oxidation and with very simi-
lar chemical structure like sulfur structure. Algae prefer sele-
nium in the form of selenite unlike terrestric plants for which
is more available selenate as a source of selenium. Se(IV) can
be harmful to plants even at quite low concentrations”. Se-
lenite and selenate are accepted by plants where selenium is
binding into selenomethionine during the detoxification proc-
ess’.

In animals there are three levels of biological activity of
selenium: a) trace concentrations are required for normal
growth and development; b) moderate concentrations can be
stored and homeostatic functions maintained; and c) elevated
concentrations can result in toxic effects.

Therefore selenium is interesting also from the environ-
mental point in the frame of the species level, and biomagnifi-
cation within various trophic levels.

Study was supported by the Scientific Grant Agency, Grant
No. 1/1312/04 and by Grant of Comenius University
UK/116/2006.
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6P-13

VYUZITI LIGNITU JAKO SORBENTU o
PRI FOTOKATALYTICKEM ODSTRANOVANI
MEDNATYCH IONTU

PETRA MOZiSKoyA*, LENKA KUCERIKOVA
a MICHAL VESELY

Ustav fyzikdlni a spotiebni chemie, Fakulta chemickd, Vysoké
uceni technické v Brne, Purkynova 118, 612 00 Brno
moziskova@fch.vutbr.cz

Meéd’ se muze v ptirodé vyskytovat jak ve vodach slad-
kych, tak i motskych, ¢innosti ¢loveéka vznika i voda odpadni
a to zejména zprumyslu elektrotechnického, stavebniho,
strojniho, vojenského a primyslu elektrolytického pokovova-
ni. Je toxicka v koncentracich vyssich jak 100 ppm a je ozna-
¢ena jako nejvétsi znecistovatel podle US EPA. Podle natize-
ni vlady ¢. 61/2003 Sb. je pfipustné znecisténi pro méd
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v odpadnich vodach v CR 1 mg dm™.

K odstranovani méd’natych iontd se obvykle pouZzivaji
metody elektrolytické, iontové vyménné, adsorpéni na aktiv-
nim uhli, sraZeci, reverzibilni osmoza nebo extrakéni. Ale
vSechny tyto metody nejsou dostatecné efektivni pti nizkych
koncentracich. Pro tyto koncentrace se osvéd¢ilo odstranovani
médnatych iontl pomoci fotokatalytického procesu, ktery
vyuziva jako fotokatalyzator oxid titaniity, lignit a jako
donor elektronti ethanol. V této praci byly vyuzity sorpéni
vlastnosti lignitu a jeho kombinaci s TiO, vznika tzv. smésny
katalyzator.

Cilem této prace bylo odstranit méd'naté ionty z roztoku
pod hranici pfipustného obsahu tohoto iontu v odpadnich
vodach za pomoci piidavku lignitu do smési a najit takovy
pomer lignitu a TiO,, ktery by tyto ionty trvale odstrafioval
z roztoku bez moznosti Upravy pH roztoku. Pfi bézné fotoche-
mické redukci Cu?* iontd bez ovliviiovani pH béhem reakce
byl dosaZen ubytek téchto iontl z ptivodnich 30 mg dm™ na
15 mgdm™ v reaktoru, coz neni dostadujici. Proto byl do
systému pfidan lignit, ktery byl vyuzit jako sorpéni material
zbylych iontt po reakci.

Stanoveni koncentrace méd’natych iontd bylo provedeno
kolorimetrickou metodou s kuprizonem. Pied samotnym kolo-
rimetrickym stanovenim byl zji§tén optimalni objem reak¢ni-
ho roztoku, ktery byl odebiran z reaktoru pro stanoveni kon-
centrace. Poté byla sestrojena kalibra¢ni kiivka. Pro stanoveni
médnatych iontll béhem reakci bylo pipetovano 7 ml reakéni-
ho roztoku.

Nejprve bylo tiepanim na tfepacce stanoveno optimalni
mnozstvi lignitu. Stanoveni mnozstvi lignitu vytfepavanim
bylo provedeno ve 250 ml odmérnych baikach s 50 ml rozto-
ku s 30 mg dm™ méd'natych iontd (CuSOy - 5 H,O) a s riiznym
mnozstvim lignitu. Vysledna zavislost je patrnd z obr. 1. Nej-
vhodngjsi koncentrace lignitu se jevi v rozmezi 2-3 g dm™.
Vys$§im mnozstvim lignitu nijak vyrazné nevzroste sorbce
méd’natych iontll a navic pii vlastni fotochemické redukei
zpusobuje veétsi mnozstvi lignitu stinici efekt prichodu UV
zateni a tedy snizeni G¢innosti vlastni fotochemické redukce
Cu’' ionti.

V dal$im kroku ze zacala studovat fotochemicka redukce
s lignitem, bez lignitu, s Gpravou pH, bez upravy pH. Jako
modelova latka nam slouzil pentahydrat siranu médnatého
o koncentraci 30 mg dm™, roztok ethylalkoholu o koncentraci
0,05 mol dm™. Mnozstvi lignitu a oxidu titani¢itého bylo
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Obr. 1. Stanoveni mnoZstvi lignitu vytiepavanim
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Obr. 2. Formalni rychlostni konstanty 1. ¥adu redukce Cu®* s pro-
ménnym mnoZstvim lignitu a TiO; a jejich intervaly spolehlivosti

ruzné. Reakce byly uskuteciiovany v ponorném fotochemic-
kém reaktoru, ktery byl ozafovan stfednétlakou rtutovou vy-
bojkou 125 W. Objem reakéniho roztoku v rektoru byl
370 ml.

Pfi porovnani formalnich rychlostnich konstant 1.fadu
obr. 2, je patrné, ze rychlostni konstanty reakce s upravou pH
a rychlostni konstanty reakci s ptidavkem lignitu o koncentra-
¢i 2,2 a 3 mg dm jsou srovnatelné. Jako nejlepsi se tedy jevi
pouziti 2,2 g dm lignitu a 0,8 g dm ™ TiO, ve fotokatalytické
reakci po dobu 60 min.

6P-14

SORBENTY PRO VYSOKOTEPLOTNI ODSIROVANI{
PLYNU Z BIOMASY PRO POUZITI V PALIVOVEM
CLANKU

ILONA PASKOVA, VACLAV KOZA, SERGEJ
SKOBLJA, PETR CHALUPA a BOZENA
KREMANOVA

Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka S,
166 28 Praha 6
llona.Paskova@yvscht.cz

V technologiich vysokoteplotnich palivovych ¢lankd
pracujicich pfi teplotach vyssich nez 650 °C je tieba pro pti-
mé pouziti energoplynu v palivovém ¢lanku zbavit plyn siry
sorpci na vhodném sorbentu. Adsorpéni materialy pouzivané
k odstratiovani H,S z energoplynu jsou bud’ ¢isté nebo smés-
né oxidy kovii, pipadné ukotvené na inertnim nosigi'. Pro
testy odsitfovani byly laboratorné pfipraveny sorbenty, jejichz
zakladem je ZnO, Fe,O3;, CuO a MnO, a nosi¢em alumina
nebo silika. Také byly zkouSeny primyslové vyrabéné kataly-
zatory na bazi Cu-Mg-Ca-Fe, Cu-Zn, Ni, Ti, Co-Mo.

Odsitovaci schopnost sorbentd byla méfena na aparature
s kfemennym reaktorem, kde byl umistén sorbent a zahfivan
na teplotu 200-800 °C (cit.?). Do reaktoru byl na vrstvu sor-
bentu pfivadén plyn simulujici energoplyn a voda ve formé
vodni pary’. Plyn, ktery progel pres sorbent, byl vyhodnoco-
van chromatograficky plamenové fotometrickym detektorem
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(FPD) a byla métena koncentrace H,S a COS. Vystupni signal
byl snimdn a vyhodnocovan v systému Clarity. Vystupem
méfeni byla zavislost koncentrace H,S a COS (ppm) na Case.
Vypoétem byla zjisténa kapacita sorbentu.

Bylo provedeno nékolik sérii méfeni: méfeni laboratorné
ptipravenych sorbentli, méfeni komercnich katalyzatort, kde
byla méfena teplotni zavislost (200-800 °C v krocich 100 °C),
zavislost na obsahu vody (0, 7, 14, 20 % vody), zavislost na
koncentraci sulfanu a celkové srovnani komercnich katalyza-
tort za stejnych podminek méteni.

Me¢étenim bylo zjisténo, ze nejlepsi odsifovaci schopnost
ma komercni sorbent na bazi Cu-Zn. Ze zavislosti na obsahu
vody vyplyva, Ze pfi vy$§im obsahu vody (14 %) je COS
hydrolyzovan na H,S.

Tato prdce vznikla za podpory grantu EU — Green Fuel Cell
503122.
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EKOTOXIKOLOGICKY UCINOK Se(VI) A Cd(II)
KOMPLEXOV S HETEROCYKLICKYM
N-DONOROVYM LIGANDOM NIKOTINAMIDOM
(nia) NA RIASU Scenedesmus quadricauda

JANA PASTIERpVAj‘, AGATA FARGASOVA® a IVETA
ONDREJKOVICOVA®

* Prirodovedecka fakulta, Univerzita Komenského, Mlynska
dolina, SK-842 15 Bratislava, ® Fakulta chemickej a potravi-
narskej technologie, Slovenska technickad univerzita, Radlin-
ského 9, 812 37 Bratislava; Slovensko
pastierova@fns.uniba.sk

Cd a Se maju podobne ako mnohé iné kovy tendenciu
vchadzat’ vo vodnom prostredi a zivych organizmoch do in-
terakcii s mnohymi biologicky aktivnymi latkami, akymi
mozu byt aj heterocyklické zlu€eniny dusika. Pri interakciach
Casto dochadza ku chelatacii alebo komplexacii kovov, ¢im sa
meni velkost’ molekuly, biologickd u¢innost’ a penetracia do
buniek'.

Praca hodnotila ako vdzba na biologicky aktivny N-do-
norovy ligand ovplyviiuje U¢inok viazaného kovu na rast
a produkciu chlorofylu a a b v riase Scenedesmus quadricau-
da. Utinky komplexov Cd(NCS),(nia), (I), Cd(NCSe),(nia),
(IT), H,SeOu(nia); (IIT) sa porovnavali s G¢inkami anorganic-
kych zlicenin obidvoch kovov - CdCl,.2,5H,0O (IV)
a Na,SeO4 (V).

Vsetky zluc¢eniny Cd boli pre hodnotené parametre rado-
vo 10x toxickejsie ako zluceniny Se(VI). Na zaklade probito-
vou metddou stanovenych ICsy hodnét a ich 95% intervalov
spolahlivosti' sa da pre vietky sledované parametre zostavit
zostupny inhibiény rad: IV>I>II>>V>>III. Testy potvrdili
vysoku toxicitu zlucenin Cd a relativne nizku toxicitu zluce-
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nin Se, ktoré sa v prirodnych vodach vyskytuju Ilen
v stopovych mnozstvach vo forme Se(IV) a Se(VI). Riasy
uprednostiiuju Se(IV), ¢o vysvetluje nizku toxicitu testova-
nych zlugenin Se(VI) (cit.%). Viazanie obidvoch kovov do
komplexov s heterocyklickym N-donorovym ligandom nia
ich toxicitu vyrazne znizovalo. Nahradenim NCS™ anionickej
skupiny v Cd(IT) komplexe skupinou NCSe", ktora obsahova-
la aj druhy testovany kov Se, sa inhibi¢né G¢inky Cd vyrazne
znizili, pri raste o 1/3 pri fotosyntetickych pigmentoch az
o 1/2. Vysledky potvrdili, ze toxicita testovanych kovov je
ovplyvilovana nielen aktivnymi absorpénymi centrami, ktoré
sa nachadzaji na povrchu bunkovej steny rias, ale aj priesto-
rovou §trukturou komplexu a velkostou jeho molekuly'?.
Praca bola podporovana VEGA Grantom 1/1312/04
a 1/2452/05.
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EPR SPEKTROSKOPIE HUMINOVYCH KYSELIN
A FULVOKYSELIN
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stopka@iic.cas.cz

Studovali jsme huminové kyseliny a fulvokyseliny
izolované extrakci z hnédého uhli ze severoCeskych nale-
zi§t: dul Josef, Antonin a Anezka. Vzorky byly studovany
metodou  spektroskopie elektronové paramagnetické
(spinové) rezonance. Ve vzorcich byly zjistény komplexy
vysokospinového Mn(Il), nizkospinového oktaedrického Fe
(II), dale Fe(Ill) v tetraedrickém okoli a komplexy VO(II)
a Cu(I). Vzorky obsahuji stabilni organicky radikal, zakotve-
ny na skeletu huminovych kyselin. Ve vzorcich byly zjistény
dalsi stabilni organické radikaly, vykazujici hyperjemné §té-
peni. Tyto radikaly jsou pravdépodobné meziprodukty oxida-
tivniho rozkladu huminovych kyselin. V uvedenych vzorcich
se podle nalezist' a mist odbéru ménilo pomérné zastoupeni
uvedenych slozek. EPR spektroskopie je vhodnd metoda pro
charakterizace huminovych kyselin a fulvokyselin. Ozatova-
nim viditelnym svétlem a ultrafialovym svétlem se na po-
vrchu huminovych kyselin generuji reaktivni kyslikové ¢asti-
ce (ROS), které zplsobuji baktericidni vlastnosti huminovych
kyselin. Tato vlastnost se nabizi pro aplikaci uvedenych kyse-
lin ve filtrech proti organickym toxickym sloucenindm
v roztoku od laboratorniho az po pramyslové vyuziti. Dalsi
aplikaci je moznost CiSténi plynd. Aplikace roztokil téchto
kyselin jako ochranné postiiky rostliny souvisi s jejich gene-
rovanim ROS na povrchu oSetfenych rostlin. Zcela unikatni
moznosti je aplikace huminovych kyselin a fulvokyselin pro
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fotochemické (solarni) generovani hydroxylovych radikald
a superoxidovych anion-radikalii. Sledovani rozkladu téchto
kyselin pfizemnim ozonem i jako modelovou reakci
v laboratofi ma vyznam v ekologii pro studium postupné
ztraty pudnich huminovych kyselin vlivem toxickych plyna
v atmosféte.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky, grantu GA CR 525-06-1757.
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Prirodny zeolit typu klinoptilolitu z vychodoslovenského
loziska v Niznom Hrabovci bol Studovany z hl'adiska jeho
dalsich moznosti aplikdcie v environmentalnej oblasti
v kombindcii s vyuzitim biotechnologickych postupov. Zame-
rom tohto $tudia bolo zvysenie sorpéného povrchu klinoptilo-
litu pdsobenim mikroorganizmov, a tym ziskanie efektivnej-
Sich vysledkov jeho vyuZivania pri znizovani obsahu rezidui
tazkych kovov a inych toxickych latok v priemyselne konta-
minovanych pddach.

Tato etapa §tudia navizovala na predchadzajuce $tudia'™
vyuzitia prirodného klinoptilolitu (CT) pri znizovani obsahu
rezidui tazkych kovov a polychlorovanych bifenylov (PCB)
v kontaminovanych pddach priemyselnych oblasti. Prirodny
klinoptilolit sorboval do svojich volnych priestorov tazké
kovy a iné toxické latky, a tym blokoval ich prijem do rastlin.
Analyzou rastlinného materialu® sa zistilo, Ze najniz§i obsah
tazkych kovov (Zn, Cu, Pb, Cd aCr ) a PCB sa stanovil
v rastlinach pestovanych na kontaminovanych pddach
s aplikaciou CT. Obsah niektorych tazkych kovov® i PCB bol
nizsi takmer o polovicu v porovnani s rastlinnym materidlom
pestovanym na kontaminovanych podach bez oSetrenia.

Vplyvom mikroorganizmov, predovsetkym baktériami
Acidithiobacillus ferrooxidans a Aktinomycetami sa Studovali
zmeny povrchu, celkového objemu dutin CT ako aj bioliho-
vanie na modelovej forme prirodného CT s obsahom med’na-
tych kationov. Vysledky analyz velkosti povrchu a objemov
poérov CT pred a po kultivacii poukazuju na zmeny spdsobe-
né aplikovanymi mikroorganizmami. Analogicky vysledky
analyz biolihovania medi, ale aj d’al$ich analyz poukazujt, ze
v pritomnosti mikroorganizmov doslo k ur¢itému zvacSeniu
povrchu a zmenam zeolitického povrchu. Kombinacia vyuzi-
tia prirodnych zeolitov a bioremediaénych technologii, vyuzi-
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vajucich biologické postupy, predovsetkym metabolickt Cin-
nost’” mikroorganizmov, sa javi ako perspektivna ekologicka
alternacia degradacie kontaminantov.

Tato prdca vznikla za podpory Vedeckej grantovej agentury
Slovenskej republiky, grant ¢ .1/1385/04 , 1/1373/04 a Statne-
ho programu ¢.: SP 260280C01.

LITERATURA
1. Rehakova M., Cuvanova S., Gavalova Z. Rimar J.:
Chem. Listy 5, 260 (2003).

2. Rehdkovi M., Cuvanova S., Dzivak M., Rimér J., Gava-
Pova Z.: Cur. Opin. Solid State Mater. Sci. 8, 397 (2004).
6P-18
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MAGNEZITOVEJ HORNINY AKO HORECNATEHO
HNOJIVA

JAN TOMAS, TOMAS TOTH a PETER LAZOR

Katedra chémie, Fakulta biotechnologie a potravinarstva,
Slovenska polnohospodarska univerzita, Tr. A. Hlinku 2,
949 76 Nitra, SR

Jan.Tomas@uniag.sk

Rozhodujicim znakom horeénatych, hore¢nato-vapena-
tych a vapenatych hnojiv popri zrnitosti je obsah G¢innej zloz-
ky. Znamena to v prvom rade obsah hor¢ika ako ziviny, spo-
sob jeho viézby, ktord determinuje rozpustnost a tym
1 agrochemicku u¢innost’.

Podl'a platnej normy STN je odseparovany poloprodukt
jemne mletej horniny vhodny na pouzitie ako hore¢naté hnoji-
vo na pddy s nizkym obsahom hor¢ika. Posudzovany produkt
obsahuje 84,64 % MgCO; a 8,30 % CaCO;, ¢o zodpoveda
40,46 % MgO a 4,65 % CaO. Z uvedenych analyz vyplyva,
ze v sledovanom odpadnom produkte su vel'ké zasoby horéika
v uhli¢itanovej forme, (ktoré by bolo mozné vyuzit’ pre riese-
nie horc¢ikovej podvyzivy pod a nasledne i podvyzivy hor¢i-
kom u obyvatel'stva ahospodarskych zvierat). Hodnotené
materidlly mézu byt zdrojom pomaly pdsobiaceho horc¢ika
v pddach spolu s uréitym zdrojom véapnika. Plati to nielen pre
intenzivnu pol'nohospodarsku vyrobu, v ktorej prevlada defi-
cit hor¢ika (viacej hor¢ika sa z pody odobera ako sa do pody
pridava), ale i v alternativnom pol'nohospodarstve, v ktorom
sa usiluje o vyrobu produktov s nezastupitelnym dostato¢nym
obsahom hor¢ika. Tato moznost aplikécie pre zasobenie pdd
horé¢ikom predstavuje velki moznost’ pre agrochemické vyu-
zivanie ako pomaly posobiaceho hore¢natého hnojiva.

Popri vyzname zaujmovych medziproduktov a surovin
ako zdroja hor¢ika je potrebne hodnotit’ jeho neutralizacnii
hodnotu (NH), ktora sa moze vyuzivat’ na udrziavanie podnej
reakcie na urovni hodndt blizkych optimalnym pre jednotlivé
pol'nohospodarske plodiny. Ked’ pri hodnoteni neutralizacnej
hodnoty vezmeme za zdklad CaCOs, ktorého NH oznacime
ako 100 %, dostaneme tzv. relativnu NH. Pri hodnoteni sledo-
vaneho odpadného produktu s horeuvedenym obsahom uhli-
ditanov aoxidov  potom relativna NH je 108,76 %.
O vhodnosti vyuzitia odpadného produktu sa odportiéa urcit’
modul CS (calcium silikatovy modul). Modul CS vyjadruje
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pomer medzi CaO a SiO, a stvisi s rozpustnost'ou medzipro-
duktov asurovin. Ak je tento modul v&acsi ako 2, ide
o magnezit vapenaty, ak je mensi ako 2, je to modul
kremicity. V naSom produkte bola uré¢end hodnota CS modulu
2,68, ¢o znamena, ze ide o magnezit vapenaty, ¢o vytvara
predpoklady pre relativne vyS$Siu rozpustnost, vyS$Siu
neutralizaént hodnotu a relativne vy$$i prijem horcika
rastlinami ako v pripade typu kremicittho magnezitu.
Uvolnovanie hor¢ika avapnika do roztoku priamo
ovplyviuje stabilita chemickej vidzby a agresivita rozpustadla.
V kyslom prostredi 1 % kyseliny citréonovej sa po 1 hodine
pretrepavania rozpustilo v priemere 13,46 % CaO a 0,56 %
MgO zich celkového obsahu. Pre agrochemicka u¢innost’ je
vSak urCujuca rozpustnost v pddnom roztoku. V tomto
prostredi sa rozpustanie uskutuciiuje jednak fyzikalne ako aj
chemicky. VysSia je rozpustnost chemicka, ktorda sa
uskuto¢nuje hlavne vplyvom rozposteného CO, v pddnom
roztoku. V tejto suvislosti vSak je potrebné uviest, ze hoci
rozpustnost' je v priamej zavislosti od velkosti Castic, je
vyznamne ovplviiovana aj chemickym a mineralogickym
zlozenim ich tvarom a vzajomnym usporiadanim (Struktara
a textara hornin, z ktorych sa ziskavaju), o stvisi so vznikom
hornin v ur¢itom historicko-geologickom obdobi.

Podla platnej legislativy z cudzorodych (rizikovych)
latok st v pripade uhli¢itanovych hnojiv urcené najvyssie
pripustné mnozstva pre Cd, Cr, Hg a Pb. V hodnotenom
produkte st obsahy tychto tazkych kovov v podstatne nizsie
ako st legislativne uréené najvyssie pripustné mnozstva.

Celkové a mobilizovatelné obsahy biologicky
vyznamnych mikroelementov Cu, Zn, Co a Mn mézu pri
aplikacii do pddy substituovat’ nedostatok tychto elementov v
pode a ich moznost’ prijmu rastlinami. Relativne vysoky
obsah sa stanovil u celkového manganu 1643,68 mg kg™, ale
mobilizovatelny obsah prestavuje len 0,3 % celkového
obsahu manganu. Aj urCujuca cast' dalSich biologicky
vyznamnych mikroelemntov sa nachadza vo formach, ktoré
nie su pre rastliny pristupné.
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Katedra chémie, Fakulta biotechnologie a potravindrstva,
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949 76 Nitra, SR

Tomas.Toth@uniag.sk

Vyuzivanim alternativnch zdrojov energie sa ziskava aj
zna¢né mnozstvo vedl'ajSieho produktu, ako je biokal. Biokal,
vyhnity substrat, je produktom, ktory vznika pri vyrobe bio-
plynu po kontinualnej kofermentacii zivo¢isnych exkremen-
tov a rastlinnych zvySkov. Takto ziskany biokal je mozné
aplikovat’ na pddu ako alternativne hnojivo, ktoré ma svoje
charakteristické vlastnosti, ale aj rizika. Z pohl'adu odberate-
l'a, rozhodujuce vlastnosti kalov spoc¢ivaju v ich priaznivom
hnojivom u¢inku vplyvom obsahu: organickej hmoty, makro-
elementov, mikroelementov. S aplikaciou biokalu suvisi aj
mozné riziko vstupu rizikovych prvkov do pody. Ich mnoz-
stvo a forma v sucinnosti s pddnymi vlastnostami méze pred-
stavovat’ riziko ich vstupu do rastlinnych komodit, pestova-
nych na tychto podach.

Mikroelementy zastipené v kaloch mozu priaznivo
ovplyviiovat’ ich zasobu v pdde. V praxi vSak predstavuji
riziko, nakol'ko, obsah mikroelementov je ¢asto vysoky (Cu,
Zn, Mo). To isté plati pre Pb, Cr, Ni, Hg, Cd a As. Prave ob-
sah tazkych kovov a toxickych prvkov limituje pouzitelnost’
biokalov, ako hnojivého substratu.

Cinnostou  mikroorganizmov ~ vpdde  dochadza
k bioakumulécii kovov v rastlinach, cez krmoviny sa tazké
kovy nasledne dostavaju do zivo¢isnych organizmov. Bioaku-
mulaciou dochadza ¢asto k fyzikalnym zmenam, napriklad
k redukcii alebo oxidacii kovov (As, Mn, Se, Tc), ale aj k ich
metylacii (Hg, Cd, Pb, Te), ¢im sa vyrazne menia ich fyziolo-
gické ucinky. V zmesiach sa toxické ucinky jednotlivych
kovov moézu navziajom zosiltiovat (synergizmus Cd+Zn,
Ni+Zn, Hg+Cu a dalsie), ale tiez zoslabovat’ (antagonizmus
Se+Cd, Se+Hg...).

Na ornt pdédu je mozné priamo aplikovat’ tekuté, alebo
odvodnené kaly podl'a narokov pol'nohospodarskych plodin.
Pody musia vyhovovat’ kritéridm, t.j. vhodné pH, sorptna
kapacita, obsah skodlivin v pode i v kaloch a pod.

Vyskum vplyvu aplikovaného biokalu na stav podnej
hygieny sa uskutocnil na vyskumnej baze SPU Nitra — Koli-
nany. Biokal sa aplikoval v davke 50 t ha™'. Uinok biokalu sa
sledoval v 3 pokusnych variantoch : A — nehnojeny variant, B
— aplikacia biokalu na jesei, C — aplikacia biokalu na jar.
Sledovali sme obsah Cd, Cu, Zn, Pb, Ni, Co a Cr v biokale,
v pdde a v dopestovanych rastlinach. V ramci pokusu sme
pestovali plodiny: jaémen siaty jarny, slneénica ro¢na, cukro-
va repa, kukurica siata.

Z analyzy biokalu na obsah tazkych kovov vyplyva, ze
ich obsah je pod legislativne stanovenou limitnou hodnotou
a biokal je vhodny na aplikaciu do pody.
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Tabul’ka I
Obsah tazkych kovov v aplikovanom biokale [mg kg™']

SuSina,% Zn Cu Cd Pb Cr Ni Co
4,92 8,98 1,35 0,03 048 0,74 0,54 0,23
Tabulka 11

Obsah tazkych kovov v péde v porovnani s limitnou hodno-
tou [mg kg™']

Var- pH Cd L Pb L Zn L Ni L
A 459 1,16 35,2 71,5 40,2
B 502 1,24 08 31,6 35 69,4 140 41,6 35
C 509 1,20 36,4 70,8 42,8

L — limitna hodnota prvku v pode stanovena legislativou

Koli rozsahu prispevku sme vyhodnotili len obsah kad-
mia, olova, zinku a niklu v pdde. Zo zisteni vyplyva, Ze obsah
Cd v pode prekracuje limitni hodnotu vo vsetkych troch va-
riantoch pokusu, aplikaciou biokalu sa jeho obsah v pdde
zvysil o 6,8 % (var.B) a o 3,4 % (var.C) v porovani
s nehnojenym variantom A. Celkovy obsah olova je nizsi ako
je limitna hodnota len vo vriante B. Aplikaciu biokalu nepri-
Slo k jeho narastu v pode. Celkovy obsah zinku je nizsi ako je
legislativna limitna hodnota a aplikacia biokalu zvysila jeho
obsah v pdde. Vo vsetkych troch variantoch pokusu je obsah
niklu v pode vyssi ako je limitnd hodnota, a aplikaciu biokalu
prislo k zvyseniu jeho obsahu v pdde o 3,4 % (var.B) a0 6,7
% (var. C).

Tdato praca vznikla za podpory — grantu MS SR VEGA
¢ 1/1345/04, 1/2434/05 a GA SPU 709/05130.
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Bromadiolon(3-(3-(4’-brom-1,1’-bifenyl-4-yl)-3-hydroxy-
-1-fenylpropyl)-4-hydroxy-kumarin) je bézné¢ uzivany roden-
ticid komer¢né dostupny jako Lanirat. Pisobi jako antikoagu-
lant jiz ve velmi nizkych koncentracich a jeho ucinky jsou
kumulativni. Jeho rezidua v pfirodé mohou byt pfi¢inou thy-
nu jak domacich, tak volné Zzijicich zivo€ichd, a to nejen pii-
mych, ale i naslednych konzumentd. Hlavnim organem podi-
lejicim se na jeho metabolizaci a skladovani jsou jatra. V nasi
préaci jsme vyvinuli novy zpusob jeho detekce zalozeny na
pouziti vysokoucinné kapalinové chromatografie s elektro-
chemickym detektorem (HPLC-ED). Metoda byla optimalizo-
vana a nasledné pouzita pro stanoveni bromadiolonu
v biologické matrici zivocisného ptivodu. Zkoumanym mate-
ridlem byly zizaly (Eisenia fetida) chované v pfitomnosti
ptipravku bromadiolonu. Témito zizalami byli krmeni hrabosi
(Microtus arvalis), jejichz jatra jsme analyzovali. Dale jsme
analyzovali i jatra hrabo§t krmenych pfimo granulemi téhoz
rodenticidniho pfipravku. Nasledné jsme nami vypracovanou
metodu pouzili pro stanoveni bromadiolonu v jatrech a obsa-
hu zaludku uhynulych zajicl, u kterych bylo podezieni na
otravu touto latkou. Diky pouzité detekéni technice jsme
schopni rychle a pfesn¢ analyzovat bromadiolon napf.
v zivotnim prostfedi a tedy se podilet na sledovani dopadu
jeho ptisobeni v pfirodé.

Price na tomto projektu byla podporovina granty: GA CR
525/04/P132, INCHEMBIOL 0021622412, MSMT
6215712402.
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Velmi vyznamnou metodou pro rychlé mnozeni in vitro
jehliénytych i listnatych stromi je somaticka embryogeneze,
pfi které dochazi k vytvareni rostlin ze somatickych embryi.
V pocatecnich fazich embryogeneze se embryogenni bunky
péstované na zivnych médiich déli a pozd¢ji vytvaii bipolarni
somaticka embrya s diferencovanymi rdstovymi vrcholy
a zaklady kofink. Pro experimenty byla vybrana kultura
ranych somatickych embryi (RSE) smrku pichlavého'?. Cely
proces od odvozeni embryogenni kultury az po ziskani no-
vych rostlin 1ze rozdélit do nékolika fazi: indukce (iniciace)
z primarniho explantatu, proliferace embryogenni kultury
a multiplikace zakladnich embryonalnich struktur, maturace
RSE za pomoci abscisové kyseliny, pfevedeni vyvinutych
rostlinek do substratu. V nasi praci jsme se zaméfili na vliv
kadmia na maturaci somatickych embryi, sledovali jsme rtst
a zivotnost kultury, mnozstvi vytvofenych zralych somatic-
kych emryi a na zavér jsme zjistili obsah thiolovych slou¢enin
(glutathion a fytochelatin), kterymi se kultura brani proti pu-
sobeni tézkych kovi. Stanoveni thiolovych sloucenin bylo
provedeno pomoci adsorptivni pienosové rozpoustéci dife-
renéni pulzni voltametrie metodou Brdickovy reakce. Pro
experimenty byla vybrana kultura RSE smrku pichlavého,
klon PE 14. Sledovali jsme pfedevsim vliv riznych koncent-
raci kadmia na schopnost kultury tvofit zrald somaticka em-
brya po dobu osmi tydnt. U nejnizsi aplikované koncentrace
(50 uM) byla tvorba zralych somatickych embryi minimalni.
U vysgich koncentarci kadmia se jiz embrya netvofila. Zivot-
nost® byla stanovena v prvnich &tyfech tydnech experimentu
abyl zjistén ocekavany prubéh, tedy maximalni toxicita
u nejvyssi aplikované koncentrace. Obsah studovanych thio-
lovych sloucenin ve SRSE rostl se zvySujici se koncentraci
tézkého kovu v kultivaénim médiu a s dobou kultivace.

Prispévek vznikl za podpory grantu GA CR 525/04/P132
a Vyzkumného centra M06030.

LITERATURA
1. Petrek J., et al.: Anal. Bioanal. Chem. 383, 576 (2005).

2. Potesil D., Petrlova J., Adam V., Vacek J., Klejdus B.,
Zehnalek J., Trnkova L., Havel L., Kizek R.: J. Chrom. A
1084, 134 (2005).

3. Vitecek J., Adam V., Petrek J., Babula P., Novotna P.,

Kizek R., Havel L.: Chem. Listy 99, 496 (2005).

720

Sekce 6 — Chemie zivotniho prostiedi — postery

6P-22
KUMULACIA MEDI A KADMIA ALTERNATIVNYMI
PLODINAMI

ALENA VOLLMANNOVA®, TOMAS TOTH,
LADISLAV LAHUCKY, JANETTE MUSILOVA
a KLAUDIA JOMOVA"®

“ Katedra chémie FBP SPU, Tr. A. Hlinku 2, 949 76 Nitra,
b Katedra chémie FPV UKF, Tr. A. Hlinku 1, 949 01 Nitra,
Slovensko

Alena.Vollmannova@uniag,.sk

Vyziva je jednym z faktorov vonkajSiecho prostredia,
ktory sa moze uplatiiovat’ nielen v prevencii, ale aj pri vzniku
mnohych civiliza¢nych ochoreni. Pseudoceredlie a minoritné
obilniny, (ku ktorym sa zarad’uju aj pohanka, ovos, laskavec
a proso), su charakteristické mimoriadne vysokym obsahom
plnohodnotnych bielkovin, obsahom tukov s vyznamnym
podielom nenasytenych mastnych kyselin, obsahom kvalitnej
vlakniny a skrobu, vyvazenym zastipenim mineralnych latok,
obsahom niektorych vitaminov, ako aj d’alSich latok s che-
moprotektivnym t¢inkom a su teda vhodnymi surovinami pre
vyrobu funkénych potravin.

V naSej praci sme sledovali vzajomny vztah vysokého
pddneho obsahu Cu a Cd a obsahu zivin a toxickych kovov
v konzumnych castiach alternativnych pol'nohospodarskych
plodin pestovanych na metalicky zatazenej pdde z oblasti
Stiavnickych vrchov, ktora patri k 12 oblastiam Slovenska
s pédami kontaminovanymi rizikovymi prvkami.

V oblasti Stiavnickych vrchov sa vyskytuji pddy s ¢asto
az extrémnymi obsahmi rizikovych prvkov'v désledku byva-
lej intenzivnej banskej ¢innosti v Banskej Stiavnici a okoli.
Dal3im faktorom, ktory vyrazne ovplyviiuje obsah tazkych
kovov v pdde v tejto lokalite, st aj geochemické anomalie.

V nadobovom vegetatnom pokuse sme pouzili podu
z lokality Dudince (oblast’ Stiavnickych vrchov). V péde sa
stanovili obsahy pristupnych Zivin (Mehlich II.), % humusu
(Turin), podna reakcia (pH/KCI), celkovy obsah Cu a Cd
a obsah ich tzv. potencidlne mobilizovatenych foriem vo
vyluhu 2M-HNO; (tab. I, 1I). Analytickd metéda stanovenia
bola plameniova AAS. Ziskané vysledky boli vyhodnotené
podla ,,Rozhodnutia MP SR €. 531/1994-540%. Obsahy Cu
a Cd v zrne testovanych plodin (tab. III) boli stanovované po
predchadzajiicej mineralizacii suchou cestou metédou AAS.
Udaje sme vyhodnotili v zmysle platnej legislativy
(Potravinovy kodex SR 2003 ¢. 414/2003-100).

Pouzita pdda sa vyznacovala slabo kyslou podnou reak-
ciou, dobrym obsahom pristupného K, strednym obsahom Mg
a P a malou zasobou humusu.

Obsah Cu v pdde prekrocil 022,4% a obsah Cd
0 100 % referen¢nti hodnotu B (kontaminacia pddy bola ana-

Tabul’ka I
P6dna reakcia, obsah humusu [%] a obsah pristupnych Zivin

[mgkg™']

Lokalita pH/KCl  Humus P K Mg

Dudince 5,9 1,9 65,4 202,0 218,0
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Tabulka II
Obsah Cu a Cd v pdde [mg kg ']

Kov Totélny obsah 2M-HNO; Ind. hodnota B

Cu 122,4 81,5 100

Cd 10,0 9,45 5

Tabul’ka IIT
Obsah Cu a Cd v zrne plodin [mg kg™']

Kov  Laskavec Pohanka Ovos Proso PK SR
Cu 19,2 11,8 8,15 10,1 10,0
cd 3,25 1,87 5,43 1,14 0,1

lyticky preukazana).

Pouzitie zrna uvedenych plodin na potravinarske tcely je
rizikové. Vo vSetkych pripadoch s vynimkou Cu v zrne ovsa
boli prekrocené hygienické limity ur¢ené Potravinovym kode-
xom SR (PK SR). Prekroc¢enie obsahov Cu sa pohybovalo
v rozmedzi 10 % (v zrne prosa) az po 92 % (v zrne laskavca).
Rizikovym kovom je najmé Cd, ktoré¢ho obsah extrémne pre-
vySoval vzrne vSetkych plodin hygienicky limit (od
11,4 nasobkuku v zrne prosa az po 54,3 nasobok v zrne ovsa).
V pripade pestovania potravinovych surovin v uvedenej ob-
lasti je nutné minimalizovat rizika vstupu toxickych kovov do
potravového retazca® tak, aby vysledna potravinova komodita
spiiiala hygienické limity pre potravinovii bezpe&nost’.

Vysledky potvrdzuju nutnost’ staleho monitoringu obsahu
rizikovych kovov v konzumnych castiach dopestovanych
plodin, ako aj v podach v zavislosti od ich vlastnosti® a vo
vztahu k potravinovej bezpefnosti. Je potrebné v pripade
rizika ich vstupu do potravového ret’azca toto riziko minimali-
zovat’ (uprava podnej reakcie kyslych pdd, zvySenie obsahu
organickej hmoty, zvysSenie sorpénej kapacity pody a i.), pri-
padne pouzit’ iné sposoby (mieSanie zrna s vysokym obsahom
kovov s vysokohodnotnym zrnom plodin s minimalnym obsa-
hom kovov), resp. pestovat’ v zatazenej oblasti technické
plodiny.

Praca vznikla s financnou podporou grantu VEGA
1/3455/06
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6P-23

BIODEGRADACE NEKTERYCH ORGANO-
POLUTANTU POMOCiI LIGNINOLYTICKYCH
HUB

PAVEL ZACHAR® a CENEK NOVOTNY”

* Vysoka skola chemicko-technologicka Praha, Technicka 5,
166 28 Praha 6, ® Mikrobiologicky iistav AV CR, Videiiskd
1083, 142 20 Praha 4

Pavel.Zachar@vscht.cz

Dtevokazné houby, zejména druhy, které rozkladaji lig-
nin (ligninolytické houby — houby bilé hniloby), se v posledni
dobé¢ staly pfedmétem zajmu i v oblasti environmentalnich
biotechnologii. Tyto houby produkuji enzymy schopné roz-
kladat kromé ligninu (slozita struktura substituovanych poly-
fenolt) i jiné organopolutanty s aromatickou strukturou, jako
polyaromatické uhlovodiky (PAH), polychlorované bifenyly
(PCB), polychlorované dibenzodioxiny (PCDD), polychloro-
vané dibenzofurany (PCDF), chlorfenoly (CP), synteticka
barviva, pesticidy a dalsi latky.

Vétsimu praktickému vyuziti ligninolytickych hub dosud
brani mala znalost mechanismti degradace organopolutanti.
Pii odbouravani organopolutantti se uplatituje né€kolik rozdil-
nych mechanismd jako pusobeni ligninolytickych enzymu,
cytochrom P 450 oxygenazy ¢i radikalovy mechanismus.

Soustavny vyzkum fyziologie a biochemie hub
v laboratoiich MBU vedl k izolaci fady dobie rostoucich kul-
tur kment s vyraznymi biodegrada¢nimi schopnostmi. Jako
jedna z hub s nejvys$simi biodegradac¢nimi uc€inky byla vybra-
na houba bil¢ hniloby IRPEX LACTEUS.

U stacionarnich kultur Irpex Lacteus imobilizovanych na
pevném nosici byl sledovan vliv experimentalnich podminek
(teplota, pH, typ pevného nosice, koncentrace organopolutan-
tu) na prabéh biodegradace. Pfi zvolenych podminkach pak
byly v této etapé prace sledovany dekolorizani schopnosti
kultury Irpex Lacteus pro vodné roztoky riznych typl synte-
tickych organickych barviv pochazejicich z odpadnich
vod textilnitho primyslu. Pfi biodegradaci barviv mohou jako

vvvvvv

vychozi barviva, a proto je nutné v pribéhu dekolorizace (tj.
odbouravani vychoziho barviva) sledovat i vznikajici degra-
daéni produkty.

Z kazdé skupiny barviv, ktera jsou pouzivana v textilnim
prumyslu, byla vybrana jedna typicka latka a byly analyzova-
ny produkty vznikajici pfi biodegradaci. Ze skupiny azobar-
viv bylo sledovano odbouravani cervené barvy Reactive
Orange 16, antrachinonova barviva byla zastoupena modrou
barvou Disperse Blue 3 a ftalocyaninova barviva modrou
barvou Pigment Blue 15.

Vodny roztok piislusného barviva a vznikajicich degra-
dacnich produkti byl extrahovan vhodnym organickym roz-
postédlem a po pfip. derivatizaci byl extrakt analyzovan ply-
novou nebo kapalinovou chromatografii a vznikajici degra-
dacéni produkty byly identifikovany hmotnostni spektrometrii.

Tato prdce vznikla za podpory grantu AV CR IAA6020411.



Chem. Listy 100, 709-722 (2006)

6P-24

DEGRADACE BIOLOGICKY A ENVIRONME:N"I,‘ALNE
VYZNAMNYCH SLOUCENIN - MODELOVANI
PUSOBENI ENZYMU CYTOCHROM P 450

PAVEL ZACHAR , VLADIMIR KRAL , VOJTECH
A. BOREK a LIBENA KODYMOVA

Vysoka Skola chemicko-technologicka Praha, Technicka 5,
166 28 Praha 6
Pavel.Zachar@vscht.cz

Cytochromy, vedle hemoglobinu a mioglobinu, patii do
skupiny hemoproteint — bilkovin vazanych s hemem, metalo-
porfyrinem obsahujicim centralni atom zeleza. Cytochromy,
mezi nimiz cytochrom P 450 patfi k nejvyznamnéjSim, ptisobi
jako katalyzatory bunéného dychani a podileji se
v organismu na zneSkodiiovani cizorodych latek jako jsou
Iéky, jedy, metabolity hormont a dalsi latky. Cytochromy
pusobi zejména na latky nerozpustné ve vodg, na latky lipofil-
niho charakteru a uplatiiuji se zejména v jatrech. Tyto latky
(typu nasycenych, nenasycenych a aromatickych uhlovodikd,
amind, etherti, karboxylovych kyselin a jejich derivati) jsou
pusobenim cytochromu P 450 obvykle oxidovany na epoxydy
nebo alkoholy a poté podléhaji dal§im biotransformacnim
a degrada¢nim procesiim.

Jiné biologicky dulezit¢ metaloporfyriny obsahujici jako
centralni kov hoi¢ik (chlorofyl) nebo kobalt (soucast kobala-
minu, vitaminu B 12) plni v Zivych organismech fadu dalsich
vyznamnych katalytickych funkci.

Vyuzit katalytickych schopnosti metaloporfyrini pfi
odbouravani environmentaln¢ vyznamnych toxini za
,-normalni pokojové teploty* a studovat mechanismy odboura-
vani biologicky vyznamnych sloucenin je jednim z dil¢ich
ukold ¢innosti laboratofe molekularniho rozpoznavani tGstavu
analytické chemie VSCHT.

V této laboratofi byly syntetizovany analogy porfyrino-
vych skeletll sriznymi substituenty (pentafluorofenyl aj.),
kde jako centralni kovovy atom byl vedle Fe(Ill) pouzit Mn
(I11), Mn(1I), Co(I1), Co(II) a Zn(II). Misto vazby na bilkovi-
nu byl porfyrinovy skelet imobilizovan vazbou na aminopro-
pylsilikagel nebo funkcializovany kopolymer styren — divinyl-
benzen (Merrifieldova pryskyfice).

Takto pfipravené katalyzatory byly pouzity k oxidaci
(degradaci) nékterych pesticidii (Simazin, Atrazin). Byla sle-
dovana kinetika pisobeni jednotlivych katalyzatorti a vyhod-
nocena jejich u€innost.

U vybranych aktivnich katalyzator byl studovan mecha-
nismus jejich plsobeni na biologicky vyznamné slouceniny
(cholesterol, cholesterolacetat) sledovanim pusobeni na sku-
pinu isomernich cholestent (2, 3, 4, 6) s identifikaci vznikaji-
cich produktt, pfedevsim ketoni s pfesnou lokalizaci ketonic-
kého kysliku.

Analyzy reakénich produkti byly provadény s pouzitim
plynové chromatografie s hmotnostné spektrometrickou de-
tekci.

Tato prace vznikla za podpory vyzkumného zaméru MSM
6046137307.
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6P-25

DETEKCE KAPSAICINU V PAPRICE (CAPSICUM
ANNUM) KAPALINOVOU CHROMATOGRAFII

S ELEKTROCHEMICKOU DETEKCI

ONDREJ ZITKA™, VERONIKA SUPALKOVA™", HE-
LENA STAVELIKOVA®, SONA KRIZKOVA?, RADKA
MIKELOVAY, LIBUSE TRNKOVAY, ALES HORNA',
LADISLAV HAVEL® a RENE KIZEK®

@ Ustav chemie a biochemie, a ® Ustav biologie rostlin, Agro-
nomickd fakulta, Mendelova zemédélska a lesnicka univerzita
v Brné, Zemédélska 1, 613 00 Brno, © Vyzkumny ustav rostlin-
né vyroby, Oddéleni genové banky, pracovisté Olomouc,
Slechtitelii 11, 783 71 Olomouc-Holice, 4 Katedra teoretické
a fyzikalni chemie a ° Katedra biochemie Prirodovédeckad
fakulta, Masarykova univerzita v Brné, Kotldrska 2,

611 37 Brno,” Radanal s.r.0.,Okruzni 613, 530 03 Pardubice
kizek@sci.muni.cz

Paprika (Capsicum, Solanaceae) je rostlina pochazejici
z Jizni a Stfedni Ameriky, ktera se stala béznou soucasti naSe-
ho jidelni¢ku. Z potravinaiského hlediska mizeme papriku
povazovat jak za potravinu, tak za kofeni. Jeji paliva chut’ je
zptisobena pfitomnosti dusikaté slouceniny ze skupiny fe-
nylalkylamidovych alkaloidi — kapsaicinu. Pravdépodobné
nejpalivéjsim druhem papriky je habanero (Capsicum chinen-
se). V nasi praci jsme vyvinuli novy zplsob detekce kapsaici-
nu zalozeny na pouziti vysokouc¢inné kapalinové chromato-
grafie s elektrochemickym detektorem (HPLC-ED, Coulo-
chem II1)". V nagich experimentech jsme se nejdiive zaméfili
na studium zékladniho elektrochemického chovani cistého
kapsaicinu pomoci cyklické voltametrie. Na zaklad¢ experi-
mentalnich vysledkii z cyklické voltametrie jsme se zaméfili
na navrzeni nejvhodnéjsich podminek pro pritokovou analyzu
kapsaicinu. Ze zavislosti vysky signalu a aplikovaného poten-
cialu jsme sestrojili hydrodynamicky voltamogram, pomoci
kterého jsme vybrali nejvhodnéjsi potencial aplikovany na
pracovni elektrodu (750 mV). Na pozorovanou elektroche-
mickou dopovéd mél také vyrazny vliv pritok mobilni faze.
Pii nizkych pritocich byly piky méné vyvinuté a symetrické.
Se zvysujici se rychlosti pritoku mobilni faze byly piky sy-
metrické a velmi dobfe vyvinuté. Pro sestrojeni kalibra¢ni
zavislosti jsme zvolili optimalni parametry. Ziskana zavislost
byla striktng linearni y = 6829,4 x + 19,257, R? = 0,9951.
Limit detekce kapsaicinu se pohyboval kolem 9 nM. Zjistili
jsme, ze nami pouzivana metoda je rychld, senzitivni a umoz-
fiuje stanovit i stopovd mnozstvi kapsaicinu. Navic jsme navr-
zenou metodiku aplikovali pii analyze rozdili v obsahu
kapsaicinu u jednotlivych sbirkovych odrid papriky. Nejvyssi
obsahy kapsaicinu byly pozorovany v semeniku.

Prispévek vznikl za podpory grantu VURV 1/2006.
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7L-01

ANTIOXIQAéNi AKTIVITA VIN ZERNOSECKE
VINARSKE OBLASTI ROKU 2005. SROVNANI{
METOD.

MILOSLAYV SULC a MAREK SCHILLA

Katedra chemie, FAPPZ, Ceskd zemédélskd univerzita,
Kamycka 129, 165 21 Praha 6
sulem@af-czu.cz

Fenolické antioxidanty obsazené ve vin€ maji pozitivni
vliv na zdravi ¢loveéka. Jednim ze zpusobi, jak evaluovat
dietni hodnotu fenolickych antioxidanti, je méfeni jejich anti-
oxidaéni aktivity, tj. schopnosti téchto latek inaktivovat volné
radikaly. Volné radikdly mohou v organismu zptisobovat
oxidativni stres a podileji se na vzniku a progresi zavaznych
onemocnéni (napt. kardiovaskuldrni, neurodegenerativni
onem., rakovina) a poskozuji DNA, lipidy a proteiny. Svoji
vyznamnou tlohu sehravaji volné radikaly i pii starnuti'.
Existuje mnoho metod, jak evaluovat antioxidacni aktivitu
mnoha latek. Kazda z téchto metod pouziva jiny typ umélého
radikalu a jeho geneze. VétSinou jde o spektrofotometrické
metody. Jednémi z nejrozsifenéjSich jsou ABTS, DPPH
a DMPD-test’.

Cilem prace bylo zjistit celkovou antioxidanc¢i aktivitu
(CAA) ¢tyfech odrud vin v procesu jejich vyroby od zacatku
listopadu 2005 do poloviny dubna 2006 ve vinech z obce
Zernoseky v tydennich intervalech.

Ze studie, kterd byla provedena, miizeme konstatovat, ze
u DPPH-testu maji bila vina pfiblizné 10x niz§i CAA
v porovnani s ¢ervenymi viny. V Sestém tydnu sledovani do-
Slo k velkému vzristu CAA. CAA vin pfed lahvovanim byla
vys$§i v porovnani s CAA mostu pied kvasenim, coz mize mit
zajisté pozitivni dopad na zdravi. Statisticky vyznamé se lisi
bila a cervena vina. K podobnym zaveérim jsme dospéli i pfi
vyhodnoceni vysledkli meétenych ABTS-testem. V abso-
lutnich hodnotach poskytuji ABTS i DPPH-test rozdilné vy-
sledky, coz je dano schopnosti pouzitych radikald rizné rea-
govat s antioxidanty. Vina bohuZzel nebyla testovana DMPD-
testem na CAA, protoze tato metoda, tak jak je popsana jejim
autorem’, poskytuje nereprodukovatelné vysledky, v dasledku
nemoznosti stabilizace radikdlu DMPD, coz bylo potvrzeno
ijinymi autory.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT 6046070901
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7L-02
ANTIOXIDANTY A VOLNE RADIKALY
V PRIRODNICH PRODUKTECH

PAVEL STOPKA a JANA KRiZOVA

Ustav anorganické chemie Akademie véd Ceské republiky,
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stopka@iic.cas.cz

V piirodnim prostfedi i v technologickych systémech
dochazi ke generovani volnych radikald, které reaguji zpravi-
dla oxidativnim mechanismem. Volné radikaly zanikaji pte-
vazné interakei s ptirodnimi i syntetickymi antioxidanty. Nej-
dilezitéjsi jsou reaktivni kyslikové ¢astice (ROS), ke kterym
patii hydroxylové radikaly, superoxidové anion-radikaly,
peroxid vodiku a dalsi peroxidy, singletovy kyslik a ozon.
Obdobnou roli maji reaktivni dusikové castice (RNS), mezi
které patfi nitroxidové radikaly, oxid dusnaty, aminové radi-
kaly a dalsi.

Metodou EPR spektroskopie jsme studovali antioxidaéni
kapacitu Cervenych vin. Zjistili jsme antioxidacni kapacitu
a kinetiku reakci antioxidanti.

Jehli¢i stromt napadenych Skodlivinami z ovzdusi vyka-
zuje ROS. Fotochemickym ozafovanim se tento proces urych-
Iuje.

Sledovali jsme generovani volnych radikald na povrchu
sinic pochazejicich z pfirodnich vod. Nebezpecnost sinic pro
lidsky organismus vysvétlujeme generovanim ROS na po-
vrchu sinic. Jejich koncentrace rychle vzrista slune¢nim oza-
fovanim a ultrafialovym ozafovanim. Obdobnd situace je
u bolSevniku velkolepého.

Zjistili jsme, ze v procesu zrani studovanych pyli, zptiso-
bujicich alergie u lidi, dochazi k nartstu koncentrace volnych
radikal, které pravdépodobné zplisobuji zdravotni problémy.

Studovali jsme huminové kyseliny a fulvokyseliny izolo-
vané ze severoCeského hnédého uhli. Zjistili jsme, Zze na za-
kladé rozdéleni jejich koncentraci 1ze uréit pfislusnost urcité
geologické vrstvy podle jejiho stari.

Tato prdce vznikla za podpory Grantové agentury Ceské re-
publiky, grant GA CR .
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7L-03

TEST OXID{&CNEJ STABILITY NIEKTOR'YCH
RASTLINNYCH TUKOV METODAMI ZRYCHLENEJ
OXIDACIE

LUCIA ZAHRADNiKOYA*, STEFAN SCHMIDT
a STANISLAV SEKRETAR

Oddelenie potravinarskej technologie, FCHPT, STU, Radlin-
ského 9, Bratislava, Slovensko
lucia.zahradnikova@stuba.sk

Stale CastejSie sa dostava do popredia otazka zdravej
vyzivy. Coraz viac Pudi si osvojuje zasady spravnej Zivoto-
spravy a spravnych stravovacich navykov. Hl'adaju ,,zdravé
potraviny“, pri¢om tento trend neobisiel ani tukovy priemysel.

Nezastupitelné miesto v nasej vyzive maju aj rastlinné
oleje. S zdrojom energie, obsahuju vitaminy A, D, E,
K a esencialne mastné kyseliny. Tato praca bola zamerana na
skimanie oxidac¢nej stability niektorych rastlinnych olejov
metdédami zrychlenej oxidacie, konkrétne metdédami Oxidog-
raph a Rancimat. Oxida¢na stabilita bola sledovana u nasle-
dovnych olejov: slne¢nicovy, repkovy, pupalkovy, kukuri¢ny,
orechovy, tekvicovy, so6jovy a klickovy, pricom slne¢nicovy
a repkovy olej sluzili ako porovnéavacie vzorky. Stabilita ole-
jov sa sledovala pri teplote 80 °C, 110 °C a 120 °C. Analyzou
nameranej teplotnej zavislosti vyplynulo, Ze oxida¢na stabilita
rastlinnych olejov so stupajucou teplotou prudko klesa expo-
nencidlnym radom. Najstabilnej$im olejom sa ukazal byt
tekvicovy (IP pri 80 °C — 85,86 h), kukuri¢ny (IP pri 80 °C —
58,25 h) a repkovy (IP pri 80 °C — 46,15 h), ¢o moze byt odo-
vodnené vysokym obsahom tokoferolov. Najmenej stabilnym
olejom je orechovy olej (IP pri 80 °C — 12,51 h). Vysledky
namerané metéodou Oxidograph a Rancimat vykazuju porov-
natel'né vysledky.

Tato prdaca bola podporovand Statnym podprogramom vy-
skumu a vyvoja ,, VEGA 1/2392/05 — Metody riadenia kvality
potravin a vyrobkov pre ochranu zdravia. Methods for control
of quality of food and health care products.
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Some studies have been published on the effects of mi-
crowaves on edible fats'™ and its constituents®. The objective
of this study was to determine the effects of microwave heat-
ing on lard, sunflower and rapeseed oils with and without
addition of antioxidants.

Lard, sunflower and rapeseed oils with and without anti-
oxidants were exposed to 10 and 20 min microwave heating
respectively and their oxidation stability was determined.
Peroxide value, p-anisidine value and UV spectroscopy were
used for the monitoring of oxidation. While the conventional
heating at 155 °C causes only slow increase in peroxide value
(PV) of samples after 10 min of treatment, microwave heating
rapidly increases PV of all samples. This effect starts only if
the temperature of samples rise over 100 °C (approx. after 6
min of heating). When the samples were kept below this tem-
perature (2 min resp. 5 min breaks after each 2 min of heat-
ing), oxidation did not proceed. Addition of 0,1 % of natural
antioxidant formulation (based on rosemary or sage extracts)
as well as BHT retarded the oxidation of lard and the resulting
PV is in the range of conventional heating one. In the case of
vegetable oils the addition of antioxidants was not so effec-
tive, because of high content of tocopherols. No significant
effect was observed for rapeseed oil and the only slight effect
was observed for sunflower oil. The influence of contact sur-
face with the air was evaluated on lard samples. Increasing
the surface caused more intensive heat dissipation and the rise
of PV of samples was not proportional.

This work was supported by the VEGA 1/2392/05 grant of
Slovak Grant Agency for Science.
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Raw materials used for food preparation already contain
various components which are able to inhibit lipid oxidation,
but other synthetic or natural antioxidants may be added be-
fore processing as well. Much interest has developed during
the last few decades in naturally occurring antioxidants be-
cause of the adverse attention received by synthetic antioxi-
dants and because of the world wide trend to avoid or mini-
mise the use of artificial food additives'.

One disadvantage of natural antioxidants is their low
resistance against oxygen, particularly under exposure to
light, high temperature and drying. Antioxidant changes con-
tinue during storage of food products. The most important
food processing technologies are listed in Table I. Despite the
great importance of the course of these processes, relatively
little has been published on changes in antioxidants, their
interactions with other food components, and the effect of
these changes on food resistance against oxidation. In general,
the activity of natural antioxidants is greatly affected by com-
plex interfacial phenomena in emulsions and multicomponent
foods.

Table I
Types of food processing which affect antioxidants and oxida-
tive stability of foods

Sekce 7 — Chemie potravin a biotechnologie — pfednasky

Table 11
Oxidative destruction of antioxidants in food

Reaction type Examples

Oxidation with lipid oxidation
products

lipidic free radicals

ROOe or RO

lipid hydroperoxides ROOH
lipid dioxolanes

Oxidation with singlet oxygen presence of chlorophyll

pigments

antioxidant

free radicals Ae

formation of quinones from
phenollics

Oxidation with triplet oxygen

metal ions in
higher oxid. state

Oxidation with heavy metals

Temperature Type of process Examples
Elevated water as heat blanching
temperature transfer medium
pasteurisation
sterilisation
evaporation
extrusion
air as heat drying
transfer medium roasting
baking
oil as heat frying
transfer medium deep-frying
waves giving energy microwave
and infrared
heating
Ambient effect of enzymes fermentation
temperature effect of chemicals curing
smoking
effect of time storage

The most important losses of antioxidant activity occur
as a result of chemical changes in antioxidants present in food
materials. Naturally, the most pronounced changes result from
oxidation reactions occurring rapidly on heating or slowly in
storage (Table II). Antioxidants are oxidised either by lipid
oxidation products (mainly hydroperoxides) or directly by
oxygen, either dissolved in lipidic and aqueous phases or
absorbed from the air. Tocopherols have been oxidised by
ferric ions and hydroperoxides even in absence of oxygen
with formation of tocopherones and their mixed dimers with
the polyunsaturated acid residue®. Reaction products of anti-
oxidants may retain antioxidant activity, for example fert-
butylated hydroquinone (TBHQ) is oxidised either in an inac-
tive quinine or in 2,2-dimethyl-5-hydroxy-2,3-dihydro-benzo-
furan, which is a strong antioxidant’. Other changes are
mostly neglected even when they affect food resistance more
than oxidation processes, such as removal of water or evapo-
ration of volatile antioxidants or pro-oxidants. Modification of
a recipe during preparation of foods or ready meals improves
the stability against oxidation especially the addition of
spices.

Changes in synthetic antioxidants during food processing
and storage are relatively well known, as are the interactions
of their oxidation products with other food components. How-
ever, modern consumers ask for natural products, free of syn-
thetic additives. Therefore, the application of natural antioxi-
dants will probably continue even in future’, and it will be
necessary to study their changes and interactions in more
detail. The best known and most widely used compounds with
antioxidant activity will remain tocopherols, carotenoids and
ascorbic acid. They have been the object of numerous studies,
but usually only their changes in edible fats and oils, and in
model systems were investigated. Their behaviour in such
complex mixtures as foods and ready meals is far less well
understood. Plants such as rosemary, sage, thyme, savory,
thyme, nutmeg, evening primrose and ginger contain different
phenolic compounds possessing antioxidant activities. Their
structures and antioxidant activities were studied in detail®®,
but the course of their oxidation and their interactions with
other food components should also be studied in future.

Consumers believe that foods rich in antioxidants may
afford a degree of protection against free radical damage not
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only in foods, but also in the human body, protecting against
cardiovascular diseases, damage of nucleic acids, and other
deteriorative processes. The absorption of tocopherols and
carotenoids into the blood stream is well known, but much
less has been published on the fate of other antioxidants and
their reaction products. Some antioxidants may not be re-
sorbed in the intestinal tract at all, even when they are active
in foods.

A concerted effort should be made to eat a well-balanced
diet, which includes a range of foods and beverages rich in
natural antioxidants, such as fruit, vegetables, cereals, nuts,
tea or wine. It is a very serious challenge for the food industry
to produce a new generation of food products with enriched
content of natural antioxidants™®,

This work was supported by the VEGA 1/2392/05 grant of
Slovak Grant Agency for Science.
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Vétsina soucasnych experimentti vyuzivajici antimikrobi-
alni efekt TiO, je zaméfovana na bakterie, avSak na mnoha
mistech byva voda kontaminovana i ostatnimi mikroorga-
nismy jako jsou viry, kvasinky a plisné. Proto jsme nase expe-
rimenty zaméfily na kvasinky. Jsou dobfe mikroskopicky
pozorovatelné a stejné jako bakterie maji silnou a pevnou
bunénou sténu, kterd chrani buniku pfed vngjsimi vlivy.
V dnesni dobé se velmi Casto setkdvame s nemocemi zpuso-
benymi kvasinkovymi mikroorganismy jako jsou kandidozy.
Tyto nemoci zptsobuji kvasinky rodu Candida, mezi které
patii nejen znama Candida albigans, ale také Candida tropi-
calis a dal. a vyskytuji se hlavné v bazénovych vodach. Moz-
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nym zpusobem tUpravy téchto vod je fotokatalyticky systém
vyuzivajici umélého zdroje zafeni a sluneniho zateni.

Absorbované zafeni s energii vyss$i ¢i rovnou energii
zakazaného pasu fotokatalyzatoru je absorbovano polovodico-
vou ¢astici. Elektron z valen¢niho pasu piejde do vodivostni-
ho pasu a ziroven se ve valenénim péasu generuje dira h*
a dojde tak k separaci naboje. Pokud je ptitomen akceptor,
donor nebo povrchovy defekt, ktery by zachytil elektron nebo
diru, rekombinaci nosi¢l naboje se zabrani a miize prob&h-
nout redoxni reakce, poskytujici zejména vysoce reaktivni
hydroxylovy radikal.

Byl studovan proces fotokatalytické desinfekce vody
obsahujici kvasinky Candida tropicalis a Hansenula anomala
v trubkovém pritoéném fotokakatalytickém reaktoru. Na
vnitini stény reaktoru byla nanesena vrstva TiO,. K ozafovani
byla pouzita Hg-vybojka, intenzita ozafeni byla volena mezi
0,6 a 1,3mW cm” a pritok byl 82 mlmin™'. Prokézala se
rizna citlivost kvasinek Candida tropicalis a Hansenula ano-
mala. Candida tropicalis byla citlivéjsi a dokonce i pfi nejniz-
§i intenzité¢ byla fotokatalytickd inaktivace bunc€k ucinna.
Naproti tomu byla Hansenula anomala vici fotokatalytickym
produktim reakce rezistentnéj$i a pro ucinnou fotokatalytic-
kou inaktivaci byla nutna vyssi intenzita a del$i doba ozafova-
ni.

Pro vyhodnoceni kinetiky reakci byl vybran pomér poctu
bunék v Case ¢ a potu bun€k na pocatku reakce, nazyvany
koeficient pteziti. Pocet bunék byl stanoven piimou metodou
na membranovém filtru epi-fluorescenénim mikroskopem
a barvenim bun€k Akridinovou oranzi. Tato analyza eliminuje
shlukovani bunék, které muze vést ke zkresleni vysledki
u tradi¢ni nepfimé metody. VySetfenim pocatecni rychlosti
fotokatalytické desinfekce byl analyzovan fad reakce
1,102 +£ 0,212. Vypocitany fad reakce podporuje tvrzeni, ze
kinetika zabijeni bun€k na povrchu TiO, je konzistentni
s kinetikou 1. fadu.
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V mikrobiologickém vyzkumu se casto setkavame
s nezbytnosti stanovit pocet mikroorganismi ve vzorku. Tyto
metody slouzi k posouzeni kinetiky ristu nebo nam napf.
davaji predstavu o mikrobiadlnim znecisténi surovin a vyrobkl
&i nas piesvédeuji o Giinnosti sterilizace'.

K pfimému stanoveni po¢tu bunc¢k se bézné pouziva
pfimé mikroskopické pocitani v pocitacich komurkach
(Thomov¢, Biirkerové, atd.). Nepifimo muzeme pocet bunék
mikroorganismti stanovit nejcastéji pomoci kultivace, kdy
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predpokladame, Ze z jedné zivotaschopné buiiky vyroste jedna
kolonie, které potom spocitame. Ke zjisténi definovanych
objekti (napf. kvasinek) bez toho, aniz by je bylo nutno poci-
tat l1ze také vyuzit obrazovou analyzu, konkrétné fraktalni
analyzu.

V této praci byla vyuzita waveletova transformace pfi
fraktalni analyze obrazu tzv. metodou pocitanim ctverct sité
(box counting method). Mnozstvi bun¢k x bylo stanoveno za
predpokladu, Ze obrazy bunck jsou kruhového tvaru, podobné
velikosti a jsou rozlisitelné na pozadi dle vztahu

2
N sw

YT 4N + Now )

kde Np je pocet Cernych a Ngw pocet Cernobilych ¢tverct
o velikosti € x ¢ pixelt. Vysledny pocet bunck x je dan maxi-
malni hodnotou x, protoze fraktalni struktura je nejvhodnéji
ohranicena pfi dané velikosti policek.

Pro rozliSeni zivych a mrtvych bunék kvasinek byla pou-
zita rizna fluorescen¢ni barviva (akridinova oranz, fluoresce-
in diacetat, LIVE/DEAD Yeast Viability kit). Pro zaznam
obrazki bylo vyuzito spojeni episkopického fluorescenéniho
mikroskopu a digitalniho fotoaparatu. Ziskané obrazky byly
analyzovany pomoci programu HarFA (cit.?).

Fluorescen¢ni mikroskopie ve spojeni s obrazovou analy-
zou se ukazala byt vhodnou metodou pro pocitani bun¢k kva-
sinek. Pfi pocitani zivych a mrtvych bunék riznych druhid
kvasinek pomoci fraktalni analyzy bylo zjisténo, ze primérna
chyba stanoveni poctu bun¢k z 35 obrazki je mensi nez 10 %
pii poctu bun€k v obrazku do 20. Tato chyba je zpisobena
nestejnou velikosti bun€k a tvaru kvasinek, rozdily
v barevnosti jednotlivych bun¢k a kvalitou zaznamenaného
obrazku.
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Stresova reakce rostlin patii mezi jevy s dalekosahlymi
disledky v rostlinnych biotechnologiich. Na jeji regulaci se
podili celd fada latek vcetn¢ oxidu dusnatého (NO), ktery
svymi vlastnostmi (plyn, radikal) pfedstavuje naprosto jedi-
necnou signalni molekulu, jejiz funkce u rostlin byla objevena
teprve nedavno. Nabizi se tedy moznost jeho vyuziti jako
markeru stresové reakce nebo i pro cilené ovliviiovani rostlin-
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nych kultur za ucelem ziskani biotechnologicky vyznamnych
latek".

Pro detekci NO je vsoucasné dob& pouzivana Siroka
Skala riznych metod lisicich se citlivosti a pfedev§im cenovou
dostupnosti. Pro rutinni pouziti v biotechnologickych aplika-
cich je tieba spolehliva metoda, ktera pokud mozno neni zati-
zena vysokymi naklady na jeji provoz. Z potencidlné¢ vhod-
nych metod jsme vybrali fluorimetrickou detekci pomoci
fluorescenéni sondy diaminofluoresceinu a metodu zalozenou
na oxidaci NO a nasledné jednoduché spektrofotometrické
detekci dusitanu. Ob&é metody byly nejdiive testovany na
modelovych vzorcich (plynny NO nebo jeho roztok ve vodg)
a ovéfeny pomoci standardné pouzivané elektrochemické
detekce pomoci uhlikového vladkna. Limity detekce Cinily
0,0l nmol NO pro diaminofluoresceinovou metodu
a 0,1 nmol NO pro metodu zalozenou na sledovani produktt
oxidace NO. Diaminofluoresceinova metoda se ukazala byt
silné¢ zavisld na podminkach reakce diaminofluoresceinu
a NO, zatimco metoda zaloZena na sledovani produktii oxida-
ce NO umoznila diky prostorovému oddéleni zdroje NO a
detekéni reakce spolehlivé stanoveni NO. Ob&é metody byly
dale aplikovany na modelovy systém pfedstavujici bunéénou
suspenzi tabaku ovlivnénou riznymi elicitory. Dal§im vy-
znamnym udajem bylo sledovani Zivotnosti bunék ovlivne-
nych NO. Pro tento ucel bylo vyuzivano sledovani aktivity
intracelularnich esteras pomoci fluorimetrické detekce®*.

Prispévek vznikl za podpory grantu GA CR 525/04/P132
a Vyzkumného centra M06030.
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Digitalizace realnych dat (napf. obrazovych) a jejich
uloZeni v pocitai dovoluje uchovavat studovanou realitu
v elektronické podobé 1 tehdy, kdy jiz nebude realné
k dispozici. Toto je prvni krok k virtudlni realité, ve které je
vytvofen digitalizovany odraz ¢i model existujici reality, ale
1ze jej prezentovat jiz jen s vyuzitim pocitacovych zobrazova-
cich technik. Takto mohou vznikat napt. elektronické archivy
mikroskopickych snimku, které s vyuzitim specializovaného
software a pocitae dovoluji realizovat virtualni mikroskopii
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tj. prohlizet si mikroskopické snimky jiz neexistujicich prepa-
ratd, vybirat zvétSeni objektivu, prochazet preparatem apod.
Lze pfi tom vyuzit i dal$ich moznosti, které pti zkoumani
puvodni reality nebyly mozné, naptiklad tzv. 3D-zaostfovani.
Jeho podstatou je slouceni zaostfenych Easti obrazu ze sek-
vence snimkl postupné proosttovaného mikroskopického
preparatu do jednoho vysledného obrazu. Takovy obraz
(virtudln¢) prezentuje zkoumany preparat s nékolikanasobné
vétsi hloubkou ostrosti nez ma optika mikroskopu pii realném
mikroskopovani. Tento obraz zobrazuje realitu a je zaroven
virtualni, protoze nemuiize byt prezentovan jinak nez pomoci
pocitacovych zobrazovacich technologii.

S pomoci nejnoveéjsi verze obrazového analyzatoru
LUCIA G 5.0 (Laboratory Imaging, Ceska republika)
s modulem Rozsitfené hloubky ostrosti byla vytvofena virtual-
ni obrazova dokumentace vybranych potravinafskych materi-
alt v makro nebo mikro rozliSeni. Bylo vyzkouseno tzv. 3D-
zaostfovani na makrosnimcich kofeni a plodnic hub a mik-
rosnimcich plisni a houbovych vytrusti. Dalsi ptisobivou moz-
nosti obrazového analyzatoru LUCIA G 5.0 je vytvafeni vir-
tualnich prostorovych anaglyfu.

Je zfejmé, ze vyznam téchto technik pro zobrazovani
napi. kvalitativnich ukazatel riznych materialii je dalekosah-
ly. Elektronicka virtualni realita mize byt jiz dnes pfimo vyu-
zita pro posuzovani kvality potravinafskych materialti a pro
zboziznalstvi. Prvnim krokem je shromazdéni a vytvofeni
dostacné velké databaze virtudlnich (ale samoziejmé real-
nych) dat. Lze ptedpokladat, ze dalsi rozvoj technologii virtu-
alni reality pfinese mnoho dosud netusenych moznosti.

7L-10
ANALYZA MASTNYQH KYSELIN V COKOLADE
METODOU PLYNOVE CHROMATOGRAFIE

EVA VI’TOVz%, BLANKA LOUPANCOVA, HANA
STOUDKOVA, JANA ZEMANOVA a IVANA MACKU

Fakulta chemicka VUT v Brné, Purkyrova 118, 612 00 Brno
evavitova@post.cz

Zakladnimi surovinami pro vyrobu cokolad jsou cukr,
kakaové boby, susené mléko, kakaové maslo a emulgatory.
Kakaové maslo je surovina nedostatkova a pomérné¢ draha
a tudiz vznikla potieba nahradit ho levnéj§imi rostlinnymi
oleji. Pro hovoii i skute¢nost, ze tyto tuky mohou pfiznivé
ovlivnit reologické vlastnosti a skladovatelnost ¢okolad.

Sougasna legislativa v Ceské republice je plné sluditelna
s platnou legislativou Evropské unie. Umoziuje pfidavat do
Cokolady povolené rostlinné tuky, maximalné vsak do 5 %
z celkové hmotnosti koneéného vyrobku. Cokolada, do niz
byl pfidan rostlinny tuk, musi byt oznacena na obale
,,obsahuje rostlinné tuky“. Vyrobek obsahujici vice nez 5 %
nahrad nesmi byt prodavan pod pojmem ,,6okolada“.

Metody vhodné pro detekci nahrad kakaového masla jsou
zalozeny pifedevS§im na analyze mastnych kyselin, triacyl-
glycerold a nekterych minoritnich slozek tukt. Jejich skutec-
ny obsah se viak zatim nepodatilo stanovit'.

Cilem této prace bylo ovéfit jednoduchou a rychlou me-
todu analyzy mastnych kyselin, vhodnou pro pouziti pii iden-
tifikaci rostlinnych tukti v cokoladé. Analyzovany byly
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3 rtzné druhy cokolad (Horka Cokolada Figaro, Figaro na
vareni, Kakaova poleva na vafeni Kaumy), jez se od sebe lisi
obsahem kakaového masla. Hotka ¢okoladda Figaro obsahuje
podle udajt uvedenych na obale pouze kakaové maslo. Coko-
lada Figaro na vafeni obsahuje do 5 % nahrad kakaového
masla a kakaova poleva na vatfeni Kaumy je vyrobena pouze
ze ztuzeného palmového oleje.

Celkovy tuk byl ze vzorkil extrahovan petroletherem.
Mastné kyseliny byly pfevedeny na methylestery s pouzitim
methanolického roztoku KOH jako katalyzatoru a analyzova-
ny plynovou chromatografii. Tato metoda je nenaro¢nd na
aparaturu a chemikalie a poskytuje srovnatelné vysledky
s normovanou metodou pouzivajici toxicky BF.

V ¢okoladach bylo identifikovano celkem 16 mastnych
kyselin, z nichz kvantitativné nejvyznamnéjsi byly kyseliny
palmitova, stearova, olejova a linolova. Piidavek rostlinného
tuku zpilisobil zmény v obsahu jednotlivych mastnych kyselin.

LITERATURA
1. Copikové J., Novakova H., Tama J., Sinica A.: Chem.
Listy 95, 288 (2001).

7L-11

RYCHLA CHROMATOGRAFICKA METODA PRO
SCREENING MIKROORGANISMU PRODUKUJICICH
TOXICKE BIOGENNI AMINY V POLOTVRDEM
SYRU

VLASTIMIL DOHNAL, RADKA !SURDYCHOVA.
HANA DVORACKOVA a TOMAS KOMPRDA

Ustav technologie potravin, Agronomickd fakulta, Mendelova
zemédelska a lesnicka univerzita v Brné, Zemédélska 1,

613 00 Brno

burdycho@node.mendelu.cz

V praci byla optimalizovana chromatograficka HPLC
metoda pro rychly screening mikroorganismt s dekarboxy-
lazovou aktivitou v polotvrdém syru. Schopnost tvofit biogen-
ni aminy (BA) jako tyramin, histamin, putrescin a kadaverin
ve fermentovanych potravinach typu syru jiz byla popsana
u velkého poctu laktobacill, enterokokd i koliformnich bakte-
rii. Jsou mezi nimi zastupci startovacich kultur nebo jde
o kontaminujici mikrofloru, ale tvorba biogennich amint byla
urcena i u fady sbirkovych kmen.

Mikrobiologickd analyza vzorku syra byla provedena
pouzitim normovanych metod. Stanoveny byly laktobacily,
enterokoky, koliformni a anaerobni bakterie. Z Petriho misek,
které obsahovaly 15-300 pocitatelnych kolonii, byl pro statis-
ticky test schopnosti téchto mikroorganismi produkovat vy-
brané biogenni aminy vybran definovany pocet kolonii.
U téchto mikroorganismii byla testovana produkce vybranych
biogennich amind metodou HPLC, po jejich pfedchozi kulti-
vaci v médiu s prekurzory biogennich amint (amino-
kyselinami).

K vlastnimu screeningovému stanoveni HPLC vybra-
nych biogennich aminti byla optimalizovéana stavajici metoda,
taktéZ vyvinuta na nasem pracovisti, ktera ve své nové podobé
vyrazné zkracuje dobu analyzy (asi 5x). Metoda je zalozena
na vyuziti tzv. ,rapid resolution high throughput kolon
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s velmi malou velikosti ¢astic a vysokého pritoku mobilni
faze. Biogenni aminy jsou vzhledem k absenci chromoforu
pied analyzou derivatizovany o-ftalaldehydem a po separaci
detegovany fluorimetricky. Tento proces zarucuje velmi vyso-
kou selektivitu a citlivost pfi stanoveni téchto latek.

Uvedenou metodou byla zjisténa produkce vysokého
mnozstvi tyraminu u dvou monitorovanych mikroorganismi
kontaminujici mikroflory. Tyto mikroorganismy byly nasled-
n¢ identifikovany pomoci biochemickych testil jako zastupci
rodu Enterococcus.

7L-12
VYUZITI SEPARACNICH METOD V ANALYZE NA-
HRADNICH SLADIDEL ROSTLINNEHO PUVODU

MILENA YESEALCOVA“, JANA ZEMANOVA®
a PAVEL RIHAK"

“Ustav chemie potravin a biotechnologii, Fakulta chemicka
VUT v Brné, Purkynova 118, 612 00 Brno, b Katedra analytic-
ké chemie, Prirodovédecka fakulta Palackého univerzity, trida
Svobody 26, 771 46 Olomouc

vespalcova@fch.vutbr.cz

Nahradni sladidla jsou skupinou potravinaiskych aditiv,
ktera jsou v poslednich letech intenzivné rozsifovana a vyuzi-
vana. Vyrobky se snizenym obsahem energie jsou na trhu
potravin stale vice zadany. Tato skute¢nost je dana prudkym
nariistem obezity populace a s ni souvisejicimi civilizaénimi
chorobami.

Néhradni sladidla se dé¢li na synteticka a pfirodni. Prvné
jmenovana (napf. sacharin, cyklamat, aspartam) jsou levna,
a proto i velmi rozsifena. Pfi dlouhodobé konzumaci vsak
mohou ptinaset uréitd zdravotni rizika (napt. sacharin) nebo
nejsou vhodna pro nékteré zdravotni rizikové skupiny obyva-
telstva (napf. aspartam). Nahradni sladidla pfirodniho ptivodu
jsou slouceniny nejrizngj§i struktury izolované z rostlin.
Zpravidla pro lidské zdravi nenesou rizika zadna. Mezi takové
latky patii neohesperidin dihydrochalkon, steviosid a thauma-
tin, které jsou pfedmétem naSeho vyzkumu.

Neohesperidin dihydrochalkon je vyrabén z prekurzort
izolovanych z citrusovych slupek. Na ceském trhu je tato
flavonoidni slou¢enina vyuzivana piedevsim ke slazeni cukro-
vinek. Ke stanoveni neohesperidinu dihydrochalkonu v potra-
vinach pro diabetiky jsme vyuzili kapalinovou chromatogra-
fii, kapilarni elektroforézu a kapilarni izotachoforézu.

Rostlina Stévie cukernd mtize byt uspeSné péstovana
i v nasich klimatickych podminkéach jako balkénova hrnkova
rostlina. Predevsim v listech obsahuje sladké terpenické slou-
Ceniny steviosid a rebaudiosidy. Potravinai'ské vyrobky slaze-
né extraktem ze stévie se objevily pred ¢asem i na nasem trhu.
Ke stanoveni steviosidu v Cajich jsme pouzili kapalinovou
chromatografii a kapilarni elektroforézu.

Thaumatin je oznacovan za nejsladsi znamou latku, je asi
3000x sladsi nez sacharosa. Je to smés n€kolika velmi podob-
nych bilkovinnych fetézci s molekulovou hmotnosti kolem
22 kDa. V CR je jeho pouziti do potravin povoleno piisluinou
vyhlaskou. Dosud byl separovan pouze elektroforézou
v plosném uspofadani. K jejimu déleni jsme vyuzili nekteré
techniky kapilarni elektroforézy.
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7L-13
ANALYZA OBSAHU y-LINOLENOVE KYSELINY
V OLEJI PUPALKY DVOULETE

HANA STOUDKOVA®, JANA ZEMANOVA', IRENA
SVARCOVA®, MIRIAM POPELKOVA" a BLANKA
LOUPANCOVA®

* Fakulta chemicka VUT v Brné, Purkyiiova 118, 612 00 Brno,
bAromatica, v.0.s., Masarykovo nam. 101/3, 664 51 Slapanice
stoudkova@fch.vutbr.cz

Olej pupalky dvouleté je v poslednich letech povazovan
za velmi G¢inny potravni doplnek. Je vysoce hodnotny ptede-
v§im pro svij obsah tzv. vitaminu F, coz je ndzev pro smés
nenasycenych mastnych kyselin. Zv1asté cenné jsou pak kyse-
lina linolenova a y-linolenova. Tyto mastné kyseliny jsou
soucasti fosfolipidl, které tvoii stavebni jednotky bunéénych
membran. Z nenasycenych mastnych kyselin si télo syntetizu-
je prostaglandiny, které pfimo ovliviuji napf. funkci respirac-
niho, srde¢né-cévniho, gastrointestinalniho systému aj. Pupal-
kovy olej mize kladné pusobit pfi fadé onemocnéni, napf.
onemocnéni kiize, Diabetes mellitus (cukrovka) a s nim spoje-
né komplikace, poruchy reprodukce, premenstruaéni syn-
drom, kardiovaskularni onemocnéni, virové infekce, rakovina,
alkoholismus.

Oxidace lipidi vyvolava dalsi chemické zmény
v potravinach, které negativné ovliviiuji jejich vyzivovou,
hygienicko-toxikologickou a senzorickou hodnotu. Kvuli
vysokému stupni nenasycenosti oleje pupalky dvouleté by
méla byt vénovana pozornost maximalizaci u€inka pfidava-
nych antioxidantt.

Tato prace se zabyva obsahem v-linolenové kyseliny
(GLA) v oleji pupalky dvouleté. Byl pouzit pupalkovy olej
orizném stafi a s pfidavkem rtznych antioxidant (vitamin
E, B-karoten, koenzym Qo). Po provedeni hydrolyzy a na-
sledné esterifikace byl pomoci plynové chromatografie s FID
detektorem zjistén obsah jednotlivych methylesterd mastnych
kyselin. Nasledné¢ bylo porovnano mnozstvi GLA
ve vzorcich.

Procentické zastoupeni GLA bylo podobné pro vsechny
sledované vzorky (6-9 %). S prodluzujici se dobou skladova-
ni se obsah GLA pozvolna snizoval. Nejvétsi ztraty vykazoval
pupalkovy olej nestabilizovany a uchovavany za laboratornich
podminek. Naopak nejnizsi ubytek byl pozorovan ve vzorku
pupalkového oleje se stabilizatorem Origanox ™. Béhem doby
skladovani byl zaznamenan vyraznéjsi pokles GLA u vzork,
které obsahovaly pifidavek antioxidantt. U vzorkd cEistého
pupalkového oleje byly hodnoty GLA srovnatelné. Zatimco
zptisob uchovani vzorku se pro obsah GLA jevi dilezity,
pouziti antioxidantti vliv zfejmé ptili§ nema.

LITERATURA

1. Khan M. A., Shahidi F.: Food Chem. 75, 431 (2001).

2. Christie W. W.: Ind. Crops Prod. 10, 73 (1999).

3. Ziboh V. A., Miller C. C., Cho Y.: Am. J. Clin. Nutr. 7/,
361S-6S (2000).
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7L-14
CESKE PIVO - KAZDODENNI FENOMEN

TOMAS ZOUFALY a PETR BRYNYCH

Vyzkumny ustav pivovarsky a sladavsky, a.s., Lipova 15, 120
44 Praha 2
zoufaly@beerresearch.cz

Ve svété se vyrabi skala piv nejriznéjSich chutovych
profild, s uzsim, ¢i §irSim, spektrem piizniveu.

CR vyznaduje své specifikum tim, e se zde vyrabi pivo
charakterizované jako pivo Ceského typu se svym vyhrang-
nym charakterem, ktery si ziskal oblibu po celém svéte.

Otazka existence, ¢i neexistence, piva ¢eského typu neni
na misté a odpovéd’ je predem jasna. Pivo ¢eského typu je
odlisné od piv ostatnich a lze je charakterizovat jako svétlé
pivo (nejcastéji lezdk) s chmelovou vini (pochazejici
z Ceského chmele), silnym tizem a plnosti, a se silnou intenzi-
tou hotkosti ponékud drsn&jsiho charakteru. Charakteristic-
kym rysem je zlatava barva, jiskrna Cirost a bohata a kom-
paktni péna. Celkova viné piva ceského typu je sladéna
v harmonicky celek tak, aby zadnéd vin¢ nevynikala. Plnost
chuti je dana pocitem hutnosti, kdy se v ustech uplatiuji vje-
my hmatovych receptort. Pivo ¢eského typu ma stfedni az
silnou plnou chut’. Riz je zptisoben uvoliiovanim bublinek
kvasného oxidu uhli¢itého, coz vyvolava v ustech piijemné
Stiplavy pocit s osvézujicim uéinkem a v travicim traktu vyka-
zuje priznivé digestivni G¢inky. V hotkosti piva musi byt
v rovnovaze jeji intenzita (kriterium: hodné — malo) a charak-
ter (kriterium: jemné — drsné). Docileni tohoto spociva
v alchymii chmeleni a je jednim z nejcennéjSich vyrobnich
tajemstvi. Spravné ceskym chmelem chmelené pivo vyvolava
touhu po dal§im napiti. Pravé tato touha po dal§im napiti, také
zvana ,,pitelnost”, je stéZejni vlastnosti piva ¢eského typu.

Jednim ze zakladnich charakteristickych znak piva Ces-
kého typu je pfitomnost urcité ¢asti neprokvaseného extraktu
v rozmezi 3-8 hm.% (zahranic¢ni piva pod 1 hm.%). Piva
Ceského typu maji vyssi barvu vyjadfenou kvantitativné
v priméru 11 j.EBC (zahrani¢ni piva 7 j.EBC). Piva ¢eského
typu obsahuji vice hotkych latek (primérné 30 j.EBC) oproti
pivim ostatnim (jejich primérnd hotkost pfi srovnatelné
stupniovitosti“ lezaku je 23 j.EBC a méng). Dale piva Ceské-
ho typu vykazuji o cca 30 % vyssi obsah polyfenoll a vyssi
pH.

Vys$si barva, vyssi obsah polyfenold a obsah neprokvase-
ného extraktu je disledkem pouzitého technologického postu-
pu ve varné€ pivovaru. Pro vyrobu piva ¢eského typu se pouzi-
va tzv. dekokéni postup rmutovani. Podstatou dekokéniho
rmutovani je postupné spousténi dilc¢ich rmutl (¢asti vystiené-
ho dila) z vystiraci kad¢ do rmutovaci panve, kde se zcukiuji
a povartuji. Po vraceni do vystiraci kad¢ s hlavni ¢asti dila se
docili potfebné zvyseni teploty. Podle poctu dil¢ich rmutd
(opakovani operaci spousténi) rozlisujeme jedno, dvou az tii
rmutové postupy. V CR je nejrozsitendjsi dvourmutovy de-
kokéni postup, ktery je vhodny pro vyrobu piv Ceského typu
pfi zpracovani stiedné rozlusténych ceskych sladti. Dekokéni
varni postup se projevuje v senzorické charakteristice piva
Ceského typu, zejména v jeho ,,pitelnosti, vyssi plnosti chuti,
horkosti a Cistoté chuti.

Se zachovanim tradi¢ni technologie souvisi vyznam ma-
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lych a stfednich pivovart, jenz je pro zachovani charakteru
piva ¢eského typu dostate¢né dobfe znamy. S udrzenim pro-
sperity malych a stfednich pivovard uzce souvisi zachovani
pestrosti nabidky ceskych piv i nenahraditelnosti Ceského
sladu.

Laska k pivovarnickému femeslu generaci ¢eskych pivo-
varnikl a sladovnikt, spolu s vysokou erudici sladki a dalsich
odbornikll jsou pevnymi zéklady udrzeni fenoménu ceského
piva i pro budoucnost.

Problematika ceského piva je predmétem reseni Vyzkumného
zdméru podporovaného MSMT CR 6019369701 , Vyzkum
sladarskych a pivovarskych surovin a technologii* a Vyzkum-
ného centra pro studium obsahovych latek jecmene a chmele
IM6215648902.

LITERATURA
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7L-15
ZPRACOVANI’ OVCI VLNY NA KERETINOVY
HYDROLYZAT

PAVEL MOKREJ S, SVATOPLUK SUKOP, DAGMAR
JANACOVA, MILAN MLADEK, FERDINAND
LANGMAIER a KAREL KOLOMAZNIK

Ustav inzenyrstvi polymeri, Fakulta technologickd, Univerzi-
ta Tomase Bati ve Zline, nam. TGM 275, 762 72 Zlin
mokrejs@ft.uth.cz

Keratin se dlouhodobym varem s alkaliemi nebo kyseli-
nami odbourava na rozpustné keratosy. Je zna¢né odolny vici
proteolytickym  enzymim, teprve odbourany keratin
(keratosa) lze §tépit pepsinem nebo trypsinem'.

Experimenty zaméfené na rozklad ov¢i viny byly prove-
deny v laboratornich podminkach. Vypracovali jsme metodu
2-fazového rozkladu, pti niz v 1. fazi dojde k otevieni struktu-
ry vlny a ve 2. fazi k enzymovému rozkladu. Pfed hydrolyzou
byla ov¢i vina o€isténa, nasttihana a odtu¢néna.

Vlastni experimenty rozkladu viny byly provedeny dvou-
uroviiovymi faktorovymi pokusy se tfemi sledovanymi expe-
rimentalnimi proménnymi a se dvéma centralnimi experimen-
ty. V 1. fazi byla vlna pfedzpracovana redukénim Einidlem
(0,1M 2-merkaptoethanol) inkubaci pii 60+ 1 °C 24 hodin
s kratkym zamichanim po 1 h. Ve 2. fazi byla vlna podrobena
enzymové hydrolyze za stanovenych podminek pii pH 8,9 az
9,1 s kratkym zamichanim po 30 min. Jako enzymovy prepa-
rat byla pouzita proteindza Savinase Ultra 16L (vyrobce No-
voNordisk, Dansko).

Experimentalni proménné: doba 2. stupné enzymové
hydrolyzy (2-5-8 hodin), teplota 2. stupné enzymové hydro-
lyzy (50-60-70 °C), davka enzymu (0,5-1,75-3 %, vztazeno
na hmotnost viny). Po ukonceni rozkladu byla zbyla nerozlo-
zena vlna a kapalna faze (keratinovy hydrolyzat) oddélena
a gravimetricky se zjistilo % nerozlozené viny.

Vysledky byly statisticky vyhodnoceny v programu Stat-
graphics verse 6.0. Z vysledku statistické vyznamnosti sledo-
vanych experimentalnich proménnych vyplyva, ze teplota
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2. stupné enzymov¢ hydrolyzy je statisticky nejméné vyznam-
ny faktor. Zjistili jsme, Ze nasledujici podminky 2. stupné
enzymové hydrolyzy vedou k nizkému % zbylé nerozlozené
viny (cca 17 %): davka enzymu = 3 % (vztazeno na hmotnost
vlny), doba hydrolyzy = 8 h, teplota = 60 °C.

Pfedmétem navazujictho vyzkumu bude optimalizace
podminek enzymového rozkladu ovéi viny. Predpokladame,
ze keratinovy hydrolyzat by mohl najit uplatnéni v obalové
technice, napf. na vyrobky domaci chemie, pfi enkapsulaci
aktivnich substanci v zemédélstvi atd.

Tato préce vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102.

LITERATURA
1. Fahnestock S. R., Steinbiichel A., v knize: Biopolymers,
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7L-16
MOZNOSTI ZTEKUCENI BILKOVIN AMARANTOVE
MOUKY

PAVEL MOKREJS, DAGMAR JANACOVA, KAREL
KOLOMAZNIK, MILAN MLADEK a FERDINAND
LANGMAIER

Ustav inzenyrstvi polymerii, Fakulta technologickd, Univerzi-
ta Tomase Bati ve Zline, nam. TGM 275, 762 72 Zlin
mokrejs@ft.utb.cz

Amarantové zrno ma velmi malé rozméry, v priméru
1 az 1,5 mm, malou vahu (1000 semen na g), barvy od bélavé
do bézové, hnédavé az Cerné. Mimofadny zdjem o amarant
prameni pfedevsim z vysoké nutricni hodnoty jeho semen
ilisth. Z dietetického hlediska je vyznamny vysoky podil
kvalitnich bilkovin v semenech a dobra skladba aminokyselin.
Unikatni je zastoupeni lysinu, leucinu a tryptofanu, které jsou
v bilkovinach obilnin zastoupeny v men$i mife. Bilkovina
amarantu je tim proto velmi podobna bilkoving Zivo&igné'~.

Experimenty zaméfené na moznosti ztekuceni bilkovin
amarantové mouky byly provedeny v laboratornich podmin-
kach. Za timto Ucelem byly vybrany nasledujici enzymy
(proteinasy): Alcalase 2.5 L Type DX, Polarzyme 12 T, Espe-
rase 8.0 L, Everlase 16 L, Type EX, Savinase Ultra 16 L
(vyrobce NovoNordisk, Dansko). Jedna se o enzymy produ-
kované submerzni fermentaci mikroorganismti Bacillus. Ci-
lem experimenti bylo posoudit moznosti oddéleni bilkovin
a skrobu amarantové mouky.

Vlastni experimenty byly provedeny dvouuroviiovymi
faktorovymi pokusy se dvéma sledovanymi experimentalnimi
proménnymi. Experimentdlni proménné: doba enzymové
hydrolyzy (1-5 h), teplota enzymové hydrolyzy (30-50 °C).
Hydrolyza bilkovin byla provedena podle nasledujiciho postu-
pu: Do banky k 5 g susiny mouky se pfidalo 100 ml predehta-
té destilované vody a obsahem se kratce zamichalo (cca 20
sekund) a pfidalo se 0,1 % enzymu (vztaZzeno na susinu mou-
ky). Obsah se michal po ptedepsanou dobu pii predepsané
teploté hiidelovym michadlem. Poté se smés ihned odstiedila
pfi 6000 ot.min™', 10 min a oddélila se kapalnd faze
(hydrolyzat bilkovin) a zbyla tuha faze. Z susiny byla prove-
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dena analyza na celkovy obsah dusiku (stanoveni podle Kjel-
dahla). Vysledky byly statisticky vyhodnoceny v programu
Statgraphics verse 6.0, byla provedena diskuse vysledk,
grafické a tabelarni zpracovani a bilan¢ni kontrola (suSina,
dusik).

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102.

LITERATURA

1. JaroSova l., v knize: Péstovani a vyuziti amarantu, s. 10.
Ustav zemédélskych a potravinaiskych informaci, Praha
1997.

2. Coimbra S., Daleka R.: Ann. Bot. 74, 373 (1994).

7L-17
PROBLEMATIKA OBSAHU A ZACHOVANIA .
SELENU PRI PESTOVANI KULTURNYCH RASTLIN

ONDREJ HEGEDUS*", ALZBETA HEGEDUSOVA®,
KLAUDIA JOMOVA®, ANDREA VARGOVA” a SILVIA
SIMKOVA"

“ Regionalny urad verejného zdravotnictva so sidlom v Nitre,
Stefinikova 58, 949 36 Nitra, ® Fakulta prirodnych vied Uni-
verzity Konstantina Filozofa, Tr. A.Hlinku 1, 949 74 Nitra,
Slovensko

hegeduso@zoznam.sk, ahegedusova@ukf.sk,
kjomova@ukf-sk, andrea.vargova@post.sk, ssimkova@ukf.sk

V sucasnosti sa venuje zvySend pozornost pdsobeniu
vol'nych kyslikovych radikalov a ich vzt'ahu k mnohym ocho-
reniam. Volné kyslikové radikaly sa podiel'aji na procese
starnutia organizmu, vzniku a vyvoji diabetes, nadorovych
ochoreni, ischémie a pod. Vol'né radikaly podnecuju zmeny,
ktoré vedu k ukladaniu LDL cholesterolu v tepnach, ¢o ma
v mnohych pripadoch za nasledok vznik srdcovych chordb,
alebo infarktu. Vysoka hladina antioxida¢nych vitaminov
a mineralnych latok, nielenze zabrafiuje zuzovanie tepien, ale
pravdepodobne chrani aj DNA (geneticky material
v chromozémoch) pred poskodenim. Selén sa vyznacuje vy-
raznymi antioxidaénymi vlastnostami. Pri nedostatku selénu
v potrave organizmus nie je schopny vytvarat' ochranné enzy-
my, nasledkom &oho sa kyslikové radikaly a ich skodlivé
produkty nekontrolovane rozmnozuju'. Vagsina pod obsahuje
0,1-0,2 mg kg™ celkového Se. Bezna hladina Se v pddach
bohatych na selén je v rozpiti 1-6 mg kg™'. Pédy na Sloven-
sku st na selén chudobné, ¢im je Gizko spojena aj jeho hlboky
deficit vo vyzive obyvatel'stva. Na zvySenie prijmu Se pre
Pudsky organizmus sa vyuziva fortifikacia pod selénom ces-
tou zakomponovania Se do hnojivovych pripravkov’. Vyho-
dou tohoto spdsobu suplementacie je, Ze anorganicky selén je
biopristupny a meni sa na organicky viazany selén.

Pre zvySenie obsahu selénu v jedlych ¢astiach vybranych
zeleninovych druhov sa vyuzila fortifikacia pestovatel'ského
substratu selénom. Vegetacné pokusy sa robili v modelovych
podmienkach s pddnym substratom so slabozasaditou a kys-
lou podnou reakciou. Selén sa pridaval do upraveného pddne-
ho substratu vo forme roztoku selénanu sodného (do pddy s
pH 7.3) a selenicitanu sodného (do pddy s pH 4,8) v koncen-
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traciach 1,0; 2,0 a 3,0 mg kg™ substratu. Jako pokusny zeleni-
novy druh sa pouzili hrach zdhradny odrody Oskar, kapusta
odrody Ramada F1 a raj¢iak odrody Pavlina.

V sledovanych vzorkach sa selén stanovoval metddou
HG-AAS?®, pri¢om sa sledoval jeho celkovy obsah a obsah
pritomny v izolovanej proteinovej frakcii®.

Pridavok Se (3 mg kg™ pddy) vo forme selénanu mal za
nasledok zvysenie jeho celkového obsahu v zrnach hrachu
o viac ako 24 nasobok oproti kontrole. Pridavkom selenicita-
nu do pdd sa zistila nizSia kumulacia Se ako vplyvom seléna-
nu. Toto zistenie je v sulade s literarnymi tdajmi, ktoré uva-
dzaju, ze selenicitany su tazko pristupné pre rastlinu. V seme-
nach hrachu sa okrem celkového obsah selénu sledoval aj
jeho obsah viazany v proteinoch. Zistilo sa, ze prevazna Cast’
semenami prijimaného selénu je pritomna v proteinovej frak-
cii. To znamena, Ze pridavanim anorganickej formy Se mozno
ziskat' potravinu s vysokym obsahom organicky viazaného
Se, ktory podl'a mnohych autorov je dobre vyuzitelnou for-
mou v 'udskom organizme.

V modelovych pokusoch sledovania transferu Se
z fortifikovanej pody do rastlinnych Casti sa zistila aj d’alsia
skuto¢nost’. Najvyssia aplikovana koncentracia selénanu sod-
ného vyrazne brzdi rast hrachu zédhradného v zasaditej pode.
Tento fakt sa objavil hned” po vzideni, a oneskoreny rast sa
pozoroval az do konca vegetatného obdobia. Brzdeny rast
hrachu sa nepozoroval po aplikacii seleniCitanu sodného
v kyslej pdde. Nakol'ko pridavok 3 mg Se na 1 kg pody vo
forme selénanu pdsobilo uz fytotoxicky, pridané mnozstvo Se
do pddy by nemalo prekrogit hodnotu 2 mg kg™ pddy. Podrla
dosiahnutych vysledkov aj v takomto pripade je mozné dosa-
hovat’ cca 10 nasobné zvysSenie celkového obsahu v zrnach
hrachu zdhradného, ¢o moze mat’ vel’ky spolocensky vyznam.

Vplyv fortifikacie pody, podobne ako v pripade hrachu
zahradného, aj v pripade hlavkovej kapusty spdsobuje zvyse-
nie jeho celkového obsahu. Pridavok Se (3 mg kg™ pody) vo
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forme selénanu ma za nasledok zvySenie jeho celkového ob-
sahu v hlavkovej kapuste skoro 30 nasobne oproti kontrole,
pri¢om nepdsobilo fytotoxicky, na vyvoji rastlin neboli pozo-
rované ziadne zmeny oproti kontrole. V pripade pridavku
seleniCitanu sa zistilo zvySenie kumulacie obsahu Se, ale
v absolutnej hodnote menej ako v pripade fortifikacie seléna-
nom. Z vysledkov analyz vyplyva, ze zvySenie jeho obsahu je
prevazne v proteinovej frakcii. To znamend, ze pridavanim
anorganickej formy Se aj v tomto pripade sa vyrazne zvysi
podiel organicky viazaného Se.

Pridavok Se (3 mg kg™' pody) vo forme selenanu mé za
nasledok zvySenie jeho celkového obsahu aj v plodoch rajcia-
kov. Kumulécia je viac ako 60 nasobok oproti kontrole. Prida-
vok 3 mg Se na 1 kg pddy vo forme selénanu v pripade pesto-
vania rajciakov nepdsobil fytotoxicky, na vyvoji rastlin neboli
pozorované ziadne zmeny oproti kontrole. Po pridavku seleni-
Citanu sa aj v pripade rajciakov zistila niz§ia kumulacia Se.
Analyzou proteinovej frakcie rajciakov sa zistilo, ze zvySenie
obsahu Se v priemere na 73 % predstavuje formu viazant
v proteinovej frakcii. To znamena, Ze pridavanim anorganic-
kej formy Se aj v tomto pripade sa vyrazne zvysi podiel orga-
nicky viazaného Se.

Z dosiahnutych vysledkov vyplyva, ze fortifikacia pod-
neho substratu selénanom je uc¢innou formou obohatenia sle-
dovanych zelenin selénom.
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7P-01
TEPL()TNA ,ZAVISLOST OPTICKEHO
KYSLIKOVEHO SENZORU V BIOFILME

JURAJ BOLYO a GABRIELA KUNCOVA

Ustav chemickych procesii AV CR, Rozvojovd 135,
165 02 Praha 6

bolyo@icpf.cas.cz

Mnozstvo kyslika sa sleduje v odvetviach priemyslu
zameranych na biotechnoldgiu, potravinarstvo, farmaciu
a v poslednej dobe najmé pri sledovani zne€istenia Zivotného
prostredia. Kyslik sa najbeznejsie sleduje pomocou kyslikovej
(Clarkovej) elektrody, dalej sa vyuzivaju rozne analytické
metddy (oxidacno-redukéné) a svoje miesto si vydobyli
1 optické senzory.

Fluorescencia rady komplexov kovov je zhasana kyslikom.
Zavislost' dynamického zhasania fluorescencie komplexu na
koncentracii kyslika popisuje Sternov-Volmerov vztah':

]max/]min=1 + KSV P 02
Inax predstavuje intenzitu fluorescencie pri nulovej koncentra-
cii kyslika a I, pri najvyssej koncentracii kyslika. Konstanta
Ksv je zavisla najma na teplote a na matrici.

Ako vrstvu citliva na kyslik sme pouzivali ruténiovy
komplex [Tris(1,10-fenantrolin)-ruténium(Il)chlorid hydrat]
(obr. 1) imobilizovany v ORMOCER®, ktory sme naniesli na
kremenné sklo a vytvrdili pod UV.

Pomocou kyslikového senzora sme sa snazili njst’ odpo-
vede na tieto dve zakladné otazky: Ako sa meni hodnota fluo-
rescencie Ru-komplexu imobilizovaného v ORMOCER®
v zavislosti na teplote? Aka je hladina (mnozstvo) kyslika
v prietoCnej cele, ktord je pouzivand na sledovanie viability
imobilizovanych buniek?

Intenzitu fluorescencie Ru komplexu imobilizovaného
v ORMOCER® sme merali fluorescenénym spektrofotomet-
rom Hitachi F-4500 pri excitaénej vinovej dizke 460 nm a pri
emisnej vinovej dizke 580 nm, v prietognej kyvete, v 3kale
teplot 25-30 °C, ked’ sme prudiace Horvathovo-Spanglerovo
médium naprv prebublavali vzduchom (/,,i,) a potom prebub-
lavali dusikom (/) (obr. 2).

Zistili sme, ze zavislost’ Kgy (ppm) Ru komplexu, imobi-
lizovaného do tenkej vrstvyy ORMOCER®, na teplote (°C) je
linearna a jej priebeh vyjadruje rovnica priamky:

Ksv =0,0019 - teplota — 0,0291

Dal3imi experimentami sme preukazali, Ze existuje gra-
dient kyslika v kremicitej a kremicito-alginatovej vrstve imo-
bilizovanych buniek o hribke vrstvy 0,5 mm, aj napriek ne-
ustalemu prisunu okysli¢eného média.

2Cl

Obr. 1. Tris(1,10-fenantrolin)-ruténium(II)chlorid hydrat
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Obr. 2. Priebeh merania na fluorescenénom spektrofotometri

Tdto praca vznikla za podpory grantu GA CR 104/05/2637
a 203/06/1244.
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7P-02

CESKE PIVO OBJEMEM A KVALITOU TRADICNE
DOBYVA SVET

PETR BRYNYCH a TOMAS ZOUFALY

Vyzkumny ustav pivovarsky a sladarsky, a.s., Lipova 15,
120 44 Praha 2
brynychy@beerresearch.cz

Vyzkumny Ustav pivovarsky a sladafsky, a.s., vénuje
kontinudln¢ pozornost statistickym ptehledim vyroby piva
v CR.

V roce 2005 byly na uzemi CR v &nnosti 53 aktivni
pivovary sdruzené v Ceském svazu pivovari a sladoven.
V piehledu v sestupné fadé podle vystavu piva pivovar na
1. pozici vystavil v roce 2005 téméi 5 miliond hektolitrii piva
a pivovar na 53. pozici ve stejném obdobi cca 150 hektolitr
piva. Dale pivo vyrabi, jsou ve vystavbé, nebo pozastavili
vyrobu, dal$ich cca 35 restaura¢nich minipivovard.

Mezi ¢eskymi pivy zaujima vysadni postaveni pivo sveét-
1é (cca 97 % celkového vystavu). Pfi ¢lenéni vystavu podle
oball pro tuzemsky trh 51 % piva je v KEG sudech a 44 %
v lahvich. Toto ¢lenéni koresponduje s oblibou piti piva
v restauracich a typickou ¢eskou kulturou konzumace piva.

Celkovy vystav piva v CR v roce 2005 prekro¢il 19 mil
hektolitrl piva a export piva piekro€il poprvé v historii samo-
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statné CR 3 mil hektolitrdi (nejvétsi dovozce piva z CR je
SRN). Je zietelny trend vzestupu vystavu nealko piva.

Nejvétsim svétovym vyrobcem piva je od roku 2002
Cina.

7P-03
IMOBILIZACE BIODEGRADERU
METHYL terc-BUTYL ETHERU (MTBE)

PAVLA GAVLASOVA?, GABRIELA KUNCOVA?,
JURAJ BOLYO', JINDRICH KARBAN®, MILUSE
VOSAHLIKOVA® a JARMILA PAZLAROVA"

“ Ustav chemickych procesii AV CR, Rozvojovd 135, 165 02
Praha 6-Suchdol, b Ustav biochemie a mikrobiologie, Fakulta
potravinarské a biochemické technologie, Technickad 5,

166 28 Praha 6

Methyl ferc-butyl ether (MTBE) je ¢asto pouzivané oxi-
dacni ¢inidlo v benzinech, pfi Gnicich pohonnych hmot tak
dochdzi ke kontaminaci spodnich a povrchovych vod, kde
MTBE zptsobuje jiz ve velmi nizkych koncentracich hotkou
pachut’. Biodegradace je environmentalné Setrnym zptsobem
odstraniovani téchto polutanti z zivotniho prostiedi, avSak
prestoze tyto latky nevykazuji vysokou akutni toxicitu, jsou
mikroorganismy jen velmi pomalu odbouravany. Imobilizace
mikroorganismti umoziiuje jejich zakoncentrovani pro efek-
tivni biodegradaci. Anorganické nosi¢e vzhledem ke své che-
mické inertnosti mohou byt pouzity pro ptipravu biologickych
bariér pro odstraiiovani nasledki UnikGi pohonnych latek.
Vyhodou je, ze tyto bariéry vzhledem ke své chemické pod-
staté (SiO,) nemusi byt po skonéeni své funkce odstraniovany.
V této praci bylo bakterialni konsorcium potencialné degradu-
jici MTBE, izolované z vody kontaminované MTBE v Lipsku
imobilizovano adsorpci na povrch Siranovych® kuli¢ek
a enkapsulovano do pfedpolymerizovaného TMOS.

Siranové kuli¢ky byly umistény do napliové kolony,
kfemicity gel s butikami byl vytvarovan do kfemiCité vrstvy
na dn¢ Erlenmayerovy baiiky. Imobilizované buiiky rostly na
methanolu a MTBE jako jediném zdroji uhliku. Béhem dlou-
hodobé tii mésicni kultivace dochdzelo ke zménam ve slozeni
konsorcia. Bakterialni nartust byl sledovan pomoci nékolika
metod, sledovani mikroorganismi podle poctu kolonii na
misce (CFU-colony forming units) pfepoctené na sorbent,
flourescenci tryptofanu a sledovanim optické hustoty média.
Z pocatku byly pozorovany pouze 3 bakteridlni druhy, po
dvou meésicich kultivace se zacaly objevovat dalsi kmeny,
které zacCaly ptivodné pozorované bakterie prertstat. Bakteri-
alni kmeny byly izolovany, bylo stanoveno barveni podle
Grama a byla provedena 16S rDNA analyza. Byla provedena
imobilizace bakterii do kiemigitého gelu'™, &imz byly bakte-
rie koncentrovany pro degradaci, nicméné vrstvy byly mecha-
nicky malo odolné.

Tato prdce byla sponzorovina z grantu GA CR 104/05/2637.
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7P-04

UCINEK ORGANICKYCH KYSELIN NA VYBRANE
MIKROORGANISMY

LEONA CECHoyA, DANIELA KRAM{;ROV{&,
MAGDA JANALIKOVA, EVA KASPARKOVA
a MARTINA LUKESOVA

Ustav potravindrského inZenyrstvi, Fakulta technologickd,
Univerzita Tomase Bati ve Zline, Nam. TGM 275, 762 72 Zlin
Jjanalikova@ft.utb.cz

Onemocnéni zpiisobena mikroorganismy, které kontami-
nuji potraviny, jsou celosvétovym zdravotnim problémem.
Z tohoto divodu se hledaji stale nové a vhodngjsi metody,
jak snizovat Dbakterialni kontaminaci potravin. Jednou
z moznosti je vyuzit antibakterialni €¢inek organickych kyse-
lin, ktery je jiz dobfe znamy. Tato studie byla zaméfena na
kyselinu kaprylovou; vyskytujici se v kozim, kravském
a matef'ském mléce a mléce kokosovych ofecht, a na kyselinu
mléénou; ktera je bézné pouzivanym prostiedkem
v potravinarské vyrobé.

Byl sledovan vliv zminovanych organickych kyselin
a jejich piipadna nejnizsi inhibi¢ni koncentrace na potravinai-
sky vyznamnych, potencionalné patogennich mikroorganis-
mech: Escherichia coli, Salmonella typhimurium, Pseudomo-
nas fluorescens, Serratia marcescens, Staphylococcus aureus,
Micrococcus luteus, Bacillus subtilis a Bacillus cereus. Stano-
veni bylo provedeno inkubaci v bujonech, pouzité koncentra-
ce kyseliny mlééné a kaprylové byly od 0,1 do 1 % (w/v), u B.
subtilis a B. cereus do 3 % (v/w).

Z celkového pohledu na antibakterialni u¢inky kyselin
nelze fici, ze by existoval rozdil mezi skupinou gramnegativ-
nich a grampozitivnich bakterii. Na zaklad¢ vysledki bylo
zjisténo, ze k GpIné inhibici E. coli dochazi pii 0,5% koncent-
raci kyseliny mlécné. Pfi stejné koncentraci této kyseliny
doslo k absolutni inhibici také u P. fluorescens a S. aureus.
Na S. typhimurium a M. luteus ma Kyselina mlééna mikrobi-
cidni G¢inek pfi koncentraci 0,25 %, a rust S. marcescens byl
ukoncen jiz pfi aplikaci 0,125% kyseliny. Nejcitlivejsi vaci
kyselin¢ kaprylové byly grampozitivni koky. Celkova inhibi-
ce ristu byla u S. aureus zjisténa po aplikaci 0,25% kyseliny
kaprylové, stejn¢ jako u S. typhimurium a M. luteus.
U P. fluorescens byla tato hodnota rovna 0,5 %, u E. coli
0,75 % a u S. marcescens 2 %. V piipadé bacili nebyla sta-
novena koncentrace, pii které dochazi k totalni inhibici. Byl
stanoven pouze statisticky vyznamny ubytek v poc¢tu bakterii
po aplikaci 2 a 3 % (v/w) kyseliny kaprylové a mlécné,
v porovnani s kontrolou.
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7P-05

APLIKACE ORGANICKYCH KYSELIN NA POVRCH
CHLAZENE Dl’(UBEZE A JEJICH VLIV

NA MIKROFLORU

MAGDA JANALIKOVA®, EVA LUKASKOVA®,
ZUZANA MOLATOVA®, VERONIKA STEKLOVA®
a MILAN MAROUNEK"

“ Ustav potravindrského inZenyrstvi, Fakulta technologickd,
Univerzita Tomase Bati ve Zline, Nam. TGM 275, 762 72
Zlin, ® Ustav zivocisné fyziologie a genetiky Akademie véd
Ceské republiky v Praze, Videnska 1083, 142 20 Praha 4 —
Kré

Jjanalikova@ft.utb.cz

Spotfeba dribeziho masa u nas podle dosavadnich pri-
zkumt neklesa, a proto je velmi dulezita bezpe¢nost chlazené
dribeze. Od 1. 1. 2006 u nas plati zakaz pouzivani antibiotik
jako rastovych stimulatord, coz sebou pfinasi zvysené riziko
kontaminace povrchu driibeze patogennimi mikroorganismy.
Z toho dtivodu je velmi aktuélni testovani G¢inkd antimikrobi-
alnich latek pro zajistovani mikrobialni nezdvadnosti potra-
vin. Kize chlazené dribeze mé optimalni podminky pro rist
fady proteolytickych, lipolytickych, ale i patogennich mikro-
organismt. Nejvhodnéjsi organické kyseliny s antimikro-
bialnimi u¢inky, vyuzivané k dekontaminaci masa, jsou kyse-
liny: mlé¢na, octova, olejova a citronova.

Hlavnim cilem této studie bylo prokazat antimikrobialni
ucinek organickych kyselin (citronova, kaprylovd) na mik-
rofloru kize chlazené driibeze béhem 4 dnti skladovani
(zaruéni doba). Kyseliny byly pouzity v riznych koncentra-
cich, a to v rozmezi 0,5-10 % (W/v).

S rostouci koncentraci kyseliny se zvySovalo ovlivnéni
bakterialni mikroflory povrchu chlazené driibeze. Nejucinngj-
§i redukce poctu aerobnich mezofilnich a koliformnich bakte-
rii byla pozorovana pfi pouziti 3% a 4% (w/v) kyseliny kapry-
lové, pfesto, ze nedoSlo k vyraznému snizeni pH. Rozdil
v ubytku poctu bakterii mezi u€inky riznych koncentraci
kyseliny citronové (2-10 % w/v) je pravidelny prvnich
24 hodin po aplikaci, ale po vice nez 48 h se G¢innost srovna-
va, coz je v korelaci se vzristajicim pH vzorkt. Vliv obou
kyselin na kvasinky a plisné byl rozdilny. Pro kyselinu kapry-
lovou, na rozdil od kyseliny citronové, platilo, Ze tibytek kva-
sinek byl pozorovatelny az po 48 h skladovani, a po 72 h byl
nejnizsi pocet kvasinek zaznamenan na povrchu kufat oSette-
nych 1%, 2% a 3% (w/v) kyselinou kaprylovou. Pfesto, ze pH
bylo optimalni pro rtst kvasinek, doslo po aplikaci 4% a 6%
(w/v) kyseliny citronové ke konstantnimu desetindsobnému
ubytku kvasinek oproti kontrole v pribéhu vsech 4 dnt skla-
dovani.
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7P-06
VLIV MONO,ACYLGLYC'EROLfJ NA INHIBICI
NEZADOUCI MIKROFLORY POTRAVIN

LEONA CECHOVA, MAGDA JANALIKOVA, LUCIE
KULENDOVA, MICHAELA MIKULCOVA a JIRI
KREJCi

Ustav potravindiského inzenyrstvi, Fakulta technologickd,
Univerzita Tomase Bati ve Zline, Nam. TGM 275, 762 72 Zlin
Janalikova@ft.utb.cz

V poslednich letech se zvysil zajem o studium monoa-
cylglycerold (MAG) z hlediska ptipravy, vlastnosti a aplikaci.
Rozsahlé je zejména vyuziti v primyslu potravinatském, kos-
metickém a farmaceutickém. Roste i jejich pouziti v primyslu
plastikaiském a textilnim. NejvétSim producentem a také
spotiebitelem MAG je v soucasné dobé potravinaisky
prumysl. MAG patii mezi nejuzivanéj$i potravinaiské
emulgatory, a to zejména diky jejich schopnostem snizovat
mezipovrchové napéti na rozhrani dvou nemisitelnych kapalin
o znaéné rozdilné polarité.

MAG byly piipraveny adici pfislusnych mastnych kyse-
lin na glycidol za katalyzy Chromium (III) acetat hydroxidu.
Poté byly MAG Cs., Ci2:0, Ci6:0 @ Cis:0 v koncentracich 0,1%
a 0,25% (w/w) aplikovany na strojné oddélené maso (SOM).
Maso bylo skladovano 24 h pii pokojové a chladnickové tep-
loté. V uréitych Casovych intervalech byl vzorek masa ode-
bran a byl proveden mikrobiologicky rozbor SOM. Kromé
SOM byly MAG pouzity také za Gcelem sledovani inhibice
ristu vybranych plisni na pe€ivu. Na pecivo byly aplikovany
1% vodné roztoky MAG Cs,y a Cygyo, a to pfed peéenim, po
peceni a pted i po peceni. Poté byl sledovan rust plisni ptiro-
zené kontaminujicich pecivo a plisni, které byly na toto peci-
vo zaockovany.

U vepfového SOM skladovaného pii pokojové teploté
dochazelo k men§imu narastu mikroorganismd nez u dribezi-
ho SOM. Poéty mikroorganismi na vepfovém a drubezim
SOM skladovaném pfi chladnickové teploté byly srovnatelné.
Mikrobiologicky rozbor dale prokazal, ze SOM je zavislé na
dobé zpracovéani. Jiz po 6 hodinach byl zaznamenam veétsi
nardst mikroorganismii. Zvolené monoacylglyceroly nemaji
vyrazn€j$i inhibi¢ni vliv na rdst acrobnich a fakultativné anae-
robnich bakterii, v€etné E. coli, na strojné oddéleném mase.
Utinky MAG na pegivo byly znatelné u viech aplikaci. Nej-
mensi inhibi¢ni uéinek v ristu byl zaznamenan u aplikace
MAG pted i po peceni, kdy rist plisni nebyl tak hojny jako
u kontrolni série, avSak ke striktni inhibici rastu nedoslo.
Vysledky rustu plisni u chlebt, kde aplikace MAG byla poté-
rem prislusnym roztokem pied pecenim jsou srovnatelné jako
u predchozi aplikace. Série vzorkil potirana roztoky MAG po
peceni vykazovala nejvéEtsi inhibiéni aktivitu vic¢i oCkovanym
plisnim i plisnim, které by bézné tyto vzorky kontaminovaly.
U této aplikace se vuci vSem plisnim jevil u€inngjsi potér
chlebi roztokem MAG Cg., kdy byl potlacen rist vSech ocko-
vanych plisni.
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DETERMINATION OF ASCORBIC ACID BY HPLC
WITH ELECTROCHEMICAL DETECTION

SONA SKROVANKOVA, DANIELA KRAMAROVA,
KAMILA SIMANKOVA, and IGNAC HOZA

Dept. of Food Engineering, Faculty of Technology, Tomas
Bata University, 275 Nam. T.G.Masaryka, 762 72 Zlin
skrovankova@ft.utb.cz

Vitamin C is considered to be the most important vita-
min for human nutrition which could be best supplied by
fruits and vegetables. The main biologically active form of
vitamin C is L-ascorbic acid (AA). As a effective antioxidant,
AA has the capacity to eliminate free toxic radicals and other
reactive oxygen species, formed in cell metabolism, which are
associated with several forms of tissue damage and discase
and also with the process of ageing.

Keeping in view its importance, the analysis of food
products containing this vitamin assumes great significance.
Several analytical methods have been reported. The preferred
choice for AA determination is liquid chromatography
(HPLC) with UV-visible or electrochemical detection™.
HPLC is quite popular because avoids the problems of non-
specific interference and offers the advantages of low detec-
tion limits with high selectivity.

For accurate dietary exposure determination we deter-
mined ascorbic acid in fruits and vegetables, commonly con-
sumed in spring in the Czech Republic, using HPLC with
electrochemical detection (ECD). The Coulochem III electro-
chemical detector was designed for the detection of electroac-
tive species in the eluent. For these reasons, new quick reli-
able method for determination ascorbic acid was found. Be-
cause of very simple matrices such as tropical fruits, vitamin
C could be extracted directly by mobile phase during the time
of 15 minutes at laboratory temperature. Obviously, the sam-
ples were store in such a way to be kept from sunlight.

Chromatographic conditions for EC-detection of vitamin
C were specific:

Sample preparation: filtration (0,45 um, PTFE)

Injection volume: 20 pl

Mobile phase: filtration (0,20 pum), (isocratic elution)
CH4ZH3PO4IH20 = 99:0,5:0,5

Column: Supelcosil LC-8, 5 pm, [4,6 x 150 mm]

Flow rate: 1,1 ml min™

Temperature of column: 30 °C

Detector: ECD Coulochem III, type of cells 5010A

We determined that grapefruit contained 9,17 + 0,191
mg 100g™', in orange 6,62 + 0,415 mg 100g™", in lemon
12,38 + 0,198 mg 100g'1and in strawberry 8,62 + 0,310
mg 100g™".

REFERENCES
1. Hernandez Y., Lobo M. G., Gonzalez M.: Food Chem.
96, 654 (2006).

2. Arrigoni O., De Tullio M. C.: Biochim. Biophys. Acta
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7P-08
DETERMINATION OF RIBOFLAVIN USING HPLC
WITH UV DETECTION IN MEAT PRODUCTS

DANIELA KRAMAROQVA, SONA SKROVANKOVA,
MAGDA HABOVA, and IGNAC HOZA

Dept. of Food Engineering, Faculty of Technology, Tomas
Bata University in Zlin, Nam. 275T.G.Masaryka, 762 72 Zlin
kramarova@ft.utb.cz

Vitamin B, (riboflavin) is a water-soluble essential vita-
min needed in metabolism of amino acids and fats which
activate vitamin Bs and folic acid, and helps convert carbohy-
drates into the fuel the body runs on — ATP. This nutrient is
also to use in the health of hair, nails and skin. Under some
conditions, vitamin B, can act as an antioxidant. In foodstuffs,
the vitamin B, may be presented in free and phosphorylated
forms, tightly bound but non-covalently to proteins.

The extraction of the vitamin B, usually consists of an
acid hydrolysis (hydrochloric acid treatment) and an enzy-
matic treatment which are essential to denature the proteins
and to release the vitamins from their association with the
proteins. For determination of this vitamin several methods
have been reported (microbiological assay, electrochemical
method, HPLC). The most widely used method in the deter-
mination of vitamin B, is HPLC with fluorometric, turbidi-
metric or UV detection.

For exposure determination in the Czech diet we deter-
mined vitamin B, in commonly consumed meat and entrails
(e.g. pork, beef, liver) using HPLC with UV detection.

By reason of complicated matrices based on protein-
polysaccharides, the first step was isolation of vitamin B, by
extraction with 0,1M HCI and 80 % (w/v) HCOOH at 95 °C.
Precipitated proteins and glycogen from livers were out using
filtration crucible. All samples were kept from light because
of photostability of vitamin B,, light-resistant container was
prepared.

Chromatographic conditions for UV-detection of vitamin
B, were following:

Sample preparation: filtration (0,45 pm, PTFE)

Column: Supelcosil LC-8, 5 um, [4,6 x 150 mm]

Mobile phase: methanol/sodium acetate (gradient techniques)
Flow rate: 0,8 ml min™!

Temperature of column: 30 °C

Injection volume: 20 pl

Detector: UV-DAD, detection wavelength: 270 nm.

There was found that amounth of riboflavin in joint
of pork is 14,02 + 0,312 mg 100g™", in beef shoulder is
21,81 + 0,300 mg IOOg’1 and in pork liver is 29,24 + 0,342
mg 100g™".

REFERENCES
1. Ames B. N,, Shigenaga M. K., Hagen T. M.: Proc. Natl.
Acad. Sci. 90, 7915 (1993).

2. Ndaw S., Bergaentzlé M., Aoudé-Werner D., Hassel-
mann C.: Food Chem. 77, 129 (2000).
3. van den Berg H., van Schaik F., Finglas P. M., de Froid-

mont-Gortz I.: Food Chem. 57, 101 (1996).
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DETERMINATION OF EXTRANEOUSLY
COMPOUNDS IN THE LACTIC ACID FERMENTED
VEGETABLE JUICES BY CAPILLARY
ISOTACHOPHORESIS

ZLATICA KOHAJ]}OVA, JOLANA KAROVICOVA,
MARIA GREIFOVA, GABRIEL GREIF, and JARMILA
LEHKOZIVOVA

Institute of Biotechnology and Food Science, Faculty of
Chemical and Food Technology, Slovak University of Tech-
nology, Radlinského 9, 8§12 37 Bratislava, Slovak Republic
zlatica.kohajdova@stuba.sk

The lactic acid fermentation of vegetable products, ap-
plied as a preservation method for the production of finished
and half-finished products, is again being ranked as an impor-
tant technology and it is being further investigated because of
the growing amount of raw materials processed in this way in
the food industry’.

Biogenic amines, the so-called natural amines with
physiological significance, belong to this group of substances.
Their amounts are usually increased during controlled or
spontaneous microbial fermentation of food or in the course
of food spoilage’.

This work describes using of ITP for determination of
biogenic amines in the lactic acid fermented vegetable juices.
The biogenic amines were determined in the cabbage, cab-
bage-carrot (2:1, 3:1, v/v), cabbage-celery (3:1, v/v/), cab-
bage-carrot-celery (3:2:1, v/v/v), cabbage-red beet (2:1, v/v)
fermented by Lactobacillus plantarum 92H (of concentration
10° CFU mlI™) during 144 h or 150 h at 22-24 °C and in the
cabbage, cabbage-carrot (1:1, 2:1, v/v) juices that were spon-
taneously fermented or fermented by L. plantarum 92H (of
concentration 10° CFU mlI™") or mixture culture L. plantarum
92H and S. cerevisiae C11-3 (of concentration 10° CFU ml™
and 10° CFU ml™") during 216 h at 21 °C.

Isotachophoretic measurements were realised on the
isotachophoretic analyser ZKI 01 with conductivity detector.
For identification and determination of biogenic amines
(histamine, cadaverine, tyramine, putrescine) the electrolytic
system of following composition was applied: LE: 10~ mol I"!
KOH, valine, pH 9,9 and TE: 2 - 10 mol I"' TRIS, HCI, pH
8,3. The samples were analysed at the driving current of
150 pA. The biogenic amines were present in cabbage-celery
(3:1), cabbage-carrot-celery (3:2:1), cabbage-beetroot (2:1),
spontaneously fermented cabbage juice, cabbage and cab-
bage-carrot juices (1:1, 2:1) fermented by mixture started
culture (from 2,11 to 202,78 mg I'").

This work was supported by the Slovak Grant Agency for
Science VEGA (Grant No.1/3546/06).
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7P-10
PHYSICAL-CHEMICAL PARAMETERS OF SOME
COMMERCIAL TOMATO KETCHUPS

JARMILA LEHKOZIVOVA, JOLANA KAROVICOVA,
and ZLATICA KOHAJDOVA

Institute of Biotechnology and Food Science, Faculty of
Chemical and Food Technology, Slovak University of Tech-
nology, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovak Republic
Jjarmila.lehkozivova@stuba.sk

The aim of this study was determination of the selected
physical-chemical parameters in ketchup samples and their
comparison with the AIJN and the Decree of Slovak Republic.
In the samples of ketchup were analysed following parame-
ters: pH, content of soluble solids (refraction), formol number
(titration), glucose, fructose, saccharose (HPLC), hydroxy-
methylfurfural (HPLC), citric acid, ascorbic acid (CITP) and
biogenic amines (CITP). It contains not less than 7 or 10 % of
tomato solids in total refractive solid content, which is less
than or more over 30 °Brix for tomato ketchup and tomato
ketchup labelled Prima, Extra, Special, respectively'.

The pH values of analysed samples ranged from 3,6 to
4,3. The content of soluble solids was from 14,6 to 32,7 °Brix.
Formol number ranged from 24 to 46,5 ml 0,1 M NaOH in
100 ml of the sample.

Isotachophoretic measurements were realised on the
isotachophoretic analyser ZKI 01 with conductivity detector.
The composition of electrolytic system for identification and
determination of citric and ascorbic acid is presented in litera-
ture”. The content of citric acid was in the range from 29,72 to
94,91 mgkg™'. The ascorbic acid was determined only in 2
samples (101,57 and 167,32 mg kg™*). For identification and
determination of biogenic amines (histamine, cadaverine,
tyramine, putrescine) the electrolytic system was applied ac-
cording to authors.

The HPLC analysis of saccharides was realised accord-
ing to the Watrex Chromatographic applications. The samples
of ketchup contained 2,09-12,06 % of glucose, 1,51-9,06 %
of fructose and 0,68—15,55 % of saccharose.

This work was supported by VEGA (Grant No.1/3546/06) and
APVT ¢. 20-002904.

REFERENCES
1. Decree of Slovak Republic No. 787/1/2001-100 relating
to processed fruit and processed vegetable (2001).

2. Karovi¢ova J, Kohajdova Z., Simko P., Lukacova D.:
Nahrung/Food 47, 188 (2003).
3. Watrex Praha, s.r.o.: Chromatographic applications —

Alcohols and sugars. http://www.watrex.cz/en-download/
applisty/Polymer IEX EtOH.pdf, received 12.2.2006.



Chem. Listy 100, 733-741 (2006)

7P-11

ZMENY ORGANOLEPTICK)?CH \{LASTNOSTi
STERILOVANYCH TAVENYCH SYRU o
V ZAVISLOSTI NA DOBE A ZPUSOBU SKLADOVANI

BLANKA LO,UPANCOVé“, EVA yiTovA”, HANA
STOUDKOVA®, FRANTISEK BUNKA" a JANA
ZEMANOVA®

* Fakulta chemicka VUT v Brné, Purkyiiova 118, 612 00 Brno,
b Fakulta technologickd UTB ve Zliné, Nam. T.G.Masaryka
588, 760 01 Zlin

blankaloupancova@seznam.cz

Ze spotiebitelského hlediska je dulezita hlavné trvanli-
vost a organoleptické vlastnosti vyrobkl. Nase prace se zaby-
vala zménami organoleptickych vlastnosti tavenych syri,
v zavislosti na dobé¢ a teploté skladovani. Vzhledem k tomu,
ze se jedna o nekyselé potraviny, jedinou moznosti, jak pro-
dlouzit dobu pouzitelnosti, je pouZiti termosterilace.

Tavené syry byly vyrobeny tavenim smési piirodnich
syru, masla, vody a tavicich soli. Po pasteraci byla nasledné
Cast syri oSetfena sterilaci pfi teplot¢ 117 °C s vydrzi
20 sekund. Doba do dosazeni sterilacni teploty byla 10 minut
a doba zchlazeni na cca 25 °C ¢inila 20-25 minut.

Takto vyrobené tavené syry byly na zakladé senzorické-
ho hodnoceni porovnany se stejnou $arzi syri neosetfenych
sterilanim zasahem. Syry byly déle rozdéleny do ti skupin
apo dobu trvanlivosti uchovavany za riznych podminek.
Prvni teplota byla chladirenska (8 £ 2 °C), druha normalni
(23 £2 °C) a posledni zatézova (40 + 2 °C). Z takto skladova-
nych syrd byly cca po dvou a ctyfech mésicich odebrany
vzorky, které byly opét podrobeny senzorickému hodnoceni.

Senzoricky dotaznik se skladal ze stupnicové a parové
porovnavaci zkousky. Sedmibodovy stupnicovy test obsaho-
val zékladni charakteristiky: tedy vzhled, barvu, lesk, konzis-
tenci, chut’, viini a celkové hodnoceni. V parové zkousce byly
porovnavany dvojice syrd, z nichZ prvni byl vzdy nesterilova-
ny a druhy sterilovany. Hodnotitelé vyslovovali své preferen-
ce vzorkl z hlediska barvy, konzistence a chuti.

Nesterilovany syr byl ve vSech vlastnostech hodnocen
lépe, nez syr sterilovany. Syry skladované pii vyssi teploté
byly hodnoceny huite, a to ve vSech charakteristikach. Lze
tedy usuzovat, ze sterilacni zahtev a také stoupajici teplota
skladovani zptisobuje zhor$eni senzorické jakosti. Dale mize-
me predpokladat snizovani senzorické kvality se vzrlstajici
dobou skladovani.
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7P-12
SHIITAKE (Lentinus edodes ) JAKO ZDROJ ]
BIOLOGICKY A SENZORICKY AKTIVNICH LATEK

FRANTISEK PUDIL, ROMAN UViRA a VACLAV
JANDA

Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Technickad 5,
166 28 Praha 6
roman.uvira@vscht.cz, pudilfl@vscht.cz, jandav@vscht.cz

Shiitake (Lentinus edodes nékdy téz Lentinula, v ptekla-
du houba z dubu, ¢esky HouZevnatec jedly) je dievokazna
houba péstovana v Japonsku a Ciné pres dva tisice let. V sou-
Casnosti je to po zampionech druha nejpéstovanéjsi houba. Je
prokazano, ze syrova houba produkuje formaldehyd v mnoz-
stvich stovek mg na kilogram plodnic. Pfi tepelnych upra-
vach formaldehyd mizi a reaguje s cysteinem za vzniku kyse-
liny 4-thiazolidinkarboxylové, u které byla prokazana schop-
nost odstranovat dusitany z organismu prostfednicvim vlastni
nitrosace. Tato latka se intezivng studuje a vyuziva. Muaze byt
pfic¢inou protinadorovych aktivit houby. Pfi tepelnych upra-
vach vznikaji mimo jiné t€kavé sirné latky (dithiolan, trithio-
lan, pentathiepan — lentionin a dalsi), které pravdépodobné
pusobi antimikrobialné. (Extrakty zhouby se medicinsky
vyuzivaji proti akné). Kromé toho se vyznamné uplatiiuji
chutov¢. Chuti pfipominaji masovy vyvar. Tyto a dalsi sirné
latky vznikaji i enzymové pfi naruSeni tkané z netékavych
prekurzoru sirnych latek podobné jako v esneku nebo cibuli.
Dalsi skupina biologickych Uc€inkl shiitake souvisi s netcka-
vymi latkami sacharidické povahy (glukany), které ovliviuji
imunitni systém. V této souvislosti jsou studovany lentinany.

Tekavé latky z Cerstvych, rozdrcenych, ususenych nebo
vatenych plodnic hub shiitake vypéstovanych podle navodu
z péstebnich bloki dodanych firmou Damycel (Pocernicka
473, Praha, CR) byly analyzovany metodou GC-MS s SPME
davkovanim. Byly sledovany zmény ve slozeni tékavych latek
izolovanych metodou SPME a extrakéni destilaci pfi varu ve
vodném prostiedi.

Cerstvé plodnice maji sice piijemnou houbovou vini, ale
obsahuji jen velmi malé mnozstvi tékavych latek. Charakter
aroma je ziejm¢ urcovan hlavné obsahem 1-okten-3-olu
a dalSich C8 slozek 1-okten-3-onu a 3-oktanolu. Pfi naruseni
tkané dochazi diky plsobeni enzymi k intenzivnimu uvoliio-
vani tekavych latek zejména s obsahem jednoho nebo vice
atomu siry. Cela fada stejnych produktt vznika i pfi varu
nebo suSeni plodnic. V tepelné upravenych plodnicich se
vyskytuji dalsi terpenické a fenolické latky.

Pokrmy pfipravené z dnes jiz bézné na trhu dostupnych
Cerstvych nebo susenych plodnic houby shiitake mohou byt
vhodnym zpestfenim naseho jidelnicku ve vsech rocnich ob-
dobich. Vzhledem k vyraznym zménam ve slozeni b&éhem
kulinarnich tprav mutze byt konzumace syrovych plodnic
(ptestoze je v Asii béznd) z hygienického hlediska diskutabil-
ni.

LITERATURA
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PRIPRAVA PBOTEINOVYCH HYDRQLYZATfJ
A STANOVENI JEJICH MOLEKULOVE HMOTNOSTI

SVATOPLUK SUKOP, PAVEL MOKREJS a KAREL
KOLOMAZNIK

Ustav chemie, Fakulta technologicka, Univerzita Tomdse Bati
ve Zliné, nam. TGM 275, 762 72 Zlin
sukop@ft.utb.cz

Jeden ze zpisobu vyuziti tuhych odpadi kozeluzské
vyroby je piiprava proteinovych hydrolyzati. Tyto odpady
mohou byt jak ne€inéné, tak ¢inéné. Rovnéz tak nékteré odpa-
dy potravinaiského (masného) prumyslu lze zpracovat stej-
nym zpusobem. Vyvinuté postupy pro zpracovani téchto tu-
hych odpadi jsou zalozeny na jejich hydrolytickém rozkladu
zasadami, kyselinami nebo enzymy .

Cilem prace byla pfiprava proteinovych hydrolyzati
a stanoveni jejich molekulové hmotnosti, kterou pro nékteré
aplikace hydrolyzatll je nutné znat. Proteinové hydrolyzaty
byly ptipraveny z chromocinénych postruzin (TAREX, s.r.o.
Otrokovice) a odpadi zvyroby jedlych umélych stfev
(Cutizin) dvoustupiiovou enzymovou hydrolyzou resp. kyse-
lou hydrolyzou pomoci H,SO4. Molekulova hmotnost byla
u 8 pripravenych hydrolyzati stanovena jak metodou osmo-
metrickou, tak gelovou elektroforézou (SDS-PAGE).

Bylo zjisténo, ze ptipravené hydrolyzaty vykazuji velmi
Sirokou distribuci molekulovych hmotnosti (), nelze vSak
pfipravit pomoci béznych enzymovych piipravkt hydrolyzaty
s molekulovou hmotnosti nizsi nez 1 kDa, které jsou nezbytné
pro pfipravu tenzidii lameponového typu. Chemicka modifi-
kace vlastnosti hydrolyzatti je komplikovana Sirokou distri-
buci molekulovych hmotnosti jejich frakci. Proto je davana
piednost vyuziti hydrolyzati jako ekologické dusikatoorga-
nické hnojivo, popt. jako komponent krmivovych smési pro
hospodarska zvifata. Dale mohou byt uzity v adhezivech,
kosmetice, fotografickych preparatech a syntéze roubovanych
kopolymert. Pro vyrobu tenzidi lameponového typu je vSak
dodate¢na kysela hydrolyza hydrolyzati nevyhnutelna.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102.
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SENSORY ACTIVE COMPOUNDS - IMPROVEMENT
OF HERBAL TEA FLAVOUR
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The sensory active compounds (SAC) are substances
(e.g. with sweet, sour, salty taste) which can vary original
flavour. As there is an increasing trend in the requirement of
healthy food consumption we should try to improve their
flavour'. Foods with the addition of herbs are beneficial due
to herbs potential health effects, antioxidant and antimicrobial
properties. Despite of large use of herbs in foods, the major
and most popular way of their application is in form of herbal
teas’. The flavour (meaning the taste and aroma) of herbal
teas is a fundamental attribute for consumer, so sensory analy-
sis is legitimate. As bitter and astringent tastes (belonging to
basic tastes)® considerably affect herbal tea flavour, we evalu-
ated teas with addition of SAC such as sucrose and honey
(sweet taste) to decrease adverse taste perception.

The sensory analysis of herbal teas (decoctions) was
performed according to ISO standard 3103 (ref.*). A profile
analysis (non-structured scale) was used for flavour evalua-
tion (taste, palatability) and to rate the bitterness and astrin-
gency of seven bitterer herbal teas of Slovak and Czech herb
production — agrimony (Agrimonia eupatoria), blessed thistle
(Cnicus benedictus), elecampane (Inula helenium), lavender
(Lavandula officinalis), mugwort (Artemisia vulgaris), sage
(Salvia officinalis) and sweet flag (Acorus calamus).

The mugwort tea was assessed as the bitterest (98 % of
intensity scale) followed by blessed thistle, sweet flag and
elecampane teas (91-87 %). The above four teas were also
assessed as the most astringent — 93—-79 % (mugwort, sweet
flag, elecampane, blessed thistle). Sucrose or honey addition
resulted in a masking effect on both assessed tastes for all
teas. For bitterness it was evident especially in case of ele-
campane (decreasing with sucrose by 72 %, with honey by
62 %) and lavender (by 48 % and 57 %) teas. Astringency
was mostly reduced in elecampane tea with SAC by 62 and
63 % followed by sweet flag tea (by 46 % and 58 %). These
effects consequently resulted in increasing of the palatability
of all herbal teas with SAC addition (rising: by 5-37 % with
sucrose — mostly sage tea and by 10-39 % with honey —
mostly elecampane tea).

REFERENCES
1. Stein L. J., Nagai H., Nakagawa M., Beauchamp G. K.:
Appetite 40, 119 (2003).

2. Elvin-Lewis M.: J. Ethnopharm. 75, 141 (2001).

3. Drewnowski A., Gomez-Carneros C.: Am. J. Clin. Nutr.
72, 1424 (2000).

4. (SN ISO 3103. Caj — Pfiprava nalevu pro senzorické

hodnoceni. (1997).
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7P-15
VLIV OBSAHU OLEJE NA REOLOGI'CK]::
A TEXTURNI VLASTNOSTI MAJONEZ

PETR STERN?, JAN POKORNY” KAMILA MiKOVA"
a ZDENKA PANOVSKA"

“ Ustav pro hydrodynamiku AV CR, 166 12 Praha 6," Ustav
chemie a analyzy potravin, Vysoka skola chemicko-
technologicka, 166 28 Praha 6

Majonézy patii k béznym slozkam evropské stravy. Pro
stanoveni pfijatelnosti potravinafskych vyrobkt spotiebitelem
jsou dilezité hlavné senzorické a texturni vlastnosti, ale
v piipadé majonéz je pro technologii vyroby i aplikace vy-
znamné rovnéz stanoveni reologickych parametri. Tradi¢ni
majonézy obsahovaly nejméné 80 % oleje, ale dnes je davana
pfednost majonézam s niz§im obsahem oleje.

Zkoumali jsme proto majonézy s obsahem 66-82 %
oleje, vyrobené na poloprovoznim zafizeni Stephan UMCS5
Electronic. Vlastnosti byly méteny pti 10 a 25°C, reologické
parametry na reoviskozimetru Rotovisco RT 10 (Thermo
Haake), senzoricka textura za podminek, stanovenych mezi-
narodnimi normami ISO. O viskoelasticité vyrobki bylo refe-
rovano difve'?, v tomto sdéleni jsou podany vysledky vztaht
mezi reologickymi vlastnostmi a texturou.

Vysledky reologickych stanoveni zavisely na teploté, ale
pii senzorické analyze nebyl vliv teploty prikazny. Zavislosti
mezi reologickymi a senzorickymi parametry byly linearni
nebo malo odchylné od linearity s vysokymi hodnotami kore-
la¢nich koeficientti. Senzoricka viskozita po vlozeni do st
korelovala s mezi toku, zavislost mezi senzorickou piijatel-
nosti textury a mezi toku byla exponencialni. Rovnéz mezi
texturou vnimanou pfi manipulaci se vzorkem na talitku a po
vlozeni do ust byla funkéni zavislost exponencialni.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA AV CR IAA2060404.
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7P-16

MULTIMEDIALNI OBRAZOVE DATABAZE
ROMAN UVIRA a FRANTISEK PUDIL

Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5,
166 28 Praha 6

roman.uvira@vscht.cz, pudilf@vscht.cz

Vyuziti multimedialnich objektii (obrazové dokumenta-
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ce, animaci a videoklipi) v odbornych potravinaiskych data-
bazich pfinasi mnoho novych aspektli pro posuzovani kvality
potravin a potravinaiskych materiald. Digitalni forma dat
umoziiuje spojeni s databazovymi technologiemi, pomoci
kterych lze pak takové materialy vystavovat na webovych
strankach a vyuzivat je on-line kdekoliv prostfednictvim In-
ternetu.

Obrazova dokumentace je cennd pro uchovani charakte-
ristickych znakti vzacnych nebo netdrznych potravinaiskych
materiald, napf. ¢erstvych hub, kofeni, aj. a pro mnoho jinych
podobnych komodit.

Dosud nepfili§ rozsifenou formou prezentovani dat jsou
animace. Pomoci animaci lze interpretovat nejriznéjsi dyna-
mické déje, jako napf. vicestupiiové chemické reakce, slozi-
t&j$i schémata nebo zredlnych obrazkil sestaveny ndzorny
prehled zmén. Vysokou informacni obsaznost mohou mit
animace, v nichz se kombinuji redlné obrazky z nékolika riz-
nych zdroji, napf. makro a mikro snimky nebo snimky
z elektronového mikroskopu s chemickymi strukturami, pfi-
padné textovymi informacemi, at’ uz ve statické nebo dyna-
mické podobé.

Piestoze natoceni filmu je zalezitosti profesionalnich
filmatskych tymd, je mozno i s vyuzitim amatérské nebo po-
loprofesionalni digitalni videotechniky zhotovit na specializo-
vanych  védeckych pracovistich unikatni videoklipy
z probihajicich procest, které mohou byt dale vyuzity pro
dokumentac¢ni, védecké i pedagogické ucely.

V ptispévku jsou prezentovany piiklady statickych
i dynamickych multimedialnich objektl z oblasti potravinai-
stvi vytvofené s vyuzitim softwarového baliku Macromedia
Studio 8 (Adobe Systems, USA).

Na prikladu vznikajici databaze potravinaiskych materia-
1t je vidét snadny pfistup ke komplexnim datim z riznych
oblasti, a to jak pro vzdélavaci ucely, tak i pro ptimé posuzo-
vani kvalitativnich znakd.

7P-17
TEKAVE LATKY HADOVKY SMRDUTE
(Phallus impudicus)

FRANTISEK PUDIL, ROMAN UVIiRA a VACLAV
JANDA

Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5,
166 28 Praha 6
pudilfl@vscht.cz, roman.uvira@vscht.cz, jandav@vscht.cz

Hadovka smrduta ( Phallus impudicus ), star§im jménem
jelenka, je dobfe znama houba. Ve zralém stavu se vyznacuje
intenzivnim nepfijemnym pachem pfipominajicim hnijici
maso, Sificim se po lese stovky metri od nalezisté. Prestoze
neni povazovana za jedovatou, je nepozivatelna. V ranych
stadiich vyvoje, kdy se plodnice vyskytuje pod zemi v podobé
uzavieného vajicka, je nékterymi houbafi vyhledavana jako
lahtidka, kterd se nejcastéji konzumuje v podobé pikantnich
fizka.

Metodou GC-MS s SPME davkovanim byly analyzovany
t€kavé latky z plodnic hadovky smrduté v riiznych stadiich
zralosti. Charakteristicky pach zralych plodnic je uréovan
skupinou sirnych latek vznikajicich az pfi dozravani. Zejména
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jsou to dimethyldisulfid a dimethyltrisulfid, detegovan byl
i dimethyltetrasulfid a dalsi sirné latky. Tato skupina latek se
v rannych stadiich nerozvinutého vaji¢ka vitbec nevyskytova-
la.

V neporuseném Cerstvém vajicku byl obsah tékavych
latek velmi nizky. Ve stopach byl nalezen p-dimethoxy-
benzen, 3-oktanon a 2-hexanon. Po naruseni tkané se vyznam-
né zvySovaly obsahy kyseliny octové, 3-hydroxy-2-butanonu,
2,3-butandiolu, 2-fenylethanolu, fenylethylacetatu, nékterych
terpenickych slozek. Dale byla detegovana série methylketo-
nd a nékterych aldehydd. Kromé stopovych mnozstvi di-
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methyltrisulfidu nebyly za téchto podminek nalezeny dalsi
sirné slou¢eniny.

Mnozstvi latek vzniklych enzymatickymi a chemickymi
pfeménami v rozruSenych tkanich vaji¢ka fadoveé prevysovalo
obsah puvodnich tékavych latek. Je zfejmé, ze senzorické
vlastnosti materidlu v tomto pfipadé urcuji sekundarni aro-
matické latky.

LITERATURA
1. Velenovsky J., v knize: Ceské houby, s. 797. Ceska bota-
nicka spole¢nost, Praha 1920.
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8L-02
ANALYZA A MODE,LOVANi HYDROGENACE
STYRENU VE ZKRAPENEM REAKTORU

MARTINA SIMiICKOVA®, VRATISLAV TUKAC?, JIRI
HANIKA™, VACLAV CHYBA®, JAROMIR LEDERER"
a JIRI KOLENA"

“ Ustav organické technologie, Vysokd skola chemicko-
technologicka v Praze, Technickad 5, 166 28 Praha 6,

b Unipetrol, a.s., VUANCH, 436 70 Litvinov, ° Ustav chemic-
kych procesti, Akademie véd Ceské republiky, 165 02 Praha 6
martina.simickova@vscht.cz , jaromir.lederer@vuanch.cz ,
hanika@jicpf.cas.cz

Jednim z vyznamnych procest, ve kterém se pouzivaji
reaktory se zkrapénym loZzem katalyzatoru, je selektivni hyd-
rogenace diend a nékterych olefini pfitomnych v pyrolyznim
benzinu, nebot’ tyto latky jsou prekurzory tvorby uhlikatych
usad a pusobi problémy v navazujicich katalytickych proce-
sech. Pyrolyzni benzin je jednim z vedlejsich produkti tepel-
ného rozkladu tézSich ropnych frakei, pyrolyzy na ethylen
a propylen a obsahuje C5-C12 uhlovodiky, se zna¢nou kon-
centraci dient, olefini a aromati. Typickou polymerujici
slozkou je styren, ktery byl vybran jako modelova latka v této
studii. Hydrogenace se obvykle provadi na palladiovych kata-
lyzatorech s aktivni slozkou soustfedénou v povrchové vrst-
vicce. Reakce je znacné tepelné zabarvend, stav reaktoru je
blizky adiabatickym podminkam a jeho vykon a selektivita
jsou ovlivnény transportnimi jevy. Reaktory se zkrapénym
lozem katalyzatoru se v chemickém primyslu pouzivaji pie-
devsim pro rafinacni hydrogenace, hydrokrakovani nebo oxi-
dace. V téchto reaktorech proudi plynna a kapalna faze sou-
proudné pfes pevné loze ¢astic katalyzatoru. Vyhodou téchto
reaktord je jednoducha konstrukce, velka zpracovatelska ka-
pacita a moznost provozovani i za vysokych tlakl a teplot.
Nevyhodou je zavislost jejich vykonu na hydrodynamice
a transportnich jevech. Cestou, jak ptekonat tento nedostatek,
je periodickd modulace nastiiku kapalné suroviny do reaktoru,
ktera mize vést k navySeni vykonu i bezpecnosti provozovani
zkrapéného reaktoru. Zameérem této prace bylo porovnani
pribéhu hydrogenace typické slozky pyrolyzniho benzinu,
styrenu, v reaktoru pilotniho méfitka s volné nasypanym
aziedénym lozem katalyzatoru s pribéhem hydrogenace
v poloprovoznim zkrapéném reaktoru jak za ustaleného, tak
za periodického rezimu.

Tato prace vznikla za dil¢i podpory grantu MPO-FT-TA/039
CR.
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8L-03
VLIV ROZPOUSTEDLA NA KINETIKU
HYDROGENACE SUBSTITUOVANYCH CHINONU

VOJTECH FAJT, LADISLAV KURC a LIBOR
CERVENY

Ustav organické technologie, Vysokd $kola chemicko-
technologicka v Praze, Technickad 5, 166 28 Praha 6
vojtech.fajt@vscht

Cilem ptedlozené prace bylo bliz§i studium vlivii roz-
poustédel uplatiiujicich se pti hydrogenaci derivati anthra-
-9,10-chinonu a piibuznych latek (schéma 1).

Hydrogenace byly provadény v laboratornim vsddkovém
reaktoru pii teploté 40 °C a atmosférickém tlaku v pfitomnosti
komer¢niho palladiového nosicového katalyzatoru MGSS.
Modelovym substratem pro hydrogenaci byl 6-ethyl-1,2,3,4-
-tetrahydroanthra-9,10-chinon, ktery byl vybran z ddvodu
vysoké selektivity pfi hydrogenaci a relativné dobré rozpust-
nosti v §iroké skale rozpoustédel.

o
o

Schéma 1

H
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Zjisténé trendy v reakénich rychlostech ve dvaceti vy-
branych rozpoustédlech byly popsany pomoci dvou pétipara-
metrickych modelti odvozenych s vyuzitim principt lineér-
nich vztahti solvataénich energii'. Vliv rozpoustddla na hydro-
genaci byl kvantifikovan technikou vicerozmérné linearni
regrese s vyuzitim modelii Abrahama-Kamleta-Tafta’ (AKT)
a Koppela-Palmeho® (KP). Pomoci vybranych diagnostickych
nastroju pro interaktivni analyzu regresniho tripletu byly vy-
hodnoceny nejvyznamngéjsi vlastnosti rozpoustédla ovliviujici
kinetiku studované hydrogenace. U modelu AKT se jednalo
o protonakceptorni schopnost rozpoustédla. V piipadé pouziti
modelu KP byly shledany nejvyznamnéjSimi vlastnostmi
charakteristiky elektrofilni a nukleofilni solvata¢ni schopnosti
rozpoustédla. Kromé téchto veli¢in se uplatiiovala Hildebran-
dova kohezivni energeticka hustota, definovana jako vyparna
enthalpie pfi teploté 25 °C vztaZena na jednotku objemu, ktera
byla obsazena v obou modelech. Obdobnych zavéri bylo
dosazeno i pii hydrogenaci dalSich substratd.

Tato price vznikla za podpory grantu Grantové agentury CR
203/03/H140.
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8L-04
SELEKTIVNI KRAKOVANI VYSSICH ALKENU NA
PROPYLEN

JIRI KOLENA®, PAVEL MORAVEK®, OLEG
BORTNOVSKY®, VRATISLAV TUKAC"
a JIRI HANIKA"®

* YUAnch a.s., Revolucni 84, 400 01 Usti n. Labem

b Ustav organické technologie, VSCHT, Technickd 5, 166 28
Praha 6, UCHP AV CR, 165 02 Praha 6 Ji-
ri.kolena@vuanch.cz

Vyvoj postupti katalytického krakovéni alkent o ¢tyfech
a vice uhlikovych atomech v fetézci je jednim z moznych
zptisobli pokryti poptavky po propylenu, jejiz vyznamny
nartst je v pristich letech ocekavan. Zvysenou poptavku po
propylenu nebude mozno v blizké budoucnosti zajistit intenzi-
fikaci klasickych zdroju, tedy pyrolyzy a katalytickych krako-
vacich procesl. Zda se tedy byt nevyhnutelna realizace no-
vych technologii vyroby propylenu. Vedle metathese, ktera
vSak spotfebovava jako jednu ze surovin ethylen, je vétsi
nadé¢je vkladana do vyvoje procest, které produkuji propylen
selektivnim katalytickym krakovanim méné cenénych pru-
myslovych frakci vyssich alkend.

Krakovani vys$sich alkenii probiha iontovym mechanis-
mem. Je znamo, ze dostateéné selektivné a s vysokym vytéz-
kem zadaného propylenu probiha na zeolitovych katalyzato-
rech s vysokym pomérem Si: Al, obvykle vy$§im nez 180.
Vyssi obsahy hliniku a s nimi spojena vyssi kyselost by byly
pfi¢inou vysokého uplatnéni vedlejSich reakci, vedoucich
jednak k nezadoucim produktiim, napf. aromatim, jednak
zpusobujicim deaktivaci katalyzatoru tvorbou polymert
a postupné az usad elementarniho uhliku.

V literatufe nejcastéji doporucovanym typem katalyzato-
ru pro krakovani alkend je silikalit s pomérem Si/Al minimal-
né 200. Tento zeolit ma koncentraci aktivnich center takovou,
ze zaruCuje dostacujici aktivitu pti krakovani pti vyhovujici
selektivité. Silikalit byl uspé$né vyzkouSen i v ramci této
prace. Vedle toho byl modifikovan i bézny ZSM5 s vysokym
pomérem Si : Al tak, aby byl pouzitelny v procesu krakovani
alkenti. Tento zeolit byl pouzit po ¢4ste¢ném pievedeni z Na"
do H" formy. Standardni ZSM5 v H' formé ma pfili§ vysokou
koncentraci aktivnich center, takze pii kontaktu s alkeny za
vysoké teploty katalyzuje celou fadu nezadoucich reakei,
véetné vzniku oligomerd a jinych prekurzor tvorby koksu.

Tabulka I
Piehled katalyzatorti pouzitych pro krakovani vyssich alkent
a charakteristika jejich kyselosti

Typ Si:Al Na:Al Broenste- Lewisova
katalyzatoru (akt. dova centra centra
slozka)  (extrudat) (extrudat)
[mmol/g] [mmol/g]
silikalit 280 - 0,01 0,01
ZSM 5 14-40 0,96-2,57 0,02-0,07  0-0,01
ZSM5+Ce 21 0,63-1,15 0,05-0,07 0,02
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Zakladni charakteristiky katalyzatorti pouzitych pii vyzkumu
procesu katalytického krakovani vysSich alkend jsou uvedeny
v tabulce L.

Vyvinuty katalyzator na bazi ZSM5, ¢astecné pievedeny
do H' formy, jehoZ ptiprava je levn&jsi nez piiprava silikalitu,
ma pfi srovnatelné aktivité¢ vyssi selektivitu na propylen nez
silikalit. Modifikace cerem selektivitu dale mirn€ zlepSuje.
Katalyzator na bazi ZSMS5 modifikovany cerem lze povazovat
za perspektivni.

Byl formulovan matematicky model krakovani alkent
v programu Aspen Plus. Tento model pfi znacném zjednodu-
Seni reakéniho schématu uspokojivé popisuje vysledky expe-
rimentl krakovani alkentl. Byly vy¢isleny primérné rychlost-
ni konstanty jednotlivych reakci modelu krakovani. Krakova-
ni je ovSem ovlivnéno deaktivaci katalyzatoru, kterou lze
zpomalit pfidavkem vody, ale nelze ji zcela eliminovat. Proto
je zadouci, aby matematicky model zahrnoval i vliv deaktiva-
ce. Byl analyzovan vliv deaktivace katalyzatoru na rychlost
krakovani vychozich alkend i rychlosti vzniku hlavnich pro-
duktt. Deaktivace byla popsana pomoci mocninové rovnice 1.
fadu. Byla stanovena pocate¢ni aktivita katalyzatori a rych-
lostni konstanty deaktivace.

Vyzkum byl financovan Ministerstvem Skolstvi, mladeze
a telovychovy Ceské republiky v ramci projektu ¢. LNOOB142.
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8L-05

NOVINKY VE VYVOJ'I POLYST¥RENOVYCH
PLASTU, POLYMERNICH SMESI

A NANOKOMPOZITNICH MATERIALU

RADEK PJATKAN a MAREK PRAJER

Kaucuk a.s., O. Wichterleho 810, 278 52 Kralupy nad Vitavou
radek.pjatkan@kaucuk.cz, marek.prajer@kaucuk.cz

Vyvoj na trhu polystyrenovych plastli soucasnosti nuti
Kaucuk a.s. jako jediného tuzemského vyrobce k neustalému
technickému vyvoji v rdmci svého sortimentu. Jedna se jak
o inovaci klasickych vyrobkd produktové fady Krasten
(lednickové typy HPS, nové vstfikovaci typy), tak i o nové
vyrobky zalozené na polystyrenovych plastech (polymerni
smési, nanokompozitni materialy). Cilem sdéleni je stru¢né
seznameni s novymi typy v produktové nabidce a také s pro-
bihajicimi vyvojovymi projekty a postupy pouZivanymi pii
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jejich feseni.

Vyvoj nové generace vstiikovacich typtt HPS je jednim
z projektl, které jsou v soucasnosti velmi aktudlni. Trend
v soucdasnosti sméfuje k typum, které umoziuji vysoké zpra-
covatelské rychlosti (pozadavek dobrého toku materialu pti
zpracovani) pii zachovani velmi dobrych mechanickych vlast-
nosti a vysokého lesku vysledného produktu. Rozborem cha-
rakteristickych vlastnosti soucasnych komeréné¢ dodavanych
typt byly stanoveny cilové hodnoty zékladnich charakteristik
pozadovaného typu (index toku taveniny, vrubova houzevna-
tost Charpy a lesk) a snahou vyvoje je dosahnout téchto
vlastnosti v co nejlepsi mozné kombinaci. Na zaklad¢ literar-
nich poznatkl a patentovych resersi se ukazuje, ze takovéto
kombinace vlastnosti l1ze dosdhnou né¢kolika cestami. Patfi
mezi né napi. zavedeni peroxidicky iniciované polymerace v
kombinaci s ,,nastavenim* pozadované molekulové hmotnos-
ti, nebo vyuziti vlastnosti vybranych typt elastomert v kom-
binaci s iniciovanou polymeraci. Z hlediska optimalizace
reologie taveniny je pak vhodné zminit i vyuziti aditivace
pomoci vhodnych aditiv (napi. kapalnych polybutend, inter-
nich lubrikantl) v kombinaci s iniciovanou polymeraci. Pro-
jekt je v soucasnosti ve stadiu provoznich zkousek inovova-
nych receptur a predpoklada se jeho dokonceni v roce 2006
zavedenim nového typu HPS do trvalé vyroby.

Dalsim cilem vyvoje byl projekt blokového houzevnaté-
ho polystyrenu pro tzv. chladni¢kové aplikace, vyzadujici
vysokou houzevnatost a odolnost proti pisobeni stavajicich
polyuretanovych nadouvadel, tedy odolnost proti korozi za
napéti v tenzoaktivnim prostiedi (ESCR) cyklopentanu. Pfi
vyvoji tohoto typu HPS byly vyuzity znalosti ziskané pfi fese-
ni projektu POL-24/2004 Vyzkumného centra pro komplexni
zpracovani ropy. Projekt je ve fazi provozniho ovéfovani
a v k dispozici je provozné vyrabény zkusebni produkt.

Vyvoj bezhalogenové retardovanych plastii byl v Kaucu-
ku a.s. zahdjen jiz v roce 2004 jako reakce na pozadavky za-
kazniki (dodavatelii pro elektrotechnicky pramysl). Tento
pozadavek vystupuje do poptedi pii vstiikovani velkoobjemo-
vych televiznich skeletli pro plazmovou nebo LCD technolo-
gii. Mezi hlavni komponenty pro bezhalogenovou retardaci
Krastent patii derivaty kyseliny fosforecné a komponenty,
které zvysuji tepelnou odolnost vysledného materialu. Kon-
centrace derivati kyseliny fosfore¢né je zvolena tak, aby bylo
minimalizovano odkapavani hofici taveniny. Soucasné deriva-
ty kyseliny fosforecné pfiznivé plisobi pfi zpracovani pied-
smési a zménou jejich koncentrace je mozno regulovat reolo-
gické vlastnosti.

Kromé inovaci v sortimentu ,klasickych® polystyreno-
vych hmot jsou vyvijeny i nové typy polymernich smési.
Jednim z piikladl je inovovany Krasten FB 28 (polymerni
smes HIPS/Polyolefin). Material vykazuje zlepSenou teplotu
méknuti podle Vicata B, vysokou Groven razové houzevnatosti
pii zachovani dobré zpracovatelnosti. a zachovani vynikajicich
bariérovych vlastnosti. Zajimavym vyrobkem je i polymerni
smes HIPS/termoplasticky elastomer, u niz bylo dosazeno
velmi vyrazného zlepSeni taznosti a rizové houzevnatosti.

Poslednim pfedstavenym trendem ve vyvoji polystyreno-
vych plastli jsou nanokompozitni materialy na bazi styreno-
vych plastt. Jedna se o feseni jednoho z problému pii bezha-
logenové retardaci plasti, a to sice vyrazné omezeni odkapa-
vani hoficiho materidlu. Jednim z prostiedkd pro dosazeni
této materidlové vlastnosti je pravé aplikace vhodnych nano-
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plniv. Pfi vyvoji byla vyuzita komer¢né dostupna nanoplniva
na bazi modifikovaného montmorillonitu. Vhodny vybér typu
nanoplniva a technologie pfipravy nanokompozitniho materi-
alu pak umoznily, aby mechanické vlastnosti vyslednych
polymernich nanokompoziti zlstaly na puvodni Grovni ne-
modifikovanych smési. Pozitivni vliv nanoplniv se pak naplno
projevil v oblasti pozarné technickych charakteristik, kdy bylo
vyrazné omezeno odkapavani hofici taveniny.

Z uvedeného strucného prehledu je zfejmé, ze Kaucuk
a.s., jako monopolni vyrobce polystyrenovych plastd v CR,
vénuje pozornost rozvoji a zlepSovani vlastnosti jak tzv. za-
kladnich typu (K 336 M, K 552 M, K 562 E), tak i trendim
v oblasti specialnich plasti na bazi houzevnatych polyvinyla-
romatickych materidli.

8L-06

NOVE MQiNOSTI VYUil"l"IA GUMOVEJ DRVINY
V PARCIALNEJ SUBSTITUCH KAUCUKOV

V GUMARENSKEJ ZMESI

VENDELIN MACHO?, BRANISLAYV CIBIK", MILAN
OLSOVSKY" a JAROSLAV MICHALEK®

“ Fakulta priemyselnych technologii TnUAD, 1. Krasku
491/30, 020 01 Pichov,® Vipotest, s. r. o, T. Vansovej
1054/45, 020 32 Puchov, © Vyskumny ustav gumdrensky —
Matador, a. s, T. Vansovej 1054/45, 020 32 Puchov
macho@fpt.tnuni.sk

S nérastom produkcie automobilov a tym aj automobilo-
vych plastov a d’alsSich gumarenskych vyrobkov strmo vzrasta
mnozstvo uz opotrebovanych vulkanizatov, ktoré v najmenej
priaznivych pripadoch znec€istuju Zivotné prostredie, alebo sa
vyuzivaju len ako menej hodnotné palivo, hlavne
v cementariach, ale aj ako fortifikujici komponent. Vzhla-
dom na vys$si obsah siry v opotrebovanych gumarenskych
vyrobkoch, sa daju spalovat’ bez exhalacii toxickych necistot,
najmi oxidov siry. V znacnej miere sa totiz da prave vyuzit’
aditivacia zliGeninami vapnika, ktoré mozu viazat" do popola
nielen oxid siri¢ity, ale aj oxid sirovy, ktory pri teplote nad
800 °C vznika aj nekatalytickou dooxidaciou oxidu siri¢itého:

SOZ + 0,5 02 — SO}

ktory reaguje so zlu¢eninami vapnika na pomerne termosta-
bilny siran vapenaty. Systematicka pozornost’ vys§Siemu zhod-
noteniu gumarenského odpadu sa zacala venovat’ az v druhej
polovici minulého storo¢ia™*. Venuje sa pozornost’ porovna-
niu doteraj$ich spdsobov s akcentom na vytvorenie medzifazy
na gumovej drvine pred zapracovanim do gumarskej zmesi
kaucuk-drvina. Potom na devulkanizaciu, pri ktorej dochadza
k $tiepeniu sirnych mostikov vo vulkanizate chemickymi,
fyzikalnymi alebo fyzikdlno-mechanickymi metédami. Pri
chemickej devulkanizacii napr., pri teplote 80 °C, kedy sa este
nestiepia vizby C-C makromolekil kaucukov, ale uz sa Stie-
pia sirne mostiky heteropolarnym mechanizmom, pri¢om
potrebnu energiu na vytvorenie elektronovych medzier znizu-
je aplikacia latok s voI'nymi elektronovymi parmi. Tak zasadi-
ty charakter umoznuje nukleofilné reakcie na sire pri di- az
polysulfidoch. K takym patria nukleofilné latky na baze dusi-
ka (aminy), kyslika (hydroxidy) alebo siry (tioly)*.

V nadviznosti na’ sa prezentujii vysledky hlavne devul-
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kanizacie svyuzitim beznych gumarenskych chemikalii
a dostupnych modifikatorov devulkanizacie, ako vyssich kar-
boxylovych kyselin, 2-butanolu i d’al§ich alkoholov za spolu-
posobenia vyssej teploty (150-300 °C), alebo mechanického
namahania. Devulkanizaéna zmes pozostava napr. zo zino¢na-
tych soli tiokarbamatov a 2-merkaptobenztiazolu, rozdisper-
govanych v diole, priCom aktivovand kyselinou stearovou,
oxidom zino¢natym, pripadne aj sirou, ktora napomaha pri
revulkanizacii. Tato zmes (6 hmot. Casti) sa primieSa v mixéri
alebo na dvojvalci so 100 hmot. ¢astami gumovej drviny.
P6sobenim mechanickych napéti, uz pocas niekol’kych minut
sa sirne mostiky trhaji, bez trhania retazcov kaucuku. Taka
zmes mozno pouzit' aj formou ,batchu®, t. j. zamieSania do
surového kaucuku v pomere 10 az 40—60 a az potom zmieSat’
s gumovou drvinou. Produkt si uchova 50-85 % pdvodnych
vlastnosti kaucuku.

Prezentuji sa konkrétne vysledky, s akcentom na vplyv
prométorov (okrem dietylénglykolu) na aktivitu takto modifi-
kovanej gumovej drviny ajej aplikdciu, na fyzikalno-
mechanické vlastnosti v modifikovanych, ako aj v realnych
bocnicovych zmesiach autoplastov.
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TEXTILE MATERIALS FROM THE POINT OF VIEW
OF AN EVALUATION OF THEIR PHYSIOLOGY

AND COMFORT

The abstract of the paper is dedicated to the 55th anniversary
of the founding of the chemical fibres specialization at Slovak
Technical University in Bratislava.

ANNA MURAROVA

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak Technical
University in Bratislava, Radlinského 9, 81237 Bratislava, SR
anna.murarova@stuba.sk

Textile materials have recently regained their importance
due to new chemical, technological and textile — construction
procedures. New textile materials have properties with high
added value. There are new criteria and evaluative procedures
for textile materials of a high accuracy focusing on the physi-
ology and comfort of humans while wearing them. Physiol-
ogy and Comfort is a young scientific domain dealing with
the complex evaluation of textile materials from the point of
view of their physiology and comfort. This scientific domain
examines “human being — textile material — climate” interac-
tions. The paper deals with the transport and barrier proper-
ties of heat, humidity and UV radiation depending on the
composition of textile materials and the increased activation
of their surfaces.
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This paper was created with the financial support of the
VEGA grant agency 1/2451/05 of the Slovak Republic.
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SPECIALNE TYPY YLAKNITYCH MATERIALOV
PRE BYTOVE TEXTILIE
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VIéknité materialy sprevadzali l'udstvo uz 6000 r.p.n.l.
S pociatku to boli vlaknité materidly prirodného zloZenia
(bavlna, vlna, perie). V sii€asnosti tento sortiment rozsiruju aj
materialy chemického zloZenia (PO, PES, PAN, PA, celulo-
zové). Tieto vlaknité materidly sa vyrabaju priemyselne
a v procese vyroby mozeme menit ich Struktiru a vlastnosti
(pozdiznu aj prie¢nu geometriu). Tym roz§irujeme sortiment
i spektrum ich uZitkovych vlastnosti’.

Jednou z oblasti vyuzitia vlaknitych materidlov s bytové
textilie. Tieto vplyvaju aj na zdravie ¢loveka z hl'adiska fyzio-
logickych vlastnosti tym, ze mozu vytvarat’ vhodné prostredie
pre pritomnost’ rozli¢nych mikroorganizmov (hlavne prirodné
materialy). Vylucky mikroorganizmov sa dostavaju do vzdu-
chu a st pri¢inou rozli¢nych alergickych reakcii (astma, chro-
nicka nadcha). Preto sa pomaly prechadza z niektorych pri-
rodnych vlaknitych materialov na chemické vlaknité materia-
ly aich kombinacie (PES, PAN, PP, celulozové typy). Ich
vlastnosti brzdia rozmnozovaniu mikroorganizmov a maju
tepelne-izolatné vlastnosti (ddlezité hlavne pre prikryvky)
podobné prirodnym vldknam. Pre tento ucel sa pouzivaju
vlakna pozdiZne tvarované, srdéznou prie¢nou geometriou,
duté, ktoré s spracované do vlaknového produktu — rina.
Vyrobky (prikryvky) z nich sa lepSie oSetruji a s lacnejsie
ako z prirodnych materialov.

Viacsina  klasickych ~ polymérov  je  vyrobena
z neobnovitelného zdroja — ropy. V tomto obdobi sa venuje
velka pozornost' priprave vlakien z obnovitelnych zdrojov
surovin pol'nohospodarskych plodin (kukurica, cukrova repa,
zemiaky) pre pripravu mikrobidlnych typov vlakien —
biodegradovatelnych'.

V nasej praci sa venujeme runam uréenych ako vypli
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do prikryvok, ktoré boli pripravené zo syntetickych
(polyesterovych) a mikrobialnych vlakien (polylaktidovych)
asledujeme molekulovli, nadmolekulovi, morfologickl
i makromorfologicki  Struktiru  ich  pripravy  a zme-
nu uzitkovych vlastnosti vlaknitych materidlov v zavislosti
od podmienok.

Tato prdaca bola vytvorena za podpory slovenskej grandovej
agentury Vega 2/6131/6.
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MODIFICATION OF THE SURFACES OF TEXTILE
MATERIALS AND ITS EFFECT

ON THE TRANSPORT PROPERTIES

The abstract is dedicated to the 55th anniversary of the found-
ing of the chemical fibres specialization at Slovak Technical
University at Bratislava.
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The paper evaluates the properties of the modified sur-
faces of textile materials and fibres based on polyester and
polypropylene. These are modified by special water disper-
sions containing nano-pigments based on carbon, metal pow-
ders, and metal oxides, which are fixed by heat and micro-
wave radiation. The aim of the modification is to achieve
a change in the transfer properties (heat, liquids and electric
charge transfer).

The created surface layer indicates totally different trans-
port and barrier properties compared to the original textile
materials.

The surface modification is registered by optic micros-
copy in a falling light and a subsequent scanning electron
microscopy. The stability of the covered layer is examined by
an evaluation of the wearing of the textile (according to the
norms) and the stability of washing.

In order to quantify the barrier properties we used
a measurement of the permeability of the UV radiation, the
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angle of the wetting and the kinetics of drops, the transport of
different wetting substances on the textile. At the same time
we evaluated the change in the thermal transport properties of
the modified materials. We are mainly interested in the
method of measuring the inner and surface resistivity, discov-
ered by measuring the flow power on the surface or through
the layer of the textile material evaluated at a constant voltage
(according to the norms).

Based on the results we can say that the type of nano-
pigment, its concentration, type of fixation reagent and
method of fixation significantly affect the properties of the
modified material. The stability of the applied layer is af-
fected more by the type of pigment than the fixation reagent.

This paper was created with support of the VEGA project
1//2451/05.
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APLIKACE CINiCiCH CHROMITYCHIBRE('IEK
V TECHNOLOGICKEM KOZELUZSKEM PROCESU
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PAVEL MOKREJ S, MILAN MLAD]:ZK, DAGMAR
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LANGMAIER

Ustav inzenyrstvi polymerii, Fakulta technologickd, Univerzi-
ta Tomase Bati ve Zliné, nam. TGM 275, 762 72 Zlin
mokrejs@ft.utb.cz

Bylo pfipraveno celkem 5 riznych chromitych biecek za
pouziti chromitého kolace z hydrolyzovanych postruzin. Té-
mito bfeckami byly vycinény vzorky holiny. K provoznim
zkouskam byly vybrany veprovicové kiize, které se zpracova-
vaji ve firmé¢ TAREX s.r.0. Otrokovice. Sled vyroby usni byl
rozdélen do nasledujicich useki:

1. Zpracovani surovych kuzi na holinu. Provadélo se
v nerezové nadobé se Snekovym michadlem s moznostmi
ptivodu a ohfevu vody, a moznosti prat surovinu na pri-
toku vody a ménit chod michadla.

Prevedeni holiny na useit — cinéni. Provadélo se
v kozeluzském sudu s piivodem, odtokem a ohfevem
vody a moznosti ménit otacky v sudu. Vycinéné a vypra-
né usné se po vyjmuti ze sudu ukladdaly na stojany
(kozeluzské kozy) a ponechaly se zalezet po dobu 48 h,
aby probehly docinovani procesy. Zalezené usné byly
zbaveny Casti vody zdimanim na vratném lisu a potom
byla upravena jejich tloustka na hodnotu 0,7-0,9 mm na
postruhovacim stroji. Vypostruhované usné se zvazily —
zjistila se tak postruhovana hmotnost, na kterou se poté
vypocitaly navazky chemikalii pro dalsi operace.
Preduprava usni. Provadéla se v kozeluzském sudu.
Uprava usni. Vybarvené a vymazané usné se nechaly
zalezet, poté se lisovanim zbavily ¢asti vody a potom se

hed
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susily ve vakuové susarné pfi teploté 70 °C. Po vyjmuti

ze susarny se ulozily na hromadu a ponechaly se zalezet

3 dny. Potom se ovlh¢ily vodou na vlhkost 35-45 %

relat. a ulozily se na hromadu na dobu 16-20 h. Zavlhce-

né usné se zme&kcovaly tluéenim v sud€ pies noc. Potom
se napnuly do plochy a dosusily na pozadovanou vlhkost

v susarné Quick. Nasledovalo zehleni usni na hydraulic-

kém stroji (Famosa) pfi teploté 50 °C za tlaku 0,5 MPa.

Hotové usné se roztiidily podle vyuzitelnosti, zméfila se

jejich plocha a odvadély se do skladu.

Kvalita vy¢inéni usni (zesitovani struktury kolagenu)
byla kontrolovana stanovenim teploty smrsténi (TS). U Cisté-
ho kolagenu je TS v rozmezi 58-68 °C (podle druhi kuze).
Naproti tomu u chromocinénych usni, v zavislosti na zptisobu
chromo€inéni a druhu pouziti chromité btecky, je TS
vrozmezi 77-100°C. Usné vyC€inéné nami piipravenymi
breckami vykazovaly hodnotu TS v rozmezi 89-97 °C, coz je
dostate¢nym dikazem jejich praktické pouzitelnosti.

Tato préce vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102.
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VZTAH VEREJNOSTI K CHEMICKEMU’PR[OJMYSLU,
JEHO VLIV NA PODMINKY PODNIKAN{ V EVROPE
A MOZNOSTI JEHO OVLIVNENI

JOSEF HORAK

Vysoka skola chemicko-technologicka, Technicka 5,
166 28 Praha 6
josef-horak@vscht.cz

Piesto, Ze vétSina obyvatel pouziva chemické vyrobky
bez zébran, jsou podniky chemického primyslu vnimany jako
jisty zdroj rizika pro jejich okoli. Toto riziko je mozné rozdé-
lit na dveé slozky: riziko trvalych unika latek do okoli a riziko
havarie. Tlak vefejnosti na chemicky primysl je mozné roz-
délit na dveé slozky: celostitni a celoevropska legislativni
opatieni a mistni zpfisnéni podminek pro chemickou vyrobu
v nekterych regionech a pozadavky aktivistickych skupin
obyvatel v misté vyrobny.

Charakteristika vyvoje legislativy: pozadavky na ochranu
zivotniho prostfedi a na zajisténi bezpecnosti chemickych
vyrob se stale zpfisnuji. Evropa je pro chemicky pramysl
velmi naro¢nym podnikatelskym prostfedim. Legislativa vSak
vychézi z technického odborného zdzemi oboru. Napiiklad,
zakladnim pozadavkem je zachycovani vsSech Skodlivych
pfimési z odpadnich plynti z chemickych vyrob, pozadavek
tfidéni odpadnich vod, jejich pediprava a v kone¢ném stupni
jejich vedeni do biologického stupné ¢istirny odpadnich vod,
Cistirny podniku nebo Cistirny méstské. Stale rostou i poza-
davky na zajisténi skladek tuhych odpad.

Charakteristiky pozZadavkii skupin obyvatel: pozadavky
maji nékdy intuitivni charakter, skupindm obyvatel né¢kdy
chybi pro diskuse odborné technické zazemi. Stiedem pozor-
nosti mohou byt napf. pachové, ale jinak neSkodné latky,
hluk, intenzita dopravy, nékdy je stfedem zajmu intuitivni
predstava nebezpe¢i havarie, piesto, ze zkuSenosti
z chemického pramyslu ukazuji, Ze i pfi zdvaznych havariich
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je disledkem predevsim velka materidlni Skoda pro vyrobce,
zatimco pocet obéti na zivotech je nizky a vliv havérie na
okoli vyrobny je maly. Klicovym problémem je analyza rizika
havarie, jejiz soucasti je i analyza disledkil mozné havarie na
okoli. Odhad disledkd je nutné velmi nejisty, a mize se mé-
nit, ¢asto podle zaméfeni instituce ¢i osoby, kterd analyzu
zpracovala od vypovédi, ze havarie ma velmi maly vliv az po
predpovéd’ katastrofickou.

Metody vyuZitelné pro zlepSeni vztahu mezi vyrobci
a obyvateli v okoli: feSenim je pfedev§im informacni otevie-
nost vyrobnich podnikii a spoluprace vedeni podniki
s vefejnou spravou v informovani obcant. Tyto aktivity je
mozné rozdélit do dvou oblasti:

Profesionalni informace, tj. informace o vlivu podniku na
okoli, informace obyvatel o rizikovych objektech v podniku,
informace o moznych diisledcich havarie v podniku na okoli,
véetné instruktazi obcani a vytvafeni informacniho systému
pro pifipad havarie.

Vytvareni pratelského vztahu mezi ob¢any a podnikem, do
této oblasti patii organizace dni otevienych dvefi, navstévy
odborniki zavodu ve S$kolach, podpora studentd, podpora
daného regionu a dalsi aktivity.

Jak dokazuji Casopisy podnikti chemického primyslu, jsou
u obou téchto oblastech vyrobci aktivni, a to zejména vyrobci,
jejichz vyrobni podniky byly postupné obklopeny méstskou
zastavbou.

8L-13
VYSKUMNE A PRIEMYSELNE VYUZITIE
KARBONYLACNEJ REDUKCIE A REDUKTIVNEJ
KARBONYLACIE ORGANICKYCH NITRO-

A NITROZOZLUCENIN

VENDELiN MACHO?, MIROSLAV KAVALA", MILAN
OLSOVSKY* a MILAN KRALIK®

“ Fakulta priemyselnych technolégii TnUAD, 1 Krasku
491/30, 020 01 Puchov, b VUP, a. s., Nabreznd 4, 971 04
Prievidza,  VUCHT, a. s., Nobelova 34, 836 03 Bratislava
macho@fpt.tnuni.sk

Prezentuji sa vysledky karbonylacnej redukcie
a reduktivnej karbonylacie organickych nitro- alebo nitrézoz-
lucenin oxidom uholnatym za pritomnosti vody v pripade
karbonyla¢nej redukcie alebo alkanolu, ¢i inej organickej
zli€eniny s volnym vodikom, v pripadoch reduktivnej karbo-
nylacie. Reakciu mozno katalyzovat zliceninami paladia
a Lewisovych baz alebo sirou, ¢i selénom v zasaditom pro-
stredi a pritomnosti pdtmocného vanadu. Prezentované su
vysledky dosiahnuté katalytickym systémom, hlavne na baze
siry, priCom sa skuma aj vplyv ostatnych komponentov kata-
lytického systému'™, na karbonylaénii redukciu nitrobenzénu

[kat.]
PhNO, + 3CO 4 H,0 ——= PhNH, 4+ 3CO,

na anilin:
Tiez na reduktivnu karbonylaciu za pritomnosti hlavne meta-

PhNO, + 3CO+ CH;0H ——» PhNHCOOCH; + 2CO,
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nolu na metyl-N-fenylkarbamat:

Porovnava sa tento katalyticky systém so vSeobecne
zndamym™* na béze paladia, versus prednosti a problémy
z potencialne technologického a environmentalneho hladiska.
Utinnost sirnej zlozky katalytického systému klesa takto:
COS > H,S >> CS, > S. Prezentuje sa aj reakény mechaniz-
mus. Viac pozornosti venuju autori vyuzitiu reduktivnej kar-
bonylacie na  pripravu  aromatickych  izokyanatov
a diizokyanatov bez potreby fosgénu, napr.’ z dinitrotoluénu
aCO za pritomnosti metanolu, s nasledovnym termickym
Stiepenim intermedidrneho dimetyl-N,N’-toluyléndikarbamatu
na** toluyléndiizokyanat. Reduktivnou karbonylaciou nitro-
bénzénu s CO v metanole vznikajici metyl-N-fenylkarbamat
kyslokatalyzovanou kondenzaciou s formaldehydom dava
dimetl-4,4’-difenylkarbamat, ktory termicko-katalyticky pri
teplote nad 200°C sa Stiepi na cenny 4,4’-difenyl-
metyléndiizokyanat (MDI), vhodny na vyrobu Sirokej palety
polyuretanov. Potom vysledky intramolekulovej reduktivnej
karbonylacie 2-nitroanilinu s CO na 2(3H)-benzimidazolénu?,
nitrobenzénu s CO a dietylaminom poskytuje N,N-dietyl-N’-
-fenylmoCovinu, apri pouziti vody namiesto dietylaminu
vznikd N,N’-difenylmocovina. Konjugovanou karbonyla¢nou
redukciou aromaticky nitro- alebo nitrézoamin s CO, za pri-
tomnosti vody a aldehydov vznikaji Schiffove bazy — prislus-
né [kat.]

RNO + 2CO + RCHO - RN=CHR'+ 2CO;
2
iminy®:
[kat]
RNO,+ 3CO + R'CHO L= RN=CHR'+ 3CO;

2
resp.

Navrhuji aj dalsie moznosti vyuzitia tychto reakcii
v potencialnych vyrobnych procesoch.
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8L-14
ZHODNOCENI TUZEMSKYCH KAOLINU
NA PRODUKTY S VYSOKOU PRIDANOU
HODNOTOU

PETR KOUTNIK', PAVEL ROUBICEK", JINDRA
DROTTNEROVA®, JIRI MALAC' a JOSEF
KRIVANEK®
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“ Vyzkumny ustav anorganické chemie, a. s., Revolucni
1521/84, 400 01 Usti nad Labem, © Ceské lupkové zavody, a.
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a. s., Hnevkovskeho 65, 617 00 Brno, 4 Fakulta technologicka,
Univerzita Tomase Bati ve Zliné, nam. T. G. Masaryka 275,
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petr.koutnik@vuanch.cz

Kaolin je plasticka rezidualni hornina. Obsahuje kaolinit
Al,Si,05(OH),, kiemen SiO, a piimési, z nichz vyznamné
jsou oxidy titanu a zeleza. Surové kaoliny jsou po t&zbé puri-
fikovany (rozplaveni, sedimentace, flotace, magneticka sepa-
race, atd.) a distribuovany ve form¢ prasku, aglomeratu
(nudlicek) ¢i vodné suspenze. V roce 2005 bylo celosvétove
vytézeno 44,5 mil tun kaolinu, z toho v CR cca 4 mil tun'. CR
tedy patii k vyznamnym producentim kaolinu.

Plaveny kaolin je pouzivan ptedevsim pro vyrobu papiru,
natérovych hmot a keramiky a po vypalu pfi teplotach vyssich
nez 1250 °C k produkci zaruvzdornych materialt. Ceny téch-
to kaolind se pohybuji v fadu jednotek K¢ za kilogram. Vhod-
né zvolenymi postupy kalcinace, nasledného mleti a ptipadné
dal§imi upravami je mozné z kaolinu pfipravit produkty uplat-
nitelné na trhu za ceny nékolikanasobné vyssi. Do této kate-
gorie spadaji kalcinované kaoliny pro vyrobu stavebnich hmot
(,,metakaoliny®), plniva pro kaucuky a plasty, kalcinované
kaoliny svysokym stupném bélosti uréené k castec-
né nahradé TiO, pfi vyrobé natérovych hmot, kaoliny pro
vyrobu katalyzatort a pro farmaceuticky prumysl.

V laboratornim méftitku byly studovany zmény fazového
slozeni, objemové hmotnosti, nasdkavosti, ztraty Zzihanim,
mérného povrchu, bélosti a struktury kaolinu na teploté kalci-
nace. Na zakladé téchto experimentti a vysledkd aplikacnich
pokust byly navrZeny postupy ptipravy dvou vyrobkovych
fad kalcinovanych kaolinli — pucolanti pro priimysl stavebnich
hmot a plniv pro vyrobu plnénych plast a kaucukii. Tyto
postupy byly asp&iné aplikovany v Ceskych lupkovych zavo-
dech v Novém Straseci. Provozné pfipravené pucolany vy-
znamné zvysily pevnost a trvanlivost betont, zlepsily vlast-
nosti sklovlaknobetonovych kompoziti a vapennych omitek
vhodnych pro rekonstrukce historickych budov. Plniva se
uplatnila pfedev§im v kaucucich a polyolefinech. V téchto
aplikacich vykazovala lepS§i ¢i srovnatelné vlastnosti
s analogickymi, aviak draz§imi plnivy, ktera jsou do CR do-
vazena.

Tato prace vznikla p7i FeSeni projektu ,, Vyvoj technologie
tepelného a mechanického zpracovani kaolinu a lupku za
ucelem vyuziti vzniklych materialii v gumarenském a plasti-
karském pramyslu a v priumyslu stavebnich hmot«, ev. C.
FD-K3/043“, ktery byl realizovdan za financni podpory ze
statnich prostredkii prostrednictvim Ministerstva priumysiu
a obchodu.
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8L-15
VYROBA SYNTETICKYCH PRYSKYRIC VE SPOL-
CHEMII - SOUCASNOST A PERSPEKTIVY

PREMYSL KARASEK, STANISLAV MACHOVSKY
a LUBOS KNECHTL

Spolchemie, Usti nad Labem
knechtl@spolchemie.cz

Pozar provozu umélych pryskyftic v listopadu 2002, ktery
ptipravil Spolchemii o vice jak tfetinu vyrobnich kapacit pro
vyrobu syntetickych pryskyfic, urychlil rozhodnuti postavit
nové vyrobny s novymi, ekonomictéj$imi, bezpecnéjSimi
a k zivotnimu prostiedi ohleduplnéj$imi technologiemi.

Prvnim krokem bylo ptesunuti vyrob do stavajicich vy-
robnich kapacit, kdy se s minimalnimi naklady a ve velice
kratkém Case tyto provozy adaptovaly k pievzeti alespon ¢asti
vyrobniho sortimentu.

Nasledovala pfiprava a vystavby jednotky na vyrobu
nizkomolekularnich epoxidovych pryskyftic (LER), pro kterou
nebyla k dispozici zddna ndhradni vyrobni kapacita a jednotka
na vyrobu vySemolekularnich epoxidovych pryskytic (SER),
jejiz stavajici jednotka méla kapacitu nedostate¢nou. Vyroba
v novém provoze LER byla zahajena 16.10. 2004 a vyroba
v provoze SER byla zahdjena 10.1. 2005. Jednotka na vyrobu
LER s kapacitou 30 kt/rok byla postavena podle licence ja-
ponskych spole¢nosti Dainippon Ink & chemicals a Mitsui.

Dalsi investici, ktera fesila nedostate¢nou vyrobni kapa-
citu syntetickych pryskyfic, je jednotka na vyrobu polyesterti
(nenasycené polyesterové pryskyftice a alkydové pryskyftice)
s celkovou kapacitou 25 az 30 kt rok '. Tato jednotka byla
uvedena do provozu 14. 2. 2006.

V soucasné dob¢ je v piipraveé vystavba dalsi jednotky na
vyrobu LER opét s kapacitou 30 kt rok™' a s piedpokladanym
terminem najezdu v zati 2007. Ve vyrobn¢ polyestert je piipra-
ven prostor pro instalaci dal§ich vyrobnich linek podle vyvoje
pozadavku trhu. Pro zajiSténi surovin ke zvysené vyrobé LER
je zaroven ve vystavbé vyrobni jednotka na zvySeni vyroby
epichlorhydrinu ze stavajicich 10 kt rok™ na 25 kt rok™. Toto
zvySeni bude zajisténo novou linkou vyroby ECH s vychozi
surovinou glycerinem, kterd vyuziva proces vyvinuty ve Spol-
chemii. N4jezd této jednotky se predpoklada v prosinci 2006.

8L-16
INVESTIGATION OF PROPERTIES OF PSA
CONTAINING METALLIZED PARTICLES

STEPAN FLORIAN, IGOR NOVAK, VLADIMIR
POLLAK, and MARIA SIVOVA

Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied, Ditbravskd cesta
9, 842 36 Bratislava, Slovenska republika
upoflor@savba.sk

The pressure-sensitive adhesives (PSA) with electrical
properties are widely used in light-current electro technical
engineering. The electrically conductive PSA are necessary
for production of modern electrical and electronic compo-
nents in the field of electromagnetic shielding, computer pro-

Sekce 8 — Prumyslova chemie - CHEMPROGRESS - prednasky

749

duction or cosmic technology. The preparation of valuable
electrically conductive PSA is rather complicated because of
contradictory requirements put forward. The concentration of
electrically conductive filler in PSA must be reasonably low
for obtaining appropriate electrical conductivity and PSA
must show suitable cohesive properties.

The electrical properties of polyacrylate-based PSA
containing PA 6 metallized filler are dependent on the size
and shape of used particles, as well as on its concentration in
polymeric matrix. The percolation threshold in the case of
silver/PA 6 particles was reached at 45 wt.%, in the case of
silver PA 6 fibres at 30 wt.% of the filler in PSA.

The adhesive joints having a higher electrical
conductivity and higher strengths to aluminum require using
of the silver/PA 6 fibres which are more appropriate for elec-
trically conductive PSA in comparison with PA 6 particles.
Like the preparation of electrically conductive PSA contain-
ing carbon particles, the preparation of PSA containing silver-
coated PA 6 filler requires compromise solution of the prob-
lem with reference to selection of adhesive and electrical
parameters of the investigated system.

This work was supported by grant VEGA 2/4042/04.

8L-17

INVESTIGATION OF ADHESIVE AND SURFACE
PROPERTIES OF ISOTACTIC POLYPROPYLENE
GRAFTED BY MALEIC ANHYDRIDE

IN QUASI-SOLID STATE

IGOR NOYAK, EBERHARD BORSIG, CUDMILA
HRCKOVA, AGNESA FIEDLEROVA, VLADIMIR
POLLAK, and ANGELA KLEINOVA

Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied, Dubravska cesta
9, 842 36 Bratislava, Slovenska republika
upolnovi@savba.sk

An efficient method to improve the adhesion of isotactic
polypropylene (iPP) to more polar polymers is linking of
polar carboxylic acid or anhydride to iPP backbone by e.g.
grafting of acrylic acid, acid, maleic acid and their anhydrides
in the presence of suitable organic peroxides. The main chain
and the branch polar chains in grafted iPP are usually thermo-
dynamically incompatible so they are usually on the surface
of the polymeric coil and so active in the interface. These
kinds of grafting of iPP improve its compatibility, adhesion,
and dyeing, mechanical and thermal properties of more com-
ponents iPP systems. To the most used chemical methods for
improving of adhesive properties of polyolefin is grafting of
iPP by maleic anhydride (MA) in melt or in quasi-solid state
as an efficient method for increasing of both the polarity of
polymer and value of its surface energy. Most methods of iPP
grafting by MA (iPP-g-MA) are based on grafting in poly-
meric melt using some sorts of organic peroxides but the
grafting methods in quasi-solid state found also technical
application.

The surface energy and its polar component of iPP-g-MA
copolymer increases significantly with the rise of the grafted
MA concentration in the copolymer. The interfacial tension in
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the system iPP-g-MA — polyvinyl acetate decreases with the
increasing concentration of MA in grafted iPP-g-MA copoly-
mer. After an initial sharp decrease of the interfacial tension,
approximately stabilized at the 0.8 wt.% content of MA has
been observed. The interfacial work of adhesion in the system
iPP-g-MA — polyvinyl acetate increases from 60 mJ m™ to
77 mI m™ for 1.4 wt% of MA grafted in copolymer. The
significant increase from 1.2 mJm™ to 19 mJ m™ for the
polar component of the interfacial work of adhesion has been
observed. A rapid decrease of the interfacial tension versus
mechanical work of adhesion was found. The grafting of MA
to iPP led to the decrease of the interfacial tension in the ad-
hesive joint iPP-g-MA copolymer — polyvinyl acetate and the
mechanical work of adhesion in spite of this increases.

This work was supported by grant VEGA 2/4042/04.

8L-18
UCINOK VEIMI MALYCH MNOZSTIEV
POLYETYLE,NOXIDU NA VYpRANYCH DRUHOCH
FORMOVACICH ZMESI Z VYROBY

HAROLD MASIAR?, NIKOLA KALOFOROV®
a JOZEF KASALA®

 Fakulta Specidalnej techniky, Trencianska univerzita Ale-
xandra Dubceka v Trencine, Studentskad 1, 911 50 Trencin,
bDéchodca, Heyrovského 13, 841 03 Bratislava, Slovenska
republika

V tomto prispevku je uvedeny nami odskuSany uéinok
vel'mi malych mnozstiev polyetylénoxidu (PEO) na technolo-
gickych vlastnostiach a jeho ovplyvnenie z druhu vybranej
formovacej zmesi ako aj z energii zhustenia (9.81 J a 19.62 J)
skusobnych vzoriek. Vykonalo sa to na grafickej zavislosti
ziskanych troch technologickych vlastnosti (priedusnosti,
vaznosti a vol'nej tekutosti) od vlhkosti. Véznost’ bola posu-
dzovand podla pevnosti v tlaku a formovatelnost' zmesi —
podla vol'nej tekutosti.

PEO sa pridaval do formovacej zmesi pomocou vodného
roztoku.

Vybrali sa dva druhy formovacich zmesi z vyroby:

1. Modelova formovacia zmes so zloZzenim

92 hm.d. Zlievarensky piesok Sajdikové Humence KI-27-D,
STN 72 1205

5 hm.d. Bentonit Standard 650

3 hm.d. KamenouholI'nd mic¢ka KUM A.

2. Formovacia zmes pre automaticki formovaciu linku
(AFL), ktora mala obdobné vychodzie zloZenie ako modelova
formovacia zmes ale obsahovala aj Cast pouzitej zmesi
z AFL.

Pri modifikovanej s PEO formovacej zmesi pre AFL pri
energii zhustenia 19,62 J ako aj pri 9,81 J sktSobnych vzoriek
véznost je zvySena a priedusnost’ je neaditivne vysoka. Tato
modifikovand s PEO zmes zdanlivo sa chovala ako suchs$ia
pri rovnakom obsahu vody v porovnani s nemodifikovanou
zmesou. Pritom zmes mala posunuté vrcholy kriviek védznosti
a priedusnosti smerom doprava k vyssim relativnym vlhkos-
tiam a energiach zhustenia 9,81 J a 19,62 J sktsobnych vzo-
rieck v porovnani s nemodifikovanou zmesou. Krivky tejto
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modifikovanej s PEO zmesi boli strmsie a ich zvySené tech-
nologické vlastnosti sa dosahovali v uzsich intervaloch rela-
tivnej vlhkosti v porovnani s nemodifikovanou zmesou.

Pri modelovej formovacej zmesi sa ziskali menej posu-
nuté vrcholy kriviek véznosti a priedu$nosti smerom doprava
k vy$$im relativnym vlhkostiam nemodifikovanej zmesi
v porovnani s modifikovanou zmesou. Krivka véznosti modi-
fikovanej s PEO zmesi bola strmsSia a jej zvySena viznost’ sa
dosahovala v uzSich intervaloch relativnej vlhkosti
v porovnani s nemodifikovanou zmesou. Krivka priedusnosti
modifikovanej s PEO zmesi mala mensiu strmost’ a jej zvySe-
na priedusnost’ sa dosahovala v SirSom intervale relativnej
vlhkosti v porovnani s nemodifikovanou zmesou.

Z dvoch vybranych druhov formovacich zmesi z vyroby
lepsie vysledky na zlepSenie technologickych vlastnosti sa
dosahovali pri uc¢inku PEO pri formovacej zmesi pre AFL.
Okrem toho dobré vysledky sa dosahovali pri modelovej for-
movacej zmesi.

Vyssie uvedené zvySenie priedusnosti umoziuje pouzitie
mernych tlakov pri strojovom formovani.

8L-19

VELMI MALE MNOZSTVA POLYETYLENOXIDU
MODIFIKATOROM TECHNOLOGICKYCH
VLASTNOSTI ZLIEVARENSKYCH FORMOVACICH
ZMESi AKTIVOVANEHO BENTONITU

HAROLD MASIAR® a NIKOLA KALOFOROV"

“ Fakulta Specidlnej techniky, Trencianska univerzita Alexan-
dra Dubceka v Trencine, Studentskd 1, 911 50 Trendin, bpé-
chodca, Heyrovského 13, 841 03 Bratislava, Slovenska re-
publika

V predkladanom prispevku uvedieme nami Studované
zlepSenie v nazve uvedenych vlastnosti pri pridani velmi
malych mnozstiev polyetylénoxidu (PEO) do aktivovaného
bentonitu.

Vyrobca aktivovaného bentonitu Keribent R je Kera-
most — Obrnice, Most, CR.

V literatare nie st dostupné poznatky o tejto problemati-
ke.

Sktsobné zmesi s aktivovanym bentonitom a kremicitym
pieskom boli modifikované PEO o koncentraciach 0,05, 0,1
a 1,0 hm.%. Boli vykonané stanovenia technologickych vlast-
nosti nevyzihanej a vyzihanej zmesi. Stanovenia vlastnosti
vyzihanej zmesi boli potrebné, aby sa preukdzali zmeny vlast-
nosti zmesi v % pri zvysenych teplotach (500 °C v priebehu
2 hodin) vo¢i nevyzihanej zmesi.

Stanovenia nevyZihanej zlievarenskej zmesi

Priedusnost’ rastie progresivne so zvySovanim koncentra-
cie od 0,05 do 1,0 hm.% PEO.

Viznost' v kondenzaénej zoéne vody nevyzihanej zmesi
mierne rastie so zvySovanim koncentracie od 0,05 do 0,1
hm.% PEO.

Stanovenia vyZihanej zlievarenskej zmesi

Viznost' v kondenzacnej zéne vody vyzihanej zmesi sa
znizuje v porovnani s véznostou v kondenzacnej zéne vody
nevyzihanej zmesi. Preto sa znizuje aj termostabilita
v kondenzac¢nej zéne vody vo vztfahu k véznosti
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v kondenzac¢nej zoéne vody vyzihanej zmesi.

Pevnost’ v tahu v kondenzadnej zéne vody vyzihanej
zmesi sa zvySuje v porovnani s pevnostou Vv tahu
v kondenzaénej zone vody nevyzihanej zmesi. Preto sa zvysu-
je aj termostabilita v kondenzaénej zone vody vo vztahu
k pevnosti v fahu v kondenzaénej zoéne vody vyzihanej zmesi.

Skuskami termostability sa modeluju podmienky pri
realnom odlievani, a preto im treba venovat' zvyseni pozor-
nost najmd vo vztahu k véznosti a k pevnosti v tahu

751
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v kondenzacnej zone vody. Podl’a predpisu vyrobcu pre Keri-
bent R so skuSobnym kremiCitym pieskom nemé klesnut
termostabilita pod 65 %. Pri naSich sktskach sa osvedcilo, ze
uvedena védznost a najmi pevnost v tahu v kondenzacnej
zéne vody maji hodnoty znacne vysSie ako 65 % v pripade
modifikdcie s veI'mi malymi mnozstvami PEO aktivovaného
bentonitu. Teda tento druh modifikacie mozno aplikovat’ pri
realnom odlievani.
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8P-01
THE TRANSESTERIFICATION OF HYDROXY-
ETHYLCELLULOSE UNDER MICROWAVE ENERGY

SLAVKA MINIKOVA® IVA SROKOVA?,
ANNA EBRINGEROVAP, and VLASTA SASINKOVA"

“ Department of textile and clothing, Faculty of Industrial
Technologies, TnU of A. Dubcek, I. Krasku 491/30, 020 01
Piichov, ° Institute of Chemistry, Slovak Academy of Sci-
ences, Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovak Republic
minikova@jfpt.tnuni.sk , srokova@fpt.tnuni.sk ,
chemebri@savba.sk, chemsasi@savba.sk

The contribution deals with preparation of biosurfactants
by transesterification of HEC under microwave irradiation.

The reactions were carried out in system H,O/DMF with
MELA (MERO), ,,solvent — free“ conditions by high tem-
perature (177 °C) as described Girardeau et al., 1999 (ref.")
and under the microwave irradiation to Antova et al., 2004
(ref?).

All experiments were realized in a domestic microwave
oven under 600 W power output.

The water — soluble esters of hydroxyethylcellulose were
characterized by FT-IR spectroscopy in KBr pellets.

The surface — active properties were determined (surface
tension of water, emulsifying efficiency, foamability, washing
performance, antiredeposition efficiency).

The prepared esters of HEC are: lowered surface tension of
water, have excellent emulsifying activity, can be compared
with Tween 20, very good foamability, excellent washing
power, compared to sodium dodecylsulfate (LaSO;Na), very
good antiredeposition action exceeding HEC and CMC,
which is used as protective colloid.

This work was supported by the Slovak Grant Agency
VEGA, project No. 2/6131/6 and the Agency for Support and
Technique, project APVT — 20 — 017304.
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8P-02

ZKOUSKY VEPROVICOC}IYCH USNI VYCI'NENYCH
BRE(’;KAMI PRIPRAVE}\IYMI Z CHROMITEHO
KOLACE PO HYDROLYZE POSTRUZIN

PAVEL MOKREJ S, MILAN MLAD]:ZK, DAGMAR
JANACOVA, KAREL KOLOMAZNIK a FERDINAND
LANGMAIER

Ustav inzenyrstvi polymerii, Fakulta technologickd, Univerzi-
ta Tomase Bati ve Zliné, nam. TGM 275, 762 72 Zlin
mokrejs@ft.uth.cz

Veptovicové usné vyc€inéné v poloprovoznich podmin-
kach bieckami ptfipravenymi z chromitého kolace po enzymo-
vé hydrolyze chromoc¢inénych postruzin byly podrobeny sérii
chemickych a fyzikalné-mechanickych zkousek. Hodnoceno
bylo pét usni a jedna vyrobend useii podle technologie TA-
REX s.r.0. Otrokovice byla hodnocena jako srovnavaci. Pozi-
té metody hodnoceni a podstata zkousek:

1. Tloustka. Méfila se tloustkomérem.
2. Pevnost v tahu. Zkouskou se zjist'ovala odolnost usné vici
jednoosé¢ tahové deformaci.

3. Taznost. Stanovila se na trhacim stroji typu Shopper. Zku-
Sebni télesa se vysekla ve sméru A (podélna osa zkuSebni-
ho télesa rovnobézna s hibetni ¢asti usne).

4. Pevnost v roztrzeni $térbiny. Stanovila se na trhacim stroji

za pouziti pfidavného zafizeni pro upevnéni vyseknutého
zkusebniho télesa. Vysledek se vyjadiil v N.
Stalobarevnost pfi stirani — zapousténi. Provadélo se za
mokra a za sucha plsti. Zabarveni plsténého t¢lesa se vyja-
dtilo stupném podle Sedé stupnice pro hodnoceni zapous-
téni.

Propustnost pro vodni paru. Je to schopnost usné propous-
tét vodni paru z prostfedi o vyssi relativni vlhkosti do
prostiedi s niz$i relativni vlhkosti.

Adsorpce vodni pary. Stanovovala se kelimkovou meto-
dou. Zjistil se pfiristek hmotnosti zkuSebniho télesa. Vy-
sledek zkousky se vyjadfil v mg cm™.

Odolnost proti odéru. Ke zkousce se pouzival piistroj typu
Veslic s pfidavnym zafizenim a tfeci hlavou s upevnénym
ttecim elementem. Zkouska se provadéla u suché a vlhké
usné za definovanych podminek. Za danych podminek
nesmi byt lic usné porusen.

pH vodného vyluhu. Podstatou zkousky bylo vylouzeni
navazky vzorku usné vodou za piedepsanych podminek.
Odolnost proti opakovanému ohybu. Odolnost usné vici
opakovanému ohybu se vyjadrtila poctem cykld a slovnim
z&vérem poruseno nebo neporuseno.

Obsah latek vylouzitelnych vodou. Navazka usné nafeza-
na na drobné kousky se vyluhovala vlaznou vodou za
ptredepsanych podminek za pouziti tfepacky.

Stanoveni Sestimocného chromu. Podstata stanoveni spo-
¢ivala v tom, Ze se pfipadné volny chrom za pfedepsanych
podminek vyluhoval z usné. Limitni hodnota neni stano-
vena, nicméng pritomnost Cr®* v usni neni zadouci.
Vysledky byly tabelarn¢ zpracovany.

10.

11.

12.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102.
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8P-03

THE ADAPTATION OF A METHOD FOR THE
MEASUREMENT OF THE THERMAL
CONDUCTIVITY OF FIBRES IN A PERPENDICULAR
DIRECTION

The abstract of the paper is dedicated to the 55th anniversary
of the founding of the chemical fibres specialization at Slovak
Technical University in Bratislava.

ANNA MURAROVA: SILVIA PODOBEKOVA,
and ANDREJ RUSNAK

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak Technical
University in Bratislava, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
SR,

anna.murarova@stuba.sk

The thermal conductivity of textile materials mainly
depends on the macromorphological structure of textile mate-
rial which is composed of fibres and air is kept between the
fibres. The setting ratio of fibres to the thermal conductivity
of textile material is useful from the point of view of prepar-
ing new types of fibres additives with different thermal sen-
sors. The measuring method on an Alambeta machine was
adapted in order to evaluate the thermal conductivity of fibres
in a perpendicular direction to the longitudinal direction of the
fibre. Instead of area fibre materials such as hosiery and non-
woven fabric textiles we used an area formation made of
closely packed fibres with the same angle of laying on a spe-
cial frame. After reaching the specific limit thickness of the
package, the thermal conductivity stopped changing due to
the fact that the air fibre ratio in this macromorphological
structure of the fibre layer while measuring the thermal con-
ductivity was negligible and did not significantly affect the
thermal conductivity of the polymer material. The thermal
conductivity set by such a procedure defines the thermal con-
ductivity of fibres during heat transfer by convection in
a perpendicular direction to the longitudinal axis of the fibre.
When it comes to the fibres additives by thermal sensors, such
a procedure can evaluate the dependency from the concentra-
tion of additives in a polymer matrix to the thermal conductiv-
ity and area resistance of the heat transfer. The method is
suitable for measuring fine fibres. The reproducibility of the
method expressed by the variation coefficient was 7.5 %.

The paper was created with the financial support of the VEGA
scientific grant agency Project No.1/2451/05, and the Agency
for the Support of Science and Research Project No.
20011404 in Slovakia.
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8P-04
ZMACATEENOST POVRCHOVO UPRAVENYCH
TEXTILNYCH MATERIALOV

ANNA MURAROVA, SILVIA PODOBEKOVA
a ZUZANA JAKUBIKOVA

Fakulta chemickej a potravinarskej technologie, Slovenska
technicka univerzita v Bratislave, Radlinského 9,

812 37 Bratislava, SR

anna.murarova(@stuba.sk

Zmacatelnost’ povrchov textilnych materidlov zavisi od
mnohych faktorov. St to najmi chemické zlozenie textilného
materialu, jeho makromorfologicka Struktira a druh kvapali-
ny, ktorou je povrch zmacany. Cielenou upravou povrchov
textilnych materidlov sa moze ich zmacatelnost’ kvalitativne
zmenit'.

V nasej praci sme sa zaoberali Gpravou povrchov polyes-
terovych a polypropylénovych tkanin s anorganickymi pig-
mentami a ich G&innostou proti zmadaniu. Specidlna vodna
disperzia s anorganickymi pigmentami sa naniesla na povrch
tkaniny a tepelne sa fixovala. Pri povrchovej Gprave sa vyuzi-
la u€inna mikrovlnna energia a ultrazvuk.

Tkaniny st tuhé, heterogénne textilné materidly
s anizotropnymi a vysoko Clenitymi povrchmi. Povrchovou
Upravou anorganickymi pigmentami, ktoré maji velkost
Castic na urovni mikrorozmerov az nanorozmerov, sa zvysuje
porozita a drsnost’ povrchu na Grovni mikromorfologickej
Struktary, zodpovedajucej velkosti anorganickych Ccastic.
Povrchové tprava tkanin tymto postupom vykazuje vplyv na
zmacanie vodou a glycerinom. Zmacanie a kinetika zmacania
sa monitorovali videokamerou a stanovil sa experimentalne
uhol zméacania a povrchova energia metédou podla Owens-
Wendtovu-Kaelble.

Tento prispevok vznikol s podporou grantovej agentury
VEGA 1/2451/05 a APVV 20011 404.
8P-05 . o
CHARAKTERISTIKA BUILDROVYCH SYSTEMU

LENKA POLAKOVA, JANA SVOBODOVA, JAN
SMIDRKAL a VLADIMIR FILIP

Ustav technologie mléka a tukil, Vysokd $kola chemicko-
technologicka, 166 28 Praha 6
lenka.polakova@yvscht.cz, jana.svobodova@vscht.cz,
Jjan.smidrkal@vscht.cz, viadimir.filip@vscht.cz

V sucasnosti je vécSina tenzidov praskovych pracich
prostriedkov (dodecylbenzensulfonat sodny, oxyethylenovany
mastny alkohol) vyrobena z ropy. Zdroje ropy nie st obnovi-
telné a za predpokladu stcastného objemu tazby vystacia
zname zasoby asi na dal’Sich 40 rokov. Proto je nutné hl'adat’
a pouzivat’ tenzidy, ktoré je mozné vyrobit' z obnovitenych
zdrojov. Medzi tieto tenzidy patri sodné mydlo a alkylpolyg-
lykozid. Ich dal'Sou vyhodou je i to, ze si dokonale biologicky
odburatelné.
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Dalsi problém v praskovych pracich prostriedkoch pred-
stavuju fosfaty, ktoré zpdsobuji eutrofizaciu povrchovych
vod. Fosfaty z pracich prostriedkov sa na celkovom znecisteni
vod fosforom podielaji asi z 12,5 %. Ministerstvo zivotného
prostredia CR preto vydalo vyhlagku & 109/2005 Sb., ktord
udéva, ze pracie prostriedky pre pranie textilu v domacnos-
tiach s koncentraciou fosforu vysSou nez 0,5 hm.% sa od
1.7.2006 nesmu uvadzat’ na trh a od 1.10.2006 sa nesmu
uvadzat’ do obehu. Ide o novelu vyhlasky ¢. 221/2004 Sb.,
ktorou sa stanovia zoznamy nebezpecnych chemickych latok
a nebezpetnych chemickych pripravkov, ktorych uvadzanie
na trh je zakdzané alebo ktorych uvadzanie na trh, do obehu
alebo pouzivanie je obmedzené. Z tohoto dovodu je nutné
najst’ najvhodnejsiu alternativu fosfatov.

Cielom tejto prace bolo navrhnit’ optiméalny tenzidovy
a builderovy systém, ktory je na bazi obnovitenych surovin.
Bola porovnana pracia u¢innost’ troch tenzidovych systémov
(oxyethylenovany mastny alkohol (AE) — sodné mydlo — do-
decylbenzensulfonat sodny (LAS), oxyethylenovany mastny
alkohol — sodné mydlo, alkylpolyglykosid(APG) — sodné
mydlo), a to v kombinacii s builderovym systémom, ktoré¢ho
zaklad tvoril vrstveny dikremicitan sodny. Ako kobuilder bol
pouzity citréonan sodny, iminodijantaran sodny alebo glukonat
sodny. Pre optimalny tenzidovy a builderovy systém bola
zostavena celkova receptura detergentu (vratane bieliaceho
systému a enzymov). Tato receptira bola porovnana s ko-
merénymi pracimi prostriedkami.

Pracia G¢innost’ je u vSetkych testovanych tenzidovych
systémoch (AE — mydlo — LAS, AE —mydlo, APG — mydlo)
pre rovnaky builderovy systém zrovnatelnd. Receptury s ten-
zidovym systémom APG — mydlo vykazuju vyrazne nizsi
obsah inkrustov v porovnani s receptirami na baze tenzido-
vych systémov AE — mydlo — LAS a AE — mydlo. Najvhod-
nej$im tenzidovym systémom je teda APG — mydlo, ktory je
na bazi obnovitel'nych surovin.

Dalej bol testovany vplyv rozneho mnoZstva tenzidov,
buildrov a kobuildrov na praciu uéinnost’ a tvorbu inkrustov.
Znizenie mnozstva tenzidov v recepture detergentu nema za
danych podmienok prania vplyv na praciu u€¢innost’. So znizu-
jicim sa obsahom tenzidov v recepture dochadza k znizovaniu
mnozstva inkrustov.

Pracia uc¢innost’ receptur zavisi na pouzitom buildere
a klesa v poradi fosfat, zeolit, dikremicitan. Mnozstvo inkrus-
tov potom klesa v poradi zeolit, dikremiéitan, fosfat.

S rasticim obsahom builderov v receptre detergentu
rastie pracia G¢innost’ a sii¢asne klesa mnozstvo inkrustov.

Znizenie obsahu uhli¢itanu sodného v recepture deter-
gentu vedie k vyraznému zniZeniu pracej G¢innosti a sucastne
k znizeniu obsahu inkrustov. Najvyssiu praciu uc¢innost’ vyka-
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Obr.1. Porovnanie pracej ucinnosti navrhnutej receptiry deter-
gentu a komerénych pracich prostriedkov (3 g 17, 10 °N, BAPES)
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Obr. 2. Porovnanie obsahu inkrustov navrhnutej receptiry deter-
gentua komerénych pracich prostriedkov (3 g 17!, 20 °N, bavlna,
SKS-6 granulat)

zuje receptira s 20 % uhlicitanu sodného. ZniZenie obsahu
inkrustov vplyvom znizenia obsahu uhli¢itanu sodného
v receptire detergentu z 20 % na 10 % nie je vyznamné.

Vyuzitie citratu, glukonatu ani iminodijantaranu ako
kobuilderu k dikremicitanu sodnému sa neosvedc¢ilo. Pridavok
citratu zvySuje obsah inkrustov.

Navrhuty optimalni tenzidovy a builderovy systém deter-
gentu je 8 % mydlo — 2 % APG — 30 % dikremicitan sodny
granulat — 20 % uhli¢itan sodny.

Na zéklade optimalneho tenzidového a builderového
systému bola zostavena celkova receptira detergentu (vratane
enzymov, bieliaceho systému a pomocnych latok). Pracia
uéinnost’ tejto receptiry sa vyrovna pracej uéinnosti komerc-
nych pracich prostriedkov (ARIEL, TIDE).

V porovnani s komerénymi pracimi prostriedkami vyka-
zuje navrhnutd receptura tieZ nizsi obsah inkrustov.

LITERATURA

1. Vyhlaska MZP & 109/2005 Sb. o stanoveni seznamil
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ELECTRICAL CONDUCTIVITY OF THE PET AND PP
TEXTILE MATERIALS WITH MODIFIED SURFACES
Abstract of the paper is dedicated to the 55th anniversary of
the founding of the chemical fibres specialization at Slovak
Technical University in Bratislava.

ANDREJ RUSNAK, ANNA MURAROVA, KATARINA
OLEJNIKOVA, and PAVOL FEDORKO

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak Technical
University in Bratislava, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
SR

andrej.rusnak@stuba.sk

Polyethylenterephthalat and polypropylene are fibre-
forming polymers. They are insulators because of their elec-
tric properties. Modification of the basic polymer versus its
surface can significantly affect this property. One of the ways
to enable the transfer of an electric charge to the surface of
polyester and polypropylene textile materials is the modifica-
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tion of the surfaces of these materials with electro-conducting
particles. The electro-conducting layer creates an environment
on the substrate suitable for the electric charge transfer.

The paper deals with the modification of PET and PP
textile material surfaces covered by different kinds of pig-
ments and aims to increase their electric conductivity and
retard the creation of an electrostatic charge. During the ex-
periment, we used the Printex L-6 black pigment and graph-
ite, white pigment based on TiO, Hombitec S-100 and Al-
powder.

The area electric conductivity o [S] of the modified PET
and PP textile materials was evaluated using a simple stan-
dard four-contact method under laboratory conditions
(temperature of 23 °C and relative air humidity 55 %). We
discovered an important effect of pigments and their concen-
tration as well as the effect of the fixation conditions of pig-
ments to area conductivity.

The paper was sponsored by the SR VEGA 1/2451/05
and APVV 1/2021/05 scientific grant agencies.
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8P-07
SAMONOSNY PYROLYTICKY ROZKLAD HNOJIV
NPK

LENKA SEMENYSINOVA® a LADISLAV SVOBODA"

“ Chemopetrol a.s, Litvinov — Zaluzi 1, 436 70 Litvinov,

b Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologicka, nam.
Cs. legii 565, 532 10 Pardubice
lenka.semenysinova@chemopetrol.cz

Vyrobei pramyslovych hnojiv na bazi dusiénanu amon-
ného nabizejici své produkty na trzich Evropské unie jsou
povinni hodnotit nejen jejich kvalitu, ale i pyrolytické vlast-
nosti. Tato povinnost se proto dotkla i jediného Ceského vel-
kovyrobee hnojiv firmy Lovochemie a.s., kterd vyrabi vice-
slozkova hnojiva NPK dvéma zpiisoby, vymrazovaci techno-
logii (hnojiva kombinovand) a granulaci smési jedno-, event.
dvouslozkovych hnojiv (hnojiva smésna). Na laboratornim
zafizeni zkonstruovaném podle pozadavki smérnice EU' byla
testovana vybrana hnojiva, u nichz byla stanovena rychlost
hoteni, charakteristicka teplota reakéniho Cela a charakter
procesu pyrolyzy.

Byly analyzovany 2 typy kombinovaného hnojiva NPK,
a to NPK 15-15-15 a NPK 13,5-18-18, oba s povrchovou
upravou i bez ni, kde je dusik pfitomen v nitratové formé.
Dale byly zkouseny 4 typy smésnych hnojiv, NPK 9-14-
14+10S, NPK 9-20-20+9S, NPK 10-10-10+13S a NPK 8-13-
11, v nichZ je dusik obsazen v podob¢€ amoniakalni. Prvni tfi
z téchto hnojiv obsahuji také siru.

Bylo prokazano, ze samonosnému pyrolytickému rozkla-
du omezenému na vzdalenost necelych 5 cm od mista tepelné
iniciace podléhaji pouze hnojiva na bazi dusi¢nanu amonné-
ho. K pyrolyze dochazi tzv. doutnikovym hotenim, rychlost
postupu reakéniho &ela &inila 4-10°m s™', jeho charakteristic-
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Graf tepelné stakilty hnojiva MPK 15-15-15 neupr.
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Obr. 1. Casové zavislosti teploty hnojiva NPK 15-15-15 (bez povr-
chové upravy) v riznych vzdalenostech od mista tepelné depozice

ka teplota pro NPK 15-15-15 byla 351 °C, pro NPK 13,5-18-
18 266 °C. U hnojiv smésnych dochéazelo k jejich rozkladu
pouze v misté tepelné depozice. Priklad zdznamu z testu hno-
jiva NPK 15-15-15 uvadi obr. 1.

Tato prdace vznikla za podpory MSMT CR projektu
MSM0021627501.
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1. Draft Commission Regulation adapting for the first time
Annex 1 of Regulation (EC) No 2003/2003 relating to
fertilisers (EDDHSA and triple superphosphate), EEC/64
8. 6.2004.

2. Kiiski H: Self Sustaining Decomposition of Ammonium
Nitrate Containg Fertilisers, Lemura Agro Oy
8P-08

VLIVY UPLATNUJICI SE PRI REAKCI FOSFATU
S KYSELINOU TRIHYDROGENFOSFORECNOU

JAN VIDENSKY, DAVID GABRIS a IVONA
SEDLAROVA

Ustav anorganické technologie, VSCHT Praha, Technickd 5,
166 28 Praha 6
Jan.Vidensky@vscht.cz

Procesy spojené s rozkladem fosfatovych surovin kyseli-
nou trihydrogenfosforecnou maji zna¢ny prumyslovy vyznam
pii vyrobé umélych hnojiv. Prace se zabyva studiem vlivu
velikosti zrn apatitu Kola super na prubéh reakce s kyselinou
trihydrogenfosforecnou. Jednd se o reakci mezi kapalnou
apevnou fazi, vedenou tak, ze pti ni dochazi k rozpusténi
vznikajicich produktd. VSechny experimenty byly provadény
ve vsadkovém izotermnim michaném reaktoru s frakcemi
Castic apatitu o velikosti 0,160-0,200 mm, 0,200—0,250 mm,
0,250-0,315 mm, 0,315-0,400 mm a 0,400-0,500 mm
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v rozmezi teplot 293 az 323 K. K rozkladu byla pouzita kyse-
lina trihydrogenfosforecna o koncentraci 102,4 az
10 900 mol m™ v takovém prebytku, Ze se jeji koncentrace
béhem reakce prakticky neménila. Pribéh rozkladu byl sledo-
van vazenim nezreagované¢ho zbytku apatitu po pieruseni
reakce v ruznych Casovych intervalech. Vysledkem provede-
nych méfeni jsou zavislosti stupné konverze na Case. Experi-
mentalni udaje o vlivu velikosti zrn apatitu a reakéni teploty
byly zpracovany pomoci vztahti odvozenych z modelu nezre-
agovan¢ho jadra s pouzitim kinetické rovnice mocninného
typu.

Z provedenych méfeni vyplyva, Ze rychlost reakce
v zavislosti na koncentraci kyseliny trihydrogenfosforecné vy-
kazuje maximum. Bylo zji§téno, Ze hodnota fadu reakce roste se
zvySujici se teplotou. Rad reakce vzhledem ke kyseling trihyd-
rogenfosfore¢né se pohyboval v rozmezi 0,27 az 0,50 pro frakci
0,160-0,200 mm a 0,28 az 0,51 pro frakci 0,315-0,400 mm.
Rad reakce vzhledem ke koncentraci H;O" iontéi se pohybo-
val vrozmezi 0,51 az 0,92 pro frakci 0,160-0,200 mm
a 0,53-0,96 pro frakci 0,315-0,400 mm. Z teplotni zavislosti
reakce byly vyhodnoceny zdanlivé aktiva¢ni energie, jejichz
hodnoty se pohybuji v rozmezi 29,2 az 45,5 kJ mol™" pro frakci
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0,160-0,200 mm a 30,9 az 46,1 kJ mol™ pro frakci 0,315-0,400
mm. Z vyhodnocenych kinetickych parametrii je ziejmé, ze
jejich hodnota neni zavisla na velikosti ¢astic apatitu. Ze zis-
kanych tidaji rychlosti reakce apatitu s kyselinou trihydrogen-
fosfore¢nou, vztazenou na jednotku reakéni plochy, vyplyva
jejich nezavislost na velikosti pouzitého zrna. Toto zjisténi ma
velky vyznam pro vypocet prumyslovych rozkladnych zatize-
ni, nebot’ vychozi apatitova surovina je ptedstavovana soubo-
rem ¢astic riznych velikosti.

Tato prace vznikla vramci vyzkumnych zameru MSM
6046137301.

LITERATURA
1. Lakota V.: Chem. Prum. 22 (2), 65 (1972).

2. Civin J., Glaser V., Vosolsob¢ J.: Chem. Prum. 28 (6),
289 (1978).

3. Jambor J., Beranek J.: Chem. Prum. 34 (6), 289 (1984).

4. Dorozhkin S.: Ind. Eng. Chem. Res. 35, 4328 (1996).

5. Dorozhkin S.: J. Coll. Interface Sci. 191, 489 (1997).

6. Mgaidi A., Brahim F., Oulahna D., El Maaoui M., Dodds

J.: Ind. Eng. Chem. Res. 42 (10), 2067 (2003).



Chem. Listy 100, 757-770 (2006)

Seznam prispévka

PREHLED PLENARNICH PREDNASEK

PL1

PL2

PL3

PL 4

PLS5

PL6
PL7

Ch. Nither

F. Turecek, M. H. Gelb, C. R. Scott, Y. Li,
D. Wang

V. Kien, R. Gazak, D. Walterova,
J. Ulrichové, V. Simdnek

Z. Kejik, K. Zaruba, D. Michalik,
J. Sebek, J. Dian, S. Pataridis, K. Volka,
V. Kral

J. Smidrkal, V. Filip

J. Moravcova

P. Zuman

News from old drugs: Investigations on the polymorphism
of glucocorticoids

Mass spectrometry in clinical enzymology: Toward newborn screening
of inborn errors of metabolism

Sylibin a silymarin — nové moznosti aplikace v biomedicing, aneb sta-
rého psa lze (n€kdy) naucit i novym kouskiim

Optical sensing system for ATP using porphyrin—alkaloid conjugates

Tenzidy
Sacharidy
Polarografie organickych latek

PREHLED PREDNASEK A VYVESKOVYCH SDELENI PODLE SEKCI

Sekce 1 - Analyticka a fyzikalni chemie

Prednasky
1L-01

1L-02

1L-03
1L-04
1L-05
1L-06
1L-07
1L-08
1L-09

1L-10
1L-11

1L-12
1L-13

1L-14
1L-15

J. Barek, K. Cizek, J. Fischer, K. Peckova

T. Navratil, M. Petr, Z. Senholdovd,
K. Pristoupilova, T.1. Pristoupil,
M. Heyrovsky, D. Peclova, E. Kohlikova

P. Zuman, M.S. Baymak

Z. Navratilova, L. Vaculikova

R. Kodvm, H. Bergmann, K. Bouzek

T. Navratil, B. Yosypchuk

T.Bystroii, K. Bouzek, F. Lapicque

J. Ludvik, P. Stépnicka

A. Langauf, H. Hordkova, R. Vespalec

M. Krémovd, R. Vespalec
R. Ovddekova, J. Labuda

O. Fischer, E. Fischerova

J.Chovancova, Ch. Guillard, E. Puzenat,
M. Vesely

P. Chuchvalec, J.P. Novdk
M. Zabransky, Z. Kolska, V. Riizicka

Vyuziti netradi¢nich elektrodovych materalt pro voltametrické
stanoveni submikromolanich koncentraci vybranych pesticida

Vyuziti elektrochemie ke studiu G¢inkt suplementovaného kreatinu
na lidsky metabolismus

Experimentalni dikaz vzniku karbinolaminu pfi reakci benzaldehydu
s hydrazinem. Rovnovéhy a kinetika

Elektrody modifikované jilovymi mineraly

Studie vlivu geometrie elektrod v cele pro ptimou elektrochemickou
desinfekei pitné vody na celkovou proudovou t¢innost vyvoje
aktivniho chloru

Automatizace elektrochemickych méfeni

Studie elektrochemické methoxylace 4-methylanisolu na uhlikové
elektrodé

Studium intramolekularnich elektronickych interakei a distribuce
elektrontt pomoci “redoxnich sond” na bazi ferrocenu

Elektroforeticky vyzkum pouzitelnosti cyklodextrind pro chiralni
separace nabitych klastrovych sloucenin boru

Zeslabeni ultrafialového svétla roztoky biologickych pufra

Carbon nanotubes, gold nanoparticles and nanohybrids based DNA
biosensors

Tvorba kovovych nanovrstev — technika UPD

Preparation of TiO; thin films using sol-gel methods and study of their
photocatalytic, hydrophilic and optical properties

Predikéni postup stanoveni kritickych veli¢in uvnitf homologickych fad

Tepelné kapacity: aktualizace a dopln¢k databaze kriticky
zhodnocenych a doporucenych dat pro ¢isté kapaliny
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1L-16

1L-17

1L-18

1L-19
1L-20

1L-21
1L-22

1L-23

1L-24

Vyvéskova

1P-01

1P-02
1P-03
1P-04
1P-05

1P-06
1P-07

1P-08
1P-09
1P-10
1P-11
1P-12

1P-13

A. Triléova, I. Imrichova, A. Synytsya,
M. Maryska, J. Copikova

J. Trégl, J. Halova, G. Kuncovd,

L. Kubicova, P. Parik, K. Demnerova,
S. Ripp, G.S. Sayler

K. Floridan, J. Hassler, S. RuZickovd,
V. Bokova

V. Slovdk, R. Marsalek, B. Taraba

Seznam prispévka

Fazové ptrechody v kandytech

Kvantitativni vztahy mezi strukturou a aktivitou (QSAR) polutanti
pomoci binarnich fingerprint deskriptort

Moderné metddy priamej (bezrozkladovej) atbmovej spektrometrie:
je mozny navrat oblikovych vybojov do spektrochemickych laboratorii
popri ETV-ICP-OES?

Zmény na povrchu ¢astice uhli pfi nizkoteplotni oxidaci

M. Aranyosiovd, D. Chorvat, A. Chorvato- Spektroskopia a chemicka vizualizacia povrchov biologickych vzoriek

va, C. Biro, M. Kopani, J. Jakubovsky,
M. Michalka, D. Veli¢

Z. Plzdk

J. Labuda, J. Barek

O. Blastik, M. Svoboda, H. Binkova,
Z. Hordkova, R. Salzman, V. Adam,
R. Kizek

O. Blastik, M. Svoboda, H. Binkova,

Z. Horakova, R. Salzman, V. Adam,
D. Potésil, R. Kizek

sdéleni

V. Bokova, J. Hassler, P. Barth,
M. Matherny, K. Florian

Management jakosti jako soucast vyuky analytické chemie

Aktualni tlohy v ¢innosti Divize analytické chemie Evropské asociace
pro chemické a molekularni (DAC/EuCheMS — Division of Analytical
Chemistry of the European Association for Molecular and Chemical
Science) a Divize analytické chemie IUPAC (ACD/IUPAC - Analytical
Chemistry Division of [IUPAC)

Vztah obsahu metalothioneinu k pribéhu nddorového onemocnéni

Proces vytvateni rezistence vici platinovym cytostatikim

Exploratorna analyza vyberu spektralnych ¢iar tandemovej metody
kombinacie elektrotermickej atomizacie a budenia v indukéne viazanej
plazme.

V. Bokovd, J. Hassler, P. Barth, K. Florian Vyvoj novej metody na priamu analyzu SiC technikou ETV-ICP-OES

T. Bystron, K. Bouzek

H. Cechlovskd, N. Fasurova, M. Pekar,
J. Kucerik

K. Cizek, J. Barek, M. Erscz, J. Zima

A. Darnhel, J. Barek

v priemyselnej praxi.
Studie elektrochemické methoxylace 4-methylanisolu v prostiedi
methanolu a 1-ethyl-3-methylimidazolium ethylsulfatu

Fluorescence huminovych kyselin s ohledem na jejich supramolekulo-
vou strukturu

Vyuziti riznych druhl uhlikovych elektrod pro stanoveni stopovych
mnozstvi 3-nitrofluoranthenu a 3-aminofluoranthenu

Voltametrické stanoveni vybranych chemickych karcinogent

H. Dejmkova, J. Zima, M. Erséz, J. Barek Voltametrické stanoveni aminonitrofenoltl na uhlikové pastové elektro-

N. Fasurova, I. Novotna

Z. Feckova

J. Fischer, L. Vanourkova, J. Barek,
B. Yosypchuk, T. Navratil

A. Zymelka, M.L. Goniewicz, J. Czogala,

B. Koszowski

A. Zymelka, M.L. Goniewicz, J. Czogala,

B. Koszowski
M. Hezelova

de
Using of pyrene and perylene fluorescent probes to the study of humic
acids

Voltampérometria imobilizovanych mikrocastic — Fe prasky s modifi-
kovanym povrchom

Stiibrna pevna amalgamova elektroda a jeji vyuziti pro voltametrické
stanoveni agrochemikalii

A review of analytical methods for the determination of benzene in
environmental samples

Chromatographic determination of benzene after its direct extraction to
solid phase from main and sidestream tobaco smoke

Vplyv pH podmienok na redukciu dusi¢nanov pomocou elementarneho
zeleza
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R. Kodym, K. Bouzek, D. Snita,

J. Thonstadt

Ig. Ovadekova, S. Jantova, K. Spirkova',
S. Stankovsky, J. Labuda

R. Marsdlek

K. Mickova, A. Trilcovd, A. Synytsya,
P. Blafkova, J. Ederova, J. Copikova
D. Misicak, P. Sevéik, L. Adamcikovd
F. Novdk, O. Koukol, R. Hrabal,

1. Bartosova, J. Kalcik

S. Oplustil, P. Barvtdk, M. Rulik,
D. Chrastina, L. Cap

J. Oslanskd, M. Aranyosiovd,
E. Chmielewska, D. Chorvat, D. Veli¢

K. Peckovd, J. Zima, J. Barek
M. Pekar, P. Zednickova, I. Koutnik
L. Pikna, L. Trnkova

L. Rabara, D. Veli¢

D. Remeteiovd, E. Smincdkova, R. Rusndk

S. Ruzi¢kovd, M. Matherny

S. Ruzickova, M. Matherny,
D. Remeteiova

J. Soukupova, L. Kvitek, A. Panacek
H. Strnadova, L. Kvitek

M. Stupavskd, M. Aranyosiova, D. Velic,
D. Chorvat

M. Valach, J. Katrlik

K. Vitkovd, J. Mydlova, I. Skacéni, L. Cap,
P. Bartak, J. Krupcik

J. Vojtéchovska, L. Kvitek

A. Vrankova, Z. Jizova, J. Widimsky,
T. Zelinka, J. Skrha

Seznam prispévka

Stability of PMMA ternary nanocomposites
Nanaseni transparentnich vrstev TiO, a jejich fotokatalytické vlastnosti

Termodynamicka analyza fazovych diagramov Zelezo-primes

Plazmova spektrometrie s vyuzitim laseru pro prvkovou analyzu
a chemické mapovani

Chemické potencialy faz zeleza a ich pouzitie v termodynamike binar-
nych sustav zelezo-primes

Plazmochemicka uprava huminovych kyselin a jejich komplexi

Chiralni seperace kapilarni elektroforézou s vyuzitim bezkontaktni
vodivostni detekce

Studie rozloZeni lokalnich hodnot potenciald a proudovych hustot
podél bipolarni elektrody

Carbon nanotubes based DNA biosensor for the detection of DNA
damage caused by quinazolines

Zeta potencial jilovych minerali

Studium chitin-glukanového komplexu mycelia Aspergillus niger me-
todami termické analyzy

Oscila¢ny systém aspirin - bromi¢nan a hydrolyza aspirinu
Determination of Pogr species in fungus Xerocomus badius by *'P
NMR spectroscopy

Analyza fosfolipidovych bomarkerl plynovou chromatografii

SIMS charakterizacia: hydrofobizacia a karbonizacia zeolitov

Extrakéné-voltametrické stanoveni nitrovanych derivati naftalenu
Acidobazické vlastnosti jihomoravského lignitu

Eliminaéna voltampérometria - sledovanie vplyvu koncentracie
chloridovych iénov a pH elektrolytu na anodické rozpustanie Fe prasku

Supramolekulové komplexy kumarinu s cyklodextrinmi $tudované
fluorescenénou spektroskopiou a hmotnostnou spektrometriou
Stadium moznosti vyuZitia ultrazvuku vo frakcionagnej analyze
prasnych spadov

Kalibra¢ny postup pri optimalizacii novej spektrometrickej tandemovej
techniky

Statistické hodnotenie analytickych vysledkov pri spektrometrickej
optimalizacii

Study of silver nanoparticle stability

Studium fyzikalné-chemickych vlastnosti povrchové aktivnich latek
v roztocich polymert za riznych podminek

Matricovy efekt v systéme 1,6-difenyl-1,3,5-hexatrién-p-cyklodextrin /
fulerén

Aplikacia mikrobialneho biosenzora na stanovenie etanolu vo FIA
systéme

Analysis of the dimethyl and diethyl 2,3-pentadiendioate compounds
with gas chromatographic methods

Studium smaceni a povrchové energie Si/SiO, metodou dynamického
kontaktniho thlu

Ptiprava metody stanoveni volnych plazmatickych metanefrini
vysokoucinnou kapalinovou chromatografii s elektrochemickou detekci
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Sekce 2 - Anorganicka a materialova chemie
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V. Vyskocil, J. Barek, J. Zima
L. Wolfova

M. Zapadlo, J. Drabkova, K. Vitkova,
L. C’dp, P. Bartak

W. Zielinska — Danch, W. Wardas,
A. Sobczak, I. Szoltysek-Boldys

0. Zitka, J. Petrlova, V. Benova,
L. Trnkova, R. Mikelova, V. Adam,
L. Havel, R. Kizek

M. Zitnan, J. Bdzoch, 1. Bugar, V. Szdcs,

T. Palszegi, M. Janek, D. Chorvdt,
D. Veli¢

A. Langaufa R. Vespalec

Z. Janousek, R. Dostal, J. Machacek,
D. Hnyk, B. Stibr

J. Lukdc, M. Klementova, J. Subrt,

S. Bakardjieva, L. Szatmdry, V. Stengl,

P. Bezdicka
P. Mosner, J. Pospisil, L. Koudelka

M. Kadlecikova, A. Vojackova, K. Jesendk,

J. Breza, V. Luptdkovd, P. Szabo

V. Parchanski, B. Frumarova, M. Frumar

K. Jesendk, L. Kuchta, G.Plesch,
B. Kozlovska, A. Plecenik, P. Kus

P. Stépnicka

M. Maldrova, K. Stépdankovd, I. Popa,
Z. Travnicek

M. Dusek, M. Erben, J. Merna

M. Erben, M. Dusek

A. Klanicova, Z. Travnicek, I. Popa,
J. Vanco, Z. Sindelar

J. Mikulik, Z. Travnicek, 1. Popa,
R. Zboril, V. Krysrof

Z. Sindelar, M. Cajan, R. ZboFil,
Z. Travnicek

R. Sipos, M. Izakovic, J. Sima

Z. Macovd, K. Bouzek

M. Nadherna, J. Reiter, J. Vondrak

Seznam prispévka

Polarografické a voltametrické stanoveni stopovych mnozstvi
2,7-dinitro-9-fluorenonu

Chemical degradation of paintfilms and solubility parameters
of polymers

Stanoveni fenold v pevnych matricich metodou GC/MS

Determination of urinary cotinine and 1-hydroxypyrene and blood
carboxyhemoglobine as the biomarkers of tobacco smoke exposure

Stanoveni streptavidinu pomoci voltametrickych metod

Fluorescence dynamics of coumarin in montmorillonite structure

Platnost interakéniho modelu 1:1 pro komplexaci a-cyklodextrinu
a chralnich aniontl s jednim nido-7,8-dikarbaun-dekakarboratovym
klastrem

Azadikarbaboran arachno-1,6,9-NC,BgH;5 a jeho N-alkyl derivaty
a C-haloderivaty

Characterization of Zr*'-doped TiO, prepared by homogenous
co-precipitation method with emphasis on photocatalytic degradation
of 4-CP

Borofosfatova skla hofe¢nata

Testing the catalysts of the growth of carbon nanotubes using HF CVD
technology

Optické vlastnosti tenkych vrstev systému (As;Ses)so(AsyTes) (SnTe)ao
Sensoric structures based on TiO; films prepared by sol — gel methods

Ferrocenové fosfinkarboxylové ligandy

Novel ruthenium(III)-based compounds involving cytokinin
derivatives: synthesis, characterization and cytotoxicity

Priprava a struktura polosendvic¢ovych titanic¢itych komplext
s halogenosilylovymi substituenty na cyklopentadienylovém kruhu

Priprava cyklopentadienylovych komplexu titanu s elektronove
akceptorovymi substituenty

Cu(Il) komplexy s purinovymi derivaty, vlastnosti a antiradikalova
aktivita

Komplexy Fe'™ s N®-substituovanymi derivaty adenosinu: piiprava,
spektralni a magnetické vlastnosti, cytotoxicita

Syntéza a charakterizace Fe(IIl)-komplexti se Schiffovymi bazemi
obecného slozeni [Fe(salen)(L")] a [Fe(saloph)(L")]

Effect of organic fluoroligant and/or fluoride on photoredox stability
of iron(II) complexes

Vliv poméru Na* a K* v silné alkalickém elektrolytu na kinetiku
rozpousténi Fe anody

Iontova vodivost lithnych soli v PMMA polymernich gelovych
elektrolytech
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2P-25
2P-26
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2P-28
2P-29

Z. Mdcovd, K. Bouzek

L. Vaculikova, E. Plevova, Z. Navratilova

V. S. Fajnor, M. Cakyovd

sdéleni

M. Ambrovd, J. Jurisova, V. Danielik
M. Bakardjiev, J. Holub, B. Stibr

Z. Weishauptova, V. Vrtilkova,
V. Machovic, L. Borecka

V. Brozek, M. Matousek, M. Liska
V. Brozek, J. Matéjicek, K. Neufuss
M. Cajan, L. Stajgerovd, Z. Travnicek

V. Danielik, J. Gabcova, V. Khandl
J. Domlatil, V. Brozek

M. Drabik, S. Balkovic, L. Galikova
V. F. Fajnor, J. Hrachova, P. Billik
A. Fiserova, M. Vicek

J. Gabcova, V. Danielik, P. Fellner,
V. Khandl

S. Galkovd, I. Ondrejkovicova

J. Holub, M. Bakardjiev, D. Hnyk,
L. Cisaiovd, B. Stibr

A. Hovorkovd, D. Bachan, C. Drasar,
P. Lostik

K. Jesendk, L. Kuchta, V. S. Fajnor

J. Jirdk, L. Koudelka, P. Mosner

K. Kotkovd, H. Ticha

V. Kovacic, J. Militky, J. Grégr

L Krdlova, M. Vesely

D. Kramarova, J. Brandstetr, K. Rusin
J. Kuchdr, J. Cerndk, W. Massa

L. Kvitek, A. Pandacek, R. Prucek,
J. Soukupova, R. Novotny, M. Kolar

M. Lamac, I. Cisarova, P. §tépniéka

J._Luxovd, P. Sulcovd, M. Trojan

O. Lyutakov, L. Huttel, V. Svorcik

V. Machovi¢, L. Kopecky, F. Kolar,
J. Svitilova

J. Malo, P. Segla, D. Miklos, M. Melnik
M. Matuchovd, K. Zdansky, J. Zavadil

Seznam prispévka

Porovnani vlivu kiemiku a uhliku pfitomného ve struktufe Zelezné
anody na Gc¢innost elektrochemické piipravy zelezanu

Characterization of mixed-layer clay minerals using FTIR spectroscopy
and thermal analysis (TG/DTA)

Priprava tetraoktylamonium-montmorillonitu

Elektrochemické vlastnosti fluoridovych sustav obsahujicich La,Os

Carbaborane chemistry. The preparation of some halogen derivatives
of arachno-4-CBgH,,4

Koroze zirkoniovych slitin - vlastnosti korozni vrstvy oxidu zirkonici-
tého

Diagnostika teplotnich poli ve vodou stabilizovaném plazmatu
Wolframové a wolframkarbidové filtry a membrany

Struktura a spektralni vlastnosti komplexti Fe(III) s derivaty
6-(benzyl-amino)purinu: DFT analyza

Fazové rovnovahy v ekologickych hnojivach

Vyuziti plazmového emitoru UV-zafeni pii fotokatalyze smési
WO3-MOO3

Potential of Portland cements for specific (MDF) composites
Mechanochemicke premeny montmorillonitu

Tvorba difrakénich prvka v tenkych vrstvach amorfnich chalkogenida
Ekologické hnojiva s obsahom siry

Priprava a §tidium vlastnosti izotyokyanatozelezitych komplexov
s derivatmi pyridinu

The preparation and molecular structure of new azacarbaborane
7-‘Bu-7,1,5,12-NC3BgH12
Pfiprava a vlastnosti monokrystalti (Bi,Tes); x(As;Ses)x

Priprava a vlastnosti anorganickych aerogélov

Studium skel systému ZnO-Bi,0;-P,05

Optické vlastnosti skel systému 15ZnO-xPbO-(85-x)P,0s
Kontinualni ¢edicova vldkna

Characterisation of "smart" media for inkjet printing industry
Waste protein materials like binders of foundry sands

Cu(en),Cu,Cd(CN)g and Cu(men),Cu,Cd,Cpp(CN)g :
two organic-inorganic hybrid materials based on cyano ligands

Nanocastice stfibra - od katalyzy po bakterie

Ptiprava, charakterizace a koordina¢ni vlastnosti novych ferrocenovych
fosfinkarboxylovych kyselin

Korozné-inhibi¢ni vlastnosti perovskitovych slouc¢enin ABO;
Index lomu tenkych polymernich vrstev

Studium vlastnosti kompozitu cement - polyethylentereftalatova vlakna
Ramanovou spektroskopii a elektronovou mikrosondou

Spectral and structural study of copper(Il) 2,6-pyridinedicarboxylates
Study of lead iodide crystals for X-ray detection
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Sekce 3 - Organicka a farmaceutick4 chemie

Piednasky

3L-01
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3L-04

3L-05
3L-06

3L-07

3L-08

S. Nagvovd, S. Cuvanovd, M. Rehdkovd

Z. Ondrusovd, P. Olejnikovd, M. Koman,
M. Melnik, D. Hudecova

J. Palarcik, L. Svoboda

A. Panacek, L. Kvitek, M. Kolar,
R. Vecerova

V. Pavlik, E. Jona, K. Nemcéekova
L. Pekarek

L. Piknova, K. Gyoryova, J. Kovdrova,
J. Chomic, D. Hudecova, D. Mudroriova,
V. Zelenak, Z. Vargova

E. Plevovd, V. Sugdrkova

J. Pospisil, L. Koudelka, P. Mosner

O. Prochdzkova, J. Grym, J. Zavadil,
M. Kopeckda

M. Otyepka, E. Otyepkovd, C. Gregor,
R. Prucek, R. Zboril

M. Sapietova, E. Jona, K. Jesendk,
L. Kuchta

J. Sf’egel V. Kotdl, P. Slepicka,
V. Svorcik

M. Liptikova, V. Slovdk

F. Srobdr, O. Prochdzkovd

M. Tiima, P. Sulcovd, M. Trojan

J. Zavadil, J. Pedlikova, J. Kaluzny, D.
Lezal

D. Halamova, V. Zelenak, M. Burcak

M. Zabcik, L. Benes, P. Lostdk, C. Dra-
sar, Z. Zhou, C. Uher

J. Padevet, D. Dvorak

P. Szolesanyi, T. Gracza, K. Hraboriovad,
N. Prénayova

D. Necas, M. Tursky, M. Kotora
M. Pour

J. Pytela
L Frysovd, J. Slouka

K. Zelenka, T. Trnka, P. Drasar

P. Klimkovd, Nguyen Thi Thu Huong,
J. Sauliovd, P. Drasar

Seznam prispévka

'H NMR organomodifikovanych mednatych foriem syntetickeho
zeolitu ZSM5

Biologické uc¢inky novosyntetizovanych biokoordina¢nych zlucenin
medi
Stanoveni isoelektrického bodu TiO,

Antibakterialni aktivita nanocastic stiibra

Vplyv oxidu zirkonicitého na termicka stabilitu litnokremicitych skiel
Syntéza a riist monokrystald indium fosfidu pro detektory zafeni

Priprava a studium vlastnosti 2-chlorbenzodtov zinocnatych
s bioaktivnymi ligandmi

Vliv anizotropie a mineralniho sloZeni na dilataci hornin

Vlastnosti a struktura skel o slozeni 50MO-10B,0;-40P,05
a 50MO-10B,0;-40P,05+16TiO,, M=Ca*’, Pb*", Zn*"

Rare earth elements and oxides in liquid phase epitaxy
Catalytic decomposition of hydrogen peroxide on iron oxides

Stadium interakcie imidazolu s Ni(IT) A Fe(IIT) formami montmorillo-
nitu v celom rozsahu pH vodnych roztokov tejto organickej bazy

Ptiprava tenkych kovovych vrstev na polymerech

Vliv CuCl, na kinetiku oxidace oxida¢né alterovaného uhli

A model of gettering effects of rare-earth elements in I1I-V compounds
Ptiprava slouCenin typu Ay (x+y) YxLnyO3

Special glasses for IR applications

Template removal from the surfactant-templated mesostructured
silicas: comparative study of extraction and calcination route

Preparation of novel magnetic semiconductors based on
vanadium-doped Sb,-,Bi,Te; crystals

Karbenové komplexy chromu jako nukleofily pfi enantioselektivni
palladiem-katalyzované allylové substituci

Pd(II)-katalyzované cyklizacie aminoalkenitolov

Niklem katalyzovana aktivace: tvorba vs.§tépeni C-C vazeb

Karbonylaktivni laktonizace katalyzovana Pd(0):vyvoj metodologie
a syntetické aplikace

Vyroba a vyvoj kapalnych polybutadienti ve firmé Sartomer

Syntéza nékterych vicejadernych NH kyselin
s benzo[g]chinoxalinovym a [1,2,4]triazinovym cyklem

Ptiprava steroidnich derivati porfyrinu pro studium jejich vlastnosti
v polarnim prostiedi

Syntéza spiroanelovaného oligopyrrolového macrocyklu odvozeného
od lithocholové kyseliny
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3L-09

3L-10

3L-11

3L-12
3L-13
3L-14
3L-15

3L-16

3L-17

3L-18

T. Pilarcik, J. Hdjicek

P. Kutschy, Z. Curillovd, A. Salayova,
K. Monde, M. Khlifa, M. Pilatova, J. Mojzis

S. Man, M. Necas, J-P. Bouillon,
Ch. Portella, M. Potacek

A. Klasek, A. Lycka, M. Holcapek
N. Pavlikova, P. Klan
M. Remko

K. Musilek, K. Kuca, D. Jun, M. Dolezal,
V. Dohnal

J. Matyk, K. Waisser, J. Kaustova

J. Styskala, J. Slouka

V. Langer, D. Gyepesovd, E. Scholtzova,
J. Luston, J. Kronek, M. Koos

Vyvéskova sdéleni

3P-01

3P-02

3P-03

3P-04

3P-05

3P-06

3P-07
3P-08

3P-09

3P-10

3P-11
3P-12

3P-13

3P-14

A. Andicsovd, M. Stefko, D. Végh
W. Baran

W. Baran, J. Sochacka

R. Dolezal, K. Waisser, L. Kubicova,
J. Kaustova

P. Drasar, T. Trnka, P. Stépdnek,
D. Monti, G. Mancini, K. Zelenka

L FrySova, J. Slouka

L FrySovd, A. Lycka, J. Slouka
A. Imramovsky, J. Vinsova, J. Jampilek

J. Jampilek, A. Imramovsky, J. Vinsovd,
J. Dohnal

R. Vicha, V. Jezkova, 1. Kuritka

P. Kubizna, P. Szolcsanyi

V. Milata, R M. Claramunt, P. Cabildo,
M. D. Santa Maria, P. Cornago,

L. Infantes, F.H. Cano, M.C. Carrion,
A. Rodriguez, A. Guerrero, F.A. Jalon,
B.R. Manzano, A. de la Hoz, J. Elguero

P. Mokrejs, D. Jandcovd, K. Kolomaznik,
M. Mladek, F. Langmaier

K. Musilek, K. Kuca, D. Jun, V. Dohnal,
M. Dolezal

Seznam prispévka

K totalni syntéze schizozyginu: neocekavany oxidativni piesmyk
sekoschizozyganového skeletu

Syntéza, absolutna konfiguracia a protinadorova aktivita
spiroindolinovych fytoalexinov a ich analogov

Intra-intermolecular criss-cross cycloadditions of nonsymmetrical
allenylazines with fluorinated enone

Presmyky imidazo[4,5-c]chinolin-2,4-diont

Dithiokarbonat jako linker pro fotolabilni chranici skupiny
Vyuzitie teoretickych metod pri vyvoji novych lie¢iv

Preparation and antimycobacterial activity of hydrozonoformamide
derivatives of isoniazid

Cileny vyzkum antituberkulotik: V acylové ¢asti halogenované
N-(4-alkylfenyl)salicylamidy a odpovidajici
3-(4-alkylfenyl)benzoxazin-2,4(3H)-diony

Syntéza kondenzovanych 1,2,4-triazinti metodou cyklizace
hydrazono karbamatt

Struktiira 2-(4-hydroxyfenyl)-4,4-dimetyl-2-oxazolinu

Moleculary ordered p- conjugated ologomers networks: synthesis
of fluorene-oxadiazole containing oligomere

The comparison of photocatalytic activity of TiO, and Fe(III) salt
during sulfa-drugs photodegradation

The chemical mechanism of sulfa-drugs photocatalytic degradation
with TiO,/UV and FeCl;/UV

N-benzylthiosalicylamidy, nova skupina G¢innych
antimykobakterialnich latek

Priprava a studium samoskladnych vlastnosti porfyrint se steroidni
a cukernou meso-substituci

Studium zavislosti reakénich podminek pfi anomalni reakci
formazylglyoxylovych kyselin s aromatickymi diaminy
Syntézy vicejadernych NH kyselin a fesenti jejich struktury

Preparation and antimycobacterial activity of hydrazonoformamide
derivatives of isoniazide

Hydrophobic properties of new hydrazonoformamide derivates
of isoniazide

Distribuce produktl nitrace ketond substituovanych 1-adamantylem
a fenylem

Pd(IT)/CuCl, -katalyzované cyklizacie aminohexenitolové

Preparation and properties
of 2,4,6-Tris[(benz)azol-1-yl]-1,3,5-triazines

Vlastnosti filmi ptipravenych z hydrolysatu skrobu amarantové mouky

Syntéza novych asymetrickych bispyridiniovych slouc¢enin
s xylenovym spojovacim fetézcem a jejich schopnost in vitro
reaktivovat organofosfaty inhibovanou acetylcholinesterasu
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3P-15 P. Petrik, P. Zimcik, J. Soukup
3P-16 D. Gyepesova, P. Mach, E. Scholtzova,
M. Salisova, A. Bohaé, B. Gaspar,
V. Langer
3P-17 T. Solcan, P. Jakubec, V. Milata
3P-18 M. Repovska, A. Svkora, M. Zékova,
E. Halza, P. Kutschy, J. Mojzis
3P-19 D. Végh, T. Sol¢an, K. Hrncarikovd,
J. Kozisek

Sekce 4 - Petrochemie a polymery

Prednasky
41.-01 M. Stejskal, V. Suchy, J. Kroufek, G. Sebor
4L-02 G. Sebor, M. Pospisil
4L.-03 M. Pospisil, G. Sebor
4L-04 J. Cerny
4L-05 J. Blazek
41.-06 S. Skoblia, D. Tenkrat, M. Vosecky,
M. Pohorely, M. Lisy, M. Balas, O. Prokes
4L-07 O. Prokes
4L-08 D. Rimanovd, O. Prokes
4L-09 K. Ciahotny, O. Prokes
4L-10 M. Solich, O. Prokes
4L-11 D. Tenkrat, O. Prokes
41.-12 T. Herink, Z. Bélohlav, P. Zamostny,
J. Lederer, J. Doskocil
41.-13 J. Lederer, T. Herink, P. Fulin
41.-14 L. Starkbaumova, P. Zamostny,
Z. Belohlav
4L-15 D. Kubicka, J. Lederer
41.-16 J. Simek, J. Lederer, V. Krystl, J. Kolena
4L-17 N. Kaloforov, H. Mdsiar
4L-18 J. G. Drobny
41.-19 E. Bolhovd, A. Ujhelyiova, K. De Clerck,
A. Marcincin
4L-20 V. Dockalovd, J. Simek

Seznam prispévka

Vliv centralniho kovu na spektralni a fotochemické vlastnosti
azaftalocyanint

Anti-2-hydroxy-2-metyl-1-tetralén oxim

Behaviour of enamidomalonates and enaminomalonates under various
reductive conditions. A novel synthetic approach to n-acetyl-n-aryl f3-
amino acids

Glyoxylové analogy brasininu, brasitinu a 1-metoxybraseninu B

New synthesis and synthetic utilisation of pentafluorobenzaldehyde and
tetrafluoroterephtalic aldehyde

Povrchoveé projevy hluboko uloZeného loZiska ropy ve stfednich
Cechach

Vyuziti kapalnych biopaliv pro pohon motorovych vozidel
Alternativni plynné paliva v dopravé

Nova generace motorovych oleju.

Perspektiva vyuziti bitumenovych piskt a kerogennich hornin
pii vyrobé pohonnych hmot

Vyuziti biomasy jako obnovitelného zdroje energie

Energetické vyuziti vodiku v CR a ve svété

Vyuziti LPG v Ceské Republice

Technologie suseni a ¢isténi zemniho plynu pouzivané v primyslovém
méfitku

Uskladnéni zemniho plynu a vyrovnavani odbérovych kiivek

Plynna paliva z alternativnich (obnovitelnych) zdroji a moznosti jejich
piepravy a distribuce ve stavajici plynovodni siti

Vyzkum procesu pyrolyzy v a.s.Chemopetrol

Vyuziti vedlejsich produkti ethylenové jednotky
Reaktivita cyklickych a acyklickych uhlovodiki pti pyrolyze

Moznosti primyslového zpracovani aromatickych uhlovodika
na slozky motorovych paliv a surovinu pro pyrolyzu

Primyslovy proces katalytické hydrodealkylace - kinetika
a modelovani

On explanation the non-additive high effect of very small polyethylene
oxide quantities on increased of properties of foundry moulding
mixtures

Fluoropolymery, materialy s mimoiadnymi vlastnostmi

Vplyv distribucie PES fibril na vyfarbitenost’ zmesnych PP/PES
vlakien klasickym postupom

Moznosti recyklace binarnich smési PA 12 a PP
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4L-21

4L-22
4L-23

P. Sysel, H. Kompertova, R. Cechovi,
M. Traxmandlovad, M. Frycova

P. Dzik, M. Vesely
D. Berek

Vyvéskova sdéleni

4P-01

4P-02

4P-03
4P-04
4P-05
4P-06
4P-07

4P-08

4P-09

M. Cerny, J. Piikryl
S. Chmela, L. Hrckovd

F. Kolar, J. Svitilova

S. Kuruc, I. Novdk, M. Steviar, I. Choddk
D. Moskovd, I. Choddik

Z. Nogellova, I. Chodadk

L Novdk, M. Steviar, I. Choddk, S. Kuruc

M. Steviar, I. Novidk, I. Choddk, S. Kuruc

V. Sugdrkovd E. Plevova, L. Vaculikova

Seznam piispévki
Vysoce vétvené polyimidy kombinované s linearnimi polyimidy

UV-sitovatelné derivaty polyvinylalkoholu

Liquid chromatography of macromolecules under limiting conditions
of enthalpic interactions

Barveni polyesterovychv vlaken pomoci homologickych disperznich
barviv

"Ziva" radikalova polymerizacia styrénu riadena fluorescencne
zna¢enym regulatorom.

Kinetika a mechanismus vytvrzovani systémt epoxy/ anhydrid
Stadium povrchovych vlastnosti niektorych konitrukénych polymérov
Nanokompozity na baze biodegradovatel'nej polymérnej matrice
Vplyv nanoplniv na vlastnosti kompozitov s kau¢ukovou matricou

Study of surface properties and aging of polyethylene terephthalate
modified by discharge plasma

Study of surface energy and adhesive properties
of Polyamide 12 modified by discharge plasma

Priprava a vlastnosti mezofaze ze vzorkl ¢ernouhelné smoly

Sekce 5 - Vyuka, informatika a histoie chemie

Prednasky

5L-01
5L-02
5L-03
5L-04
5L-05
5L-06
5L-07
5L-08

5L-09
SL-10

SL-11
SL-12
SL-13
SL-14
SL-15
5L-16
5L-17

5L-18
5L-19

Prochazka

0. S‘va[gl

P. Holy

H. Ctrndctova

J. Barek, P. Drasar

M. Kleckovd, R. Holubova, V. Kainzova
R. Sulcovd, D. Piskova

J. Halbych, S. Hybelbauerova, D. Piskova,
R. Sulcova

P. Koloros
P. Opatrny, M. Bilek

J. Hrdlicka, J. Huspeka

E. Urvdlkovd, P. Smejkal, H. Ctrnéctova
M. Kleckova

P. Silny

O. Pytela

P. Drasar

J. Grégr, B. Jodas, J. Perny, J. Prihonska,
M. Slavik

M. Bilek, M. Ulrichova
J. Kmetovad, H. Drobkova

150 let chemické vyroby ve Spolchemii a dal§i budoucnost

Vyroba motorovych paliv z mosteckého hnédého uhli v Zaluzi

Ke stému roé¢niku Chemickych listi

Souéasnost chemického vzdélavani v Ceské republice a Evropské unii
Eurobakalaf chemie

Integrace v pfirodovédném vzdélavani - studium vychodisek

Chemie kolem nas — vzdélavani v projektech

Problematika aromaticity v u¢ivu organické chemie

Projektovani vyuky chemie prostfednictvim experimentt

Skolni chemické experimenty s reversibilnimi a ireversibilnimi kapes-
nimi ohfivaci

Jednoduchy polarograf s pocitaovym tizenim

Laboratorni experimenty fizené multifunkénim pfistrojem

Vybér témat pro dalsi vzdélavani ucitelti — co zajima ucitele chemie
Stcasné problémy vyucby chémie na Slovensku

Program OPchem a jeho vyuziti pfi vyuce

Grafické znazornéni chirality

Rozvoj prostorové piedstavivosti v chemii

WebQuest — virtualni prosttedi pro projektovou vyuku chemie

Edukacna klima na hodinach chémie v zakladnych skolach
na Slovensku
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S5L-20

S5L-21

SL-22

S5L-23

SL-24

S5L-25
SL-26

5L-27

M. Nic¢, J. Jirat, B. Kosata, M. Bozon,
1. Hoskovcova, P. Matéjka, J. Svoboda,
D. Kohoutova, A. Kozlova, Z. Valentova

J. Kizlink

R. Vicha, P. Kulhanek, M. Kovar,
V. Mrkvicka, D. Stara, S. Kafka

M. Navratil

Z. Kolska, J. Rejnek

K. Kopecky, Z. Musil, P. Zimcik
N. Fasurova, L. Wolfova

L. Palek, J. Dvorak, M. Dolezal

Vyvéskova sdéleni

5P-01
5P-02

5P-03

5P-04

M. Klucakova

J. Grégr, B. Jodas, H. Schejbalova,
M. Slavik

J. Jirat, M. Ni¢, B. Kosata, E. Dibuszova,
L. Smidové, J. Znamenddek

A. Imramovsky, J. Vinsovad, J.M. Férriz

Sekce 6 - Chemie Zivotniho prostiedi

Piednasky

6L-01

6L-02
6L-03

6L-04

6L-05

6L-06

6L-07

6L-08

6L-09

M. Vesely, P. Dzik, M. Veseld,
J. Chomoucka, J. Chovancova

J. Kalina, O. Urban, R. Bukovska

J. Tomds, L. Lahucky, J. Musilova,

J. Bystrickd, P. Obtulovi¢

T. Toth, A. Vollmannova, J. Musilova,
J. Bystrickd, A. Hegediisovd, K. Jomova
M. Matucha, M. Gryndler, H. Uhlifova,
S.T. Forczek, K. Fuksova, P. Schroder,
J. Rohlenova

J. Kizlink, K. Fancovic

L. Kohl, M. Suchanek, Z. Plzak

P. Janos, S. Grotschelova, L. Madronova,
J. Kozler

L. Madronovd, J. Novak, J. Kozler,
B. Antosova

Seznam prispévka

Projekt "Studijni opory pro studium chemie"

Vyuka v pfedmétu "Technologie chemickych latek"
Systém Kerberos ve vyuce Organické chemie

Zkusenosti s vedenim chemicky orientovanych vyzkumnych

a vyvojovych programi v primyslovém prostiedi

Inovace uloh laboratorniho cviceni v pfedmétu Fyzikalné chemicka
cviceni

Zakladni principy fotodynamické terapie v pregradualni vyuce

Innovation of subject Laboratory classes_from coloristics
and colorimetrics

Zavedeni pfipravy 3-chlorpyrazin-2,5-dikarbonitrilu do praktickych
cvifeni predméti Farmaceutickd chemie a Technologie syntetickych
1é¢iv oboru farmacie na FaF UK v Hradci Kralové

Vyuka chemie na Fakult€ strojniho inzenyrstvi VUT v Brné
Voda okolo nas

Portal elektronickych studijnich opor VSCHT Praha

Vyuziti Chromatotronu® a jeho zatazeni do laboratorni ulohy
z organické chemie pro obor: Zdravotnicka bioanalytika, kombinovana
forma studia

Antimikrobidlni a samodistici vlastnosti fotokatalytickych
superhydrofilnich vrstev

Rubisco - jeden z mnoha enzymu
Cudzorodé latky v podach Podunajskej niziny

Rizikové prvky antropogénneho pdvodu v pddach Stredného Spisa

Chlor v lesnim ekosystému - pfirozena chlorace pidni organické hmoty

Moznosti zuzitkovani pouzitych nizkotuhnoucich chladicich smési na
bazi glykola

Vyvoj screeningové metody pro speciaéni analyzu organokovovych
latek v rybach pomoci komer¢né dostupné instrumentace

Acidobazické, sorp¢ni a iontové-vymeénné vlastnosti materiald na bazi
huminovych latek
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6L-10

6L-11

6L-12

6L-13

6L-14

6L-15

6L-16

B. Antosova, J. Kozler, J. Novik,
J. Kubicek, L. Madronova

A. FargaSovd, M. Molnarova

J. Pastierova, A. Fargasova,
1. Ondrejkovicova

M. Molndrovd, A. Fargasova

H. Mdisiar, N. Kaloforov

P. Kotianovd, A. Caseiro, B. Rollinger,
H. Puxbaum

P. Kotianova, H. Puxbaum

Vyvéskova sdéleni

6P-01
6P-02

6P-03

6P-04

6P-05

6P-06

6P-07

6P-08

6P-09

6P-10
6P-11

6P-12
6P-13

6P-14

6P-15

6P-16

K. Ambréova, A. Fargasovad

J. Baloun, J. Prasek, M. Adamek,
J. Hubadlek, L. Trnkovad, P. Hanustiak,
V. Adam, D. Potéesil, R. Kizek

J. Baloun, J. Petrek, J. Vitecek, V. Adam,
D. Potesil, K. Stejskal, L. Havel,

M. Beklova, R. Kizek

J. Baloun, J. Petrlovad, J. Petiek, L. Havel,
K. Stejskal, H. Viasinova, J. Zehnalek,

V. Adam, L. Trnkova, J. Hubdlek, R. Kizek

S. Grotschelovd, H. Buchtova

T. I{ubka M. Kaneielovd, K. Komdarek,
M. Safarikova, I. Safarik

E. Jurova, K. Ciahotny

M. Igandelovd K. !(omdrek,
M. Safarikova, I. Safarik

P. Kotianova, H. Puxbaum, H. Bauer,
G. Cik
J. Kucerik, M. Pekar, J. Kislinger

P. Mokrejs, D. Jandcova, M. Mladek,
K. Kolomaznik, F. Langmaier

M. Molndrovd, A. FargaSova
P. MozZiskova, L. Kucerikova, M. Vesely

L _Paskova, V. Koza, S. Skoblja,
P. Chalupa, B. Kremanova

J. Pastierovd, A. Fargasova,
1. Ondrejkovicova

P. Stopka, E. Sebestova

Seznam prispévka

Hodnoceni stimula¢niho u¢inku huminovych latek na vyssi rostliny

Reciprocal interactions between Se, Cd, Zn, Cu and Pb evaluated by
inhibition of physiological processes and metals accumulation
in seedlings of Sinapsis alba L.

Comparison of inhibitory efects of Se(4+) and Se(6+) compounds on
freshwater algae

Assessment of inhibitory effect and metals accumulation (Cd, Zn, Cu,
Pb, Se) in mustard Sinapis alba L.

Vel'mi malé mnozstva polyethylénoxidu s molekulovou hmotnostou
600 000 modifikatorom niektotrych zakladnych technologickych
vlastnosti jadrovych zmesi zlievarenskych na baze alkalickych
fenolovych zivic

Determination of organic wood smoke makers in aerosol samples

Evaluation of Vienna air pollution by determination of selected organic
markers in aerosols samples

Monitoring of eutrophication waters near Bratislava
Detekce tézkych kovt za pouziti elektrochemickych senzorti

Optimalizace stanoveni oxidovaného glutathionu, jeho redukované
formy a s-nitrosoglutathionu pomoci Brdi¢kovy reakce

Studium rostlinnych detoxikacnich peptidii pomoci elektrochemickych
technik

Piprava a vyuziti netradi¢nich sorbentii v oblasti Zivotniho prostiedi
Extrakce 4-nonylfenol monoethoxylati z vody magnetickou tuhou fazi

Technologie odstraniovani oxidu uhli¢itého z plynd vyuZitelné

v prumyslovém méfitku

Vyuziti extrakce magnetickou tuhou fazi jako prekoncentra¢ni metody
pfi stanoveni alifatickych uhlovodikd, leteckého petroleje a nafty ve
vodeé

Three cities intercomparison of n-alkanes and polyaromatic
hydrocarbons in the atmospheric aerosols

Stabilita a degradace huminovych kyselin

Modifikace enzymové hydrolysy proteinovych odpadi s cilem
optimalizace filtra¢niho procesu

Selenium effects on living organisms

Vyuziti lignitu jako sorbentu pfi fotokatalytickém odstranovani
médnatych iont

Sorbenty pro vysokoteplotni odsifovani energoplynu z biomasy pro
napajeni palivového ¢lanku

Porovnanie ekotoxikologického ucinku Se(VI) a Cd(II) komplexov

s heterocyklickym N-donorovym biologicky aktivnym ligandom
nikotinamidom (nia) na riasu Scenedesmus quadricauda

EPR spektroskopie huminovych kyselin a fulvokyselin
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Sekce 7 - Chemie potravin a biotechnologie
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7L-02
7L-03
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P. Mokrejs, S. Sukop, D. Jandcova,
M. Mladek, F. Langmaier, K. Kolomaznik

Seznam prispévka

Vyuzitie prirodnych zeolitov a biotechnologickych postupov

v envoronmentalnej oblasti

Vyuzitie mletej odseparovanej magnezitovej horniny ako hore¢natého
hnojiva

Vplyv biokalov ziskanych kontinualnou kofermentaciou zivo¢isnych
odpadov na stav podnej hygieny a kvalitu dopestovanych plodin
Elektrochemické stanoveni bromadiolonu

Stanoveni thiolovych slouc¢enin v dozravajicich somatickych embryich
smrku pichlavého (Picea pungens) ovlivnénych kadmiem

Kumulécia medi a kadmia alternativnymi plodinami

Biodegradace nékterych organopolutant pomoci ligninolytickych hub

Degradace biologicky a environmentalné vyznamnych sloucenin -
modelovani pisobeni enzymu cytochrom P 450

Detekce kapsaicinu v paprice (Capsicum annum) pomoci kapalinové
chromatografie s elektrochemickou detekci

Antioxidacni aktivita vin v zernosecké vinarské oblasti roku 2005.
Srovnani metod

Antioxidanty a volné radikély v ptirodnich produktech

Test oxidacnej stability niektorych rastlinnych tukov metédami
zrychlenej oxidacie
Oxidation stability of edible fats exposed to microwave heating

Natural antioxidant functionality during food processing
Kinetika fotokatalytické dezinfekce vody

Stanoveni poctu bun¢k kvasinek pomoci fraktalni analyzy
Detekce oxidu dusnatého v rostlinnych systémech

Obrazova analyza potravin a virtualni realita
Analyza mastnych kyselin v ¢okoladé metodou plynové chromatografie

Rychla chromatografickd metoda pro screening mikroorganismti produ-
kujicich toxické biogenni aminy v polotvrdém syru

Vyuziti separa¢nich metod v analyze nadhradnich sladidel rostlinného
puvodu

Analyza obsahu y-linolenové kyseliny v oleji pupalky dvouleté

Ceské pivo kazdodenni fenomén
Zpracovani ov¢i viny na keratinovy hydrolyzat
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Seznam piispévki
Moznosti ztekuceni bilkovin amarantové mouky

Problematika obsahu a zachovania selénu pri pestovani kultirnych
rastlin

Teplotna zavislost’ optického kyslikového senzoru v biofilme
Ceské pivo kvalitou a objemem tradién& dobyva svét
Imobilizace biodegradérti methyl terc-butyl etheru (MTBE)

Utinek organickych kyselin na vybrané mikroorganizmy

Aplikace organickych kyselin na povrch chlazené driibeze a jejich vliv
na mikrofléru

Vliv monoacylglyceroli na inhibici nezaddouci mikrofléry potravin

Determination of ascorbic acid by HPLC with electrochemical
detection

Determination of riboflavin using HPLC with detection in meat
products

Determination of extraneously compounds in the lactic acid fermented
vegetable juices by capillary isotachophoresis

Physical - chemical parameters of some commercial tomato ketchups

Zmény organoleptickych vlastnosti sterilovanych tavenych syrt
v z4vislosti na dob¢ a zplisobu skladovani

Shiitake (Lentinus edodes) jako zdroj biologicky a senzoricky aktivnich
latek

Priprava proteinovych hydrolyzath a stanoveni jejich molekulové
hmotnosti

Sensory active compounds — improvement of herbal tea flavour

Vliv obsahu oleje na reologické a texturni vlastnosti majonéz

Multimedialni obrazové databaze
Tekavé latky hadovky smrduté (Phallus impudicus)

Sekce 8 - Primyslova chemie - CHEMPROGRESS

Piednasky
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A. Pdlffy
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J. Michalek

Vodik jako altenativni zdroj energie
Analyza a modelovani hydrogenace styrenu ve zkrapéném reaktoru

Vliv rozpoustédla na kinetiku hydrogenace substituovanych chinonti
Selektivni krakovani vyssich alken na propylen

Novinky ve vyvoji polystyrenovych plastd, polymernich smési
a nanokompozitnich materialt

Nové moznosti vyuzitia gumovej drviny v parcialnej substitucii
kaucukov v gumarenskej zmesi
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Seznam prispévka

Textile materials from the point of view of an evaluation of their
physiology and comfort

Specialne typy vlaknitych materialov pre bytové textilie

Modification of the surfaces of textile materials and its effect on the
transport properties

Aplikace ¢inicich chromitych bfecek v technologickém kozeluzském
procesu pii vyrob¢ vepiovicovych usni

Vztah vefejnosti k chemickému primyslu, jeho vliv na podminky
podnikani v Evrop¢€ a moznosti jeho ovlivnéni

Soucasné a budouci analyzy rizika nebezpecnych chemickych latek

a ptipravka

Vyskumné a priemyselné vyuzitie karbonylac¢nej redukcie a reduktivnej
karbonylacie organickych nitro- a nitr6zozli¢enin

Zhodnoceni tuzemskych kaolinti na produkty s vysokou pfidanou
hodnotou

Vyroba syntetickych pryskyfic ve Spolchemii — soucasnost

a perspektivy

Investigation of properties of pressure-sensitive adhesives containing
metallized particles

Investigation of adhesive and surface properties of isotactic
polypropylene grafted by maleic anhydride in quasi-solid state

Utinok velmi malych mnozstiev polyethylénoxidu na vybranych
druhoch formovacich zmesi z vyroby

Vel'mi malé mnozstva polyethylénoxidu modifikatorom
technologickych vlastnosti zlievarenskych formovacich zmesi
aktivovaného bentoninu

The transesterification of hydroxyethylcellulose under microwave
energy

Zkousky veprovicovych usni vycinénych bfeckami pfipravenymi
z chromitého kolace po hydrolyse postruzin

The adaptation of a method for the measurement of the thermal
conductivity of fibres in a perpendicular direction

Zmacatel'nost’ povrchovo upravenych textilnych materialov
Charakteristika buildrovych systému

Electrical conductivity of the PET and PP textile materials
with modified surfaces

Samonosny pyrolyticky rozklad hnojiv NPK
Vlivy uplatiiujici se pfi reakci fosfatu s kyselinou
trihydrogenfosfore¢nou
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Specialisté v oboru molekulové
spektroskopie

FT-IR, FT-Raman, Raman, pfisluSenstvi, databaze spekter
InfraCervena a Ramanska mikroskopie, mapovani, imaging
Rutinni i védecké systémy, vyvoj metod a automatizace
Primyslové analyzatory

Wavenumbers (cm-1)

LASER hv

W(CO)y ——=

fast

W(CO),(Xe) + CO

Nicolet CZ s.r.o.,

Klapalkova 2242/9, 149 00 Praha 4
Themo e-mail: nicoletcz@nicoletcz.cz

ELECTROMN CORPORATICH wWwWw.nicoletcz.cz
Molecular Spactroscapy Tel/Fax: 272 760 432, 272 768 569’ 272773 356-7

Kvalita spektrometrd Nicolet ovéfena vice nez 260 uzivateli v CR a SR.
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Vag partner pro laboratof J

* Laboratorni nabytek * Laboratorni plast

* Pristroje * Teplomery, hustomery
* Davkovaci zarizeni » Sklo a porcelan

* Laboratorni pomUcky * Chemikalie

* Filtrace » Skolni pomUcky

* Projekty, vyroba, dodavka a montaz laboratorniho nabytku
* Projekty a dodavky technologii pro chemii a farmacii
* Dodavky a servis pristrojl a zarizeni pro laborator

Brno
Ostrava
P |ZEﬁ Hviezdozlavova 55b
627 00 Brno
Praha tel.: 548 428 411
Usti nad Labem bece: GARE11 308
E e-mail: merci@merci.cz
Bratislava web: WWw.merci.cz




UNIVERZITA JANA EVANGELISTY PURKYNE
V USTI NAD LABEM

Univerzita je regionalnim védeckym, pedagogickym a kulturné vzdélavacim centrem L'Jstecvkého kraje, jenz
pfispiva k rozvoji celého regionu nejen zvySovanim Urovné vzdélanosti, ktera je na severu Cech dlouhodobé
nejnizsi v ramci CR, ale zaroven formou navazovani kontaktl a pfimou spolupraci s ostatnimi regionalnimi,
statnimi i mezinarodnimi institucemi. Na univerzitu prichazeji kazdorocné studovat mladi lidé nejen ze

severoCeského regionu, ale i z nejrlizn€jSich mist nasi republiky.

Pfi svém vzniku v roce 1991 méla univerzita tfi fakulty: pedagogickou, socialné ekonomickou a Zivotniho
prostfedi a dva Ustavy: Ustav slovansko-germanskych studii a Ustav pro studium romské kultury, ktery se
pozdéji stal soucasti Pedagogické fakulty.

V soucasné dobé ma univerzita 7 fakult a 2 Ustavy:

» Fakulta socialné ekonomicka (1991)

»  Fakulta uzitého uméni a designu (2000)

»  Fakulta vyrobnich technologii a managementu (2006)
Fakulta Zivotniho prostredi (1991)

Filozoficka fakulta (2006)

Pedagogicka fakulta (1991)

Pirodovédecka fakulta (2005)

Ustav slovansko-germanskych studii (1991)

Ustav zdravotnickych studii (2003)

Na univerzité studuje témér 8 260 studentd a pracuje vice nez 400 akademickych pracovnikli a bezmala 300
neucitelskych zaméstnancd.

Univerzita vzdélava studenty v 97 studijnich oborech a 45 programech celoZivotniho vzdélavani.

Pro nadchazejici 1éta se univerzita zaméfi na budovani Kampusu UJEP v samotném stfedu meésta, coz
zasadné prohloubi sepéti univerzity s obyvateli Usti nad Labem.

Kontaktni adresa
Horeni 13
400 96 Usti nad Labem
Ceska republika
Tel: +420 475 282 111
Fax: +420 472 772 982
E-mail: sikova@rek.ujep.cz
www.ujep.cz




LA UNIVERZITY J. E. PURKYNE
=28l \V USTI NAD LABEM

Poslanim Prirodovédecké fakulty je pestovani vyuky a rozvoj poznani v prirodovédnych oborech. Dale
také vyrazné posileni védecko-vyzkumné zakladny UJEP v oblasti pfirodnich véd, dosazeni jejiho
vyrazngj$iho zapojeni do evropského vyzkumného prostoru a siti mezinarodni spoluprace a zajistovani
vysokoskolského vzdélavani vsSech tfi stupni (Bc., Mgr., Ph.D.), jak pro odborniky v pfirodovédnych
oborech, tak pro pfipravu ucitelll pfirodovédnych predmétt. Cilem fakulty je ptipravit absolventy tak, aby se
dobte uplatnili na trhu prace nebo aby se mohli vénovat védecké praci nebo védecké ptipravé v ramci
doktorskych studijnich programd.

o Katedra biologie

. Katedra fyziky

° Katedra geografie
° Katedra chemie
. Katedra informatiky
. Katedra matematiky

Hlavni pozornost védy a vyzkumu je zaméfena na fyziku plazmatu, plazmochemii, fyziku tenkych vrstev,
pocitacovou fyziku, pocitacové metody, biotechnologie, mikrobiologii a biologii rostlin a Zzivocichu,
aplikovanou geografii, environmentalni geografii syntetizujici fyzickogeografické a sociogeografické
aspekty krajiny, organickou chemii, modelovani, vypoCty v chemii, instrumentalni metody analytické
chemie, pocitacovou simulaci a numerickou analyzu problémut stlaitelného proudéni, radiobiologické
procesy v zivych builkdch a samoorganizujici se zobrazeni, prostory funkci a zobrazeni, neasociativni
algebru a teorii binarnich systému.

Prirodovédecka fakulta

Univerzita J. E. Purkyné v Usti nad Labem
Ceské mladeze 8

400 96 Usti nad Labem

Telefon: +420 475 283 223

E-mail: info@sci.ujep.cz

Fax: +420 475 283 563

http://sci.ujep.cz/



Univerzita Jana Evangelisty Purkyné v Usti nad Labem

Fakulta Zivotniho prostiedi

Fakulta zivotniho prostiedi je zaméfena na vyzkum a vzdélavani v Siroké oblasti ekologie a zivotniho
prostiedi. Klade diraz na studium pficin naruseni zakladnich slozek zivotniho prostfedi, na moznosti

a zpisoby jejich ozdravéni a zejména na preventivni opateni v oblasti tvorby a ochrany Zivotniho prostiedi.
Ve studijnim a vyzkumném programu je uplatnéna zasada multidisciplinarity a flexibility s vyvaZzenym
podilem ptirodovédnych, technickych, ekonomickych a informacnich disciplin.

Védeckovyzkumna a vzdélavaci ¢innosti se soustfed’uje predevsim na oblasti poznamenané intenzivni
antropogenni ¢innosti a zahrnuje mimo jiné:

e Sledovani kontaminace slozek Zivotniho prostfedi chemickymi polutanty, studium chemickych
rovnovah a speciace chemickych latek v Zivotnim prostiedi.

e Vyvoj vybranych technologii pro minimalizaci negativnich vlivii primyslové ¢innosti na zivotni
prostiedi.

e Studium ekosystému v antropogenné postizenych oblastech a navrhy revitalizace tzemi.

e Socioekonomické a statistické aspekty ochrany Zivotniho prostfedi.

e Vyuziti GIS, dalkového prizkumu Zemé a starych map pro studium ¢asoprostorovych zmén
krajiny.

Studium na fakulté je tiileté v bakalaiskych studijnich programech a dvouleté v navazujicim magisterském
studijnim programu. Absolventi nachéazeji velmi dobré uplatnéni v podnikové sféte, v organech statni spravy
a samospravy, ve vyzkumnych a projektovych tstavech, v kontrolnich a inspekcnich institucich ¢i

v organech ochrany pfirody.

Fakulta Zivotniho prostredi
Univerzita J. E. Purkyné v Usti nad Labem
Kralova Vysina 3132/7
400 96 Usti nad Labem

tel.: +420 475 284 111, fax: +420 475 284 158
e-mail: dekan@fzp.ujep.cz, http://fzp.ujep.cz/



Slovenska chemicka spoloc¢nost’

FCHPT STU
Radlinského 9/1111

812 37 Bratislava

Slovensko

Miesto konania
Tatranské Matliare, 930 m.n.m.

L Liverowt plesk w“"’.
F
Gegraibmkihh

2054 )
VYSOKE /¢

(RODNY” PARK sinet ocleds
LNV SHOKDVEG
R

Organizacny vybor
Dusan Veli¢ — predseda
Monika Aranyosiova — vykonny tajomnik
Viktor Milata — vedecky tajomnik
Pavel Drasar — vedecky tajomnik
Zuzana Hlouskova — hospodar

Cestné predsednictvo

Vladimir Bale§ — predseda SSCHI
Jozef Cizmarik — predseda SFS
Jozef Kollar — predseda ASCHES
Viktor Milata — predseda SCHS
Milo$ Revus — predseda SSPCH
Jan Turna — predseda SSBMB
Karel Ventura — predseda ACCHS

Kontakt

Slovenska chemicka spolo¢nost’
Radlinského 9/1111
812 37 Bratislava
www.schems.sk
schs@chtf.stuba.sk

59. zjazd
chemickych spolocnosti

2. - 6. september 2007
Vysoké Tatry

pod dstitou primatora mesta Vysoké Tatry
Ing. Jana Mokosa




Vazeni priatelia,

v mene organizacného vyboru, garantov
a sponzorov je nam poteSenim Vas pozvat’ na nas
spolo¢ny chemicky zjazd a to opit’ do Vysokych Tatier.
Centrom zjazdu bude hotelovy komplex Hutnik
situovany v  Tatranskych ~ Matliaroch s priamym
pristupom  k najvyznamnejsim tatranskym lokalitim
is moznym rozsirenim ubytovacich kapacit v hoteli
Odborar. Uscite ste si v8imli, ze postupne budujeme
a testujeme tradiciu tatranskych zjazdov s presunom do
hotelového komplexu so zaslizenym komfortom pod
jednou strechou, co predstavuje ubytovanie, plnu
penziu, obcerstvenie, spoloCensky vecierok, opekacku

a vyuzitie plavarne a minigolfu.

Naklady na osobu na celd konferenciu

,,all inclusive® st odhadované na 185 Euro.

Zakladom  tradicie je hotelovy komplex
poskytujuci prehibenie spoloc¢ensko-odborného
charakteru zjazdu v tatranskom prostredi, v spojeni

s plejaddou pozvanych prednasajucich.

Na plenarnu prednasku by sme radi pozvali
prof. Ertla 'z Fritz Haber institatu, vyznamného

kandidata na Nobelovu cenu za chémiu.

Tesime sa na Vasu acast’. Organizacny vybor.

Predbezny program s prispevkami vo
vSetkych oblastiach chémie
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Predbezna prihlaska
Priezvisko :
Meno:
Titul(y):

Pracovisko :

Adresa :

Mam zaujem o :

[] 2. cirkular, volte len jednu moznost’
email:
fax:
adresa (prosime, len vo
vynimoc¢nych pripadoch)

aktivau acast’

ucast’ ako zastupca firmy

pocet sprevadzajucich osob :

"y Mg

iné:

Vratit’ obratom osobne, alebo najneskor do Troch
Kralov, 6. januara 2007 a to postou alebo cez
http://www.schems.sk.
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