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60. JUBILEJNI SJEZD ASO(;IAci (“:ESK}?CH A §LOVENSKYCH
CHEMICKYCH SPOLECNOSTI

OLOMOUC

1. — 4. zari 2008

Poradajici organizace
Asociace ¢eskych chemickych spole¢nosti
Asociacia slovenskych chemickych a farmaceutickych spolo¢nosti
Univerzita Palackého
Statutarni mésto Olomouc
a

Ceska spole¢nost chemicka



Pavel Drasar
Lubomir Dvorak
Jozef Kollar

Jaromir Lederer
Viktor Milata
Martin Novotny
Milo$ Revus

CESTNE PREDSEDNICTVO SJEZDU

predseda Asociace Ceskych chemickych spole¢nosti

rektor Univerzity Palackého

Cestny predseda Asociacie slovenskych chemickych a farmaceutickych
spolo¢nosti

predseda Ceské spoleénosti pramyslové chemie

predseda Slovenské chemické spolo¢nosti

primator Statutarniho mésta Olomouc

predseda Asociacie slovenskych chemickych a farmaceutickych
spolo¢nosti

Organiza¢ni vybor Védecky vybor

Jitka Ulrichové (pfedsedkyné) Vilim Simének (piedseda)
Tat’ana Bukvova Hana Ctrnactova

Boris Cvek Vladimir Filip

Zden¢k Dvotak Jiti Hanika

Marta Kleckova Jan Hlavag

Pavel Kosina Jaroslav Koca

Vladimir Krystof Vladimir Kien

Karin Oklestkova Juraj Sevéik

Ales Panacek
Gabriela Pokorna
Helena Pokorna
Radmila Rapkova
Petr Tarkowski

Jaroslav Vicar

Eva Tesarova

Tomas Wagner
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Klasicky vatené pivo Litovel ziskalo zlatou, stiibrnou
3 bronzovou Ceskou pivni petet 2008. Opakovana
vitézstvina raznych celostatnich _anOnymnich degustatnich
soutézich ,potvrzUji-jedineEn.ou chut piva Litovel.

~ Kvalitni suroviny, vareni na danou stupiovitost
_adlouhy proces zrani délaji totiz ¢eskeé pivo
pravym ¢eskym pivem...




SEKCE SJEZDU A JEJICH GARANTI

. Anorganicka chemie
Tomas Wagner

. Organicka chemie
Jan Hlavac

. Analyticka chemie

Eva Tesarova

. Prirodni latky
Viadimir Kren

. Chemické vzdélavani, historie a popularizace chemie
Hana Ctrnactova, Juraj Sevcik

. Primyslova chemie
Jiri Hanika

. Teoreticka a fyzikalni chemie
Jaroslav Koca

. Potravinarska chemie

Viadimir Filip
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VazZeni ucastnici sjezdu Asociaci chemickych spolecnosti, vaZeni Ctenari!

Srpnové cislo je, podle tradice zahdjené v roce 1992, dalsim ze sjezdovych cisel Chemickych listii véenovanych
abstraktium sjezdu chemikii ceskych a slovenskych odbornych spolecnosti. Konference, které se ucastnite, je 60. jubi-
lejnim sjezdem Asociaci ceskych a slovenskych chemickych spolecnosti. Jeho organizaci byla Ceskou spolecnosti
chemickou povérena olomouckda pobocka a pripravila jej ve spolupraci s Univerzitou Palackého a Statutarnim més-
tem Olomouc. Sbornik obsahuje abstrakta 318 prispévku, z nichz bude predneseno 125 a 193 bude vystaveno formou
plakatovéeho sdeleni. Prispevky jsou rozdéleny do 8 odbornych sekci. Organizatori sjezdu jmenovité pozvali 30 Ces-
kych a slovenskych chemikii aby dokumentovali smeéry a vysledky chemického vyzkumu v obou republikach. Letosni
Jubilejni sjezd chemikii bude zahdjen prednaskou profesora Jean-Maria Lehna, nositele Nobelovy ceny za chemii za
rok 1987. Pozvani profesora Lehna je nejen ocenénim jeho prispévku k oboru supramolekuldarni chemie, ale také
podekovanim za jeho dlouholety zdajem o mladou generaci ceskych chemikii, ale rovnéz i podékovanim za jejich pod-
poru formou soutézi a stipendii poskytovanych vladou Francouzské republiky. Druhym vyznamnym hostem je Rapha-
el Mechoulam, profesor Hebrejské univerzity v Jerusalémé. Jeho védecka prdce je spojena s obsahovymi latkami
Canabis sativa a vyzkumem jejich biologické aktivity. Profesor Mechoulam rFadu let spolupracoval se Zderikem Krejci
a Frantiskem Santavym, profesory Univerzity Palackého. Hosty sjezdu bude také Sest mladych polskych chemikil.
Jejich ucast je jiz vice nez 15 letou tradici a nesporné prispiva ke vzajemnému poznavani obou blizkych komunit che-
mikii. Novinkou je, ze nad kazdou sekci prevzala patronat vyznamnd firma orientovana na chemii a udéli financni
oceneni vzdy jednomu prispévku v sekci. Soucdsti programu sjezdu je soutéz o CENU SHIMADZU, ktera letos pro-
béhne nejen pred odbornou porotou, ale také pred ucastniky sjezdu. Védecké konference jsou dnes soucasti marke-
tingu védy a vyzkumu. Konference narodnich chemickych spolecnosti svou polytematicnosti ¢astecné ztract sviij vy-
znam jako forum pro prezentaci nejnovéjsich vysledkii védeckych tymii. Mély by se tedy spise stat mistem stretavani
ndazorit na nové smery vyzkumu, setkani riznych generaci chemikii, mistem pratelskych odbornych diskusi. Olomouc
Jjako univerzitni mésto se staletou kulturni historit miize svym geniem loci tento cil naplitovat. Ceska spolecnost che-
micka pozvala k diskusi o smyslu spolkového zZivota chemikii predstavitele sousednich narodnich chemickych spolec-
nosti — Madarské, Nemecké, Polské, Rakouské, Slovenské a Slovinské chemické spolecnosti. Tématy, jiz druhého
olomouckého setkani, byla nejen spolkova cinnost, ale také diskuse jak nejlépe delat chemii pozitivni reklamu mezi
verejnosti a jak zvysit zajem o jeji studium na vysokych Skolach. Aktudlnim problémem pro obé Asociace je také ko-
nani Evropskych konferenci chemikii v roce 2010 v Norimberku a 2012 v Praze a jejich dopad na narodni konference
Ceskych a slovenskych chemikai.

Prejeme vsem ucastnikum, aby si z pobytu v Olomouci odnesli hezké vzpominky, obnovili staré a vytvorili nové
pratelskeé kontakty, tak nezbytné v prostredi, které je vice a vice virtualni. Vérime, Ze srpnové cislo 102. rocniku Che-
mickych listit bude svym obsahem takové, Ze se k nému budou ctenari vracet jeste dlouho po skonceni konference.

Jitka Ulrichova
Vilim Simének
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FARMAK, a.s., je chemicko—farmaceuticka firma s dlouholetou tradici

a specializaci na kvalifikovanou chemii organickych latek.

Vyroba a prodej jsou zamereny hlavne na lécive latky — aktivni farmaceutické
ingredience (API) prevazne s heterocyklickou strukturou.

FARMAK, a.s., poskytuje sluzby zahrnujici vyzkum a vyvoj, analyticky servis,
poloprovozni a provozni vyrobu a predepsanou dokumentaci (DME CEP).

FARMAK, a.s., uplatiiuje systém fizeni jakosti, ktery vyhovuje souc¢asnym
pozadavkim cGMP Vyroba podléhd pravidelné inspekci SUKLu, FDA
a zakaznickym auditim.

FARMAK, a.s., investuje do vystavby novych modernich analytickych
a vyzkumnych laboratoii a rozsahlé rekonstrukce provoznich jednotek.

FARMAK, a.s. exportuje 90% produkce do EU, USA a dalsich teritorif véetne Asie.

* API

* meziprodukty

* chemicke speciality

* zakdzkova vyroba

* dezinfekéni prostredky pro zdravotnictvi a komunalni hygienu

| NS

FARMAK, a.s.

Na Vl¢inci 16/3,

771 17 OLOMOUC

tel: 585 547 111

e-mail: ceo@farmak.cz
www.farmak.cz
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e Laboratorni nabytek

- digestore
- energetické stoly
e Laboratorni pristroje

e Laboratorni sklo a pomticky

Kladska 108

500 03 Hradec Kralové
Tel.: 495 2201229; 495 220 394
Fax: 495 220154
GSM brana:
E-mail: info@
http://www.helago.cz
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Uznavani svetovi dodavatelé chemickych
specialit na nasem trhu

ACROS ORGANICS, FISHER CHEMICALS,
MAYBRIDGE UK, FISHER BIOREAGENTS

Spole¢nost Lach-Ner s.r.0. nabizi vice jak 18 000 rlznych organickych
i anorganickych slouéenin, buildingblockl a bioreagent(i dodavanych

spole¢nosti Acros Organics, Belgie

Kompletni pfehled sortimentu Acros Organics je uveden na

WWWw.acros.com

Nejprodavanéjsi materialy jsou skladem v Lach-Ner Neratovice!

lach:ner

INFO o stalém skladu v Neratovicich: www.acros.cz, tel: 315 618 224

Dodavky ze skladu v Neratovicich:
Dodavky ze skladu v Belgii:

do 72 hodin po objednavce
do 10-ti dnli po objednévce

Renomované znacky:

DPAPS P

¢ @% oS F
| ACROS | Fisher ¢ 2%
———ORGANICS—— Chemical [0 00 GE Fisher BioReagents

specialista
na organické syntézy

specialista
na analytickou chemii

specialista
na Buildingblocky

specialista
na Bioreagenty

Pro informace o nasi nabidce a dodavkach nas nevahejte kontaktovat!

lach:ner

Spole¢nost je drZzitelem certifikdtu kvality 1SO 9001 a osvéd¢éeni Responsible Care.

Lach-Ner, s.r.o., Tovarni 157, 277 11 Neratovice, CZECH REPUBLIC
tel.: +420 315 618 224, e-mail: info@lach-ner.com, www.lach-ner.com
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Serge Kratochvil liafOIina

* predfiltrace laboratorni vahy e
* sterilni filtrace pramyslové vahy e
* ultrafiltrace vahy pro stanoveni susiny

 crossflow filtrace

* mérfeni intergrity filtra

* Biostat-laboratorni fermentory
* air samplery

* mikrobiologické sety

vahy do prostredi Ex °
komparatory e
prevodniky, indikatory °
vazici plosiny e

« membranové adsorbéry procesni kontroléry °
 TC Bags pro manipulaci s roztoky indikatory kovu °
ve pharma pramyslu prislusenstvi vah o

* odstredivky, trepacky, pH metry, inkubatory

Vanickova 31 Tel.: 475211 348 E-mail: info@sartorius.cz
400 01 Usti nad Labem Tel./fax: 475 200 870 http://Avww.karolinaexpress.cz
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THE WORLD ISN’T FOCUSED

ON YOUR LABORATORY’S PROCESS.
BUT IT’S DESPERATELY WAITING

TO SEE YOUR RESULTS.

Disease. Hunger. Pollution. Rising healthcare costs. Those are just a few of

the enormous challenges the world faces today and in the immediate future.

While scientists work to create a better tomorrow, Waters is helping to speed
scientific progress by delivering breakthrough technologies, powerful analytical
software and unparalleled expertise. From pharmaceutical companies to

environmental, food safety or government organizations, Waters believes every

laboratory has the opportunity to give the world the results it’s waiting to see.

And to fulfill the infinite potential of science itsell.

To learn more, visit www.waters.com/bl.

©2007 Waters Corporation. Waters and The Science of What's Possible .I‘

are trademarks of Waters Corporation. u
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I\/IH\HSTERST\/O SKOLSTVI,
MLADEZE A TELOVYCHOVY

Ministerstvo Skolstvi, mladeze a télovychovy rozhodlo o finanéni podpofe projektu ,Vyzkum novych,

modernich nastroji a metod popularizace vysledkil védy, vyzkumu a vyvoje na vysokych $kolach v CR ve

spolupraci s védeckou spole¢nosti a zpusoby jejich uplatiovani v praxi“. Projekt byl schvalen v ramci
vefejné soutéZe na feSeni projektd programi vyzkumu a vyvoje, ktera je soucasti Narodniho programu

vyzkumu II.

Resitelem projektu je Univerzita Palackého v Olomouci — Projektovy servis UP ve spolupraci s Ceskou

spole¢nosti chemickou.

Projekt je zaméfen na:

e analyzu stavajici situace v oblasti popularizace vysledku védy, vyzkumu a vyvoje na vysokych
$kolach a védecko-vyzkumnych institucich v Ceské republice a ve vybranych statech Evropské unie
(Velka Britanie, Némecko, Itlie, Francie, Belgie, Rakousko, Spanélsko),

e komparaci vysledki,

e vytvoreni metodiky popularizace vysledkl védy, vyzkumu a vyvoje na vysokych Skolach a védecko-
vyzkumnych institucich v Ceské republice.

Analyza bude provedena formou dotaznikového Setfeni a akéniho vyzkumu a bude realizovana na

vysokych $kolach a védecko-vyzkumnych institucich v Ceské republice a ve vybranych statech Evropské

unie. Vysledky budou vyhodnoceny a na jejich zakladé budou zpracovany analyzy soucasného stavu

a studie mozného vyvoje metod a nastrojii popularizace vysledkt V&V v Ceské republice.

Metody popularizace vysledku védy, vyzkumu a vyvoje budou rozdéleny do oblasti:

e ZDRAVI

e PRIRODNI VEDY

e SPOLECENSKE VEDY

e NOVE TECHNOLOGIE A MATERIALY

Toto rozdéleni bude realizovano z duvodu odliSnych nastroji a metod popularizace v jednotlivych
oborech.

Vystupy analyz a studii budou podkladem pro vytvofeni hlavniho vystupu projektu — recenzované
publikace s nazvem ,Nové, moderni nastroje popularizace vysledkl védy, vyzkumu a vyvoje na vysokych
$kolach v CR* obsahujici zasady, metodiky a doporugeni pro vyuzivani novych, modernich nastroji
popularizace vysledkl védy, vyzkumu a vyvoje na vysokych Skolach a védecko-vyzkumnych institucich
v Ceské republice a konkrétni ptiklady pro jejich uplatnéni v praxi.

Vice informaci o projektu naleznete na www.metpopuli.cz.

Kontakt:

Projektovy servis UP
Slechtitelt 27

783 71 Olomouc

tel.: 585 631 421

fax: 585 631 401

mobil: 774 401 559
e-mail: info@metpopuli.cz
www.metpopuli.cz
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PL1
FROM SUPRAMOLECULAR CHEMISTRY
TO CONSTITUTIONAL DYNAMIC CHEMISTRY

JEAN-MARIE LEHN

ISIS, Université Louis Pasteur, Strasbourg and College de
France, Paris
lehn@jisis.u-strasbg.fr

Supramolecular chemistry is actively exploring the de-
sign of systems undergoing self-organization, i.e. systems
capable of spontaneously generating well-defined functional
supramolecular architectures by self-assembly from their
components, on the basis of the molecular information stored
in the covalent framework of the components and read out at
the supramolecular level through specific interactional algo-
rithms, thus behaving as programmed chemical systems.
The implementation of such molecular information-controlled
self-organizing processes for the generation of functional
nanostructures provides a powerful approach to nanoscience
and nanotechnology.

Supramolecular chemistry is intrinsically a dynamic
chemistry in view of the lability of the interactions connecting
the molecular components of a supramolecular entity and the
resulting ability of supramolecular species to exchange their
constituents. The same holds for molecular chemistry when
the molecular entity contains covalent bonds that may form
and break reversibility, so as to allow a continuous change in
constitution by reorganization and exchange of building
blocks. These features define a Constitutional Dynamic
Chemistry (CDC) on both the molecular and supramolecular
levels.

CDC introduces a paradigm shift with respect to constitution-
ally static chemistry. The latter relies on design for the gen-
eration of a target entity, while CDC takes advantage of dy-
namic diversity to allow variation and selection. The imple-
mentation of selection in chemistry introduces a fundamental
change in outlook. Thus, self-organization by design strives to
achieve full control over the output molecular or su-
pramolecular entity by explicit programming, whereas self-
organization with selection operates on dynamic constitu-
tional diversity in response to either internal or external fac-
tors to achieve adaptation. Applications of this approach in
biological systems as well as in materials science will be de-
scribed.

The merging of the features: — information and programma-
bility, — dynamics and reversibility, — constitution and struc-
tural diversity, points towards the emergence of adaptive
chemistry.

595

Plenarni pfednasky

PL2
BIOSYNTEZA HMYZICH FEROMONU

IRENA VALTEROVA

Ustav organické chemie a biochemie Akademie véd Ceské
republiky, Flemingovo namésti 2, 166 10 Praha 6
irena@uochb.cas.cz

Feromony slouzi k vyméné informaci mezi organismy
téhoz biologického druhu. Tyto komunikacni latky ovliviuji
chovani vétsiny zivocichl v dulezitych fazich jejich Zivota.
U hmyzu jsou chemické signaly, vnimané ¢ichovymi nebo
chutfovymi receptory, podstatné dulezitéjsi nez jiné vjemy,
napt. zrakové ¢i sluchové.

Z hlediska chemické struktury jsou feromony pestrou
paletou strukturnich typt (alifatické ¢i aromatické latky, ter-
peny, makrocykly, spiroacetaly, heterocykly apod.)'*. Mnoho
feromonti jsou latky chiralni, u nichz absolutni konfigurace
hraje kli¢ovou tlohu v biologické aktivitd®. Proto jak vyzkum
struktur feromoni, tak i jejich syntéza je Casto vyzvou pro
organické chemiky. To, co pfiroda elegantné vytesi n¢kolika
enzymaticky katalyzovanymi kroky, znamend Casto mnohas-
tupniovou syntézu s vyuzitim nejmodernéjSich reakénich
i separac¢nich postupd.

Pro biosyntézu feromond jsou v zasadé¢ tfi moznosti: a)
de novo syntéza ve feromonové zlaze (dvou- a tffuhlikatych
jednotek, z kyseliny mevalonové nebo z aminokyselin), b)
modifikace prekurzori transportovanych z jinych casti téla
(napt. mastnych kyselin ze zésobnich lipidi) a c) sekvestrace
latek z potravy (napt. modifikace rostlinného alkaloidu na
feromon). Pfes rozsahlost literatury pojednavajici o biosynté-
ze feromont je tato soustiedéna predevSim na fad motyld
(Lepidoptera), broukt (Coleoptera) a dvouktidlych (Diptera)
45, zatimco v ostatnich hmyzich tadech jsou informace kusé.
Prikladem dobfe prozkoumanych modelovych druhi hmyzu
jsou lisaj tabakovy, Manduca sexta (Lepidoptera) a octomil-
ka, Drosophila melanogaster (Diptera). U octomilky se dnes
vyzkum provadi na molekuldrni urovni diky ptecteni jejiho
genetického kodu.

Experimentalni metody vyzkumu biosyntézy hmyzich
feromonti jsou vétsinou zaloZzeny na aplikaci znacenych pre-
kurzorti téchto latek. Pokusy mohou probihat bud’ in vivo
aplikaci substratli potravou, vystavenim param, injekci ¢&i
rozetfenim po povrchu zlazy hmyzu, anebo in vitro, kdy se
s roztokem substratu inkubuje izolovana tkan nebo jeji ex-
trakt. Znackou ve struktufe substratu mize byt napt. stabilni
izotop (*c, ™, "*0, "N, *'P), nestabilni izotop (**C, *H) nebo
atom fluoru.

Pro vyzkum de novo biosyntézy se pouzivaji nasledujici
prekurzory: a) znadeny acetat &i malonat® pro nevétvené mast-
né kyseliny, b) sukcinat, propionat a aminokyseliny, které
jsou prekurzorem propionatu (valin, isoleucin, & methionin’)
pro methylem substituované alifatické feromony, c) butyrat
pro ethylem substituované alifatické struktury, d) mevalonat,
mevalonolakton hydroxymethyl-glutarat, isopentenyl-difosfat,
isopentenol ¢i dimethylallyl-difosfat pro terpenické a steroidni
latky a e) Sikimat, aminokyseliny tyrosin, phenylalanin a tryp-
tofan® pro vyzkum biosyntézy aromatickych strukturnich typii
feromontl.

V ptednasce budou ukazany piiklady, jakym zptisobem
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byla prokazana biosyntéza feromonti u riznych fadd hmyzu
a jak podobné ¢i rozdilné jsou biosyntetické cesty pro tvorbu
feromontl.

Prace na biosyntéze feromonii je podporovina grantem
GA AV CR 1444055403
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1,3-DIPOLAR CYCLOADDITIONS OF CHIRAL
NITRONES AND THEIR UTILIZATION

IN SYNTHESIS

LUBOR FISERA

Institute of Organic Chemistry, Catalysis and Petrochemistry,
STU, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovak Republic
lubor.fisera@stuba.sk

Over the years, nitrones have become important building
blocks in organic synthesis'. During the last years we have
learned know-how about the preparation of optically active
nitrone templates for the asymmetric 1,3-dipolar cycloaddi-
tions*”.

Further we have found that the regio- and stereoselectiv-
ity of nitrone cycloaddition can be controlled by steric effects
and by Lewis acids catalysis. Very unusual and seldom rever-
sal of regioselectivity of cycloaddition of nitrones with acry-
loyloxazolidinone in the presence of Lewis acid will be dis-
cussed®™"°.

Next two strategies are reported for the diastereoselec-
tive synthesis of isoxazolidinyl nucleosides, as potential anti-
viral agents — a one-step approach based on 1,3-dipolar
cycloaddition of sugar-derived nitrones with vinyl nucleo-
bases derived from uracil and adenine, as well as a two-step
methodology based on the Vorbriiggen nucleosidation of the
5-acetoxyisoxazolidines' ™. The 1,3-dipolar cycloadditions

596

Plenarni pfednasky

of sugar-derived nitrones with vinyl acetate proceeded with
very good diastereoselectivity to give the diastereoisomeric
isoxazolidines. The condensation of the major diastereomeri-
cally pure acetoxyisoxazolidines with silylated uracil,
thymine, cytosine, N-acetylguanine and purines could be per-
formed with moderate to excellent stereoselectivity with the
formation of the expected isoxazolidinyl nucleosides. The
stereoselectivity of the addition of the silylated nucleobase is
dependent on the structure of the substituent at C-3 originat-
ing from the starting chiral nitrone and on the attacking nu-

cleobase.
8 R o o NH, NH;
L e ) XTI
Bn PN 0PN PN NN

OR? OTBDMS OTBDMS
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NP Bn -2/ OCHy » o o o
RIS NN \
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o
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6 7 8

An application of the samarium diiodide-promoted cou-
pling between nitrones and methyl acrylate using nitrones
derived from D-lyxose, D-xylose, D-erythrose and D-threose is
described. The reaction course of coupling is dependant on
the structure of the starting chiral nitrone. The results show
that the method has potential use in the preparation y-N-
hydroxylamino esters, pyrrolidinones and pyrrolidines con-
taining carbohydrate residues'®'”.

The authors are grateful to the Slovak Grant Agency
(No. 13549/06) and APVV (No. 20/000305).
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PL4
RYCHLE REVERZIBILNI ZMENY AMORFNI-
KRYSTALICKA FAZE A NOVE MATERIALY

PRO OPTICKE A ELEKTRICKE PAMETI VYSOKE
HUSTOTY

MILOSLAYV FRUMAR

Katedra obecné a anorganické chemie, Chemicko-techno-
logicka fakulta a Vyzkumné centrum, Univerzita Pardubice;
Spolecna laborator chemie pevnych latek Univerzity Pardubi-
ce a Ustavu makromolekuldrni chemie AV CR Praha
miloslav.frumar@upce.cz

Je podan piehled novych vysledkd studia tzkopasmo-
vych, degenerovanych a amorfnich polovodi¢l, polokovi
a kovli nanometrickych rozméri, vyuzitelnych jako aktivni
materialy pro ptipravu optickych a elektrickych paméti vyso-
ké hustoty a malych rozmért. Je prezentovan model rychlych
fazovych nerovnovaznych zmén a jejich ovlivnéni slozenim,
strukturou a rozméry materialtl. Jsou diskutovany stavajici
(DVD, ,,blue ray*“ disk) i potencialni aplikace (elektrické pa-
méti vysoké kapacity, viceurovilovy zaznam informaci, nova
ne-Neumanovska filozofie paméti). Hlavni akcent je kladen
na vlastnosti moznych materiali (zatim vesmés anorganic-
kych), na jejich strukturu a fyzikalné chemické vlastnosti.

PL5

HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE — o
OD ELEKTRICKEHO VYBOJE K ZOBRAZOVANI
TKANI

KAREL LEMR

Katedra analytické chemie, Prirodovédeckad fakulta Univerzi-
ty Palackého, Tr. Svobody 8, 771 46 Olomouc

Karel Lemr@upol.cz

Hmotnostni spektrometriec je udinnym nastrojem pro
ziskavani informaci, které dovoluji pochopit podstatu d&ju
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v pfirod¢, 1 nastrojem pro rutinni analyzy napiiklad
v toxikologické praxi, pfi kontrole vyroby, pii analyze slozek
zivotniho prostiedi a v dalSich oblastech, které se bezprostied-
né dotykaji kazdodenniho Zzivota lidi. Jeji uplatnéni
v analytické praxi vychazelo a vychazi ze zakladniho vyzku-
mu procest, které jsou podstatou samotného hmotnostné
spektrometrického méteni.

Vyvoj hmotnostni spektrometrie je provazen fadou vy-
znamnych objevl, vcetné objevii ocenénych Nobelovou ce-
nou'. Na po&atku hmotnostni spektrometrie stal vyzkum elek-
trického vyboje v plynech, pfi kterém vznikaly kladné nabité
Castice, konstrukce pfistroju, které dovolily odliseni téchto
¢astic podle poméru hmotnosti ku naboji. V prvnich desetile-
tich dvacatého stoleti jsou konstruovany hmotnostni spektro-
metry poskytujici mimo jiné experimentalni data vedouci
k objevu stabilnich izotopl. V souvislosti s izotopy byla
hmotnostni  spektrometrie také vyznamnym nastrojem
v projektu Manhattan (vyvoj atomové bomby ve Spojenych
statech). Jiz ve tficatych letech 20. stoleti byla schopnost roz-
lisit izotopy vyuzita v metabolickych studiich, ale tim jesté
nebyly moznosti analyzy izotopt vy&erpany, napiiklad fadu
zajimavych aplikaci lze nalézt v geologii (méfeni poméru
izotopti slouzi k datovani ¢i k odhadu teploty na Zemi
v jeji minulosti). Geologie je i dnes vyznamnou aplikacni
oblasti anorganické hmotnostni spektrometrie.

Rozvoj organické hmotnostni spektrometrie lze sledovat
od druhé svétové valky, kdy se tato technik uplatnila pfi ana-
lyze ropnych frakci. S pokroky v instrumentaci se zvétSuji
i molekuly dostupné méfeni. V padesatych letech minulého
stoleti byly analyzovany steroidy, ale jeho koncem jiz mole-
kuly proteint s relativni molekulovou hmotnosti v fadu stati-
sici. Rozvoj aplikaci byl podminén zdkladnim vyzkumem
procest vzniku iontl i jejich separace. Mimo jiné byly vyvi-
nuty iontové zdroje (elektrosprej a MALDI), bez nichz by byl
stézi predstavitelny rozvoj proteomiky.

Vycet oblasti, ve kterych se uplatiiuje hmotnostni spekt-
rometrie, je znaéné rozsahly. Naptiklad se jedna o sledovani
zivotniho prostiedi, kontrolu dopingu, kriminalistické vyuziti
(vySetfovani pozart, identifikace vybusnin, analyza drog aj.)
a dale diagnostiku metabolickych poruch, vyvoj 1éCiv, pii-
¢emz hmotnostni spektrometrie doslova provazi latku, 1é¢ivo,
od jeji syntézy pres metabolické studie a studie interakei
sorganismem az po farmaceutickou vyrobu. Hmotnostni
spektrometry také patii k pfistrojim vysilanym do vesmiru
a jejich prostfednictvim jsou ziskavany vyznamné informace
ze vzdalenych mist sluneéni soustavy.

Hmotnostni spektrometrie poskytuje udaje o struktufe
latek a o jejich mnozstvi ve vzorku. Stava se ale i zobrazovaci
technikou, pficemz lze ziskat pfedstavu o rozlozeni sledova-
nych latek na méfeném povrchu. Analyzovanymi povrchy
mohou byt tkan¢ a ziskany obraz rozlozeni latek mize byt
vyuzit pfi sledovani distribuce 1é¢iv, v diagnostice atd.

Zajimavych vysledku bylo dosazeno i na Katedie analy-
tické chemie PiF UP, napf. pfi studiu ionizace a fragmentace
latek™®, pfi  vyuziti spojeni kapilarni elektroforézy
s hmotnostni ~ spektrometrii, pfi analyze metabolitd’
a prekurzort bojovych latek®, pii zkoumani interakci malych
molekul s peptidy®, pii rozliseni optickych izomert’ aj.

Je ztejmé, ze s pokroky v instrumentaci a s poznanim
zakladnich d&ji se hmotnostni spektrometrie stala vysoce
vykonnym nastrojem pro vyzkum v nejruznéjSich oblastech
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nejen chemie, ale i oborech biologickych, medicinskych 2. Takats Z., Kobliha V., Sev¢ik K., Novak P., Kruppa G.,
ajinych. Zaroven je metodou aplikovatelnou pfi feSeni fady Lemr K., Havli¢ek V.: J. Mass Spectrom. 43, 196 (2008).
problémui bézné analytické praxe. 3. Frycak P., Huskova R., Adam T., Lemr K.: J. Mass
Spectrom. 37, 1242 (2002).
Vysledky dosazené na naSem pracovisti vznikly za financni 4. Bednaf P., Papouskova B., Miiller L., Bartak P., Stavek
podpory grantu MSMT CR MSM6198959216. Podékovini J., Pavlousek P., Lemr K.: J. Sep. Sci. 28, 1291 (2005).
patii ale predevsim spolupracovnikiim, kteri jsou spoluautory 5. Papouskova B., Bednat P., FrySova L., Styskala J., Hlavac¢
citovanych publikaci a bez kterych by nebylo mozné dosah- J., Bartak P., Ulrichova J., Jirkovsky J., Lemr K.: J. Mass
nout zajimavych poznatkii. Spectrom. 42, 1550 (2007).
6. Frycak P., Zdrahal Z., Ulrichova J., Wiegrebe W., Lemr
LITERATURA K.: J. Mass Spectrom. 40, 1309 (2005).
1. Grayson M. A.: Measuring Mass, from Positive Rays to 7. Lemr K., Ranc V., Fry¢ak P., Bednai P., Sev¢ik I.: J.
Proteins. ASMS, Santa Fe 2002. Mass Spectrom. 41, 499 (2006).
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1L-01
CHEMIE KARBENOVYCH KOMPLEXU CHROMU
A ZELEZA

DALIMIL DVORAK

Ustav organické chemie, Vysokd skola chemicko-technolo-
gicka, Technicka 5, 166 28 Praha 6
dalimil.dvorak@vscht.cz

Karbenové komplexy piechodnych kovi, které nesou
jako ligand dvojvazny atom uhliku, jsou zajimavé jak struktu-
rou (obsahuji formalné dvojnou vazbu kov-uhlik) tak i svoji
jedine¢nou reaktivitu. O tom svéd¢i 1 udéleni dvou Nobelo-
vych cen za chemi. Prvni obdrzel v roce 1973 E. O. Fischer za
jejich objev. Druha Nobelova cena byla udélena v roce 2005
Y. Chauvinovi, R. R. Schrockovi a R. H. Grubsovi za objevy
v oblasti metathese alkent, ktera je karbenovymi komplexy
prechodnych kov katalyzovana.

V nasi skupiné jsme vypracovali novou syntézu ami-
nokarbenovych komplexii zeleza' a studovali jejich reaktivitu.
Reakce téchto komplexti s elektronové deficitnimi alkeny
vede k y-ketoderivatim® (Schéma 1). Termolyza chelatova-
nych aminokarbenovych komplexii nesoucich dvojnou vazbu
v postrannim fetézci poskytla, v zavislosti na struktufe, deri-
vaty tetrahydropyridinu® nebo dihydropyrrolu* (Schéma 2).
Na rozdil od obdobnych komplexi chromu zde nedochazi
k intramolekularni cyklopropanaci.

Pfi studiu obecnych vlastnosti aminokarbenovych kom-
plexd chromu jsme se zaméfili na vysvétleni branéné rotace
aromatu v aminokarbenovych komplexech nesoucich benze-
nové jadro pfimo vazané na karbenovy atom uhliku. Prokézali
jsme, Ze tato branéna rotace je disledkem sterickych interakci
N-substituentu s benzenovym jadrem’. V piipadg, kdy je ben-
zenové jadro v o-poloze vi¢i aminokarbenovému zbytku
substituované, je rotacni bariéra tak vysoka, ze bylo mozno

N(CH3)z | X Z 0

(CONFe= 2.0, H,0 Ar)J\/\Z

Ar
Schéma 1. Reakce  aminokarbenovych
s elektronové deficitnimi alkeny

komplexu  Zeleleza

A/V CH3;
(CO)3Fe---ﬂ n=1
A
Ar N
CH s‘ |
3
Ar I}l
CHs

Schéma 2. Termolyza nenasycenych aminokarbenovych komplexi
Zeleleza
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Cr(CO)s

Q&:N—R

R, Cr(COs

H3COZC/,' - N(CHs),
Rz

Ry =CH; Ry =H; (S) [o]p = +186.6°
R1 = H, R2 = CH3, (R) [(X,]D =-95.6°

Schéma 3. Branéna rotace a axialné-chiralni aminokarbenové
komplexy chromu

izolovat enantiomery vzniklého axialng-chiralniho komplexu®
(Schéma 3).

Vodikové atomy v a-poloze vuci karbenovému ligandu
jsou kyselé. Ukazali jsme, ze vznikly anion je mozno vyuzit
jako stabilizovany nukleofil pfi palladiem katalyzované ally-
lové substituci’. Anionty aminokarbenovych komplext reagu-
ji podle ocekavani ve smyslu allylové substituce za vzniku
novych, nenasycennych karbenovych komplext. Pii reakci
alkoxykarbenovych komplexd vSak dochazi k pienosu alko-
xyvinylové skupiny a vznikaji ketony. Allylovou substituci je
mozno provést i enantioselektivng, ale enantiomerni prebytky
jsou u téchto reakci ve srovnani s béznymi C-nukleofily nizsi.
Studium elektronakceptornich vlastnosti chrompentakarbo-
nylmethylenové skupiny ukazalo, ze ke kyselosti vodikovych
atomu v sousedstvi karbenového ligandu pfispiva vice mezo-
merni stabilizace vzniklého aniontu nez zaporny induktivni
efekt karbenového ligandu.

Tato préce vznikla za podpory grantii GA CR (203/95/0160,
203/00/1240, 203/03/0035) a Centra zdkladniho vyzkumu
LC06070:Struktura  a  syntetické  aplikace  komplexii
prechodnych kovit MSMT CR.
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CcO NApiZi SOUCASNA RTG STRUKTURNI
ANALYZA?

BOHUMIL KRATOCHVIL

Ustav chemie pevnych ldtek, Vysokd Skola chemicko-
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bohumil.kratochvil@vscht.cz

Vyznamny objev RTG difrakce v roce 1912 (cit.") vedl
ke vzniku nové analytické techniky — RTG strukturni krysta-
lografie. U nas se pocatky RTG strukturni analyzy datuji
mnohem pozdé&ji. Okolo roku 1950 zacal fyzik Allan Linek
fesit strukturu ethylendiamonium-tartaratu, aby vysvétlil me-
chanismus jeho piezoelektrickych vlastnosti. Reseni doséhl az
vroce 1957 a model vyfesené struktury byl vystaven na EX-
PO1958 v Bruselu.

RTG strukturni analyza se postupné rozdélila na malé
molekuly (zhruba do 1000 nevodikovych atomil) a velké mo-
lekuly (proteinova krystalografie, ale netykajici se pouze pro-
teind).

Soucasna rutinni RTG strukturni analyza je svoji rych-
losti srovnatelna se spektralnimi technikami. Chemikovi po-
dava velmi uziteCnou, ale na druhé strané statickou informaci.
Krystalova struktura v ozafovaném objemu krystalu je prosto-
rové zprumérovana do jedné elementarni bunky, resp. jeji
asymetrické ¢asti, a Casové do délky trvani difrakéniho expe-
rimentu. Vyzvou RTG strukturni analyzy je sledovat ménici
se strukturu latky béhem chemické reakce in situ.

Dnes se rutinné studuji struktury anorganické, mineralo-
gické, farmaceutické, organické a organokovové, struktury
pro ukladani jaderného odpadu, struktury typu hostitel-host,
struktury aperiodické, struktury potravinaiskych ingredienci,
struktury zajimavych materiald, struktury amorfnich a semi-
krystalickych fazi, struktury monitorované pro zachovani
a konzervaci kulturniho dédictvi a jiné. Vedle pevné faze se
ojedingle studuji i strukturni jevy v kapalindch. Hledaji se
cesty, jak fidit krystalizaci a budovat struktury elektronové,
krystalové, mikro- a nanostruktury s pfedem vytipovanymi
vlastnostmi. Zkoumaji se krystalové stavebni jednotky a jejich
vztah k  samouspofadavajicim  procesim  vedoucim
k supramolekulam. Velké4 pozornost je vénovana strukturnimu
studiu fazovych ptechodi a reakcim typu monokrystal —
monokrystal a monokrystal — prasek. Zdokonaluje se RTG
difrakéni experiment za normadlnich a extrémnich podminek
ajeho Casové-rozlisSené verze, vyvijeji se RTG zdroje
(laboratorni 1 synchrotronové) a detektory RTG zafeni
a v neposledni fad¢ i matematické metody zpracovani difrak¢-
nich dat.

V prezentaci bude podrobnéji zminéna revolu¢ni metoda
,charge flipping*? pro feseni krystalovych struktur. Déle bude
porovnana monokrystalova a praskova RTG strukturni analy-
za®, bude zminéna aplikace RTG strukturni analyzy pii vyzku-
mu lécivych latek (kokrystaly), budou komentovany casové
rozliSené RTG difrakéni experimenty pro studium chemic-
kych reakei in situ, na ptikladech budou ilustrovany modulo-
vané struktury, stanoveni nabojovych a deformaénich hustot
a krystalografické studie za extrémnich podminek vysokého
tlaku a teploty.

Zavérem bude diskutovan soucasny stav a vyznam teore-
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tické predikce krystalovych struktur®,

Prdace  byla podpofeng grantem  GA CR 203/07/0040
a vyzkumnym zameérem MSMT CR 6046137302.
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IMPROVED SYNTHESIS OF [closo-1-CByH;o]” ANION
AND NEW C-SUBSTITUTED DERIVATIVES
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ter borane chemistry
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Monocarbaborane anion CBoH,q~ (1)1 belongs to the
group of anions of general formula CB,H,+,”, where the ani-
onic charge is highly delocalized. These anions possess
chemical, electrochemical and thermal stability; thus, they are
useful in weakly coordinating and low coordinating anion
chemistryz. From this group, the [closo-1-CBy;H ;] anion is
the most studied® because of its ease of accessibility. How-
ever, new synthetic breakthroughs produced monocarbabo-
ranes via Brellochs reactions*™® of aldehydes with nido-BoH14
starting an accelerated expansion in sub-icosahedral mono-
carbaborane chemistry, revealing compounds with highly
desirable characteristics. Suitably-substituted anions of this
new, underdeveloped, class of compounds are among the
most stable compounds even to the most aggressive reagents.
They are also highly lipophilic and can be extremely difficult
to oxidize. This combination of properties makes these anions
useful in applications as diverse as counterions for reactive
cationic organometallic catalysts, electrolytes for non-aqueous
solvent and electrical batteries, and solubilizers of cations in
organics solvents.

The work was supported by grant “Contact” (project ME857)
and project LC523 of the Ministry of Education, Youth and
Sport of the Czech Republic. Financial support from the Na-
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VYUZITI]; SYMETRIE SPINOVEHO HAMILTONIA-
NU NA VYPOCET MAGNETICKYCH VLASTNOSTI
POLYMERNYCH KOORDINACNYCH ZLUCENIN

RADOVAN HERCHEL

Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta, Uni-
verzita Palackého, Kiizkovského 10, 771 47 Olomouc
radovan.herchel@upol.cz

Vypocet magnetickych vlastnosti — magnetizacie
a susceptibility pre polymérne komplexné zluceniny je zviacsa
zalozeny na vyuziti spinového hamiltonianu so zahrnutim
izotropnej vymennej interakcie a Zeemanovho ¢lena. Vysled-
né interakéné matice je nasledne potrebné diagonalizovat’, aby
sa ziskali hodnoty energetickych hladin v magnetickom poli
a z nich sa vypocitali magnetické vlastnosti pri réznej teplote
a magnetickom poli'?. S narastajucim po&tom paramagnetic-
kych centier sa vypocet znaéne komplikuje, pretoze prudko
narasta pocet energetickych hladin a tym aj rozmery matic,
ktoré je potrebné diagonalizovat’ — vyslednd matica sa stava
exaktne ,,nerieSitelnou v redlnom case a preto je potrebné
vyuzit' symetriu spinového hamiltonianu a generovat novu
bazu spinovych funkcii, ktoré zodpovedaji ireducibilnym
reprezentaciam danej bodovej grupy symetrie, ¢o nasledne
umoziiuje rozlozit’ vyslednii interak&nii maticu na submatice’.

Pre polymérne latky je vyznamna moznost’ zahrnat’ dos-
tatoény pocet centier do vypoctu a tak imitovat’ ich polymérny
charakter ¢o umoziiuje interpretovat’ nielen teplotnu zavislost’
susceptibility, pre ktoru existuju aproximativne vztahy, ale aj
polovi zavislost magnetizacie pri nizkych teplotach. Tento
postup umoznuje vierohodnejsie stanovit’ hodnoty parametrov
a plne vyuzit' meracie moznosti dnesnych SQUID magneto-
metrov.

Pre paramagnetické centra so spinom S>1 je okrem
izotropnej vymennej interakcie Casto potrebné zahrnut
iinterakcie opisujice magnetickl anizotropiu, ktorda vyz-
namne vplyva na zmenu ich magnetickych vlastnosti.

Prezentované budi vysledky pre 1D polyméry medi (S =
1/2), niklu (S = 1), zeleza (S = 5/2) a manganu (S = 5/2).

Prdca vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM619895218.
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INTERAKCIA Ru(Ill) KOMPLEXOV OBSAHUJUCICH
DERIVAT 6-BENZYLAMINOPURINU S DNA
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Krizkovského 10, 771 47 Olomouc, ® Ustav prirodnich léciv,
Farmaceuticka fakulta VFU, Palackého 1/3, 612 42 Brno,
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Mnohé komplexy ruténia s N-donorovymi ligandami,
ako s amoniak, aminy, iminy ale predovsetkym aromatické
heterocyklické zluceniny, si v si¢asnosti intenzivne Studova-
né najmé vdaka ich vysokej cytotoxickej aktivite voéi l'ud-
skym nadorovym liniam'?. Mechanizmus ich Gi¢inku na mole-
kularnej trovni nie je doposial’ uplne objasneny a jednou
z metdd, vyznamne prispievajicich k objasneniu ich G¢inku,
je vyskum interakcie takychto Ru-komplexov s DNA**,

Utinnost’ posobenia oktaedrickych Ru(IIl) komplexov
vieobecného zloZenia [frans-Ru™Cly(DMSO)(H'L)]xsol (I-
VI), kde L = derivat 6-benzylaminopurinu a sol = DMSO,
EtOH, Me,CO, ako chemickych nukledz bola studovand me-
todou Stiepenia plazmidove] dsDNA pdsobenim H,O, za
pritomnosti/nepritomnosti askorbatu ako redukéného cCinidla.
Modelovym substratom bol plazmid E. coli pRSET-B. Pripra-
vené komplexy boli Studované v troch rdznych molarnych
pomeroch, prepocitanych na jeden par baz plazmidovej DNA
(2,5:1; 1:1 a 0,5:1). V zavislosti na molarnom pomere, inten-
zita fragmentacie stupala od jednoretazcovych zlomov, az po
uplna hydrolyzu na malé nedefinovatel'né fragmenty.
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Obr. 1. Ukazka Struktiry Studovaného komplexu (I)

Tdato praca vznikla za podpory grantov MSMT CR

MSM6198959218 a GA CR 203/08/P436.
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STUDIUM SYNTEZ,Y, STRUKTURY !
A CYTOSTATICKE AKTIVITY VANADOCENOVYCH
SLOUCENIN S BIOGENNIiMI AMINOKYSELINAMI

JAROMIR YINKLAREK. HANA PALACKOVA a JANA
HOLUBOVA

Katedra obecné a anorganické chemie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Studentskad 95, 532 10
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Bis(n’-cyklopentadienyl)dihalogenidové komplexy
CpoMX,; ptechodnych kovi 4., 5. a 6. skupiny jsou v soucasné
dobé predmétem intenzivniho zajmu pfedevsim v souvislosti
s jejich biologickou aktivitou'. Ve v&tsing biologickych expe-
rimentd byl nejaktivnéj$im metallocenovym komplexem tita-
nocendichlorid (Cp,TiCl,) a vanadocendichlorid (Cp,VCl,).
Tyto metalloceny byly preklinicky vyzkouseny vici rozsahlé-
mu panelu lidskych karcinomt (heterotrans-plantovanych na
bezthymové mysi)., Na rozdil od cis-Pt(NH;),Cl, titanocen-
dichlorid ani vanadocendichlorid toxikologicky obraz
(nefrotoxicita, myelotoxicita ¢i teratogenita) nejevi. Mecha-
nismus cytostatického u¢inku metallocenovych slouc¢enin neni
doposud uspokojiveé vyfesen. Dosavadni poznatky vyplyvajici
z biologickych, cytologickych i chemickych studii ukazuji, ze
podstatou je zfejmé inhibice replikace DNA v rakovinné bui-
ce, ktera probiha pifimou interakci s DNA nebo interakei
s enzymy, které se na replikaci podileji.

V piispévku bude diskutovana moznost vazby antitumo-
rové aktivniho Cp,VCl, s biogennimi o-L-aminokyselinami.
Na zéklad¢ vysledkd elementarni analyzy, hmotnostni spekt-
rometrie, vibracnich spekter, EPR spektroskopie a RTG ana-
Iyzy bylo potvrzeno, ze vSechny studované biogenni kyseliny
jsou schopny vézat se vanadocenovému fragmentu [Cp,V]*
za tvorby stabilnich slou¢enin. VétSina kodovanych aminoky-
selin se vaze k vanadocenovému fragmentu chelatovym ty-
pem vazby, ktery je uskutecnén pies dusik aminoskupiny
a kyslik karboxylové skupiny jedné molekuly aminoskupiny
[Cp2V(V,0-aa]Cl. Jiny typ chelatovych komplext byl nalezen
pro L-cystein. Byly identifikovany komplexy [Cp,V(XV,S-aa]
Cl [Cp,V(0,S-aa]Cl. Jedinou vyjimkou, kde byla pozorovana
monodentatni vazba dvou molekul aminokyseliny k vanado-
cenovému fragmentu je L-prolin v popsaném komplexu [Cp,V
(O-pro),]ClL,.

V neposledni fadé bylo rovnéz dokazano, ze vanadoce-
nové komplexy s biogennimi aminokyselinami jsou zajimavé
i z hlediska piimého pouziti jako antitumorové agens.

Tato prace vznikla za podpory vyzkumného zaméru MSM
0021627501.
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SYNTHESIS, SPECTRAL, MAGNETIC PROPERTIES
AND CRYSTAL STRUCTURES OF IRON
COMPLEXES WITH DERIVATIVES OF PYRIDINE
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ONDREJKOVICOVA®, MARIAN KOMAN?, JERZY
MROZINSKI®, and TADEUSZ LIS®

“ Faculty of Chemical and Food Technology, Radlinského 9,
812 37 Bratislava, Slovakia, ° Faculty of Chemistry, F. Joliot-
Curie 14, 50-383 Wroctaw, Poland

silvia.galkova@stuba.sk

It is well known that iron cations play an active role in
various biological processes. From our point of view it was
challenging to study the interactions between iron cations and
derivatives of pyridine that occur in living systems and are
used as medicaments. Recently our attention has been focused
on study of interactions between Fe(NCS); and several de-
rivatives of pyridine such as nicotinamide (nia), 2-pyri-
dylmethanol (2-pm), methyl-3-pyridylcarbamate (mpc), N, N’-di-
ethylnicotinamide (dena) and 3-pyridylmethanol (3-pm)’.

Here we describe syntheses and spectral properties of
[Fe(NCS),(dena),], (1), [3-pmHx3-pm][Fe(NCS)4(3-pm),]
(II), [Fe(NCS)(nia);] (), [Fe(NCS)(mpc)s] (IV) and
[Fe(NCS),(2-pm),] (¥), and magnetic properties as well as the
crystal structures of iron(II) complex (Z) and iron(IIT) complex
(II). Single crystal X-ray diffraction methods show that the
complex (1) cystallizes in the triclinic P-1 and complex (IT)
cystallizes in the monoclinic P2(1)/c space group. The com-
plex (Z) is high-spin S = 2 (Sng) and as a result effects due to
zero-field splitting are anticipated at low temperatures. The
complex (I7) is high-spin S =5/2 (Sng).

In all complexes derivatives of pyridine are coordinated
to iron atom through N atom of pyridine ring. However, in
polymeric complex (1) dena acts as bidentate bridging ligand
coordinated also by O atom of -CO(NEt,) group and in com-
plex (V) 2-pm is bonded as chelating ligand by oxygen atom
of -CH,OH group to Fe(Il) atom, too.

This work was supported by the Science and Technology As-
sistance Agency under the contract VEGA No. 1/0353/08,
VEGA No. 1/4454/07 and by the Ministry of Polish Ministry
of Science and Higher Education Grant No. 1T09412430.
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TEMPERATURE-DEPENDENT COMPLEXATION OF
RONICOL TO COPPER(I) IN AQUEOUS MEDIA -
STUDY BY TWO-DIMENSIONAL ESR SIMULATION
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The copper(Il)-ronicol L (3-pyridylmethanol, acting as
a non-steroidal anti-inflammatory drug in clinical practice)
systems were investigated in aqueous solutions by the two-
dimensional ESR evaluation method' at 298 K, and the com-
puter simulation of the individual anisotropic spectra at 77 K.
The data revealed that the paramagnetic copper(Il) complexes
[CuL]*, [CuL,]*", [CuL;]*", and [CuL,]*" are formed up to
pH~=7 at a moderate and high excess of ligand. When com-
pared to chelating ligands?, two differences were observed for
the complexation of ronicol with copper(Il): 7) in contrast to
the well-resolved spectra in frozen solution, considerable line-
broadening and distortion of spectral shapes occurred at
298 K which was interpreted with cis-trans isomeric equilib-
ria and medium-rate interconversion of various complexes on
the ESR time-scale. 2) At low temperature, dramatic changes
in the concentration distribution occurred: the minor com-
plexes with greater number of coordinating ligands ([CuLs]*",
and, in particular, [CuL4]*") became highly favoured. An ex-
planation for this fact was given by the discussion of the free-
energy term.

The work was performed in the framework of Hungarian-
Slovak Intergovernmental S&T Cooperation (Grant TéT SK-
25/2006). Furthermore, the financial support of the Hungar-
ian Scientific Research Fund OTKA (Grant K-72781) and the
Slovak Fund (VEGA 1/0353/08) is gratefully acknowledged.
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Karboplatina, diammin-(cyklobutan-1,1-dikarboxylato)-
platnaty komplex, je jiz fadu let vyuzivana jako kancerostati-
kum tzv. druhé generace. SouCasnym obecnym trendem
v oblasti vyvoje protinadorovych 1é¢iv na bazi komplexd
platiny je snaha o pfipravu strukturné podobnych slouce-
ninan s cilem zvysit cytotoxické U¢inky pfi soucasném
snizeni toxicity pfipravenych slouc¢enin na lidsky organis-
mus (kancerostatika 3. generace). V ramci vySe uvede-
nych snah byla pfipravena série komplexti obecného vzor-
ce [Pt(HL),(CBDCA)] (obr. 1), kde HL je vhodny derivat
6-(benzylamino)purinu a CBDCA je dianion kyseliny cyklo-
butan-1,1-dikarboxylové.
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Obr. 1. Pfedpokladana struktura pripravenych Pt(II) komplexi

Piipravené komplexy byly charakterizovany dostupnymi
fyzikalné-chemickymi technikami (chemicka analyza prvku,
FTIR, Ramanova a multinuklearni NMR spektrometrie, ter-
micka analyza). Na zakladé vysledkt plynoucich z vySe zmi-
nénych technik jde o ctvercové Pt(I) komplexy
s chromoforem PtN,0O,, ve kterych je N-donorovy ligand
koordinovan pfes N7 atom imidazolového kruhu.
V soucasnosti probiha optimalizace geometrie vybraného
komplexu pomoci DFT vypocti a probihaji snahy o ptipravu
monokrystali vhodnych pro X-ray analyzu. Jednim z cili
prace je i studium in vitro cytotoxicity piipravenych kom-
plexu.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSM6198959218.



Chem. Listy 102, 599—609 (2008)

1L-10
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V této praci se zabyvame syntézou a studiem fyzikalné-
chemickych a biologickych vlastnosti Pd(II) oxalatokomplext
s vybranymi 2,6,9-trisubstituovanymi derivaty purinu (L,).
Komplexy byly pfipraveny vicestupniovou syntézou vychaze-
jici z K,PdCly. Meziprodukty a finalni produkty byly charak-
terizovany nasledujicimi fyzikalné-chemickymi metodami:
chemicka analyza prvka, UV-VIS, FT-IR, Ramanova a multi-
nuklearni NMR spektroskopie, vodivostni méfeni, hmotnostni
spektrometrie, termickéd analyza (TG/DTA) a monokrystalova
rentgenova strukturni analyza.
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Obr. 1. Schematické znazornéni pripravenych Pd(II) komplexii

Na zéklad¢ vysledkd vySe uvedenych metod studia je
ziejmé, ze byly pfipraveny komplexy obecného slozeni [Pd
(Ln)(0x)], kde H,ox = kyselina §tavelova. Centralni Pd(I) ion
je bidentatné koordinovan oxalatovym dianiontem a dvéma
N-donorovymi purinovymi derivaty (L,) — tyto jsou koordino-
vany pres atomy N7 imidazolovych purinovych cykla
a v ramci molekuly komplexu zaujimaji ,,head-to-tail* orien-
taci. Pripravené Pd(Il) komplexy maji mirn¢ deformovanou
¢tvercovou geometrii.

In vitro studium cytotoxicity pfipravenych komplext
vici vybranym lidskym nadorovym liniim je pfedmétem dal-
$iho studia a bude diskutovano v ramci prezentace.

Tato prdce je podporovina grantem MSMT CR
MSM6198959218.
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NANOMATERIALY A FOTOKATALYTICKE
VLASTNOSTI TiO,

ANTONIN MLCOCH

Ceské technologické centrum pro anorganické pigmenty,
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Nanotechnologie a nanomaterialy jsou povazovany za
perspektivni pro feseni rozhodujicich problému lidstva, jako
jsou ochrana zivotniho prosttedi, energie a zdravi. Skute¢nost,
ze velikost ¢astic vyznamné ovlivituje fadu vlastnosti zna-
mych latek, jako jsou optické, elektrické, magnetické, che-
mické a mechanické, nabizi nové primyslové aplikace. Jed-
nim z perspektivnich nanomateriali je oxid titani¢ity. Hlavni
oblasti aplikace téchto TiO, specialit jsou katalyzatory, UV
absorbéry pro natérové hmoty, kosmetiku a plasty, mikroelek-
tronika, textil, stavebni materialy a zdravotnictvi.

Vyvoj v CTC AP jak v laboratornim, tak poloprovoznim
méfitku je zaméfen na implementace védeckych poznatkd do
zavedeni ekonomickych a Zzivotnimu prostiedi pratelskych
technologii do primyslové vyroby.

Cilem bylo pfipravit optimalni strukturu TiO, s vysokou
fotoaktivitou a dale nanostrukturu vhodnou pro ptipravu UV
absorbéru. Pii vyvoji postupu z ilmenitu bylo zjisténo, ze jiz
v roztoku titanylsulfatu vzniklého rozkladem ilmenitu kyseli-
nou sirové je mozno identifikovat urcité ,,clustry®, které mo-
hou hrat roli pfi nasledné termické hydrolyze diky vysoké
reaktivité titanic¢itého prekurzoru. Bylo zjisténo, ze fotoaktivi-
ta zavisi na morfologii, struktufe a chemickém slozeni, na
charakteru povrchu, velikosti ¢astic a velikosti port. Zavislost
na mérném povrchu neni jednozna¢na s ohledem na rozdilny
charakter povrchu (napt. na velikost pord,adsorpci/desorpci
organickych polutanti).

Hledani pfi¢innych souvislosti mezi materidlovymi cha-
rakteristikami a fotoaktivitou nanokrystalického oxidu titani-
¢itého a poznani technologickych faktord, které ji ovliviuji,
jsou pfedmétem nasich studii.

Zkusebni vzorky nanostruktur TiO, pfipravenych byly
zkoumany pomoci XRD, BET, SEM, HRTEM, UV-VIS
a EPR spektrometrie a dale byla zjiStovana fotoaktivita
a samoumyvatelnost natdrd p¥ipravenych z nanomateriala'.

Tato prace vznikla za financni podpory z prostiedkii statniho
rozpoctu prostiednictvim MPO CR FT- 04-025.
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Hybridni materialy na bazi anorganicky nosi¢—organicka
fotoaktivnimi molekula, napt. porfyriny, se vyuzivaji
v katalyze, fotosenzitizovanych reakcich, pfi imobilizaci bio-
molekul nebo v nelinedrni optice. V samouspotradanych fil-
mech jsou molekuly porfyrinll ve vzajemné interakci a sdileji
absorbovanou excitacni energii. Béhem piipravy fotofunkc-
nich materidli museji byt tyto interakce potlaceny, protoze
sdileni vede k disipaci energie a tim k vyraznému snizeni
doby zivota excitovanych stavl a nasledné k ovlivnéni v§ech
fotoindukovanych reakci. Metodou, jak tomuto zabranit, je
imobilizace jednotlivych molekul v pevnych materialech ma-
jicich uspotadanou strukturu jako napf. zeolity, vrstevnaté
kfemicitany nebo podvojné vrstevnaté hydroxidy (layered
double hydroxides, LDH).

Tématem pfednasky je popis strukturnich, spektralnich
a fotofyzikalnich vlastnosti LDH material obsahujicich inter-
kalované porfyriny'. Struktura LDH se sklada z uspofadanych
kladné nabitych hydroxidovych vrstev, jejichz naboj je kom-
penzovan anionty nachazejici se spolu s molekulami vody
v prostoru mezi vrstvami. Chemické slozeni je popsano obec-
nym vzorcem [M",_M"(OH),"TA" ,uxyH,O1", kde M"
a M™ predstavuje kovové ionty, A" jsou kompenzujici porfy-
rinové anionty a x lezi pfevazné vrozmezi 0,20 a 0,35.
Z kovovych iontt studujeme Mg(II), Zn(II) a Al(III), a anion-
ty jsou porfyriny — 5,10,15,20-tetrakis(4-sulfonatofenyl)
porphyrin  a  Pd(I)-5,10,15,20-tetrakis(4-karboxyfenyl)
porphyrin.

Pozornost je vénovana metodam ptipravy nanostruktur-
nich hybridnich materiald, jak ve formé praskd, tak orientova-
nych filma, vlivu struktury LDH matrice na uspofadani inter-
kalovanych molekul, popsani jejich fotofyzikalnich vlastnosti
(fluorescence, tripletové stavy, pfenos energie, singletovy
kyslik), popisu mikroskopické struktury hybridi a moznym
aplikacim v oblasti materialti s definovanymi fotofyzikalnimi
vlastnostmi. Porfyriny v pevnych LDH nosicich si zachovava-
ji vlastnosti jako jsou fluorescence a produkce tripletovych
stavi. po excitaci. Tripletové stavy interaguji hlavné
s kyslikem za vzniku excitované formy kysliku, tj. singletové-
ho kysliku O,('Ag). Méfené doby Zivota Ox('A,) jsou 6-64 ps.
Hlavnim cilem je kvantitativni popis reaktivity excitovanych
stavii v pevnych matricich, charakterizace struktury nosict
a piiprava fotofunk¢énich materialt.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 203/06/1244.
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EXTREMNE RYCHLE CHLADENIE ROZTAVENYCH
SOLI A,INE POKROCILE MET,ODY VYSKUMU -
APLIKACIA NA KRYOLITOVE TAVENINY

MIROSLAV BOCA®?, MARIAN KUCHARIK?, MICHAL
KORENKO® a DUSAN JANICKOVIC”

“ Institute of Inorganic Chemistry, Slovak Academy of Scien-
ces, Dubravskd cesta 9, 845 36 Bratislava, ° Institute of Phy-
sics, Slovak Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, 845 36
Bratislava, Slovakia
uachboca@savba.sk

Vyskum kryolitovych tavenin je dolezity pre hlinkarsky
priemysel. Pod kryolitovou taveninou rozumieme kvapalnu
fazu zlticeniny Na;AlFs, v ktorej st rozpustené dalSie zlozky
najmi Al,Os. Sposob interakcie tychto dvoch zloziek je pred-
metom vyskumu od samého pociatku priemyselnej vyroby
hlinika. Rozvoj modernych technik umoziuje aplikovat’ po-
stupy, ktoré boli donedavna nezname. Jednou znich je aj
-Rapid Solidification Processing (RPS).

RPS je metoda chladenia, pri ktorej sa dosahuje rychlost’
chladenia 10°~10° °C s™. Pri takejto rychlosti chladenia sa d4
v urCitom priblizeni uvazovat, Zze stav, ktory existoval
v kvapalnej fdze, bude zachovany ako metastabilny stav
v tuhej faze. Takto pripravent latku mozno analyzovat ktoro-
ukol'vek §tandardnou technikou.

RPS metédou boli pripravené vzorky s pociatoénym
zlozenim NazAlFs — x hm.% ALO; (x = 10, 20 a 30). Cast
vzoriek bola zihana pri réznych teplotach (750 °C a 950 °C)
v roznej atmosfére s cielom relaxacie metastabilného stavu.
Vzorky boli potom Studované rtg. praskovou difrakénou ana-
lyzou, infracervenou a Ramanovou spektroskopiou, pricom sa
sledovala pritomnost’ réznych faz oxohlinitanov sodnych.

Dalgou aplikovanou metodou, ktora postva hranice vy-
skumu tavenin je neurénova difrakéna analyza pri vysokych
teplotach.

Praca vznikla za podpory grantu VEGA 2/7077/27.

1L-14
KRYéTALIZAQIA A TERMICKA STABILITA
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VILIAM PAVLIiK a EUGEN JONA

Katedra chémie a technologie anorganickych materialov,
Fakulta priemyselnych technologii v Puchove,
Trencianska univerzita Alexandra Dubceka v Trencine,

I Krasku 491/30 02001 Puchov, Slovensko
pavlik@fpt.tnuni.sk

Zakladna informacia z hl'adiska existencie a potencialnej
aplikacie skiel je ich stabilita voci krystalizacii. Navrhnuté krité-
rium na zistovanie stability skiel bola aktivacna krystaliza¢na
energia, £'~, ktora v sebe zahffia proces nukleacie aj krystalizd-
cie. Boli pripravené skla s pridavkom TiO, a ZrO, zlozenia:
Li,O . 2810, . n TiO, . n ZrO, (pricom n = 0; 0,015; 0,031;
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0,050; 0,075; 0,1; 0,15; 0,2). Tieto systémy boli porovnané so
systtmom Li,O . 2 SiO, . m ZrO, (priom m = 0,030; 0,062;
0,100) kde sa zistilo, Ze tieto skla maju vysSiu termicku stabilitu
ako pripravené s TiO, a ZrO, s rovnakym moélovym pomerom.
Pri $tudiu termicke;j stability skiel sa pouzila diferenéna termicka
analyza (DTA) a pre zistenie formovania sa krystalizatnych
nuklei bola pouzitd RTG analyza. Zo ziskanych tudajov sa vypo-
Citala aktivacna energia, E:

In (T7/ B) = Eqry/ RTy+ In Eqp / R = In A (1)
In (7,"/ B) = Eqey / RTp + In Eryy /R —In A )
In B= Eg /RTp 3)

kde T, je teplota maxima exotermického piku na DTA krivke,
Tt je teplota inflexného bodu a B je rychlost’ ohrevu vzoriek.

Pri ststavach s pridavkom do 0,050 moélovych mnozZstiev
oxidov hodnoty aktivacnych energii klesaji oproti zakladnej
ststave. Pri pridavku n = 0,075 oxidov hodnoty E prudko rastt
a d’alej sa zvySuju iba mierne. So zvySujucim sa pridavkom ZrO,
sa proces kryStalizdcie stava energeticky viac narocny
a krystalizacia prebiecha pomalSie. Moze to byt spdsobené odlis-
nym sposobom zabudovévania oxidu zirkonicitého do kremicita-
novej siete tetraédrov. ZrO, pri vyssich koncentraciach pdsobi
ako sietotvorny oxid. Oxid titaniity méze posobit’ pri nizSom
obsahu ako nukleator. Tieto vysledky suhlasia aj s hodnotami
teplot 7, ktoré sa so zvySujicim pridavkom ZrO, zvySuju. Krys-
talicka faza bola dokazana pomocou RTG analyzy.

Zistilo sa, ze so zvySujicim sa pridavkom oxidov TiO,
a ZrO, hodnoty aktivacnych energii stipajii od moélového mnoz-
stva 0,075, tj. stipa aj termicka stabilita litnokremicitych skiel
voci krystalizacii.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1/3161/06 a CUGA.
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SANACE ORGANICKYCH KONTAMINANTU

A KOVU METODOU STABILIZACE/SOLIDIFIKACE
IN SITU

ALENA RODOVA® a ONDREJ URBAN"

“ Vyzkumny ustav anorganické chemie, a. s., Revolucni
1521/84, 400 01 Usti nad Labem, " DEKONTA, a. s., Volutovd
2523, 158 00 Praha 5

alena.rodova@vuanch.cz

Stabilizace/solidifikace je soubor fyzikalnich a chemic-
kych procest, kterymi lze pfeménit kontaminanty na méné
rozpustnou, imobilni nebo méné toxickou formu a fixovat je
v sanovaném materialu pomoci vhodnych ¢inidel. Sanaéni
zasah in situ probiha ptimo v misté vyskytu kontaminace.

Vyzkumny ustav anorganické chemie ve spolupraci se
spole¢nosti DEKONTA realizoval laboratorni zkousky,
vramci kterych bylo testovano pfiblizné 30 stabiliza¢nich
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receptur. Stabilizovany byly materialy kontaminované toxic-
kymi kovy (As, Sb, Ni, Tl) a organickymi latkami (NEL,
PAU). Jako stabiliza¢ni ¢inidla byla pouzita fada latek, napf.
cement, palené vapno, vapenny hydrat, energosadrovec, popi-
lek, bentonit nebo vodni sklo v riznych davkach a kombina-
cich.

Piipravené stabilizaty byly podrobeny standardnim vylu-
hovym testim dle vyhlasky 294/2005 Sb. a dle metody U. S.
Environmental Protection Agency (Toxicity Characteristic
Leaching Procedure 1311). Byly realizovany dynamické
zkousky se srazkovou vodou a zkousky geomechanickych
vlastnosti. Na zaklad¢ vysledkd zkousek je navrhovana tech-
nologie sanace metodou stabilizace/solidifikace in situ
v pilotnim méfitku na vybranych lokalitach v Ceské republice
1 zahranici.

Autori dékuji za financni podporu projektu Vyzkum a ovéreni
metody sanace kontaminovanych zemin progresivni technolo-
git stabilizace a solidifikace in situ (FI-IM3/095) Ministerstvu
primyslu a obchodu Ceské republiky.
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ANORGANICKE POLYMERY

MILAN ALBERTI
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Termin anorganické polymery je zpravidla pouzivan pro
makromolekularni latky, jejichz hlavni fetézce jsou tvofeny
atomovymi uskupenimi, napt. Si- O, P-N,B-N,S-N, B -
0,P-0, Al-N, C - N, jakoz i dal$imi vzajemnymi kombina-
cemi uvedenych prvki. Ruznymi badateli jsou pfipoustény
Sir§i definice anorganickych polymerG a proto jsou b&zné
zahrnovany do této téidy latek alotropické modifikace prvka
napt. P, S, C, anorganicka skla, DLC a DLN vrstvy, zeolity,
cela plejada binarnich sloucenin, jakymi jsou karbidy, oxidy
a nitridy.

V  poslednich letech se ¢im dal castéji  hovoti
o organometallickychpolymerech, resp. anorganicko/ orga-
nickych polymerech, anorganicko / organickych hybridnich
polymerech, organokovovych polymerech anebo
o polymerech obsahujicich kov, pfi¢emZ jsou minény polyme-
ry, v jejichz hlavnich fetézcich se stfidaji atomy kovi
s organickymi skupinami. V této souvislosti je ¢asto pouzivan
termin nové hybridni materidly a anorganicko/organické hyb-
ridni materialy. Pfednaska je predevSim zameétena na pokroky
v chemii sloucenin kiemiku — polysilantl, polysiloxanti, poly-
silazanti, polykarbosilant, silseskvioxant, dale fosforu — po-
lyfosfazenl, boéru — polyborazani a polyaminoborazanti a
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jejich ekvivalentnich nitridi. Prezentovany jsou zpisoby pfi-
pravy prekurzord, metody polymerizacnich procesti vedouci k
tvorb¢ piislusnych polymerd, jejich chemicka reaktivita,
struktura, fyzikalni vlastnosti a rovnéz soucasné a potencialni
aplikace v technické praxi.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSM 0021622411.
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Struktura perovskitovych sloucenin je odvozena od tma-
v& hnédého az ¢erného piirodniho mineralu perovskitu CaTi-
0. V perovskitu jsou atomy kysliku a vapniku seskupeny
v nejtésnéjSim kubickém uspofadani a atom titanu je vnesen
do oktaedrické dutiny. V ptipad¢ sloucenin SrSnO; a CaSnO;
dochazi vlivem vétsiho atomu cinu k rozsifeni oktaedrickych
dutin, kubickd perovskitova struktura je deformovana
a prechazi na strukturu orthorombickou. Vestavéni jinovalent-
nich ionth lanthanoidd do hostitelské perovskitové miizky
cini¢itani vede ke vzniku bodovych poruch. Snadngjsi
nestechiometricka substituce ¢asti strontnatych iontl trojmoc-
nymi ionty lanthanoidu vytvaii kladny naboj, ktery je kom-
penzovan bud vznikem negativné nabitych kationtovych
vakanci (V*’g;) nebo vznikem elektronil (2 7). Je v8ak mozné
dosahnout také nestechiometrické substituce na strané iontl
Sn*', kterd je kompenzovana vznikem vakanci v aniontové
podmiizce’.

Klasickou keramickou metodou syntézy byly ptipravo-
vany dv¢ fady perovskitovych sloucenin obsahujici Sr-Tb-Sn.
Vychozi sloueniny TbsO7, SnO, a SrCO; byly homogenizo-
vany v achatové misce a poté byly v korundovych vypalova-
cich nadobkach podrobeny dvoustupiiové kalcinaci. Prvni
kalcinace byla provedena pfi teplot¢ 1000 °C po dobu
2 hodin. Po vychladnuti a vyjmuti z pece byly vypalky opét
zhomogenizovany rozdrcenim v tfeci misce a podrobeny dru-
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hé kalcinaci pfi vysSich teplotach (1300-1550 °C) po dobu
3 hodin. Takto ptipravené pigmenty byly podrobeny studiu
zakladnich pigmentové-aplika¢nich vlastnosti, tzn. méteni
distribuce velikosti ¢astic a barevnych vlastnosti a dale byly
studovany jejich strukturni vlastnosti.

Bily SrSnO; se pii syntéze reakci v pevné fazi za teploty
1500 °C vyznacuje orthorombickou strukturou. Teoreticky
jednodussi syntéza pigmentt typu Sr;_, Tb,SnO; se ukazala
lo syntetizovat jednofazovou slouCeninu. Pigmenty druhé
fady SrSn,_,Tb,O; se jevi jako barevné zajimavé potencidlni
anorganické pigmenty zluté barvy. Rentgenova difrakéni
analyza prokazala Uplné proreagovani reakénich smési jiz pfi
niz§ich teplotach, avSak z hlediska barevnosti se jako nej-
vhodngjsi teplota jevi 1500 °C.

Tato prdace vznikla za podpory vyzkumného zaméru ¢. MSM
0021627501 a projektu grantové agentury CR & 104/08/0289.
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Moznosti aplikace polymert v riznych odvétvich pri-
myslu stoupaji se schopnosti lidstva nalézat nové techniky
zpracovani, vyroby ¢i Upravy téchto materiald. Pocatkem
minulého stoleti byl narist spotieby spojen piedevsim s nove
objevenymi polymernimi materialy a jejich masovou produk-
ci. Na zacatku 21. stoleti je situace odlisna. Hnaci silou pro
nové aplikace polymert v oblastech s dynamickym rozvojem
(optika, fotonika, elektrotechnika) je zejména tprava vlast-
nosti stavajicich polymert pro specifické aplikace. Vhodnou
metodou, jak modifikovat povrchové vlastnosti polymert pfi
zachovani charakteristickych vlastnosti objemovych, je expo-
zice povrchu plazmatem'~.

Tato prace se zabyva modifikaci polyethylenu Ar
plazmatem. Sledovany byly zmény chemického slozeni
v povrchové vrstvé FTIR, XPS a RBS metodami. Povrchova
morfologie a drsnost byla studovana AFM. Gravimetrickymi
méfenimi  byla stanovena tloustka ablatované vrstvy
a studovana rozpustnost modifikované povrchové vrstvy poly-
meru.

Modifikace iniciovana plazmatem zptsobuje ablaci PE
anarist koncentrace funk¢nich skupin obsahujicich kyslik
v povrchové vrstvé polymeru (n€kolik desitek nm). Koncent-
race kysliku zavisi na starnuti vzorku po expozici. Dusledkem
modifikace je i rozpustnost tenké povrchové vrstvy ve vode.
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Obr. 1. Koncentraéni profil kysliku v PE po modifikaci plazma-
tem a leptani ve vodé

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR ¢ 102/06/1106,
MSMT MSM ¢ 6046137302 a LC 06041, GA AV CR
¢ KAN400480701 a 200100801.
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“MACRO-DEFECT-FREE” MATERIALY —VYZVA
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Vyskum cementu poskytuje pozoruhodné cesty na do-
siahnutie pozadovanych vlastnosti. Hoci Portlandsky cement
ako material pre stavebné Ucely na celom svete dominuje,
existuje niekol’ko vyznamnych technologii pre spracovanie
cementov, zaznamenavame takto aj nové materidly a nové
techniky zhutfiovania (napr. mechanické lisovanie, extruzia,
pouzitie doplnkovych materialov — selektivnych promoétorov
interakcii, tuhnutia a tvrdnutia). Vysledkom je zvySené zosie-
tovanie hydratovanych fragmentov v prototypoch takych
materialov, akymi su pevné cementy (DSP, Ductal), alebo
MDF materidly na baze polymérnych hybridnych systémov
(uhlikaté polyméry, epoxidové Zivice, alebo polyfosforecnany
primiesané do cementu). MDF materialy zatial’ trpia na neze-
lany vplyv vlhkosti. Prispevok je venovany potencidlu anor-
ganickej chémie a materidlovej chémie pre tato technologicky
novu a uzivatel'sky perspektivnu oblast’ .

Spracovania surovinovej zmesi pri syntéze MDF mate-
ridlov je sprevadzané mechano-chemickym interakciami —
sietovanim atémov z cementu s atdbmami z polyméru. Mecha-
nické efekty v priebehu strizného mieSania sposobuju Stiepe-
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nie polymérnych retazcov a vznikajtice radikaly vstupuju do
hydrataénych reakcii cementovych faz. Principialne sa jedna
o mechanochemicky mechanizmus; tak mechanické efekty
ako aj chemické reakcie st synergicky zodpovedné za vznik
hutnej zosietovanej viskoelastickej lokalnej  Struktiry
a mikro§truktiry v produkte a ovplyviiuju jeho technologicky
relevantné vlastnosti. Preukézané interakcie funkénych skupin
atdmov so zrnami cementu a v jeho hydrata¢nych produktoch
poukazuji na vyznam nano, resp. atomarnych rozhrani
v MDF materialoch. Siete Al(Fe)-O-C(P) stabilné termodyna-
micky, ale predovsetkym v podmienkach potencialneho pou-
zivania, znizuju afinitu nedoreagovanej suroviny k neziadu-
cim sekundarnym reakciam so vzdusnou vlhkostou a siranmi.

Vysledky prezentované v tejto praci boli ziskané v ramci pro-
jektu VEGA 0055 a projektu vedecko-technickej spoluprace
UACH SAV a PC Ladce, a. s.
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The polymer electrolyte fuel cell (PEMFC) can generate
electricity without polluting the environment. In those sys-
tems hydrogen is used as a fuel. The anode in PEMFC is
made of platinum and as a consequence is very sensitive to
the poisoning by CO. Therefore, CO removal in a hydrogen
rich fuel is a critical issue, even small amounts of CO must be
removed (<10 ppm) before entering the fuel cell. Preferential
oxidation was proposed for removing CO from hydrogen-rich
gas streams. This reaction can be conduct at relative low tem-
perature and atmospheric pressure which is a grate advantage.
Nevertheless, size and morphology of catalyst grains are es-
sential and need to be controlled. Closely interacting copper
oxide and ceria are one of the most interesting catalysts for
CO preferential oxidation in a Hp-rich stream (CO-PROX) as
well as in volatile organic compounds (VOC) total combus-
tion. In the present work the sythesis procedure, physico-
chemichal chracterisation and catalytic activity of Cu-doped
ceria catalysts were investigated.

Precursors of nanostructured Ce;_,Cu,0O, (0<x<0.2)
catalysts were prepared in reverse microemulsion'. The ob-
tained precursors were calcined at 500 °C in air stream to
produce ceria doped copper. Thermal decomposition of ceria
precursors was controlled by thermal analysis methods (EGA-
TGA/DTG/SDTA). The structure of the obtained nanostruc-
tured powders was estimated from XRD measurements and
average crystallites size was calculated from Debye-Scherrer
formula. Surface morphology, specific surface area and pores
distribution were evaluated on the basis of the BET method.
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Catalytic properties of the copper doped cerias were 2. Avgouropoulos G., Papavasiliou J., Tabakova T., Idakiev
examined with respect to their performance in CO-PROX V., loannides T.: Chem. Engin. J. 124, 41 (2006).
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Wang X. Q., Hanson J. C., Rodriguez J. A.: J. Catalysis
REFERENCES 240, 1 (2006).

1. Martinez-Arias A., Hungria A. B., Fernandez-Garcia M.,
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SKELETAL DIVERSITY FOR SIZABLE
COMBINATORIAL LIBRARIES OF DRUG-LIKE
HETEROCYCLIC COMPOUNDS

VIKTOR KRCHNAK

Department of Chemistry and Biochemistry, University of
Notre Dame, Notre Dame, IN 46556
vkrchnak@nd.edu

The exclusive role of heterocyclic compounds for drug
discovery is best documented by the occurrence of
a heterocyclic moiety in current drugs; the majority of drugs
are heterocyclic compounds. Consequently, a substantial ef-
fort has been dedicated to the development of chemistries,
both solid- and solution-phase, for combinatorial syntheses of
heterocyclic libraries'™.

Traditionally, generic combinatorial libraries contained
one heterocyclic scaffold and the library diversity was created
through derivatization of the common heterocyclic core by
diverse R groups, portrayed below for a three combinatorial
step library (R', R* and R? in the structure below). Albeit
building blocks for a generic library were selected among the
most diverse ones, the library diversity was limited by the
presence of one identical core structure (Het Core). Not sur-
prisingly, building blocks (BB) for introduction of R groups
were also selected among heterocyclic compounds (Het BB)
and compounds containing two heterocyclic moieties con-
nected by a spacer were synthesized.

R} R\

\

3 Het
(B = (@)
2/ Rz/

A library member

R

Generic library

There is a strong evidence of drug-likeability of bis-
heterocyclic compounds. Numerous hit and lead compounds
are bis-heterocycles™. Among notable drugs, the structure of
Imatinib (Gleevec/Glivec™), a potent and selective inhibitor
of BCR-ABL and c-kit oncogenic tyrosine kinases, contains
three heterocyclic rings. The structure of Viagra can also be
described as a bis-heterocycle.

We designed and synthesized combinatorial libraries of
bis-heterocyclic compounds that deviate from the traditional
approach. Libraries of bis-heterocyclic compounds are charac-
terized by the presence of two heterocyclic cores connected
by a spacer of variable length/structure. Both heterocyclic
rings were assembled on resin in combinatorial fashion and
provided structurally heterogeneous libraries with skeletal
diversity. Due to skeletal diversity and up to five combinato-
rial steps (two for each heterocycle and one for the spacer)
this strategy allows synthesis of sizable diverse libraries to
match screening throughput of the state of the art screening
facilities.

For the synthesis of initial bis-heterocyclic libraries we
adapted our traceless synthesis of benzimidazoles with three
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diversity positions’. Three combinatorial steps synthesis en-
abled to introduce the spacer for assembly of the second het-
erocyclic ring to three positions, creating three sub-libraries.

N N N
RUCE S—spacer-x RUCE S—R? xspawr«@[ S—R'
N N N

R Spacer-X R

The spacer contained a functional group X that facili-
tated assembly of the second heterocycle. We have chosen
amino group and built thiazole ring as the second heterocycle
yielding three sub-libraries I, I1, and III.

N
RL@: \>7R3 ‘ S% ’RA N
N 4 »2—N N 5 N\ 3 R®
\, R /[ \ @: N3 R >R N
RL s >N R Y>—R \
N R N NN
k1 R'R S

Logistics of library synthesis becomes a relevant issue,
particularly for the synthesis of sizable libraries. We synthe-
sized bis-heterocyclic combinatorial libraries using the di-
rected split-and-pool approach, the most efficient method for
the synthesis of combinatorial libraries on solid phase. Selec-
tion of formulation of solid phase compatible with this tech-
nology was driven by the library size and quantity of individ-
val library members. We wused SynPhase Lanterns
(Mimotopes) for the synthesis of sizable libraries (>1,000
compounds, 1-2 mg each) and resin capsules for larger sam-
ple quantity of smaller libraries (~100 compounds, 10-20 mg
each) A resin capsule, developed in the author’s laboratory, is
a permeable container for resin beads designed for multiple/
combinatorial solid-phase organic synthesis.

This research was supported by the Department of Chemistry
and Biochemistry, University of Notre Dame and the NIH
(GM079576).
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Benzimidazoles as well as thiazoles are well known
heterocycles included in both natural and synthetic sub-
stances. However, bisheterocyclic derivatives including both
benzimidazole and thiazole skeletons in one molecule have
not been systematically studied. So far, only few papers deal-
ing with mentioned bisheterocycles have been published and
antiviral', fungicidal’ and antitumor® activity has been de-
scribed.

We decided to take advantage of combinatorial chemis-
try and developed efficient solid phase synthesis of target
bisheterocycles. Three types of o-phenylendiamines deriva-
tives I, II, and III were synthesized, cleaved from the resin
and the benzimidazole ring closure was performed in solution
by heating under acidic conditions.

" Y

k RL JS\\XRS
NTUNTON N N
= & T

N= R

R ®/N_
R2
All the compounds prepared were subjected to NIH for
high throughput screening which is in progress now.

This research was supported by the Department of Chemistry
and Biochemistry, University of Notre Dame and the NIH
(GM079576).
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POLOACETALY A JEJICH KOMPLEXY S IONTY
KOVU V DYNAMICKE KOMBINATORIALNI
CHEMII

DUSAN DRAHONOVSKY a JEAN-MARIE LEHN

Laboratoire de Chimie Supramoléculaire, ISIS, Université
Louis Pasteur, 8 allée Gaspard Monge, 67083 Strasbourg,
France
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Systémy dynamické kombinatorialni chemie (DCC) jsou
zalozeny na ruznych typech vratnych rovnovaznych reakci
a interakci'?. Dle nasich informaci, tvorba poloacetald nebyla
dosud testovana, jako vhodna reakce pro DCC. V soucasné
dobé je popsano v tomto sméru pouze nékolik experimentl
s acetaly®*. Krom toho, Ze chemie poloacetalii nebyla dosud
vyuzita pro cilenou generaci dynamickych systém, chybi zde
i celkové souhrné informace k chemii poloacetal s vyjimkou
chemie sacharidti. Proto jsme se rozhodli prostudovat vybrané
aldehydy pyridinového typu a zjistit moznosti a podminky pro
generaci a stabilizaci jejich poloacetali. Experimenty byly
provadény za laboratorni teploty v organickych rozpousté-
dlech, jako jsou chloroform a acetonitril a monitorovany pro-
stfednictvim NMR  spektroskopie. Nejprve byly testovany
jednoduché monofunkéni alkoholy, jako n-butanol, metho-
xyethanol, fenol, 2-pyridylmethanol, 2-propanol a z-butanol.
Relativné neptiznivy pomér poloacetali k vychozim aldehy-
dim bylo mozno efektivné zvysit a kontrolovat ptidavkem
iontd kovii (napi. Zn*', Pb*"). Tato aktivace pak poskytuje
poloacetaly, jako komplexy piislusnych kovi. Jejich strukturu
se nam dosud nepodafilo potvrdit rentgenovou difrakei, ale
zde 1 NMR experimenty poskytuji mnoho informaci o jejich
pravdépodobné struktufe. Experimenty se smési alkohold pak
potvrdili vynikajici dynamicky charakter systému, kdy jsou
nové rovnovahy ustaveny v fadu maximalné nékolika minut.
Jako velice slibné se ukazaly Zn(II) komplexy poloacetald
terpenickych alkoholi, které by mohly byt vyuzity coby sys-
témy kontrolovaného uvoliovani t€kavych vonnych latek.
Kromé monofukénich alkoholti byly testovany rovnéz vybra-
né dioly, které podle podminek mohou tvofit bud'to poly/
oligomerni ¢astice nebo makrocykly

Tato prace vznikla za podpory EU Network MRTN-CT-2005-
019561 DYNAMIC.
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SOPHISTIC APPROACH AS A METHOD

OF THE CHEMISTRY FOR THE SUSTAINABLE
DEVELOPMENT - TWO DIFFERENT PURE
PRODUCTS FROM THE VERY SAME SET

OF REAGENTS

PAVEL PAZDERA, JAN SIMBERA, and JINDRICH
BELUSA

Centre for Syntheses at Sustainable Conditions and Their
Management, Chemistry Department, Masaryk University,
Kotlarska 2, 611 37 Brno
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Contemporary technological development bears benefits
for the development of increasing population and at the same
time poses threats to the mankind and Earth
if it will not be combined with already formulated coincident
strategy of sustainable development on global scale which has
no alternative. Entering the Third Millennium, scientists and
engineers are given crucial role in its implementation which
should be reflected in their approaches to solutions of prob-
lems.

These approaches are defined for synthetic chemists and
production engineers as the principles of so-called “Green
Chemistry” and “Cleaner Production”, respectively, collec-
tively as the Chemistry for Sustainable Development. These
principles may be characterized generally as environmentally
friendly and discrete to resources of raw materials and energy,
i. e. an application of alternative synthetic pathways and reac-
tion conditions, formations and application of minimal toxic
and hazardous intermediates and products, and maximum
utilization of raw materials and energy inputs.

Catalysis (e. g. by transition metal complexes, micellar,
PTC, solid support), sonochemistry, microwave assisted syn-
theses, non-classical solvent application, and also sophistic
approach to reaction planning and process design are the often
used methods of “Green Chemistry” and “Cleaner Produc-
tion”.

This contribution will demonstrate a sophistic approach
to preparation of two different pure products from the very
same set of reagents on two examples reactions. First is reac-
tion of cyanide anion with 2,4-dichloro-benzyl chloride
(according to reaction conditions 2,4-dichlorobenzyl cyanide
and/or 2,3-bis(2,4-dichloro-phenyl)propanenitrile are formed).
The second example demonstrates the reaction of cyanide
anion with benzoyl chloride (according to reaction conditions
benzoyl cyanide and/or dicyano(phenyl)methyl benzoate are
formed). All synthesized products were prepared under differ-
ent reaction conditions in very high yields (more than 90 %)
and purities.

The presented work was supported by Ministry
of Industry and Trade Czech Republic
(No. 24-1TP1/090).
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POROVITYCH FILMOV
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“ Ustav polymérov SAV, Dubravska cesta 9, 842 36 Bratisla-
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Petersburg, Rusko, ¢ Ustav makromolekuldrni chemie AV CR,
v.v.i., Heyrovského nam. 2, 16206 Praha, Ceskd republika
upolnovi@savba.sk

Polyetylénové (PE) poérovité filmy boli modifikované
dielektrickym povrchovym bariérovym vybojom pri atmosfé-
rickom tlaku v kysliku, dusiku a vzduchu alebo radiofrek-
venénym vybojom pri znizenom tlaku 46 Pa vo vzduchu.
Povrchova energia modifikovanych filmov PE bola urcena
meranim uhlov zmacania s pouzitim SEE systému so sadou
testovacich kvapalin s r6znou polaritou. Pevnost’ adhéznych
spojov v odlupovani v systéme modifikovany PE film-
polyakrylat bola zistovand na dynamometri Instron s uhlom
odlupovania 90 °. Bol pozorovany vyrazny rast povrchovej
energie a jej polarnej zlozky po modifikacii PE poérovitych
filmov bariérovou a radiofrekvenénou plazmou. Vyssie hod-
noty pevnosti adhéznych spojov povrchovej energie boli do-
siahnuté po modifikacii PE filmov bariérovou plazmou v
porovnani s radiofrekvenénou plazmou. AFM merania po-
vrchovej topografie PE porovitych filmov modifikovanych
bariérovym vybojom ukazali pokles porovitosti filmov po
modifikécii plazmou bariérového vyboja, priCom vyraznejsi
pokles porovitosti bol pozorovany v pripade pouzitia kysliko-
ve] plazmy v provnani s dusikovou plazmou. Zmeny
v porovitosti PE filmov boli sposobené ablacnym posobenim
bariérovej plazmy na polymér v priebehu modifikacie.

Praca bola podporend Slovenskou vedeckou agenturou VE-
GA, projekt ¢. 2/7103/27, Grantovou agentirou AV CR, pro-
jekt ¢. A 400 500 505) a Ruskou agenturou pre podporu zd-
kladného vyskumu, projekt ¢. 07-03-00177.
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V poslednich letech bylo zjisténo'? Ze 3,5-diamino-4-
-arylazopyrazoly vykazuji biologickou aktivitu na cyklin-
dependentni kinasy s vysokou selektivitou k CDK9. U dosud
nejucinngjsiho derivatu CAN508 byly provedena méfeni po-
tvrzujici kompetitivni inhibici a pomoci rentgeno-strukturni
analyzy bylo nalezeno konformacni uspofadani inhibitoru ve
vazebném misté.

Na zéklad¢ zjisténé biochemické aktivity byl derivat
CANS508 vybran jako vychozi latka pro dal$i obménovani
struktury sohledem na zvySovani inhibi¢niho ucinku
a selektivity na CDK9. Z tohoto divodu byly u slouceniny
CANS508 provedeny piedbézné modelové studie acylaénich
reakci, které ukazaly, Ze se acylova skupina nevaze na jednu
z amino skupin v poloze 3 nebo 5, nybrz na dusikovy atom
pyrazolového skeletu. Aby bylo mozné pfipravit acyl derivaty
substituované na jedné z téchto amino skupin, bylo nutné
pouziti chranici skupiny, kterd zamezi substituci na pyrazolo-
vém dusiku.

Dalsim smérem, ktery je intenzivné studovan, je zaména
azo skupiny spojujici benzenovy a pyrazolovy cyklus. Jednou
z mnoha moznosti je napf. reakce aminomalondinitrilu
s acylhalogenidy za vzniku prekurzort derivati pyrazolu, kdy
azo skupina je zaménéna amidickou skupinou. Jinou moznosti
je ptiprava derivati, kde linker tvofi pouze methylenova sku-
pina. Zde se vychazi z kondenzaéni reakce patfi¢nych deriva-
tt aromatickych aldehydd a malondinitrilu, naslednou redukei
dvojné vazby vzniklé kondenzaci a finalni cyklizaci pomoci
hydrazinu se pfipravi odpovidajici derivaty s methylenovou
skupinou.

Za ucelem piipravy vét§iho mnozstvi derivati je také
studovana moznost pararelni syntézy na pevné fazi pomoci
kombinatorialni chemie.

Tato price vznikla za podpory vyzkumného zaméru MSMT CR
MSM6198959216.
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A NENASYTENU SKUPINU V MOLEKULE

JOZEF LUSTON a JURAJ KRONEK
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Nas doteraj$i zaujem bol orientovany na funkéné deriva-
ty 2-oxazolinov a ich polymerizaciu adicnymi reakciami, ich
vyuzitim na modifikaciu polymérov reakciami s funké-
nymi skupinami na hlavnom retazci, ale aj reakciami
s koncovymi skupinami. V pripade, ked’ sa zakomponuje do
molekuly aj dvojitd vézba, ziskavame dalSiu dimenziu do
Struktiry makromolekuly, ktora sa dd vyuzit' na radikalové
alebo fotochemické reakcie. Dvojita vdzba v molekule mono-
méru moze byt vo vonkajsej sfére, alebo méze byt vo vnutor-
nej sfére. Okrem toho, dvojitd vizbu mozno instalovat’ do
molekuly vo vychodzich surovinach, alebo ju generovat pria-
mo Vv procese syntézy.

Prikladom syntézy monoméru s dvojitou vdzbou vo von-
kajsej sfére su napriklad alylétery 2-oxazolinov, ktoré boli
pripravené z alkoholov v podmienkach PTC katalyzy', alebo
kondenzacné produkty paraformaldehydu s 2-alkyl-2-oxa-
zolinmi za vzniku 2-[1,1-bis(hydroxymetyl)alkyl]-2-oxa-
zolinov, ktoré mozno termicky dehydratovat’ na nenasytené
2-oxazoliny®”.
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OH cl
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Schéma 1. Priprava derivatov kyseliny fumarovej

H,NCH,CH,CI.HCI
-

NaOH

Prikladom syntézy s vyuzitim vopred zabudovanej dvoji-
tej vizby je priprava bis-(2-oxazolinu) z kyseliny fumarovej
(Schéma 1) a generovanie dvojitej vazby v priebehu reakcie je
demonstrované na kyslo katalyzovanej reakcii 2-(4-amino-
fenyl)-2-oxazolinu s  aldehydmi alebo dialdehydmi
(Schéma 2).

o] o) N Oj
O ) ey O
N
H H
X= OH, OCH,, COOCH,

Schéma 2. Priprava azometinov s 2-oxazolinovou skupinou

Autori dakuju za financnu podporu Agentury na podporu
vyvoja a vyskumu (projekt ¢. APVV-003206) a grantovej
agenture VEGA (C. projektu 2/6117/28).
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Nase studie se zabyvala syntézou a fyzikalné-chemickou
charakterizaci  derivatit  kinetinu  (6-furfuryladeninu)
a kinetinribozidu (6-furfuryladenosinu) (viz obr. 1). Multinuk-
learni NMR spektroskopie odhalila existenci dynamické tau-
tomerni rovnovahy v roztoku dimethyl sulfoxidu pro zminéné
slouceniny. Bylo zjisténo, Ze zatimco u samotného kinetinu
(I, R1 = H nebo CHj, R2 = H) jsou preferovany 9H-amino
and 7H-amino tautomerni formy v poméru 10:1, u derivatu
kinetinu s R2 = Cl jsou navic pfitomny tautomerni formy N6-
H-amino a NI1-H-imino. VySe zminéné izomery jsou pak
v poméru 10:1:5:2. V ptipadé derivati kinetinribozidu (71, R1
= H nebo CHj3;, R2 = Cl) jsou pak jednotlivé tautomerni formy
v poméru 8:2. Tato rozdilnost je pravdépodobné zpuisobena
piitomnosti atomu chloru v poloze C2 na purinovém skeletu,
ktery svou elektronegativitou prispiva k redistribuci elektro-
nové hustoty na purinovém skeletu. Byla stanovena moleku-
lova a krystalova struktura N6-(5-methylfurfuryl)adeninu
a 2-chlor-N6-(5-methylfurfuryl)adenosinu, jejichz strukturni
parametry budou diskutovany v ramci prezentace.

R1

R1
o 07 R1 = H nebo CH,
R2 =H nebo CI
NeH NeH

NZ N, Ny SN,

p A

R2” SN, TNGH R27ON; No

o (O
OH OH
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Obr. 1. Studované derivaty kinetinu (/) a kinetinribozidu (1)

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR
MSM6198959218.

614

Sekce 2 — prednasky

2L-09
VYUZITI a-HALOG};NKETOij PRO SYNTEZU
HETEROCYKLICKYCH SLOUCENIN

PAVEL HRADIL

Katedra organické chemie, Universita Palackého, Trida Svo-
body 8, 771 46 Olomouc
hradil@orgchem.upol.cz

Halogenketony jsou velice reaktivni latky vSestranné
vyuzitelné v organické syntéze. Jejich syntéza i reakce jsou
intenzivné studovany a byly zpracovany i v riznych starich
i nov&jsich prehledech'?. B&hem prednasky budou diskutova-
ny metody jejich ptipravy jak klasickou pfimou bromaci bro-
mem, selektivnimi bromacnimi ¢inidly, tak budou probrany i
dalsi moznosti jejich pfipravy. V dalsi ¢asti pfednasky bude
diskutovano jejich pouziti v syntéze heterocyklickych slouce-
nin.

Vedle zminovaného pouziti o-halogenderivati jsou
k této syntéze vyuzivany rovnéz jejich derivaty. Velmi Casto
pouzivané jsou napi. azidoderivaty, diazo slouceniny a deri-
vaty o- amino a oa-hydroxyketontl. V pribéhu ptednasky
budou vybrany zajimavé reakce z literatury, ale hlavni pozor-
nost bude vénovana pfedev§im derivatim a-amino a o-hy-
droxyketont, které se vyuZzivaji na katedfe organické chemie
UP Olomouc jako vychozi slouCeniny pro syntézu riznych
heterocyklickych sloucenin, predevs§im derivat chinolont

(Schéma 1)°.
(0]
>0
\
N R
H

(0]

oL —
NH, °©

Schéma 1

Tyto slouCeniny vykazuji celou fadu biologickych aktivit,
piedevsim aktivitu cytostatickou, antivirovou a antiprotozoal-
ni

V piipadé, ze podminky cyklizace byly modifikovany a reak-
ce probihala v kyselné octové za ptitomnosti octanu amonné-
ho, dochézelo v zavislosti na substituci aminoskupiny v ¢asti
anthrailové kyselin€ ke vzniku celé fady riznych heterocyk-
lickych latek (Schéma 2)*°.

o o
—_—
NH o Y=H H OH
Y
ACONH,*
0
Y= R-C
\

Schéma 2
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Obdobné jako v piipadé cyklizace fenacylesteri kyseliny
anthranilové i v pfipadé fenacylanthranilamidu kyseliny an-
thranilové byl pozorovan vznik 3-aminochinolonu. V tomto
ptipadé se ale podafilo ziskat Sir§i spektrum sloucenin, véetné
diazepinonu (Schéma 3)°.

o
CC
NH, °© H,S0,4
50°C
xylen
o reflux
PPA
cy
N

150 °C
Schéma 3

PPA

0
\159"0

Vétsina 3-hydroxychinolonii vykazuje néjako biologic-
kou aktivitu. Jednémi z poslednich publikovanych vysledkem
biologického testovani téchto latek jsou slouceniny na obr. 1.
Tyto latky vykazuji vedle zminovanych biologickych ucinkt i
aktivitu protizanétlivou’.

O (0]
| XN | OH | X | OH
R<F N NO, R<F N N\
H H >
e ;
R’ R’
Obr. 1.

V pribéhu prednasky budou rovnéz zminény syntézy dalsi
heterocyklické slouceniny piipravené na katedfe zminovany-
mi metodami.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR
MSM6198959216.
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2L-10
TOWARD SOME SACCHARIDE FUNCTIONALIZED
QUINOLIN-2(1H)-ONES

ROMAN KIMMEL® JANEZ KOSMRLJ",
and STANISLAV KAFKA™*

“ Faculty of Technology, Tomas Bata University in Zlin,
762 72 Zlin, Czech Republic, ® Faculty of Chemistry and
Chemical Technology, University of Ljubljana, 1000 Ljubl-
Jjana, Slovenia

kimmel@ft.utb.cz, kafka@ft.utb.cz

Despite the fact that saccharide functionalized quino-
line derivatives gain considerable interest as they have been
found in the nature and possesses interesting bioactivities
including HIV-1 reverse transcriptase inhibition' and antima-
larial activity?, the syntheses of these compounds have not yet
been fully explored. To our knowledge, no glycosylation of
N-unsubstituted 4-hydroxyquinolin-2-(1H)-ones has so far
been reported, for example.

H
R2 R R Et, Ph; R2- R* H, OMe
X
OAc
Glu= Acom
3
R " H o AcO X
R 7 AcO
NH
X =-OH, -OAc, -Br, “OCCClg
Glu-X O-Glu O-Glu
1
11 R R
\ + \
N~ 0 N~ 0
H élu
11 1v

Herein, we report our study of glucosylatin of 3-
substituted-4-hydroxyquinoline-2(1H)-diones (f) with differ-
ent glucosyl donors (ZI). Depending on the reaction condi-
tions and glucosyl donor, monoglucoside 171, diglucoside IV,
or a mixture of both (ZII and IV) could be obtained. Structural
integrity and the configuration at the anomeric carbon atom
have been determined by 1D and 2D NMR spectroscopy.

This study was supported by the Czech Science Foundation
(Grant No. 203/07/0320), by the Ministry of Education, Youth
and Sports of the Czech Republic (Project MSM7088352101
and Joint Project Nr 9-06-3 of Programme KONTAKT), and
the Slovenian Research Agency (Projects P1-0230-0103 and
Joint Project BI-CZ/07-08-018).
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2L-11
SYNTEZA IMOBILIZOVANYCH FOSFOROVYCH
LIGANDU

RICHARD SEVCIK a PAVEL PAZDERA

Centrum pro syntézy za udrzitelnych podminek a jejich man-
agement, Ustav chemie, Masarykova univerzita, Kotlarska 2,
611 37 Brno

sevcik@chemi.muni.cz, pazdera@chemi.muni.cz

Fosfinové a fosfitové ligandy byly hojné vyuzity jako
prekurzory pro syntézu Getnych komplexnich sloudenin'?,
které nasly vyznamné vyuziti jako katalyzatory nejriznéjsich
syntéz a prumyslovych vyrob. Bylo zjisténo, ze fosfitové
komplexy obsahujici nikl v oxida¢nim stavu 0 vykazuji kata-
lytickou aktivitu pfi adi¢nich reakcich, z nichz jednou
z nejvyznamnéjsich je adice kyanovodiku na nasobnou vazbu.
Katalyzatorem takovych reakci jsou nejéastéji tetrakisfosfito-
vé komplexy niklu obecného vzorce Ni[P(OR);],%. Vlastnosti
a katalyticka aktivita komplexd je siln¢ zavisla na povaze
substituentd na aryloxyfosforovém ligandu. Hydrokyanacni
reakce se vyuzivaji pro vyrobu primysloveé vyznamnych slou-
Cenin obsahujicich nitrilovou skupinu, které jsou dilezitymi
pramyslovymi prekurzory. Mechanismus Ni° katalyzovanych
hydrokyanacnich reakci byl v minulosti podrobné studovan.
Bylo prokdzano, Ze b&hem reakce tetrakisfosfitové Ni’-
komplexy podléhaji disociaci, pfi¢emz dochazi k postupnému
odstépeni az dvou fosfitovych ligandi, na jejichz misto se pak
vaze adovany kyanovodik a nenasyceny uhlikaty substrat
(napf. alken, alkadien, alkyn)**. Z tohoto diivodu je nutné do
reakéni smési dodavat urcité mnozstvi volného ligandu, aby
byla zachovana stechiometrie nutnd pro obnovu komplexu.
Timto dochazi k postupné degradaci katalyzatoru, ktery se
navic musi po ukonceni reakce z roztoku komplikované od-
straniovat. Uvedené nevyhody by bylo mozné odstranit pouZi-
tim imobilizovanych Ni’-komplexii. Zakladnim piedpokladem
pro piipravu takového katalyzatoru je imobilizace vybranych
fosfitovych ligandi na modifikovaném polymernim nosici.
Takto piipravené Ni’-komplexy by nasledné mohly byt s vy-
hodou vyuzity jako heterogenni katalyzatory nové generace
pro kontinualni hydrokyanacni reakce i v primyslovych ma-
loprovozech.

V prispévku bude ukazdna moznost imobilizace fosfito-
vych ligandii roubovanim na vybrané kopolymerni nosice.

Tato prace vznikla za podpory grantu Ministerstva primyslu
a obchodu CR 24-1TP1/090.
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PRIPRAVA A VYUZITIE ANGULARNE )
ANELOVANYCH SELENADIAZOLOCHINOLONOV

MAROS BELLA a VIKTOR MILATA

Fakulta chemickej a potravinarskej technologie, Slovenska
technicka univerzita, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slo-
venskd republika

maros.bella@centrum.sk, viktor.milata@stuba.sk

V sucasnej dobe sa venuje znacna pozornost’ selénovym
heterocyklom, pretoze mnohé znich vykazujii zaujimava
biologicki aktivitu' a optoelektronické vlastnosti®. Selenahe-
terocykly, hlavne 2,1,3-benzoselenadiazoly, nasli svoje vyuzi-
tie aj v syntéze dusikatych heterocyklov ako benzimidazoly,
benztriazoly, chinoxaliny a pod®.

Nasim cielom bolo pripravit’ angularne anelované sele-
nadiazolochinolony 1, a tak sa pokusit’ skombinovat’ biologic-
ké ucinky chinolénov s potencidlne biologicky ucinnym
1,2,5-selenadiazolovym  jadrom. KlGcové intermediaty
v syntéze ciel'ovych molekul predstavuji amino-2,1,3-benzo-
selenadiazoly, ktoré boli zosyntetizované z dobre dostupnych
zli€enin. Nukleofilnd vinylova substitucia alkoxymetyléno-
vych derivatov aminobenzoselenadiazolmi poskytla prekurzo-
ry selenadiazolochinolonov. Nasledna termicka cyklizacia
ziskanych prekurzorov v podmienkach Gouldovej-Jacobsovej
reakcie viedla k cielovym selena-diazolochinolénom. Nesub-
stituované selenadiazolochinolony predstavujii vychodiskové
zli€eniny v syntéze o-diaminochinolinov I, délezitych pre-
kurzorov dusikatych heterocyklov.

/TN\ Y=H (ﬁ:NHZ
e Se , ;
HN \/ =N . |\;|, \H
N0 N 7
Y
1 /4

Y =H, CN, COCH3, COOH, COOMe, COOEt

Tato praca bola financne podporovana Agenturou na podpo-
ru vyskumu a vyvoja ¢.g. APVV-0055-07 a Grantovou agentui-
rou VEGA ¢. g. 01/0225/08.
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2L-13
QRGANOKATYZATORY A IONOVE KVAPALINY -
ANO, CINIE?

STEFAN TOMA

Prirodovedecka fakulta Univerzity Komenského, Mlynska
dolina CH-2, 842 15Bratislava, Slovensko
toma@fns.uniba.sk

V prednéaske bude podana stru¢na charakterizacia i6no-
vych kvapalin a naznacené ich vyuzitie v organickej syntéze.
Taktiez bude vysvetlené ¢o su to organokatalyzatory a kde
moZzZu ndjst’ pouzitie.

Na pracach z vlastného pracoviska bude dokumentované,
¢i je vyhodné pouzit’ ionové kvapaliny aj pre organokatalyzo-
vané reakcie, alebo nie. Struéne sa uvedu aj priklady neob-
vyklého chovania sa idonovych kvapalin a pokusom o vysvet-
lenie.

Tato praca vznikla v ramci grantu VEGA (grant No.
1/3569/06).
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2L-14

SYNTHESIS OF 2’-DEOXY-URIDINE ANALOGUES
BY THE ALKYNE-AZIDE ,,CLICK“ REACTION AND
THEIR INFLUENCE ON THE DUPLEX STABILITY

LUCIE SPACILOVA® and POUL NIELSEN"

“ Department of Organic chemistry, Faculty of Sciences, Pa-
lacky University, Tr. Svobody 8, 772 00 Olomouc,

b Department of Chemistry, University of Southern Denmark,
Campusvej 55, DK-5230 Odense
spacilova@orgchem.upol.cz

The modified 2’-deoxy-uridine analogues with substi-
tuted m (or p) — phenyltriazole moiety in position 5 were suc-
cessfully synthesized through the application of click chemis-
try. For these, phosphoramidites (Fig. 1) were synthesized and
employed in solid-phase oligonucleotide synthesis. The T,
values demonstrated that single modifications lead to de-
creased duplex stability, while the stacking of four consecu-
tive modifications leads to enhanced duplex stability, espe-
cially for DNA:RNA-duplex. These results as well as molecu-

617

Sekce 2 — prednasky

TBDMSO\®/N'

DMTrO

)\ Q

P< CN
)N\ o
Fig. 1. Structure of phosphoramidites

lar modelling showed us resemblances to the unsubstituted
phenyl derivative, which was reported earlier'.

This work was supported by the Sixth Framework Program
Marie Curie Host Fellowships for Early Stage Research
Training under contract number MEST-CT-2004-504018 and
by the Nucleic Acid Centre, which is funded by The Danish
National Research Foundation for studies on nucleic acid
chemical biology
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2L-15

NOVE POLYFUNKCNE INICIATORY NA PRIPRAVU
POLY(2-OXAZOLINOV) S VETVENOU STRUKTU-
ROU

JURAJ KRONEK?®, JOZEF LUSTON *, AGNIESZKA
KOWALCZUK" a ANDRZEJ DWORAK"

* Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied, Dubravska ces-
ta 9, 842 36 Bratislava, Slovensko, b Centre of Polymer and
Carbon Materials, Polish Academy of Sciences, M.Curie-
Sklodowskiej 34, 41-819 Zabrze, Poland
upolkron@savba.sk

V stcasnosti je v centre zaujmu priprava materialov
§itych na mieru. Jednym z parametrov ovplyviujtcich vlast-
nosti polymérov je aj topologia molekul. Polyméry s vetvenou
StruktGrou predstavuji skupinu makromolekulovych latok
s osobitnymi roztokovymi vlastnostami ako aj obsahom vic-
Siecho mnozstva reaktivnych  skupin na  periférii
makromolekuly’. Uvedené vlastnosti moézu byt vyuzité
v roznych aplikdciach, napriklad v nanotechnoloégiach, ciele-
nom transporte a uvolniovani lie¢iv a pod. Prikladom polymé-
rov s vetvenou $truktiirou st dendriméry, hypervetvené poly-
méry, hviezdicové a rebrickové polyméry a pod.

Jednou z metdd vyuzivajucich sa pri priprave polymérov
s vetvenou Struktarou je ,.grafting from* vyuzivajiica multi-
funkény inicidtor, na ktorom sa nasledne polymerizuju rame-
na pozadovaného polyméru’. V nadej praci boli uvedenym
sposobom pripravené hviezdicové polyméry s poly(2-etyl-2-
-oxazolinovymi) ramenami. Ako multifunkéné iniciatory sa
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zvolili arénsulfonaty polyfunkénych alkoholov, ako aj arén-
sulfonaty hypervetveného polyglycerolu. Iniciatory sa pripra-
vili esterifikaciou polyalkoholov p-toluénsulfonylchloridom
a p-nitrobenzénsulfonylchloridom v pyridine alebo modifiko-
vanym postupom v pritomnosti trietylaminu a tetrametylami-
nu-hydrochloridu.

i
R—(OH), + x—@—ﬁfc
o

X=CH,, NO,, n=3, 4, 6, 13

| ELN, Me,NCr

F4om),

CH,Cl,

Schéma 1. Priprava multifunkénych inicidtorov

Pripravené iniciatory boli charakterizavané NMR, UV
a IC spektroskopiou. Uinnost’ naviazania iniciaénej skupiny
sa ur¢ila z NMR spektier ako aj z GPC. Pripravené iniciatory
sa pouzili na pripravu hviezdicovych polymérov kationovou
polymerizaciou 2-etyl-2-oxazolinu.

Praca vznikla v ramci projektu bilaterarnej spoluprace usta-
vov SAV a PAV. Autori tiez dakujii za financnu podporu
Agentury na podporu vyvoja a vyskumu (projekt ¢. APVV-
003206).
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MONTMORILLONIT V KOMPOZITOCH NA BAZE
POLYKAPROLAKTONU

IVICA J{&NIGOVA”, DANIELA MOSKOVA?,
KATARINA CSOMOROVA" a FRANTISEK
LEDNICKY"

* Ustav polymérov SAV, Dubravska cesta 9, 842 36 Bratisla-
va, Slovenskd republika, b Ustav makromolekularni chemie
AV CR, Heyrovského nam. 2, 160 06 Praha, Ceskd republika
upoljani@savba.sk

Rastuci zaujem verejnosti o zivotné prostredie viedol
v poslednych rokoch k studiu a priprave biodegradovatel'nych
polymérnych materialov. Jeden z biodegradovatel'nych poly-
mérov, ktory naSiel vyuzitie v biomedicine a v obalovom
priemysle je synteticky, semikrystalicky, termoplasticky poly-
ester polykaprolakton (PCL). Mnozstvo ¢lankov v literatire
je venovanych zlepSeniu fyzikalnych a chemickych vlastnosti
PCL pomocou plniv. Velka skupinu tvoria anorganické plni-
va, predovSetkym montmorillonity (MMT) ako plniva
s vrstevnatou Strukturou. Vhodnou modifikaciou vrstevnatého
MMT alebo matrice dochadza k interkalacii a/alebo exfolidcii
vrstiev plniva za vzniku kompozitov a/alebo nanokompozitov
so  zlepSenymi  vlastnostami  (mechanické, termické
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a barierové) uz pri malom mnozstve plniva (do 5 hm.%).

Predlozena praca sa zaobera Stadiom morfologie, mecha-
nickych atermickych vlastnosti kompozitov PCL/MMT
s moznostou pripravy nanokompozitov konvenénym miesa-
nim v tavenine. Porovnavali sa tri typy plniva — Nanofil 15,
Cloisit 15 ako organicky modifikované MMT s r6znymi amo-
niovymi kationmi a J10 ako nemodifikovany MMT. Morfolo-
gia pripravenych vzoriek sa sledovala metdédami elektronovej
mikroskopie (SEM, TEM) a rontgenovou difrakciou, vlast-
nosti sa charakterizovali termogravimetriou a mechanickymi
testami.

Mikrografy SEM a TEM pripravenych materidlov uka-
zali pritomnost’ interkalovanych a exfoliovanych Struktir pre
vzorky s Ciastocne interkalovanymi plnivami bez pritomnosti
povodnych Castic (PCL/Nanofil 15 a PCL/Cloisit 15) v celom
objeme. Vysledky ziskané z rontgenovej difrakcie su v stlade
s predchadzajiucimi pozorovaniami — posun hlavného difrake-
ného piku smerom kniz§im hodnotdm 2 0° pre vzorky
s organicky modifikovanym plnivom, ¢o potvrdzuje zvic¢senie
medzivrstvového priestoru.

Pritomnost’ modifikovanych plniv v matrici spdsobila
zlepSenie termooxidacénej stability vzoriek (viac ako 90 °C),
¢o je pravdepodobne spdsobené zhorSenou diftziou kyslika
vzhladom na pritomnost’ interkalovanych a exfoliovanych
vrstiev plniva. Na zdklade ziskanych vysledkov mozno kon-
Statovat, ze konvenénym mieSanim v tavenine v komorke
plastografu Brabender je mozné pripravit’ ¢iastocne exfoliova-
né nanokompozity pri pouziti organicky modifikovanych
montmorillonitov.

Autori dakuju za financni podporu Agentire na podporu
vyskumu a vyvoja (Grant ¢. APVV-51-050505) a Slovenskej
grantovej agenture pre vedu (Grant ¢, VEGA 2/7103/27).
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3L-01
OPTOSENZORY NA BAZI POREZNIHO KREMIKU

IVAN JELINEK®, JURAJ DIAN® a JINDRICH
JINDRICH®

“ Univerzita Karlova Praze, PFF, Katedra analytické chemie,
Hlavova 8,128 43 Praha 2, b Univerzita Karlova v Praze,
MFF, Katedra chemické fyziky a optiky, Ke Karlovu 3, 121 16
Praha 2, © Univerzita Karlova Praze, PiF, Katedra organické
a makromolekularni chemie, Hlavova 8,128 43 Praha 2
ijelinek@natur.cuni.cz.

Kiemik patii mezi strategické prvky, v elementarni for-
meé je vyuzivan jako zékladni material soucasné elektroniky.
Technika piipravy polykrystalického a pfedev§im monokrys-
talického kiemiku patii mezi nejpropracovanéjsi technologic-
ké postupy anorganické chemie. Vyznamnym prulomem
v z4jmu o novou nanokrystalickou formu kiemiku, tzv. poréz-
ni kiemik, byl objev intenzivni viditelné fotoluminiscence za
pokojové teploty pii excitaci UV zafenim'. Od roku 1990
bylo o poréznim kiemiku publikovano ptes 7000 ptivodnich
¢lankd zabyvajicich se jeho ptipravou a vlastnostmi, se zvlast-
nim zaméfenim na mozné vyuziti v optoelektronice. Realizace
elektroluminiscen¢niho zdroje svétla na kifemikovém Ccipu
piedstavuje prilom v moznostech integrace mikroelektroniky
a optoelektroniky na bazi jednoho materialu. Vysoka sorpéni
kapacita povrchu porézniho kiemiku a zavislost elektrickych
a optickych vlastnosti na chemickém slozeni okoli je zaklad-
nim pfedpokladem jeho vyuziti v oblasti chemickych senzo-
ri®. Byly popséany senzory detegujici chemické latky v plynné
a kapalné fazi na zdkladé zmény elektrické vodivosti porézni-
ho kfemiku, absorpce zafeni a reverzibilniho zhaseni fotolu-
miniscence. V pfispévku je prezentovan uceleny piehled
o moznostech analytického vyuziti porézniho kfemiku pfi
konstrukci optosenzort, zvlastni pozornost je vénovana tech-
nikam funkcionalizace nanostrukturniho povrchu, zvySujicich
jeho chemickou stabilitu a selektivitu odezvy. Z téchto hledi-
sek se jako velmi perspektivni jevi substituce vazeb Si-H
vazbami Si-C a navadzani funk¢nich skupin s derivaty cyklo-
dextrind.

Autori délfuji za financni podporu projektu grantovym agentu-
ram GA CR (203/06/0786) a ministerstvu Skolstvi (MSM
0021 620 835 a MSM 0021 620 857).
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3L-02

MOZNOSTI A OMEZENi NO\{YCH
ELEKTRODOVYCH MATERIALU

VE VOLTAMETRII A AMPEROMETRII

JIRT BAREK, KAROLINA PECKOVA, JAN FISCHER,
VLASTIMIL VYSKOCIL a ALES DANHEL

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta, Katedra
analytické chemie, UNESCO Laborator elektrochemie Zivot-
niho prostredi, Albertov 6, 128 43 Praha 2
barek@natur.cuni.cz

Rostouci  pozadavky na moderni voltamerické
a amperometrické metody iniciovaly rozsahly vyzkum novych
elektrodovych materialti charakterizovanych Sirokym potenci-
alovym oknem, nizkym Sumem, mechanickou robustnosti
a oddolnosti viigi pasivaci'. V tomto piispévku budou disku-
tovany moznosti a omezeni riznych typt tuhych a pastovych
stiibrnych amalgamovych elektrod, uhlikovych pastovych
elektrod, uhlikovych filmovych elektrod a borem dopovanych
diamantovych filmovych elektrod. Bude diskutovano jejich
vyuziti ke vsadkovému voltametrickému stanoveni stopovych
mnozstvi biologicky aktivnich organickych sloucenin vy-
znamnych z hlediska ochrany lidského zdravi a Zivotniho
prostiedi. Pozornost bude vénovana i jejich vyuziti pii elek-
trochemické detekei téchto latek ve spojeni s vysokot¢innou
kapalinovou chromatografii ¢i prutokovou injekéni analyzou.
Bude diskutovana moznost elektrochemické ptedipravy téch-
to materidlii a moznostem jejiho vyuziti k eliminaci problému
souvisejicich s pasivaci pouzivanych elektrod. Budou ukaza-
ny konkrétni pfipady zvyseni citlivosti a selektivity téchto
metod jejich kombinaci s pfedbéznou separaci kapalinovou
extrakei ¢i extrakci tuhou fazi.

Tento vyzkum byl financné podporovin MSMT CR (projekty
LC 06035 a MSM 0021620857), Grantovou agenturou Uni-
verzity Karlovy (projekt 6107/2007/B-Ch/PrF) a Grantovou
agenturou Ceské republiky (grant 203/07/P261).

LITERATURA
1. Barek J., Fischer J., Navratil T., Peckova K., Yosypchuk
B., Zima J.: Electroanalysis 79, 2003 (2007).

3L-03
POKROKY VE,VYUZIIE UHLIKOVYCH PAST
V ORGANICKE ANALYZE

JIRI ZIMA

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédeckd fakulta, Katedra
analytické chemie, UNESCO laborator elektrochemie Zivotni-
ho prostredi, Albertov 6, 128 43 Praha 2
zima@natur.cuni.cz

Uhlikové pastové elektrody (CPE) tvorené smési uhliko-
vého prasku a vhodného pojiva byly uvedeny do chemické
praxe presné pred 50 roky' a od té doby prosly mnoha etapa-
mi svého vyvoje. A i v dne$ni dob¢ stale poutaji pozornost
mnoha vyzkumnikd a jsou vyuzivany ke stanoveni jak orga-
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nickych, tak anorganickych analyti. Je to pfedevsim jejich
snadnad laboratorni piiprava a modifikovatelnost riznymi
chemickymi ¢i biologickymi latkami, kterd je centrem pozor-
nosti>*. Modifikace slozeni CPE maji za cil bud’ zvysit selek-
tivitu stanoveni studovanych latek a nebo zvysit citlivost me-
tody v dusledku specifickych interakei analytu a modi-
fikatoru.

Elektrochemické metody vyuzivajici uhlikové pastové
elektrody ke stanoveni organickych sloucenin jsou obvykle
velmi citlivé a v nékterych ptipadech jsou autory uvadény
i vyrazné niz$i nez nanomolarni limity detekce. Nizsi selekti-
vita elektrochemickych metod vyuzivajicich uhlikovych past
1ze obejit jejich kombinaci s HPLC. Detektory na bazi mikro-
kulic¢ek skelného uhliku jsou stalé i v prostfedi s vysokym
obsahem organického modifikatoru a jsou tedy kompatibilni
s bézné pouzivanymi mobilnimi fazemi v RP HPLC a mohou
tak pfedstavovat levnou a pfitom dostatecné citlivou alternati-
vu ke spektrofotometrickym UV detektorim. V posledni dobé
se objevuji 1 prace vyuZivajici modifikace pasty iontovymi
kapalinami®. Specifické vlastnosti iontovych kapalin mohou do
oblasti CPE vnést nové impulsy, napf. moznost akumulace
i polarnich sloucenin a tedy vyrazné snizeni jejich mezi detekce.

V piispévku bude vénovana pozornost poslednimu vyvo-
ji voblasti organické analyzy vyuzivajici uhlikovych past,
ato jak na piikladech z vlastniho pracovisté, tak zjinych
prednich laboratofi.

Tato prdce vznikla za podpory projektis MSMT CR
MSM0021620857 a LCO6035.
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3L-04

RTUTOVE FILMOVE ELEKTRODY NA KO,VOVYCH,
PODLOZKACH PRO ELEKTROCHEMICKA MEREN{

BOGDAN YOSYPCHUK

Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i.,
Dolejskova 3, 182 23 Praha 8
Jjosypcuk@jh-inst.cas.cz

Rtutové filmové elektrody se pripravuji na riznych vo-
divych podlozkach. Opravdovy, idealné rovny film lze ziskat
na kovové podlozce, ktera se smaci rtuti (napi. na uhlikovych
materialech se tvoii soubor mikrokapicek rtuti). Jako podloz-
ka pro filmové elektrody se nejcastéji pouzivaji Ag, Au, Pt, Ir,
Cu aj. kovy. Pevné amalgamy réiznych kovii'™ se velmi dobie
smaci rtuti, a proto taky jsou vhodnym materialem pro pfipra-
vu filmovych elektrod. Jednim z cili tohoto vyzkumu bylo
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vypracovani jednoduchého, spolehlivého a k zivotnimu pro-
stiedi Setrného postupu piipravy stabilnich a piesné definova-
nych rtutovych filma.

Byl navrzen elektrolyt a rozpustna anoda ze stiibrné-
ho pastového amalgamu®, které zajidtuji dobrou reprodukova-
telnost ziskavani filmt. Malé mnozstvi elektrolytu, ktery se
miZze pouzivat mnohokrat, a pastovy amalgdm, ktery nelze
rozlit, podstatné snizuji riziko znecisténi zivotniho prostiedi.
Rtutovy film na podlozce ze stfibrného pevného amalgamu
ma zrcadlové leskly povrch po dobu pracovniho dne neni-li
jeho tloustka mensi nez 2 um. Proudova odezva ASV-pikid T1
(I) vztazena na jednotku plochy elektrody je na filmovych
elektrodach nejvyssi. Sitka piku, ktera uréuje rozliseni meto-
dy, je na filmovych elektrodach nejmensi. Rozsah pracovnich
potencidll na rtutovym filmem pokryté stiibrné pevné amal-
gamové elektrodé v riiznych elektrolytech je srovnatelny se
rtutovymi elektrodami. Ideadlné rovny, presné definovany,
stabilni v Case a lehce obnovitelny povrch pracovni elektrody
byl vyuzit pro vytvofeni mono a vice vrstevnych filma biolo-
gicky aktivnich latek, pfi¢emz zvolenim vhodného slozeni
amalgamu bylo mozno ovliviiovat oblast pracovnich potencia-
10, rychlost a stupen fixace zminénych latek na elektrode.

Tato price byla podpoiena Grantovou agenturou Ceské re-
publiky (grant ¢. 203/07/1195) a Grantovou agenturou Aka-
demie véd Ceské republiky (grant ¢. IAA400400806).
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3L-05

TWO-COLUMN, TWO-DIMENSIONAL
AND COMPREHENSIVE TWO-DIMENSIONAL GAS
CHROMATOGRAPHY

JAN KRUPCIK and JANKA MYDLOVA-
MEMERSHEIMEROVA

Institute of Analytical Chemistry, Faculty of Chemical and
Food Technology, STU, Bratislava, Slovakia
Jjan.krupcik@stuba.sk

Two columns of different polarities are often coupled in
series to improve the gas chromatographic (GC) separation of
complex mixtures. A schematic of two columns coupled in
series placed in one oven is depicted in the scheme 1.

The following possibilities of two columns coupled in
series exist in dependence on the interface nature'™:

1. Dual column chromatography
2. Two-dimensional chromatography
3. Comprehensive two-dimensional chromatography

A novel method for comprehensive two-dimensional

capillary gas chromatography shall be demonstrated in this
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Scheme 1. Two columns coupled in series ( p; and p, is an inlet and
outlet carrier gas pressure, respectively)

presentation. The method is based on the principle of two-
dimensional thin layer chromatography, where all sample
constituents are separated in the first as well as in the second
dimension with no-modulation.

Retention time locking principle is used for both col-
umns in this method which is superior to any so far used com-
prehensive GCxGC as it allows using retention times for
qualitative analysis. Quantitative analysis of complex samples
using this method is much simpler than in any already pub-
lished comprehensive GCxGC as no modulation is used. Per-
formance of this non-modulated GCxGC shall be illustrated
separating 209 PCB congeners and compared with flow and
thermal modulated comprehensive GCxGC.

REFERENCES
1. Gorecki T., Harynuk J., Panic O.: J. Sep. Sci. 27, 359
(2004).
2. Marriott P. J., Morrison P. D., Shellie R. A., Dunn M. S.,

Sari E., Ryan D.: LC-GC Europe 16, 23 (2003).

3. Seeley J. V., Kramp F., Hicks C.J.: Anal. Chem. 72, 4346
(2000).
4. Mohler R. E, Prazen. B. J., Synovec R. E.: Anal. Chim.
Acta 555, 68 (2006).
3L-06

TEZ NEZNAMENA TO_TEZ,
TO NENI TO_TEZ!

Vénovano profesoru Vilimu Simdnkovi za to, Ze je.

EVA TESAROVA?, ZUZANA BOSAKOVA", KVETA
KALIKOVA®, JANA LOKAJOVA®, MARIE
VADINSKA", LUCIE LOUKOTKOVA", JOANNA ZNA-
LEZIONA®, MAGDA MEGOVA®, VITEZSLAV MAIER®,
JAN PETR¢, RADIM KNOB‘, LUKAS MULLER®

a JURAJ SEVCIK*

“Katedra fyzikalni a makromolekularni chemie, PFF UK
v Praze, Hlavova 8, 128 43 Praha 2, ®Katedra analytické
chemie, PrFF UK v Praze, Hlavova 8, 128 43 Praha 2,
“Katedra analytické chemie, PFF UP v Olomouci, Trida Svo-
body 8, 771 46 Olomouc

tesarove(@natur.cuni.cz, sevcik@prfnw.upol.cz

Co je ,,to“ a co je ,,totéz“? Jsou pfedmét a jeho zrcadlovy
obraz totozné? Odpovédi na tyto zdanlivé filozofické otazky
si klademe 1 vchemii. Divodem je skutenost, ze
,vyhledavani® stereoselektivnich interakci patii k zakladnim
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komunika¢nim vlastnostnem chemickych latek v pfirodé.
Enantiomery, zrcadlové obrazy sebe sama, se totiz (nebo tu-
diz) mohou (a nemuseji) zasadné liSit ve svych vlastnostech,
pokud se vyskytuji v chiralnim prostiedi, kterym pfiroda jed-
noznaéné je. Pak je zde jasna odpovéd: ,,To“ neznamena
(neni) v ptirod¢ ,,totéz".

Pro zkouméni odlisnych vlastnosti, chovani a casto
irozdilného metabolismu enantiomeri, mame k dispozici
fadu vice ¢i méné propracovanych separacnich postupti, vyu-
zivajicich rizné analytické techniky. Kapalinové chromato-
grafické a kapilarné elektroforetické metody maji dnes vy-
sostné postaveni pii feSeni problematiky separace enantiome-
ri. Siroka variabilita uspofadani enantioselektivnich separad-
nich systémi — volba riznych chirdlnich stacionarnich fazi
nebo chiralnich aditiv do mobilnich fazi — umoziuje rozdélit
kapalinovou chromatografii mnoho strukturné odliSnych
enantiomert. Elektromigracni kapilarni metody disponuji
celou fadou principialné i technicky se lisicich usporadani.
Jejich vhodnou kombinaci Ize docilit nejen GspéSné enantiose-
lektivni separace, ale i vyznamné on-line prekoncentrace ana-
lytu o né€kolik fadu.

V piednésce bude ukédzana a diskutovéna fada zajima-
vych HPLC a CE separa¢nich systému resp. aplikaci, které
byly vyvinuty a pouzity autory k chirdlnimu déleni analyt
z oblasti l1é¢iv, ndvykovych latek, pesticidi a slozek potravin.

Tato prdce vznikla za financni podpory grantu Ministerstva
Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky, projekt Kon-
takt ME 895 a vyzkumnych zdamérim ¢. MSM0021620857
a MSM6198959216.
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3L-07
ANALYZA MIKROORGANISMU A BUNEK
KAPILARNI ELEKTROFOREZOU

JAN PETR?, OLGA RYPAROVA®, VACLAV RANC?,
PETRA HINNEROVA?, JOANNA ZNALEZIONA®,
MARTA KOWALSKA”, RADIM KNOB?, VITEZSLAV
MAIER?, IVO FREBORT”, KAREL LEMR* a JURAJ
SEVCIK®

“ Katedra analytické chemie, Piirodovédecka fakulta, Univer-
zita Palackého v Olomouci, Trida Svobody 8, 771 46 Olo-
mouc, b Katedra biochemie, Prirodovédeckd fakulta, Univerzi-
ta Palackého v Olomouci, Slechtitelii 11, 783 71 Olomouc
petrjanl@gmail.com

Kapilarni elektroforéza (CE) je dnes znama separacni
technika, kterou lze analyzovat malé ionty, ale i fragmenty
nukleovych kyselin. Pfesto CE umoziiuje separovat a blize
studovat Castice, jejichz velikost se blizi rozmértim separacni
kapilary, tj. buiiky, mikroorganismy, viry. Pravé tato oblast je
spolu s miniaturizaci a moznosti analyzy jedné bunky ve vel-
kém zajmu ptednich svétovych vyzkumnych pracovist.

Tento pfispévek si dovoluje shrnout soucasny stav ve-
deckého poznani v této oblasti, véetné moznych problému, na
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které pii analyze bunék mizeme narazit. Bude diskutovana
problematika adsorpce a jeji feSeni jak pouzitim dynamické,
tak kovalentni modifikace kapilary, problémy identifikace
a jeji mozné feSeni pomoci PCR techniky nebo off-line spoje-
ni s DESI-MS a moznosti vyuziti prekoncentracnich technik
pro analyzu bunék.

Autori dekuji Ministerstvu Skolstvi, mladeze a télovychovy
(Vyzkumny zameér cislo MSM6198959216 a Program Kontakt
ME 895) za financni podporu prace.
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DEVELOPMENT OF COMPUTER APPLICATION
FOR IDENTIFICATION AND COMPARISON OF CAR
PAINT SAMPLES ANALYSED BY PYROLYSIS - GAS
CHROMATOGRAPHY - MASS SPECTROMETRY
(PY-GC/MS)

JAKUB M. MILCZAREK™", JANINA ZIEBA-PALUS",
and MARCIN PIECHOWICZ®

“ Jagiellonian University, Faculty of Chemistry, Department
of Analytical Chemistry R. Ingardena 3, 30-060 Krakow,
Poland, ® Institute of Forensic Research, Westerplatte 9, 30-
033 Krakow, Poland

Jjakub@milczarek.eu

Car paint as physical evidence is the type of sample that
is probably most commonly examined in forensic laborato-
ries. Chips of paint coat or paint smears are very often trans-
ferred to the clothing of a hit-and-run accident victim.

Typical new automotive refinishment consists of at least
four layers: the primer, the primer surfacer, the basecoat and
the clear-coat. Each layer of the coating is a mixture of differ-
ent components: a polymer binder, inorganic and organic
pigments, fillers and other substances. Identification of the
polymer binder requires application of pyrolysis-GC/MS
method. Using this method small paint samples are decom-
posed by heating to gaseous products later separated.

Py-GC/MS was applied in comparative analysis of poly-
mer binder of over 100 automobile paint samples. It was
found that binders of identical type and similar infrared spec-
tra can be, in most cases, effectively differentiated, sometimes
based only on the presence of peaks of very low intensity
originating from minor paint components. The qualitative
procedure of pyrograms comparison was developed'.

For faster identification and automated differentiation of
car paint samples a special computer application is being
developed. Borland C++ Builder version 6.0 is used as the
software development environment.

The most important functions of the application are:
visualisation of chromatograms in total ion current (TIC)
mode and in selected m/z value;

assignment of identified peaks to known components;
automated comparison of chromatograms based on reten-
tion time of major and selected minor peaks;

database search based on car manufacturer, year of pro-
duction, type of binder or minor components.

In presentation first modules and basic features will be pre-
sented and briefly described.
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The research was financially supported by the Ministry of
Science and Higher Education, Poland, within the project No.
O N204 003034.
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3L-09
DIFUZNI ZNECISTENi ZIVOTNIHO PROSTREDI
ENDOKRINNIMI DISRUPTORY

ZUZANA B()SAKOVA, EVA TESAROVA a VERA
PACAKOVA

PrF UK, Hlavova 8, 128 43 Praha 2
bosakova@natur.cuni.cz

Ceska republika, jako primyslovy stat s rozvinutou in-
frastrukturou produkuje velké mnozstvi polutanti. Vedle
tradi¢nich znecisténi se objevuji stale nové latky, o kterych je
nyni znamo, ze i v minimalnim mnozstvi jsou potencialné
Skodlivé pro zivé organismy a jejich reprodukci. Difuzni zne-
Cisténi se chape jako znecisténi velké plochy (povrchu) nebo
velkého objemu (vody) velmi nizkymi koncentracemi riiznych
polutantl z nejriznéjsich zdroju, které pii dlouhodobém ptiso-
beni maji negativni vliv na zdravi lidi a dalsi slozky Zivotniho
prostiedi. Podili se na ném velké mnozstvi slouCenin, které
jsou mimo jiné dalkové transportovany vzduchem nebo vy-
poustény ve vycisténych odpadnich vodach a rozptylovany
v zivotnim prostiedi v disledku rtiznych antropogennich ¢in-
nosti. Vedle jiz delsi dobu sledovanych perzistentnich orga-
nickych polutantti (polycyklické aromatické uhlovodiky, or-
ganochlorové slouceniny, herbicidy, fungicidy a pesticidy,
polychlorované bifenyly aj.) se pozornost zaméfuje i na né-
ktera 1é¢iva (véetné antibiotik) a na latky s endokrinni aktivi-
tou (tzv. endokrinni disruptory). Vyrazny negativni efekt
prokazuji estrogenni latky. Jejich zbytkova koncentrace ve
vypousténych vycisténych komundalnich odpadnich vodach
ma vliv na vodni zivocichy v fekach, na feminizaci fi¢nich
ryb a deformaci u zab. Tyto latky se dostavaji do organismu
savcu (véetné ¢loveéka) a mohou interferovat s ¢innosti endo-
gennich hormont. Tento negativni G¢inek ma pravdépodobny
dopad i na reprodukci lidské populace (Casnéjsi puberta, po-
kles poétu spermii u muzli a mirné defekty u novorozenct).
Bylo prokazano, ze estrogenni steroidy (a nejen ony) maji
negativni vliv na reprodukci a vyvoj v koncentracich fadove
ppt". Vyvoj vhodnych metod pro jejich detekci, kvantifikaci
a dlouhodobé monitorovani je prvnim krokem k jejich lokali-
zaci a nasledné eliminaci ze Zivotniho prostiedi.

Tato préce vznikla za podpory grantu MSMT CR, projekt
Centrum IM06011 a vyzkumného zameru MSM0021620857.
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3L-10
BIODEGRADACE VYBRANY'CH ORGANO-
POLUTANTU DREVOKAZNYMI HOUBAMI

PAVEL ZACHAR® a CENEK NOVOTNY"

“Vysokd Skola chemicko-technologickd Praha, Technicka 5,
166 28 Praha 6, ® Mikrobiologicky vistav AV CR, Videriskd
1083, 142 20 Praha 4

Pavel.Zachar@vscht.cz

Hlavnimi znecistovateli povrchovych vod jsou tradi¢né
prumyslové  podniky, ale novodobé téz podniky
sprumyslového zeméd¢lstvi“. Ptfi soucasném stavu ochrany
zivotniho prostfedi je nemyslitelné, aby primyslovy podnik
vypoustél odpadni vody bez dostatecného preciSténi, ale
v zemédélstvi je situace odlisna. Pesticidy se dostavaji do
pudy a splachem pak do vodnich tokd, které jsou ¢asto zdro-
jem pro ptipravu pitné vody. Ci§téni kontaminované vody
v fekach neni mozné a je tfeba soustfedit se na Cisténi
v procesu piipravy vod pitnych. Dal§imi dilezitymi oblastmi
je Cisténi prusakovych vod ze starych skladek a dekontamina-
ce zneCisténych pud.

Zptsob dekontaminace se lisi, je-li dekontaminovana
voda (odpadni nebo pitnd) nebo zemina, ale v podstaté vzdy
mize probihat dvojim zpisobem. Bud’ je kontaminant pieve-
den (zakoncentrovan) do jiného materialu nebo se provadi
uplna nebo ¢aste¢na likvidace kontaminantu, tedy jeho degra-
dace. Mezi metody vyuZzivajici zakoncentrovani kontaminantu
do jiného média patii v ptipad¢ zemin napt. fytoremediace,
v piipad¢ ¢isténi vod (zejména pitnych) napf. sorpce na gra-
nulovaném aktivnim uhli nebo koagulace — vyvlockovani.
Tyto metody vSak vyzaduji dal§i zpracovani kontaminované-
ho materialu. Naproti tomu v ptipadé degradacnich metod je
pfislusny kontaminant (organopolutant) pfimo likvidovan.
Mezi perspektivni metody degradace patii zejména tzv. po-
kro¢ilé oxidacni procesy, jejichz podstatou je oxidace i velmi
stabilnich molekul pomoci vysoce reaktivnich ¢astic
(radikaltt) bud’ pfidavanych nebo pitimo v daném prostiedi
(vod¢) vznikajicich, napt. katalyzou homogenni (H,O, a UV
zateni) nebo heterogenni (polovodicovy katalyzator TiO,
a UV zafeni) ¢i enzymatickym plisobenim organismi. S tim
uzce souvisi cela rozsahla skupina biodegradacnich metod
aplikovatelnych jak na dekontaminaci ptd a kald, tak na Ciste-
ni odpadnich i povrchovych a pitnych vod. Vedle biodegrada-
ce pusobenim mikroorganismut, ktera v tadé ptipadu je jiz
pomérné dobfe propracovana, se pozornost vénuje také ptiso-
beni dievokaznych hub, tj. hub schopnych rozkladat dievni
hmotu (lignin), tzv. hub bilé hniloby.

Pozornost v tomto projektu byla vénovana biodegradaci
primyslovych barviv pro ¢isténi odpadnich vod z textilnich
tovaren a biodegradaci herbicidl (zejména triazinového typu)
intenzivné aplikovanych v zemé&dé€lstvi. Protoze pti degradaci
fady téchto latek mize dochazet k tvorbé meziprodukti, které
mohou byt toxi¢t&j$i nez plivodni kontaminant, je ukolem
analytického chemika nejen sledovat ubytek degradované
latky, ale také identifikovat vznikajici meziprodukty.

Tato préce vznikla za podpory grantu AV CR  TAA6020411.
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MAGNETICKE MIKROCASTICE VE SPOJENI

S ELEKTROCHEMICKOU ANALYZOU JAKO
MNOHOSTRANNE VYUZITELNE NASTROJE PRO
ANALYZU BIOMOLEKULARNICH INTERAKCI

MIROSLAV FOJTA, PETRA HORAKOVA,
KATERINA CAHOVA, MILOSLAVA FOJTOVA,
STANISLAV HASON, LUDEK HAVRAN, PAVEL
KOSTECKA, KATERINA NEMCOVA, HANA
PIVONKOVA a MARIE BRAZDOVA

Biofyzikalni ustav A V CR, v.v.i, Krdlovopolska 135, 612 65
Brno

fojta@ibp.cz

Paramagnetické Castice nesouci na svém povrchu rtizné
biorekogni¢ni prvky (napf. oligonukleotidy, streptavidin,
protilatky aj.) se osvédCily jako vynikajici, mnohostranné
vyuzitelné nastroje pro izolaci a analyzu specifickych biolo-
gickych molekul (DNA, RNA nebo proteintl) i celych bunék.
Magnetoseparacni technologie v kombinaci s elektrochemic-
kou analyzou byly v posledni dobé uspésn¢ aplikovany
v novych mikroanalytickych metodach zamétenych na detekci
hybridizace DNA, interakci DNA s proteiny, v imunoanalyze
apod'. Tyto tzv. ,,dvoupovrchové* elektrochemické techniky
vyuzivaji rizné detekéni principy, zaloZzené bud’ na vlastni
elektrochemické aktivité nukleovych kyselin a proteini, nebo
na elektrochemicky aktivnich znackach zavedenych do téchto
biomolekul. V ptipadé detekce hybridizace DNA se osvédcila
metoda zalozend na kyselé hydrolyze DNA separované pomo-
ci magnetickych ¢astic a stanoveni uvolnénych purinovych
bazi pomoci rozpoustéci voltametrie v pritomnosti iontl me-
di*?. Jiné piistupy vyuZzivaji znaGeni hybridizaénich sond
pomoci kovovych komplexi*’, nanoéastic®, organickych elek-
troaktivnich skupin’ nebo enzymi’®, které katalyzuji preménu
neaktivnich substrati na elektroaktivni produkty (indikatory).
Pro vysoce citlivé stanoveni proteinti se ukazalo (vedle detek-
ce oxidacnich signdli tyrozinu a tryptofanu na uhlikovych
elektrodach’) jako mimotadné vhodné méfeni katalytického
piku H na rtutovych elektrodach'’. V fadé praci bylo ukaza-
no, ze dvoupovrchové elektrochemické metody jsou vyuzitel-
né v analyze ptirozenych (genomovych) nukleotidovych sek-
venci amplifikovanych pomoci PCR, pro detekci mutaci
(sekvenénich polymorfismil), monitorovani exprese gend
a sledovani vazby proteini na specifickd mista v DNA.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT LC06035
a GA CR 203/07/1195 a AV CR 10S500040581.
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VYVOJ DNA SENZORA PRE PRIETOKOVY SYSTEM
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Problematike $tidia deoxyribonukleovej kyseliny (DNA)
sa venuje v sucasnosti vel'a pozornosti a jej vyskum sa stiva
zalezitost'ou spoluprace odbornikov z viacerych oblasti hlav-
ne mediciny, bioldgie, biochémie a biofyziky. Pre Stadium
DNA sa v sGi¢asnosti vyuzivaji okrem inych moderné elektro-
chemické techniky. Boli navrhnuté pracovné elektrody modi-
fikované jednovlaknovou alebo dvojvlaknovou DNA. Tieto
tzv. biosenzory na baze DNA st vysoko $pecifické v pripade
detekcie hybridizacie DNA, ale malo Specifické voci interak-
ciam DNA s latkami malej molekulovej hmotnosti. Umoziuji
vSak rychle, jednoduché alacné in vitro vySetrenie
a stanovenie latky interagujlicej s DNA. Biosensor vSeobecne
predstavuje u¢inny nastroj pre chemické, biologické, medicin-
ske a environmentalne oblasti analyzy pre jeho vlastnosti ako
mald velkost, redlny cas analyzy, jednoduchd preduprava
a pouzitie.

V nasej praci sme sa zaoberali vyvojom DNA biosensora
pre analyzu v prietokovom systéme. Optimalizovali sme pod-
mienky pre detekciu DNA pomocou cyklickej voltampero-
metrie s komplexom K;[Fe(CN)s] ako redoxnym indikato-
rom. Testovali sa tri druhy elektrod: subor uhlikovych mikro-
elektrod (tubularna elektroda), makroporézne uhlikové elek-
trody (sklovity uhlik) a screen-printed uhlikové elektrody
DropSens 110. Ako zakladné elektrolyty sa pouzili octanovy
tlmivy roztok pHS5.0 spridavkom chloridu sodného
a fosfore¢nanovy tlmivy roztok. pH 7.0. Sledovala sa odozva
elektrody na pouzity indikator, stabilita DNA vrstvy na elek-
trode a moznosti sledovania $truktirneho poskodenia DNA.

Praca sa riesila za financnej podpory projektu Aplikovaného
vyskumu MS SR AV/4/0103/06.
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MONIKA A. KOPERSKA
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Since few years scientists® attention has been drawn to
the field of art. They become aware that no efficient conserva-
tion of cultural heritage is possible without a thorough scien-
tific analysis of the piece before. In search for a good method
many techniques have been tested. Although some non de-
structive have been found. Mass Spectrometry is still called
for due to its informative aspects.

Knowing the exact composition of an oil painting is
ahard task. Many different layers like size, prime, gesso,
paint or varnish are all present in a sample, each of which is
a mixture of different organic or mineral compounds. These
vary depending on the period in which the piece was made.
As it would be difficult to analyse all of them at once, differ-
ent procedures of extraction had been implemented'.

Animal glues, chemically speaking, are proteins, but for
artists they are important compounds of their paintings, as
they are used to bind gesso or paints together. Few types of
animal glues have been tested, first by extracting them from
prepared earlier model paintings and then by MALDI-TOF
analysis.

All the results will be shown during the presentation.
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DISTRIBUCIA STRONCIA V TKANIV[%CH
A KOSTIACH POTKANOV PO APLIKACII
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Distribtcia a akumulacia stroncia v tkanivach a kostiach
potkanov testovanych na ranelat stroncia (C;,H¢N,SOgSr,) sa
stanovovali hmotnostnou spektrometriou sekundarnych iénov.
Ranelat stroncia je hlavnou zlozkou nového lieku, ktory pod-
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poruje obnovu kosti a efektivne sa pouziva v liecbe osteopo-
rozy. Cielom prace je $tudium moznej akumulécie stroncia
nielen v kostiach, kde ma pozitivny kvalitativny aj kvantita-
tivny G¢inok, ale aj v tkanivach pecene, mozgu a srdca.

Skiimané potkany boli rozdelené do troch skupin
v zé&vislosti od spdsobu podavania lieku, pricom jedna skupi-
na bola kontrolnd. V d’al$ich dvoch skupinéch sa liek podéaval
po dobu 5tyzdiov v dennej davke 400 mgkg™, pricom
v jednej skupine nasledovala faza bez podavania lieku d’alsich
5 tyzdnov. Vzorky kosti a tkaniv sa vo forme tenkych rezov
na kremikovej podlozke analyzovali na pristroji TOF-SIMS
IV (ION-TOF, Muenster, Germany). Ako primarne iony sa
pouzili Bi, s energiou 25 keV. Hmotnostné spektra sa merali
na ploche 100 x 100 um® v statickom limite 5-10'? iénov cm™.
Dvojrozmerné distriblicie Sr sa merali s lateralnym rozliSenim
300 nm v pozitivnej polarite. Identifikovali sa aj molekulové
i6ny typické pre biologické systémy ako fosfolipidy, choleste-
rol a mastné kyseliny. Porovnanim distribucie stroncia
v kostiach a tkanivach v troch réznych skupinach sa ziskaju
informécie o akumulécii a zadrzani stroncia aj po 5 tyzdiiovej
faze vysadenia licku po¢as moznej liecby stroncium ranela-
tom.

Z metod, ktoré sa pouzivaji na uréenie chemického zlo-
zenia biologickych vzoriek, ma hmotnostna spektrometria
sekundarnych i6nov jednozna¢né vyhody. Chemicka charak-
terizécia biologickych vzoriek v pévodnej forme bez chemic-
kej upravy modze byt uzitotnd v medicinskom vyskume.

Tato prdca vznikla vdaka podpore grantov VEGA 1/3577/06,
APVT-20-0298-0 a APVV-0491-07.
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Melanins belong to the most widespread classes of pig-
ments, both in case of world of plants and animals. As far as
mammals are concerned, melanin is responsible for color of
skin, hair and iris and poses protection against UV radiation.
From the chemical point of view, melanins are polymers of
diverse composition and may be divided into three character-
istic classes: eumelanin, feomelanin and neuromelanin. One
of the unique features of melanins is fact, that these polymers
exhibit stable free-radical properties. Because of presence of
free-radicals, electron paramagnetic resonance spectroscopy
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(EPR) can be applied to conduct (relative) quantitative desig-
nation of melanins’ concentration within confines of exam-
ined set of biological samples. Moreover, EPR spectroscopy
allows conducting unequivocal identification of melanin’s
class on the basis of differences in hyperfine structure of EPR
spectra’.

Melanins are synthesized from tyrosine by specialized
cells called melanocytes, which are incapable of division.
Therefore, after fulfilling their function, melanocytes undergo
apoptosis, programmed cell death. Constant number of spe-
cialized melanocytes is maintained by stem cells of melano-
cytes that reside in hair follicles. Rate of synthesis of melanin
is thus directly correlated with hair cycle’s phase. Mentioned
cycle may be interfered by numerous external factors (e.g. by
some groups of drugs, especially antineoplastic, for instance
cyclophosphamide)™. Scientific projects connected with de-
termination of the influence of various factors on hair cycle’s
phase may contribute to development of new drugs inhibiting
unpleasant side effects of chemotherapy. EPR spectroscopy is
perfect tool to quantitative and qualitative monitoring of hair
cycle.
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Jednym z trendov, ktorym sa analyticka chémia ubera uz
nieckol’ko desatroci, je analyza stopovych a ultrastopovych
koncentracii prvkov v Sirokom spektre roznych latok. Dalsim
trendom je analyza tuhych vzoriek bez potreby ich minerali-
zacie, ktora analyzu znac¢ne predlzuje, komplikuje a zaroven
ju predrazuje. Obidva tieto smery sa spojili pri metdde, ktorou
je atdbmova absorpéna spektrometria s priamym davkovanim
tuhych vzoriek (v anglickej literatire oznacovana ako Solid
sampling AAS).

Medzi jej hlavné vyhody patri: skratenie Casu Upravy
vzoriek; nizke riziko straty analytu, prip. kontaminacie vzo-
riek, ku ktorym mdze dost’ pocas mineralizacie; vyrazné zvy-
Senie citlivosti a moznosti mikroanalyzy'~.

V predlozenej praci sa zaoberame stanovenim kremika
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touto metddou v potravinach. Metdda Solid sampling AAS sa
ukézala ako vyhodna, rychla a vykonnad metdéda na priame
stanovenie kremika v potravinach alebo biologickych vzor-
kach. Porovnanim s klasickou ,roztokovou* metodou ET
AAS zahrhajicou mineralizaciu vzorky st hlavné vyhody
tejto metddy minimalna kontaminacia vzoriek vplyvom pro-
stredia alebo pouzitia laboratéornych pomdcok ¢i chemikalii,
znac¢né skratenie Casu analyzy a vel'mi nizky detekcény limit
stanovenia na ultrastopovej Grovni 18 ng g™, ktory zatial
nebol dosiahnuty inou metédou. Moznost' pouzitia kvapal-
nych Standardov zna¢ne zjednoduSuje stanovenie kremika
v tuhych vzorkach, pri¢om pri samotnom stanoveni staci pou-
zit  metodu kalibraénej krivky. Stanovenie kremika
v potravinach metdédou AAS s priamym davkovanim tuhych
vzoriek vyzaduje pouzitie zmesného modifikatora 10 pg Mg
(NOs), + 10 pg Pd, ktory sa nanasa na spopolnent vzorku po
preruseni kroku pyrolyzy pri teplote 600 °C. Analyzou kriviek
rozkladu a atomizéacie sme zistili, Ze optimalna teplota pyroly-
zy je 1400 °C a teplota atomizacie 2600 °C pri pouziti spome-
nutého zmesného modifikatora. Spravnost’ vysledkov, dosiah-
nutych pouzitou metédou, bola overena analyzou dvoch certi-
fikovanych referenénych materialov.
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It is confirming that some of potentially harmful chemi-
cals come in organism through the skin or mucous membrane.
Because of potential risks to human health, evaluation of
theirs skin penetration value is important for safety assess-
ment. OECD recommended 428 methods, which is in the EU
necessary to establish until 2009. It includes in vivo and in
vitro tests, but preference should be given to in vitro testing
methods as in vivo raise ethical concern. The aim of study was
an implementation of this new technique in vitro skin penetra-
tion, because nowadays is neither verified in Slovakia. As
amodel of chemicals were testing four food and cosmetic
colors: Patent Blue (E131, CI 42051), Brilliant Blue (E133,
CI 42090), Tartrazine (E102, CI 19140) and Azorubine
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Fig. 1. Franz cell with pig skin membrane

(E122, CI 14720). All of these colors are used e.o. for whose
products which are in relatively long term contact with mu-
cous membrane (lollipops, sweets, chewing gums...) or skin
(skin care, hair care and color cosmetics). Penetration of col-
ors was measured through standardised ex vivo 0,4 mm thick
,»Split thickness* pig skin in 15 parallel static Franz diffusion
cells (Fig. 1) at 32 °C. Excised pig skin is suitable for the in
vitro estimation of the chemicals’ penetration by human skin
because of its physiological similarities and availability. The
quantity each of color in dependency on varying the time and
applied amount was detected by Spectrophotometer UV-1601
Shimadzu, Japan. Absorbance data A(A) were transformed to
concentration. The penetration of 1 % colors (as 1 hour infi-
nite dose in water) after 24 hours varied from 177.2 (Brilliant
Blue) to 8.1 ug cm™ (Azorubine). In the worst case scenario
to 18 000 cm? (skin area of adult) 3.19-0.14 g of the color will
be absorbed to organism. Depending upon the toxic profile
color, some of these may be of concern. Studies, similar to
those presented here, should be extended to skin penetration
of many chemicals from everyday life products, so as house-
hold chemistry, textile, toys, cosmetics and some of the foods.

The research was realized with a support of the grant agency
of Slovak Republic under the project VEGA: 1/0438/08,
1/0746/08 and APVV-51-017905.
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Voltammetric behaviour of many nitrophenols at the
hanging mercury drop electrode, at the silver solid amalgam
electrode (AgSAE), as well as the use of AgSAE in wall-jet
configuration in flow systems (FIA, HPLC) were already
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discribed'™. In this work, the working AgSAE was designed,
constructed and employed for a Thin-Layer LC-EC flow cell
applied as detector for HPLC. This HPLC-ED system was
used for determination of 2-nitrophenol, 4-nitrophenol, 2,4-
-nitrophenol, 2-methoxy-5-nitrophenol (or more precisely
their sodium salts) contained in mixture in the world-wide
plant growth regulators (for example Atonic, Chaperone, N-
fenol MIX). The optimal conditions of the separation by RP-
HPLC at a column Nova-Pack C18 (150 x 3.9 mm) and of the
detection by LC-EC flow cell based on AgSAE working elec-
trode were found (mobile phase: 0.05M phosphate buffer
pH 6.0 in mixture with methanol 7:3 (v/v), flow rate
1.3 mL min™" and working electrode potential —1.0 V vs. Ag/
AgCl). Under these conditions, the above given nitrophenols
can be separated in 10 min and determined in concentration
range 5-2500 pmol L™ (evaluation of the peaks area). Wide
negative potential range, simple preparation and easy elec-
torchemical pretreatment are main advantages of AgSAE.
Relatively low limits of detection of reducible organic com-
pounds as well as its low price are to be mentioned as well.

Financial support from MSMT CR (LC 06035 and MSM
0021620857), GACR (203/07/1195 and 203/07/P261) and
GAUK (6107/2007/B-Ch/PrF) is gratefully acknowledged.
A.D. thanks the Croucher Foundation and the Faculty of Sci-
ence, HKBU, for financial support of the postgraduate ex-
change program.
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Silymarin je smés nejméné 7 flavonolignani
a flavonoidu taxifolinu ziskana z extraktu semen ostropestice
marianského (Silybum marianum [L.] Gaertn, Asteraceae).
Silymarin ma chemopreventivni u¢inky a je aktivni slozkou
fady fytopiipravka a doplitki stravy'. Farmakologicky nejvice
studovanym  flavonolignanem  silymarinu je  silybin
(v silymarinu do 60 %), ktery je smési dvou stereoisomertl, A
a B vpoméru 1:1. V predkladané praci byly sledovany meta-
bolické piemény silybinu v podminkach in vitro a in vivo.

Publikovali jsme, ze silybin je OTldemethylovan enzy-
mem [. faize metabolismu cizorodych latek, cytochromem
P450 2C8 (CYP2C8) v pritomnosti mikrosomalni frakce lid-
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ského jaterniho homogenatu i za ucasti rekombinantniho
CYP2CS8 (cit.?). Tento metabolit viak nebyl nalezen po inku-
baci silybinu s primarni kulturou lidskych hepatocytii ani
v mo¢i dobrovolnika.

V této studii bylo nalezeno, ze nejvyznamnéjsi metaboli-
ty pfi biotransformaci silybinu jsou glukuronidy. HPLC ana-
lyzou s UV detekei bylo prokazéno, ze UDP-glukurono-
syltransferasy (UGT) pfitomné v mikrosomalni frakei lidské-
ho jaterniho homogenatu metabolizovaly silybin za vzniku 7-
-O-B-D-glukuronidi a 20-O-B-D-glukuronidt. Stejné glukuro-
nidy byly identifikovany také po inkubaci silybinu s primarni
kulturou lidskych hepatocytid a za ucasti rekombinantni UDP-
glukuronosyltransferasy 1A1 (UGT1Al). Dalsi experiment
ukazal, ze UGT piednostné reaguji s jednim ze dvou diastere-
oisomeru silybinu.

Na rozdil od lidské plazmy®, kde byl nalezen piedevsim
20-0-B-D-glukuronid, jsme ve vzorcich lidské moci identifi-
kovali 7-O-B-D-glukuronid silybinu. Nejvétsi mnozstvi 7-O-
-B-D-glukuronidit bylo v mo¢i nalezeno jiz do 4 hodin po
poziti 2 tablet dopliiku stravy Silymarin forte (2 x 190 mg
silymarinu).

Znalost metabolickych pfemén silybinu vyznamné pfi-
spiva k jeho pouziti jako chemoprotektiva snizujiciho riziko
vzniku nékterych nadorovych onemocnéni.

Tato prdce vznikla za podpory antfniho grantu Univerzity
Palackého 91110181 a grantu MSM 6198959216.
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Triacylglycerols in complex natural mixtures important
in nutrition and human health have been analyzed in this
work. Properly optimized non-aqueous reversed-phase
(NARP) HPLC method together with atmospheric pressure
chemical ionization (APCI-MS) mass spectrometry detection
enables the separation and identification of the highest num-
ber of triacylglycerols reported so far. The retention and frag-
mentation behavior of triacylglycerols in both common and
unusual plant oils have been described. The identification of
triacylglycerols double bond positional isomers based on
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retention shifts and different fragmentation behavior have
been suggested. Based on the comparison of three widely
used detection techniques for analysis of triacylglycerols
(APCI-MS, evaporative-light scattering detector and UV at
205 nm), the APCI-MS detection has been selected for the
quantitative analysis of triacylglycerols in natural mixtures.
Precise quantitation of triacylglycerols using NARP-HPLC/
APCI-MS is based on the response factors calculated from
calibration curves of single-acyl triacylglycerol standards.
Developed quantitative approach is applied for the analysis of
a wide range of plant oils important in nutrition and many
branches of industry. Based on precise concentrations of tria-
cylglycerols, the average composition of fatty acids in indi-
vidual plant oils and sums of fatty acids with different satura-
tion degree are calculated to describe the nutritional value of
analyzed plant oils. HPLC/MS quantitative results have been
compared with charge aerosol detection. The response uni-
formity of triacylglycerols in common plant oils, good repro-
ducibility and excellent sensitivity of charge aerosol detector
with gradient compensation method has been demonstrated.

This work was supported by the grant project No.
MSM0021627502 sponsored by the Ministry of Education,
Youth and Sports of the Czech Republic and projects No.
203/06/0219 and 203/08/1536 sponsored by the Czech Sci-
ence Fundation.
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Asymetrickd syntéza s pouzitim vhodnych katalyzatort
umoziuje pfipravu Cistych enantiomert. Jako katalyzatory se
dobfe uplatiuji mimofadné vlastnosti substituovanych bi-
naftyll — jsou rigidni, chiralni a maji vhodné prostorové uspo-
fadani. Vysokoucinna kapalinova chromatografie (HPLC)
s chirdlnimi stacionarnimi fazemi (CSPs) umoziuje rychlé
a efektivni stanoveni optické Cistoty syntetizovanych latek.

V této praci bylo studovano enantioseparacni chovani
deseti vybranych binaftylovych derivath — osm 2,2’-di-
substituovanych 1,1’-binaftyld a dvou 8,3’-disubst. 1,2’-bi-
naftyli — na CSPs na bazi nativniho- (§-CD) a hydroxypro-
pyl-B-cyklodextrinu ~ (HP-B-CD) a  tris(3,5-dimethyl-
fenylkarbamatu) celulosy. Sledovan byl vliv slozeni mobilni
faze (MF) na enantioseparacni chovani analytt.

Studie byly provadény jak v normalnim, tak v reverznim
separaénim modu. V normalnim moédu s MF  tvofenou n-
hexanem/propan-2-olem v rtiznych objemovych pomérech se
na celulosové CSP rozdélily Ctyfi z deseti analyti. CD-kolony
se neosveédcily.

Reverzni méd byl v ptipadé CD CSPs tvofen MF metha-
nol/voda nebo 0,5% triethylaminoctanovy pufr, pH 3,0 nebo
6,0. Tti z deseti latek se podaftilo rozdélit na obou CD kolo-
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nach, avsak lepsi chromatografické parametry poskytla HP-f3-
CD CSP. V piipad¢ tris(3,5-dimethylfenylkarbamatu) celulo-
sy byly MF slozeny z acetonitrilu/vody nebo 20 mM fosfato-
vého pufru, pH 3,0 nebo 6,0. 1,2’-binaftyly vykazovaly vyso-
ké hodnoty R ve vSech studovanych systémech. Pro enanti-
oselektivni rozliSeni nékterych 1,1’-binaftyld bylo vyhodnéjsi
prostiedi bez pufru, zatimco derivaty schopné tvorby H-vazeb
vyzadovaly prostiedi o nizké hodnoté pH. Strukturné symet-
rické analyty nebyly v Zadném testovaném separacnim systé-
mu rozliSeny.

Z vysledkt jednoznaéné vyplyva, Zze pro enantioseparaci
binaftylll je v obou separaénich mdédech vyhodné&jsi pouziti
polysacharidové CSP. Vysoké hodnoty rozliSeni 1,2°-
binaftyld umoziiujici i aplikaci semi-preparativniho modu
ziejm¢ souvisi s jejich stéricky vhodnym fitem do chirdlni
dutiny helikdlni struktury celulosy. Toto stérické uspotadani
je zjevné vyhodné i pro jejich inkluzi do kavity CD, o ¢emz
sveéd¢i jejich uspésna enantioseparace na obou CD kolonach.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR, projekt
Kontakt ME 89,5 a vyzkumného zaméru MSM0021620857.
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The quest for highly efficient routes to enantiopure
chemicals for use in the pharmaceutical, fine chemical and
agro-chemical sectors have been greatly accelerated in the last
decade due to legislative and environmental pressures. One
reason for this situation is the fact that the two enantiomers of
a chiral active compound can interact in different ways with
living organisms. The significance of chiral amines especially
in the above mentioned branches of chemical industry de-
mands not only the development of an efficient route to opti-
cally pure compounds but also a reliable, facile, rapid and
cost-effective analytical technique for determination of their
enantiomeric purity.

During our research on asymmetric transfer hydrogena-
tion of prochiral substituted 3,4-dihydroisoquinolines with
Noyori catalyst [Ru(Ts-DPEN)(p-cymene)Cl], we were
searching for a quick and precise method for determination of
enantiomeric excess of product tetrahydroisoquinolines other
than HPLC-UV and chiral GC because of high labor-cost
expenses and limited thermal stability of chiral GC-columns.
We wish to report our successful attempt in determining the
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enantiomeric excess of chiral tetrahydroisoquinolines.

The method is based on pre-column derivatization of chiral
tetrahydroisoquinolines by reaction with (+)-menthyl-
chloroformate. Nucleophilic secondary amine moiety in tetra-
hydroisoquinoline skeleton displaces chlorine in menthyl
chloroformate in the sense of nucleophilic acyl substitution to
yield the corresponding diastereomeric carbamates. These
diastereomers can be perfectly resolved on ordinary achiral
non-polar poly(dimethylsiloxane) GC-column. No preferen-
tial derivatization of one enantiomer or the other occurs as
was proven by derivatization of racemate. Varying the
amount of derivatization reagent did not result in any change
of observed peak ratio between the two formed diastereomers
indicating good usability of this method.
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AMPEROMETRICKE STANOVENI ACIFLUORFENU,
NITROFENU A OXYFLUORFENU S POUZITIM
STRIBRNYCH TUHYCH AMALGAMOVYCH
ELEKTROD

VIT NOVOTNY a JIRI BAREK

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta, Katedra
analytické chemie, UNESCO Laborator elektrochemie Zivot-
niho prostiedi, Albertov 6, 128 43 Praha 2
novotnyl@natur.cuni.cz

Acifluorfen, nitrofen a oxyfluorfen patfi do skupiny
herbicidi odvozenych od difenyletheru. Jedna se o latky silné
toxické pro studenokrevné vodni Zivo&ichy' a zaroven genoto-
xické. Jako latky obsahujici nitroskupinu jsou také elektroche-
micky aktivni, coz bylo vyuzito kjejich voltametrickému
stanoveni na stiibrnych tuhych amalgamovych elektrodach?.
V realnych vzorcich jsou zpravidla doprovazeny celou fadou
interferujicich latek. Proto je zapotfebi zvolit vhodny sepa-
racni krok, v tomto pfipadé HPLC. V praci budou prezento-
vany 4 ruzné typy elektrochemickych detektorti na bazi neto-
xickych tuhych amalgami® a bude prokdzana jejich pouZitel-
nost k amperometrické detekci mikromolarnich koncentraci
studovanych latek po jejich separaci pomoci RP-HPLC. Bu-
dou porovnany vyhody a nevyhody riznych konstrukénich
uspotfadani a provedeno porovnani elektrochemické detekce

vvvvvv

Tento vyzkum byl financné podporovan Grantovou agenturou
Univerzity Karlovy (projekt 332/2005/B-CH/PFF a projekt
6107/2007/B-CH/PFF) a Ministerstvem Skolstvi, mladezZe

a télovychovy CR (projekt LCO6035 a MSM 021620857).
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PLYNOVA CHROMATOGRAFIE JAKO NASTROJ
KE STANOVENI TERMODYNAMICKYCH VELICIN
PRO POPIS FAZOVYCH ROVNOVAH

DANIEL ONDO
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v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6
pingusun@hotmail.com

Informace o fazovych rovnovéhach jsou nedilnou soucasti
kazdodenni chemicko-inzenyrské praxe a bezesporu patii mezi

vvvvvv

oblasti k tomu pfistupuje jesté pozadavek na udaje o chovani
zfedénych vodnych roztokl a distribuci organickych latek
mezi modelové ,faze zivotniho prostiedi.
K termodynamickému popisu téchto smési jsou pouzivany
rizné veli¢iny (Henryho konstanta, limitni relativni t€kavost,
rozdélovaci koeficienty), ale zakladni veli¢inu piedstavuje
limitni aktivitni koeficient (LAK) minoritni slozky'.

Praxe ukazala, Ze plynovd chromatografie je vhodnou
analytickou technikou pro stanoveni LAK, nebot LAK je
vzdy v pfimém vztahu s jednim ze dvou hlavnich chromato-
grafickych parametrii: reten¢nim ¢asem nebo plochou piku
sledované slozky.

Plynovy chromatograf jako experimentalni nastroj byl
vyuZit pfi stanoveni limitnich aktivitnich koeficientd organic-
kych latek v iontovych kapalinach®® a ve vod&®. V t&chto
aplikacich je méfena retence sledované latky na chromatogra-
fické koloné, jejiz zakotvenou fézi tvoti zkoumané rozpouste-
dlo.

Pii stanoveni limitnich aktivitnich koeficentl ethert
ve vod&® byla plynova chromatografie vyuZita pro 4 riizné
experimentalni techniky (relativni head-space analysis, satu-
ra¢ni metoda, Rayleighova destilaéni metoda a metoda rovno-
vazného piistroje) jako analyticky nastroj k urCeni slozeni
rovnovaznych fazi, resp. pro kvantifikaci parcialniho tlaku
sledované slozky nad jejim zfedénym roztokem.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR
604 613 7307.
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PROTEINU POMOCI KAPILARNI ELEKTRO-
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Zelen¢ fluoreskujici protein (GFP) je pouzivan jako
fluorescencni marker proteinové exprese. Zakladem pouziti je
modifikace sledovaného proteinu pomoci GFP na urovni
DNA, coz umoziuje pozorovani daného proteinu v nativnich
podminkach. Hlavni vyhodou GFP je moznost jeho pouziti
v Zivych organismech at rostlinych nebo Zivo&ignych'?.

Mezi nejdilezitéjsi spektralni vlastnosti GFP patii dvé
excitatni maxima (395nm a 475 nm) a emisni maximum
510 nm. Bézn¢ se pro fluorescencni analyzu GFP vyuziva
fluorescenéni mikroskopie s excitaci 450-500 nm ptipadné
CE-LIF s vyuzitim excitaéni vinové délky 488 nm**.

V této praci bylo pro analyzu GFP pouzito pfistroje kapi-
larni elektroforézy sestaveného na Ustavu chemie, PiF, MU,
ktery jako excitaéni zdroj vyuziva laserovou diodu s vinovou
délkou 405 nm. Excitace touto vlnovou délkou ptedpoklada
dosazeni vyssich vytézki fluorescence, coz je pfinosné piede-
v8im pro vzorky o velmi nizké koncentraci. Analyzovany
byly vzorky proteinového extraktu ziskané z Arabidopsis
thaliana, kde byla exprimovana volna forma GFP. Tato meto-
da mize byt v budoucnu vyuzita jako velmi citlivad detekéni
technika pro analyzu fuznich proteini znacenych GFP. A to
zejména v pripadech, kdy nelze pouzit bézné vyuzivanych
metod jako naptiklad gelové elektroforézy
v polyakrilamidovém gelu (PAGE). Jednou z moznych apli-
kaci je sledovéani pribchu fosforylace histidinu v proteinech
AHP, které se ti€astni cytokininové signalni drahy zajistujici
napiiklad déleni bunc¢k nebo tvorbu chloroplastl. Nestabilita
fosfohistidinu a velmi nizky obsah téchto proteini v butice
neumoznuji aplikaci klasickych detekénich technik.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR LC06035
a MSM0021622415.
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Microwaves are well known for their heating effects on
polar substances and are widely used domestically and indus-
trially. Recently, microwaves have been used to assist photo-
chemical and photocatalytic reactions for degradation of or-
ganic pollutants'. As a source of light an electrodeless dis-
charge lamp (EDL) which generates ultraviolet radiation after
placed into the microwave field is used”. Titanium dioxide in
anatase form is a well-known photocatalyst. The aim of the
research is to prepare titanium dioxide thin films onto the
surface of EDL using the sol-gel method based on hydrolysis
of titanium alkoxides. The crystal phase of TiO, prepared was
analyzed by X-ray diffraction and the observed structure
phases revealed anatase as the predominant crystalline phase.
From Atomic Force Microscope images, the film of TiO, was
homogeneous with approximately uniform crystallite size.
The absorption edge of TiO, was detected by UV-Vis spectro-
photometer. Specific surface area was determined from ad-
sorption and desorption isotherms of nitrogen at 77 K. The
photocatalytic activity of samples prepared was evaluated by
degradation of mono-chloroacetic acid using Hg-EDL. Spec-
tral measurements of prepared lamps were carried out on the
spectrometer with an optical fiber probe.

Time behaviour of the reaction was analyzed by
a chloride ion-selective electrode. This study revealed that the
reaction efficiency depends on the intensity of light and initial
pH value of the solution. Moreover, the degradation of mono-
chloroacetic acid was enhanced in an alkaline solution and in
the presence of H,O,, and significantly enhanced by increas-
ing the intensity of light. Furthermore, this study also dis-
closes that reaction is not influenced by the number of TiO,
thin films or by air bubbling.

Authors wish to thank to the Grant Agency of the Czech Re-
public (Grant No. 104/06/0992) for funding this research. HZ
also thanks the Grant Agency of the Czech Republic for fund-
ing partly her PhD studentship (Doctoral Grant No. 203/08/
H032).
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THE ENDOCANNABINOID SYSTEM - A PERSONAL
OVERVIEW
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The mammalian body has a highly developed immune
system, whose main role is to guard against protein attack and
reduce the damage caused. It is unconceivable that through
evolution an analogous biological protective system has not
been developed against non-protein attacks. Are there mecha-
nisms through which our body lowers the damage caused by
various types of trauma and neuronal impairment? Assuming
that the answer is positive, we undertook an investigation of
the neuroprotective role of the endocannabinoid system. It
was found that 2-AG levels in mice brain are enhanced on
trauma, which is a biochemical, neuroprotective response by
the brain, as 2-AG on administration after trauma reduces the
trauma damage, inhibits NFxB release and pro-inflammatory
cytokine formation. The blood brain barrier damage incurred
after trauma is lowered by 2-AG. CB1 cannabinoid receptor
knock-out mice are not protected by 2-AG, indicating that
2-AG acts through this receptor. Thus the endocannabinoid
system is indeed a apparently a general neuroprotective path-
way in mammalian species'”.

The endocannabinoid system is also involved in a large
number of additional processes both in the central nervous
system and the periphery. I shall give examples from normal
processes, such as sleep, suckling, bone formation, vasodila-
tion and conditioning, as well as its action in pathological
conditions — inflammation, diabetes and heart ischemia’.
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ladislav_cvak@jivax-cz.com

Galena Opava byla tradi¢nim vyrobcem 1é¢iv zaloZzenych
na latkach izolovaych z ptirodniho materidlu a toto své zame¢-
feni firma neztratila ani po tom, co se stala v roce 1994 sou-
casti firmy IVAX a nedavno, vroce 2006, soucasti firmy
TEVA. Ostatné uz slovo feva, znamenajici v hebrejsting pfiro-
du, k pfirodnim latkam smétuje.
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Galena v minulosti vyrabéla celou fadu extraktti Ié¢ivych
rostlin, ale svétové zndmou se stala vyrobou aktivnich sub-
stanci, zejména pak namelovych alkaloidd. V soucasné dobé
jsme nejvetsi svétovy vyrobce namelovych alkaloidt a to jak
pfirodnich, tak semisyntetickych. Vedle namelovych alkaloi-
da vyrabime cyclosporin, kyselinu mykofenolovou, paclitaxel
a pfipravujeme vyrobu tacrolimu. A o vsech téchto piirodnich
latkéach, jejich chemii, technologii jejich vyroby a také trochu
o0 jejich uplatnéni na trhu bude moje prednéska.

4L-03
SOUCASNA ROLE A BUDOUCNOST ALKALOIDU
V MEDICINE

EVA TABORSKA

Biochemicky ustav Lékarské fakulty MU, Kamenice 5, 625 00
Brno
taborska@med.muni.cz

Pies neustaly rozvoj syntetické chemie jsou piirodni
latky vyznamnym zdrojem bioaktivnich molekul pro farma-
ceuticky primysl. Podle soucasnych tidaju tvofi Cisté ptirodni
latky kolem 6 % ¢kt v moderni terapii, pfictou-li se vSak
Iéky, které jsou bud’ syntetizovany na zakladé ptirodniho
modelu nebo ziskany semisyntézou z pfirodniho zdroje, podil
se zvysi na 40 %. Napf. mezi latkami nové zavedenymi
v letech 1981-2002 v oblasti protinadorové terapie patii 60 %
mezi latky pochazejici z ptirodnich zdrojt, v oblasti antimik-
robialni terapie je to az 75 % (cit."?). Mezi p¥irodnimi latkami
hraji vyznamnou roli rostlinné alkaloidy, které mezi jiz po-
znanymi latkami s farmakologickou nebo biologickou ucin-
nosti tvofi témat 50 % (cit.).

K alkaloidim se vedle tradi¢né terapeuticky uzivanych
latek jako morfin, papaverin, kodein, chinin, atropin ad., fadi
také v nedavné dobé zavedené protinadorové 1éky vinblastin,
vinkristin, kamptotecin, paclitaxel, etoposid a nékolik dalsich
1€kt odvozenych z jejich struktur. V poslednich péti letech
byl zaveden do terapeutické praxe alkaloid galanthamin, se-
lektivni inhibitor acetylcholinesterasy, ktery se pouziva pii
terapii Alzheimerovy choroby. Dalsi alkaloid huperzin A,
ktery je rovnéz inhibitorem acetylcholinesterasy, je ve fazi II
klinického zkouSeni. Ibogain, alkaloid rostlinného pivodu,
v souCasné dobé neni dosud oficialné uzivanym lékem, je
vSak povazovan za perspektivni latku vyuzitelnou v 1é¢bé
drogovych zavislosti. Lék s nazvem tiotropium je strukturni
modifikaci alkaloidu atropinu a byl zaveden nedévno do kli-
nické praxe pti 1é€bé chronické obstrukéni plicni nemoci. Ve
fazi III klinického zkousSeni jsou dalsi latky, jejichz struktura
byla odvozena od alkaloidli jiz uzivanych v klinické praxi
morfin-6-glukuronid, vinflunin, exatecan a cephalotoxinovy
alkaloid homoharingtonin. Do klinické praxe je od roku 2004
Za\ﬁden apomorfin hydrochlorid, ktery je derivatem morfi-
nu™.

Alkaloidy neslouzi pouze jako léky nebo templaty pro
jejich syntézu, avSak v mnoha piipadech vedou k odhaleni
a lepSimu porozuméni biochemickych pochodl pii nemoci.
Prikladem je pouziti alkaloidu makarpinu jako fluorescen¢ni
sondy pfi pritokové cytometrii, které ve spolupraci s nasim
pracovi§tém neddvno popsala Slaninova®. Je potencialng vyu-
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zitelné diagnosticky napf. pfi multiparametrické analyze peri-
ferni krve nebo kostni diené, kdy na zakladé¢ znaceni bunck
makarpinem lze odlisit jaderné bunky od bezjadernych. Tuto
vlastnost lze vyuzit pro rozliSeni erytrocytl, retikulocytl
a leukocytil ato bez detekce exprese povrchovych znakid ve
vzorku nesrazlivé krve. Sir§i moznost tohoto vyuziti je viak
zatim limitovana malou dostupnosti alkaloidu.

Vroce 1950 bylo znamo 1000 pfirodnich alkaloidd,
v roce 1973 jiz 3300 a v roce 2000 bylo dle databaze Napra-
Biologické ucinky vsak byly testovany pouze u nepatrného
poctu z nich — 2291 bylo testovano jednoduchymi testy, 167
bylo testovano ve vice nez 20 bioesejich. Z testovanych alka-
loidii 30 % vykazalo farmakologickou Gé&innost’. Dalsi vy-
zkum alkaloidd je tedy potencidlem pro ziskani novych far-
makologicky vyznamnych struktur. Alkaloidy se asto nacha-
zi v rostlinach jako minoritni slozky, k jejich strukturni cha-
rakterizaci pomoci modernich analytickych metod sta¢i dese-
tiny miligramu. Pro kompletni testovani biologickych G¢inkt
jsou vsak potiebna znacna mnozstvi latek. Tradi¢ni izolaéni
postupy jsou zdlouhavé a vzhledem k nejistym vysledkim
a malé publika¢ni hodnoté nepatii k atraktivni oblasti vyzku-
mu. Rovnéz biologické eseje jsou velmi nakladné. Dochazi
tedy ke zna¢nému zpozdéni mezi objevenim alkaloidu a kom-
plexnim popisem biologickych ucinkt. Typicky galantamin
a kamtotecin byly izolovany pied mnoha lety, rozpoznani
jejich biologickych ucinki a vyvoj do faze 1é¢iva byl dlouhy
proces. Presto je vSak ziejmé, ze alkaloidy jsou v soucasnosti
i do budoucna podstatnym materidlem pro farmaceuticky
primysl jako individudlni latky, jako zdroje pro semisyntetic-
ké derivaty i jako farmakofory v fadé¢ syntetickych 1é¢iv.
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4L.-04
FYTOESTROGENY: TYPY STRUKTUR A JEJICH
TAXONOMICKY VYSKYT
OLDRICH LAPCIK

Ustav chemie pFirodnich latek, Fakulta potravindrské
a biochemické technologie, Vysoka skola chemicko-
technologicka v Praze, Technickad 5, 166 28 Praha 6
Oldrich.Lapcik@vscht.cz

O moznosti vyskytu estrogenné aktivnich latek
v rostlinach uvazovali poprvé v roce 1946 austral$ti veterinati
v souvislosti s tzv. jetelovou nemoci, komplexem poruch
plodnosti postihujicich ovce pasené na jeteli podzemnim
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(Trifolium subterraneum). V nasledujicich letech bylo identi-
fikovano né€kolik takovych latek a jejich ptitomnost byla po-
tvrzena v desitkach rostlinnych druhd. Termin fytoestrogen
(phyto-oestrogen), pivodné pracovni oznaceni hypotetické
aktivni substance, se ujal a udrzel do soucasnosti.

Problematika fytoestrogenti byla zpocatku studovana
veterinarni medicinou, zejména v souvislosti s poruchami
fertility u domacich zvifat a jejich ekonomickymi dopady.
Humanni medicina se fytoestrogeny soustavné zabyva od
osmdesatych let dvacatého stoleti a spojuje s nimi naopak
pievazné kladna ocekavani. Ta byla vyvolana vysledky studii
ukazujicich nizsi vyskyt n€kterych chorob, jejichz etiologie
souvisi s estrogeny, v populacich konzumujicich relativné
vysokd mnozstvi isoflavond. Epidemiologickd data byla
v pribéhu let doplnéna fadou laboratornich i klinickych stu-
dii, které¢ ovSem ne vzdy dochazeji ke zcela souhlasnym zave-
ram.

Fytoestrogeny jsou riznoroda skupina latek jak z pohle-
du struktury, tak z hlediska taxonomického vyskytu. Spolec-
nymi charakteristikami jsou pfitomnost benzenového jadra
(vétsinou dvou), relativni tuhost a plochost molekuly, dvé
nebo tfi hydroxylové skupiny, jejichz vzdélenost je blizka
vzdalenosti mezi C3 a C17 hydroxyly v 17-B-estradiolu.
U slabych fytoestrogeni miize byt misto jednoho hydroxylu
pfitomna jina skupina s parcidlnim nabojem. Prakticky vy-
znam vcéetné komeréniho maji zejména isoflavony, které se
hojné nachazeji v bobovitych rostlinach (Celed Fabaceae).
Dale jsou to prenylované flavanony z chmele (Humulus lupu-
lus, ¢eled” Cannabaceae), nékteré lignany a stilbeny. Dosud
nebyla uspokojivé identifikovana aktivni substance severoa-
merické 1é¢ivky Cimicifuga racemosa (syn. Actaea racemosa,
Celed’ Ranunculaceae), ktera se dockala zvysené pozornosti v
prvni dekad¢ jedenadvacatého stoleti.

Estrogenni aktivita zalozena na rtiznych typech fenolic-
kych latek byla pozorovana u fady dalSich taxont. Jako pfi-
klady lze uvést ethoxymethylfenol z pomeran¢ovky Maclura
pomifera (Moraceae), estery kyseliny 4-hydroxybenzoové
s terpenoidnimi alkoholy zrostlin rodu Ferula (Umbel-
liferrae), antrachinony z ktidlatky kopinaté (Polygonum
cuspidatum, Polygonaceae), alkaloidy rostlin rodu Tabernae-
montana (Apocynaceae) ¢i ellagitaniny z granatového jablka
(Punica granatum, Punicaceae).

Tato prace vznikla za podpory grantii MSM 6046137305
a GA CR 303/08/0958.

4L-05
NOVE BlOLOGlCK}j: AKTIVITY SILYMARINU
A JEHO OBSAHOVYCH SLOZEK

JITKA VOSTALOVA

Ustav 1ékari'ské chemie a biochemie, Lékaiskd fakulta, Univer-
zita Palackého, Hnévotinska 3, 775 15 Olomouc
Jj.psotova@email.cz

Silymarin (SM) je extrakt ze semen ostropestice marian-
ského (Silybum marianum (L.) Gaertn.). Jeho polyfenolova
frakce obsahuje flavonolignany silybin A, silybin B, isosily-
bin A, isosilybin B, dehydrosilybin, silydianin, silychristin,
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isosilychristin a flavonoid taxifolin. Vedle téchto latek je
v SM stale chemicky neidentifikovana polymerni frakce. Sily-
marin je v humannim lékatstvi znam jako rostlinné hepatopro-
tektivum, ma vyrazny antioxidaéni a protizanétlivy uginek'.
Z flavonolignant  SM je silybin pouzivan jako 1é¢ivo
u intoxikaci muchomiirkou zelenou.

V soucasné dob¢ narlistd pocet a snizuje se vék nemoc-
nych rakovinou kiize. Jednim z vysvétleni tohoto nezadouciho
vyvoje je zvySend expozice na slunci. Ultrafialova slozka
sluneéniho zateni zpusobuje v kiizi oxidaéni stres, poskozeni
makromolekul, indukuje zanétlivé procesy, imunosupresi,
predcasné starnuti ¢i rakovinu ktze. Pouzivani kosmetickych
ptipravku, které obsahuji rizné latky schopné pohlcovat zate-
ni, odrazet paprsky, ¢i odstraiiovat vzniklé radikaly je zpiisob,
jak zmirnit nezaddouci vliv jeho ultrafialové slozky. Jednou
z moznosti ochrany jsou pfipravky, které obsahuji rostlinné
antioxidanty. U silymarinu byla popsana jeho schopnost chra-
nit kdzi proti nasledkim UVB zateni. My jsme studovali
ucinnost SM chranit kizi pfed UVA slozkou. K tomu ucelu
byl pouzit model lidskych keratinocytt. SM, silybin a dehyd-
rosilybin prokazaly, Zze snizuji toxicky efekt UVA, cehoz
miZze byt vyuzito v u¢inné ochrané ktize proti obéma slozkdm
UV zéfeni (UVA a UVB) (cit.>*). Tento nalez je nutné ovéfit
in vivo.

SM jako soucast kombinovaného dopliku stravy obsahu-
jiciho 100 mg silymarinu a 40 mg oleje ze semen Ribes ni-
grum v jedné tableté¢ (Dr. Theiss Silymarin forte) byl pouzit
v davee 420 mg SM/1,73 m*/den po dobu 6 m&sict v dvojite
slepé placebem kontrolované pilotni studii u déti trpicich
nespecifickymi stfevnimi zanéty (Crohnovou chorobou, ulce-
rosni kolitidou, indeterminovanou kolitidou). Déti s touto
chorobou maji kviili zanétlivym procesiim ve stfeveé snizenou
resorpci zivin a ubyvaji na télesné vaze. U pacienttl, ktefi maji
toto onemocnéni, byly stanoveny zvySené hladiny ukazateli
oxida¢niho stresu. Podavany dopln¢k stravy byl tolerovan
vSemi ucastniky po celou dobu studie. Po pilroéni aplikaci
ptipravku nebyl prokazan zadny nezadouci ucinek na celkovy
zdravotni stav pacientli a nemél vliv na parametry oxida¢niho
stresu. U skupiny, které byla podavana G¢inna latka, doslo ke
statisticky vyznamnému zvySeni antropometrickych paramet-
rd, télesné hmotnosti a BMI, v porovnani s kontrolni skupi-
nou.

Vroce 2008 byla publikovana antiandrogenni aktivita
isosilybinu B na linii lidskych nadorovych bungk prostaty®
a chemoprotektivni uginky dehydrosilybinu®. V lednu 2008
jsme zahajili dvojité slepou placebem kontrolovanou pilotni
studii u pacientl, ktefi podstoupili radikalni prostatektomii.
Ugastnikim studie je podavan k jejich standardni 16¢bé dopl-
nek stravy obsahujici 100 mg silymarinu, 25 pg selenomethi-
oninu a 10mg fytosteroli (Dr. Theiss Silymarin selen)
v davee 300 mg SM/den po dobu 6 mésicti. V priib¢hu studie
je sledovan zdravotni stav, parametry klinické biochemie
a hematologie, oxida¢ni kapacita a plasmaticka hladina speci-
fického antigenu prostaty (PSA). Vysledky studie jsou rovnéz
pfedmétem této prednasky.

Studium SM a jednotlivych flavonolignani zGstava i v 3.
tisicileti vyzvou pro hledani novych biologickych aktivit
a jejich aplikaci v prevenci nékterych chronickych onemocnéni.

Tato prace vznikla za podpory grantit MSM 6198959216
a GA CR 303/07/P314.
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4L-06
METABOLICKE PREMENY SILYBINU

PETRA JANCOVA, EVA ANZENBACHEROVA,
ZDENEK DVORAK, PAVEL KOSINA a VILIM
SIMANEK

Ustav lékar'ské chemie a biochemie, Lékarskd fakulta, Uni-
verzita Palackého, Hnévotinska 3, 775 15 Olomouc
Jjancovapetra@seznam.cz

Silymarin je smés nejméné 7 flavonolignani
a flavonoidu taxifolinu ziskana z extraktu semen ostropestice
marianského (Silybum marianum [L.] Gaertn, Asteraceae).
Silymarin ma chemopreventivni u¢inky a je aktivni slozkou
fady fytopiipravki a doplitki stravy'. Farmakologicky nejvice
studovanym  flavonolignanem  silymarinu je  silybin
(v silymarinu do 60 %), ktery je smési dvou stereoisomertl, A
a B vpoméru 1:1. V pfedkladané praci byly sledovany meta-
bolické piemény silybinu v podminkach in vitro a in vivo.

Publikovali jsme, ze silybin je O-demethylovan enzy-
mem [. faize metabolismu cizorodych latek, cytochromem
P450 2C8 (CYP2C8) v ptitomnosti mikrosomalni frakce lid-
ského jaterniho homogenatu i za ucasti rekombinantniho
CYP2CS8 (cit.?). Tento metabolit viak nebyl nalezen po inku-
baci silybinu s primarni kulturou lidskych hepatocytti ani
v moc¢i dobrovolnika.

V této studii bylo nalezeno, Ze nejvyznamnéjsi metaboli-
ty pfi biotransformaci silybinu jsou glukuronidy. HPLC ana-
lyzou sUV detekci bylo prokdzano, ze UDP-
glukuronosyltransferasy (UGT) ptitomné v mikrosomalni
frakei lidského jaterniho homogenatu metabolizovaly silybin
za vzniku 7-O-B-D-glukuronidii a 20-O-B-D-glukuronidd.
Stejné glukuronidy byly identifikovany také po inkubaci sily-
binu s priméarni kulturou lidskych hepatocyti a za ucasti re-
kombinantni UDP-glukuronosyltransferasy 1A1 (UGT1Al).
Dalsi experiment ukazal, ze UGT pfednostné reaguji s jednim
ze dvou diastereoizomerd silybinu.

Na rozdil od lidské plazmy®, kde byl nalezen predeviim
20-0-B-D-glukuronid, jsme ve vzorcich lidské moci identifi-
kovali 7-O-B-D-glukuronid silybinu. Nejvétsi mnozstvi 7-O-
B-D-glukuronidd bylo v moci nalezeno jiz do 4 hodin po pozi-
ti 2 tablet dopliiku stravy Silymarin forte (2 x 190 mg silyma-
rinu).

Znalost metabolickych pfemén silybinu vyznamné pii-
spiva k jeho pouziti jako chemoprotektiva snizujiciho riziko
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vzniku nékterych nadorovych onemocnéni.

Tato prdce vznikla za podpory anitfniho grantu Univerzity
Palackého 91110181 a grantu MSM 6198959216.
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4L-07

ANTIRADIKALOVA AKTIVITA FLAVONOLIGNANU
SILYBINU A 2,3-DEHYDROSILYBINU - STUDIUM
MECHANISMU A SYNTEZA NOVYCH DERIVATU

RADEK GAZAK, PETR SEDMERA a VLADIMIR
KREN

Mikrobiologicky vistav, AV CR, Videiiska 1083,
142 20 Praha 4
gazak@biomed.cas.cz

Flavonolignany silybin (1) a 2,3-dehydrosilybin (2),
izolované z ostropestfce marianského (Silybum marianum),
predstavuji biologicky aktivni ptirodni latky ptisobici na mno-
ha bun&nych trovnich!. Rada téchto efekti je spojena
s jejich antiradikalovou aktivitou, nicméné¢ molekularni me-
chanismus ani funkéni skupiny zodpovédné za tuto aktivitu
nejsou dosud pfili§ dobfe znamy.

Mechanismus antiradikalové aktivity téchto latek muze
byt odvozen ze struktur dimernich produktu, ziskanych pomo-
ci radikalovych reakci selektivné methylovanych derivata 1
a 2. Radikalova oxidace I methylovaného v poloze 7-OH a 2
methylovaného na 3-OH a 7-OH poskytuje C-C a C-O dime-
ry, jez umoziuji objasnit molekularni mechanismus antiradi-
kalové aktivity jejich kruhu E a ukazuji tak dilezitost polohy
20-OH.

Byla také potvrzena klicova tuloha polohy 3-OH
v antiradikdlové aktivité 2 pomoci tvorby dalsiho typu dimeru
z jeho selektivné methylovaného derivatu.

O 19~.CH,0OH
38
HOz o o 19-OCH3;
Cc
s 3 OH 20 OH

OH O

1

20 OH 20
‘ o OH ﬁOH
% 19"OCH, it ' OCH;,
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Znalost aktivnich mist obou molekul umozniuje vyvinout
selektivni syntézy esteri I a 2 napt. s kyselinou gallovou (jez
je sama pomérné Ulinny antioxidant), aniz by doslo
k zablokovani aktivnich pozic 1 a/nebo 2, coz priedstavuje
cestu k novym derivatim se zvySenymi antioxidacnimi aktivi-
tami.

Tato prace vznikla za podpory GAA VCR (grant
¢ KJB400200701) a vyzkumného zaméru MBU AV CR, v.v.i.,
¢. AV0Z50200510.
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POLYPHENOLS
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Marcland, 87025 Limoges, France, b Université de Mons-
Hainaut, Mons, Belgiim, ©Institute of Microbiology, Academy
of Sciences, Prague, Czech Republic, * Institute of Medical
Chemistry and Biochemistry and, ¢ Centre for Nanomaterial
Research, Palacky University, Olomouc, Czech Republic

Over the past decade, the chemical behavior of polyphe-
nols (ArOH) as antioxidants has become the subject of intense
experimental research. We use quantum-chemical calculations
to shed light on their reactivity in solution. We particularly
focus on their capacity to scavenge free radicals (R") follow-
ing one of those three mechanisms:

(i) H Atom Transfer (HAT): ArOH + R* — ArO" + RH

(ii) Electron Transfer (ET): ArOH + R* — ArOH"" + R~

(iii) Adduct Formation: ArOH + R" — [ArOH-R]

Our study draws up conclusions on the importance of
those three mechanisms on the basis of joint experimental
(i.e., scavenging of DPPH and other free radicals, and lipid
peroxidation inhibition) and theoretical results obtained for
aseries of 21 flavonoids (i.e., flavonols, dihydroflavonols,
flavones, flavanones and chalcones), 11 flavonolignans (i.e.,
silybin and dehydrosilybin derivatives), and other compounds
including lignans and phenolic acids.

The theoretical redox properties are obtained by using
DFT (Density Functional Theory) approaches and PCM
(Polarizable Continuum Model) or hybrid models to show the
influence of the solvent. From the theoretical (i) ionization
potentials, (ii) O-H bond dissociation enthalpies (BDEs) of
each OH group, (iii) electron distribution, (iv) reaction ther-
modynamics and (v) reaction kinetics (i.e., transition states
and energy barriers), we clearly establish and confirm the
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importance of the OH groups as H donors (HAT mechanism,
governed by BDE). The structure-activity relationships for
polyphenols is thus discussed and revisited on the basis of our
theoretical highlights.

We also discuss on the secondary mechanisms (i.e., elec-
tron transfer (ET) mechanism, adduct formation with radicals)
that could become more important (or predominant) as the
active sites for the HAT mechanism are much less effective
(high BDESs). Prooxidant effects (i.e., reactivity of ArO" and
dimer formation) are also presented.
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5L-01
JAK (NE)POPULARIZOVAT PRIRODNI VEDY?

LIBOR KVITEK®, LUDMILA ZAJONCOVA®, JOSEF
MOLNAR?, LUKAS RICHTEREK?, VITEZSLAV
MAIER?, JAROSLAV SVRCEK®, BOHUMIL NOVAK",
RENATA HOLUBOVA?, MARTIN KUBALA®, MICHAL
OTYEPKA®, TATJANA NEVECNA®, LUKAS
MULLER® a MIROSLAV DOPITA"

“Prirodovédecka fakulta, Univerzita Palackého , TF. Svobody
26, 771 48 Olomouc, bPedagogickd fakulta, Univerzita Palac-
kého , Zizkovo nam. 5, 771 40 Olomouc
libor.kvitek@.upol.cz

Problém nez4jmu mladé generace o studium piirodnich
véd pocit'uje v poslednich desetiletich cely vyspély sveét. Pri-
tom piirodovédné obory patii mezi nejmladsi generaci zaka
mezi nejoblibenéjsi obory diky jejich pfirozenému zajmu
o ptirodu a vysvétleni jejich ,,zahad“, se kterymi se setkavaji
v kazdodennim zivoté. OvSem s rostoucim $kolnim vékem
a narUstajici specializaci jednotlivych ptirodovédnych pred-
métl dochazi k odklonu zajmu mladé generace o ptirodni
védy. Diivodem mize byt prevazné teoreticky vedend vyuka,
slozitost vykladu i zaplava tézko pochopitelnych a samoziej-
me i zapamatovatelnych informaci. Ze $kol mizi praxe, souté-
zivost, hravost pfi vyuce. Osnovy ¢i doporucené znalosti zakl
na daném stupni vzdélani stale nartistaji na objemu stejné jako
pocty hodin stravené zaky ve Skolnich lavicich. Na hrani si
tieba na védu, na rozvoj pfirozené soutézivosti mladeze pak
skute¢né neni ¢as. Vysledkem je pak jiz uvedeny upadek
zajmu o obory predstavujici pro zdka a pozdéji studenta pouze
kvanta nezvladnutelnych informaci, protoze nebyl ¢as se nau-
¢it s nimi pracovat.

Problém, jak zvratit tento nepfiznivy trend, fesi pedago-
gové a sociologové na celém svété stejné tak jako na Univer-
zit¢ Palackého v Olomouci. Ztady dlouholetych ¢innosti
v oblasti popularizace pfirodnich véd mezi mladezi vSech
vékovych kategorii vyplyvaji pomérné jednoznacné zavéry
otom, jaké Ccinnosti zdjem o piirodni védy podporuji
a naopak, jaké se z hlediska §ir§itho dopadu mijeji svym ucin-
kem. Typickou metodu pro zvySovani zajmu mladych lidi o
jakykoliv obor pfedstavuji soutéze. Pii takové ¢innosti mla-
dez muze uspokojit svou pfirozenou touhu vyniknout
asoucasné i ziskat nové védomosti a dovednosti a s nimi i
najit dulezity kladny pocit z dobie vykonané prace. Problém
ovSem predstavuje to, jaka soutézni forma je nejvhodnéjsi pro
zvySeni zajmu mladeze o ptirodni védy. Tady se ukazuje, Ze
obdobné jako ve sportu, tihne vétSina mladych ke kolektivni
formé soutézeni. Odborné individudlni soutéze typu Chemic-
ka ¢i Fyzikalni olympiada jsou urceny pro pomérné tzkou
skupinku nejlepsich zakt a studentl a postradaji diky své
vysoké naro¢nosti na odborné znalosti §ir$i motivaéni charak-
ter. Naopak kolektivni soutézni ¢innosti zaloZené na spolupra-
ci vtymu dokazi i nevyhranéné ¢leny kolektivu motivovat
diky ptikladu i vzajemné podpoie k hlubsimu zajmu i tieba
o ptirodni védy. Hlavni problém takovych typl soutéznich
¢innosti predstavuje skutecnost jeji vyssi narocnosti na kreati-
vitu a Cas ucitele, bez jehoz pomoci takovy soutézni kolektiv
mladych lidi nedokdze efektivné pracovat. Bohuzel spousta
nevyukovych c¢innosti administrativniho charakteru ucitele
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skutecné vycCerpava a tak neni vzdy jednoduché na Skolach
takovou aktivitu realizovat, zejména pokud neexistuje alespon
zakladni ramec ¢innosti pro praci soutézniho kolektivu. Dile-
zité je zejména vhodné téma, rozpracované alespon v ¢asti do
konkrétnich ¢innosti, umoznujicich proniknuti do tématu
a jeho nasledny rozvoj pii vlastni kreativni ¢innosti zakt za
sou¢innosti ucitele. Nésledn¢ pak chybi vys$si motivace pro
takovou ¢innost — tedy moznost prezentovat vysledky prace
soutézniho kolektivu v $ir§im foru at’ jiz krajském ¢i celostat-
nim a ziskat tolik cenénou publicitu na vetejnosti. O zakladni
urovni motivace — té ekonomické je prakticky zbyte¢né disku-
tovat, protoze se nedostavaji ani ty nejnutnéjsi finanéni pro-
stiedky na pomérné finanéné nenaro¢né individualni odborné
soutéZe.

ZkuSenosti ziskané v oblasti propagace ptirodnich véd
v ramci aktivit realizovanych na Univerzit¢ Palackého v ramci
projektu STM-Morava ukazuji, Ze z4jem o soutéze a dalsi
aktivni formy zajmové ¢innosti mladeze v oblasti pfirodnich
véd mezi mladezi, zejména niz§iho Skolniho véku, existuje.
Ovsem bez dostateéné nabidky pestrych forem ¢innosti (a to
zejména kolektivnich) a bez dostate¢ného ekonomického
a personalniho zazemi pro podporu takovych ¢innosti nelze
rozvijet dlouhodobé pfirozeny zdjem t¢ nejmladsi generace
o piirodni védy a zvratit tak nepfiznivy trend nedostatku kva-
litnich védeckych a vyvojovych pracovniki v oblasti pfirod-
nich a potazmo i technickych véd.

Autori dékuji za financni podporu projektu MSMT NPV II
¢. 2E06029.

5L-02 5 . 5

UNIVERZITA DETSKEHO VEKU

JURAJ SEVCIK, MICHAL SMOLKA a PAVEL
VYSLOUZIL

Prirodovédecka Fakulta UP v Olomouci, t7. Svobody 26,
771 46 Olomouc
smolka@projektmedved.eu

Od cervence roku 2006 je na pudé¢ Piirodovédecké fakul-
ty UP v Olomouci realizovan projekt MSMT Medialni zdi-
raznéni potieb védy a perspektiv studia exaktnich oborti
(MedVéd), jehoz cilem je popularizovat a medializovat rozlic-
né aspekty piirodnich véd a védeckého vyzkumu. Jako vycho-
zi metodologicky postup byl zvolen ramec skladajici se ze
dvou ¢asti. Prvni ¢asti je vytvareni prostfedi, ve kterém jsou
prezentovany aktivity souvisejici s pfirodnimi védami, které
jsou atraktivni pro ucastniky a pfitahuji pozornost rtiznych
typt medii. Druhou ¢ast tvofi vlastni pozitivni medializace
aktivit, jejich ucastnikli a organizatori spolupracujicimi me-
dii.

Pro $kolni rok 2007/08 fesitelsky tym projektu MedVeéd
zorganizoval Univerzitu détského veku. Tato aktivita se inspi-
rovala Detskou Univerzitou, kterou jiz nékolik let uspésné
porada Univerzita Komenského v Bratislaveé. Zakladni mys-
lenkou je uvést déti do svéta poznani a predstavit jim vzdela-
vaci proces jako ziskdvani informaci zriznych obori
a poukdzat, jak se tyto formy poznani vzajemné dopliuji.
Cilem celé aktivity nebylo suplovat Glohu $koly a déti vzdéla-
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vat, ale pfiblizit jim zabavnou formou rtizné podoby piirod-
nich a humanitnich véd jako b&éznou dileZitou soucast kazdo-
denniho Zivota.

»Zimni semestr” Univerzity détského véku se konal od
fijna do prosince v Méstském divadle Olomouc. Ugastniky
byly déti z olomouckych zakladnich skol ve véku 9-14 let,
zaméstnanci divadla a Pfirodovédecké fakulty UP. Jednotlivé
prednasky, kterych bylo celkem devét, byly jednou tydné,
trvaly hodinu a ptl a skladaly se ze dvou ¢asti. Prvni ¢ast byla
vénovana divadlu, a to jak v navaznosti na jeho roli v zivoté
mésta a regionu, tak na jeho vlastni ¢innost. Druha ¢ast pred-
nasek se tykala interaktivni prezentaci jednotlivych obort
fakulty. VétSina piednasek byla koncipovana jako poznavaci
hra, kterd déti vtahovala do déje a nechavala jim prostor
k vlastni praktické realizaci v daném tématu. Cely koncept
pfirodovédnych prednasek byl navic umocnén kontrastem
praktickych prezentaci postupt a distojnym prostfedim diva-
dla. Semestr byl zahajen imatrikulaci a ukonéen inauguraci
a pfedanim diplomd. Univerzita détského veéku pokracovala
Lletnim semestrem*, kdy déti prostfednictvim internetového
rozhovoru (chatu) mohly klast pfednasejicim otazky, které se
tykaly témat prednasek. Z hlediska medializace byla cela
aktivita velice Gspésnd, nebot vytvoiené popularizac¢ni pro-
stiedi bylo pro media nadmiru atraktivni. Rizné faze zimniho
semestru tak byly zdokumentovany vsemi typy medii, tedy
televizi, rozhlasem, tisténymi i elektronickymi medii.

Tato aktivita byla realizovéna za podpory projektu MSMT
2E06028 Medialni zdiiraznéni potieb védy a perspektiv studia
exaktnich oborii (MedVeéd).

5L-03
KDE JE ZAKOPAN POPULARIZACNI PES

PAVEL VYSLOUZIL, MICHAL SMOLKA a JURAJ
SEVCIK

Prirodovédecka fakulta Univerzity Palackého v Olomouci,
trida Svobody 26, 771 46 Olomouc
vyslouzil@projektmedved.eu

Pied dvéma roky se na Pfirodovédecké fakulté Univerzi-
ty Palackého v Olomouci rozbéhl projekt Medvéd (zkraceny
nazev pro projekt Medialni zdiraznéni potieb védy a studia
exaktnich obort). V dob¢, kdy ve spole¢nosti klesa zajem
o studium exaktnich obord, projekt hleda odpovédi na otazky,
pro¢ jsou obory védy, ve $kolnich lavicich ztélesnéné zejména
fyzikou, matematikou a chemii, pro (mladé) lidi tak odtazité,
jak ovlivilyji dany stav rodinné prostedi, Skoly, internet ¢i
média. Na nékolika vybranych typech populariza¢nich aktivit
pro déti a mladez se snazi ovéfit cesty, které by mohly vést ke
zmén¢ stavajicich trendd negace ¢i nepochopeni védy. Autofi
také zjistuji, jaky maji exaktni védy obraz v médiich, jak
a ktera média s problematikou védy pracuji a jaké formy pre-
zentace védy jsou pro né nejpfitazlivéjsi. Projekt se také snazi
poukazat na to, jak se divaji média na védu a jak védci na
média. Jednim z cili projektového tymu je hledat cesty, jak
Casté bariéry mezi nimi odstranit ¢i aspoil ¢aste¢né rozbourat.
Z dvouleté prace na tomto poli vyplyva, ze popularizacni pes
neni zakopan jen jeden a na jednom misté, ale Ze je jich hned
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nékolik, a to jak pfimo v chalupé, tak za humny, v sousedni
vesnici 1 v hlavnim mésté. Otazkou je, jakou zivou vodou ¢i
jinou chemikalii je pokropit, aby se probrali Zivotu. Na tuto
otazku by mély pfijit odpovédi od statniho aparatu,
z vysokych $kol i z médii samotnych.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR 2E06028.
5L-04 . ; . .
POSTOJE Z{&KU ZAKLADNICH A STREDNICH
SKOL K PRIRODNIM VEDAM

DANIEL TOPINKA, MICHAL SMOLKA a PAVEL
VYSLOUZIL

Prirodovédecka Fakulta UP v Olomouci, t. Svobody 26,
771 46 Olomouc
d.topinka@volny.cz

Prispévek priblizuje postoje zakd zakladnich a stiednich
kol k pfirodnim védam a zaméfuje se na identifikaci promén-
nych, které tyto postoje a rozuméni ovliviiuji. Vychazi
z integrovaného sociologického vyzkumu, ktery probéhl
v ramci Olomouckého kraje. Jeho prvni Cast se zaméfila na
zjisténi postoji zaka kol k pfirodnim védam, druha na poro-
zuméni socialni realité¢ zakd gymnazii, ktefi se rozhoduji
o volbé studijniho oboru na vysoké skole.

Zjistovali jsme, co ovliviluje postoje zaku a také rozho-
dovaci proces, jehoz vysledkem je volba studijniho oboru na
vysoké Skole. Propojili jsme dvé vyzkumné strategie: statistic-
ko-kvantitativni metodu s navazujici metodou kvalitativni
(ohniskové skupiny). Zjistili jsme, ze zaci povazuji pfirodni
védy za zajimavé, ale velmi naroéné na zvladnuti. Jsou si
védomi vedlejsich dusledki pfirodnich véd, prevazné je vsak
hodnoti kladné. Také zajem o studium pfirodnich véd neni
maly. Pfesto vS§echno je povolani védce malo atraktivni. Inter-
pretace socialnich aktéri védy, stereotypizace a popularizace,
rozliseni tfi typd véd — to vSe plisobi v ramci rozhodovacich
procest, jejichz vysledkem je volba studijniho oboru na vyso-
ké Skole. Na rozhodovani ohledné volby ptirodovédeckého
typu studia se vyznamnou mérou podili podoba tzv. skolni
védy.

Popularizace pfirodnich véd by méla sméfovat
k piekonani propastného rozdilu mezi realitou védce a reali-
tou kazdodenni Zivota. Skola je mistem, kde ma popularizace
ptirodovédnych predmétil zaéinat. Skolni véda by méla pred-
stavovat nejenom vysledky védy, ale i védce v souvislostech
kazdodenniho Zivota. Na pfistupu ulitele zalezi, jak dokaze
védu predstavit a vyuZzit jeji zajimavosti. Popularizace vyza-
duje systémovéjsi raz a v€lenéni do vyuky a pfipravy ucitelt
vramci jejich univerzitniho vzdélavani. Zaci také potiebuji
ziskat ptehled o moznostech uplatnéni v praxi, nejlépe pro-
stiednictvim individualniho poradenstvi.

Tento vyzkum byl realizovan za podpory projektu MSMT
2E06028 Medialni zdiiraznéni potreb védy a perspektiv studia
exaktnich oborii (MedVeéd).
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5L-05
MOTIVACE MLADEZE KE STUDIU PRIRODNICH
VED FORMOU SOUTEZI SKOLNiCH KOLEKTIVU

LUDMILA ZAJONCOVA®, LIBOR KVITEK", JANA
SOUKUPOVA”, PETR TARKOWSKT*, VLADIMIR
VINTER® a VERONIKA FADRNA"

“ Katedra biochemie, Prirodovédeckd fakulta, Univerzita
Palackého, Slechtitelii 11, 783 71 Olomouc-Holice, ® Katedra
fyzikalni chemie, Prirodovédecka fakulta Univerzita Palacké-
ho, ti. Svobody 8, 771 46 Olomouc, © Katedra botaniky, Pfiro-
dovédecka fakulta, Univerzity Palackého, Slechtitelii 11, 783
71 Olomouc-Holice

ludmila.zajoncova@upol.cz

V poslednich dvaceti letech zaznamenala vétSina vyspe-
lych zemi vyrazny pokles zajmu mladé generace o studium
ptirodnich a technickych véd a s tim souvisejici nezajem
o kariéru vyzkumného pracovnika. Tento trend se nevyhnul
ani Ceské republice a zejména pak vysokym $kolam mimo
hlavni mésto.

V nasem vyzkumu jsme hledali nové cesty, jak zajem
mladeze o ptirodni védy zvysit. Vytipovali jsme nékolik dile-
zitych elementti, které mohou mit vliv na motivaci zaka
a studentt ke studiu pfirodnich véd. Na§ vyzkum se soustredi
na praci s celymi $kolnimi kolektivy, protoze i véda je zaloze-
na na tymové praci. Dulezitym prvkem pii sestavovani souté-
ze tohoto typu je volba vhodného tématu. Téma musi byt
voleno vzhledem k v€kové kategorii a zaroven tak, aby mlada
generace sama chtéla co nejvice ztéto oblasti poznat.
S tématem souvisi vybér vhodnych experimenti, které by
mély byt levné a bezpecné, ale zaroven ndzorné a presveédci-
vé. V ramci feseného projektu byly vytvoreny takové postupy,
které ukazuji proces védeckého badani od zacatku do konce.
Na zacatku kazdého vyzkumu je seznamovani se stavem pro-
blematiky, tedy reSerSe, nasleduje provadéni experimentd,
zaznamenavani vysledkt téchto pozorovani a na konci jejich
prezentovani na vefejnosti. Zaci a studenti pracovali
v ptirodovédnych krouzcich po vétSinu Skolniho roku,
v kvétnu pak probé¢hla studentska konference. Vedle oficialni
Casti konference, kde jsou védecky prezentovany vysledky
celoro¢ni ¢innosti Skolnich kolektivil, méa konference také cast
spolecenskou, ktera umoznila zakiim a studentim vzajemnou
vyménu zkuSenosti a také zaslouZzenou zabavu.

Na zavér tohoto vyzkumu byly vSichni z(c¢astnéni zaci
a studenti, ale také jejich spoluzaci, ucitelé a rodi¢e podrobeni
anketam, které maji zjistit, zda nase ¢innost méla pozitivni
vliv pfi motivovani zaku a studentti pro ptirodni védy.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT ¢ 2E06029 NPV
1I.
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5L-06
KOMPETIIIVNi WORKSHOPY — NETRADICNI
FORMA VYUKY CHEMIE

JANA SKOPALOVA, LUKAS MULLER, JITKA
SOUCKOVA a PAVLINA BAIZOVA

Prirodovédecka fakulta Uviverzity Palackého v Olomouci,
t. Svobody 8, 771 46 Olomouc
Jjana.skopalova@post.cz

Na Piirodovédecké fakult¢ Univerzity Palackého
v Olomouci byl vramci projektu MSMT ,,Vyzkum novych
metod soutézi tvofivosti mladeze zaméfenych na motivaci pro
védecko vyzkumnou ¢innost v oblasti ptirodnich véd, ob-
zvlasté v oborech matematickych, fyzikalnich a chemickych*
vytvofen soubor dvaceti netradi¢nich chemickych kompetitiv-
nich workshopt. Jednotlivé tviir¢i dilny nesou nazvy: Maluje-
me jako mistfi, Chemopoly, Harry Potter a chemie, Jak d¢lat
chemickou reportaz, Kde je ztracena znamka, Cykloelektro-
gravimetrie, Co skryva mineralka, Barveni je hra, Vytvatime
vlastni parfém, Jak funguji baterie, Akumulator 2, Boj o stii-
brny dal, Tvorba piirodovédného Gasopisu PiCa, Vyrabime
funkéni pH-metr, Vyrabime funkéni fotometr, Materidlova
chemie [ a II, Model ¢istirny odpadnich vod, Hratky s dratky
a Soutdz studenttl VS o nejlepsi workshop s environmentalni
problematikou.

Workshopy jsou zaméfeny na nenasilnou hravou formu
vyuky chemie motivovanou vlastnim citovym prozitkem za-
ka. K naplnéni vyukovych cili je vnich vyuzita pfirozena
zvidavost a kreativita jednotlivych zakd a také soutézeni
malych skupin. Témét vSechny dilny postihuji mezioborové
vztahy nejen u pfirodovédnych oborti (chemie, fyzika, biolo-
gie a ekologie), ale také s dal§imi pfedméty a obory (télesna
vychova, vytvarna vychova, dramatickd vychova, literatura
a publicistika, apod.).

Jednotlivé tvurci dilny byly realizovany s ndhodné vy-
branymi skupinami zakd zriznych zakladnich a stfednich
Skol z celé Moravy, a nékteré i s pfirodovédné orientovanymi
stiedoskolskymi studenty na Letni $kole mladych ptirodovéd-
cti v Jevicku v letech 2006 a 2007. Z evaluace jednotlivych
workshopt provedené na zédkladé anonymnich dotaznikti vy-
plyva, ze zvolené strategie vyuky prikazné pozitivné ovliviiu-
jinaladéni studentti k chemii i k dal$im védnim obortim.

Podrobné navody k jednotlivym tviréim dilnam budou
volné k dispozici vSem zajemcim v elektronické formé na
internetovych strankach analytika.upol.cz/workshop a podle
zajmu mohou byt distribuovany uciteliim v tisténé podobé.

Tato prdce vznikla za finanéni podpory projektu MSMT NPV
1I¢ 2E06029 (STM-Moravay).
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5L-07
ROZVOJ KREATIVITY BUDOUCICH UCITELU
CHEMIE

JAN GREGR, MARTIN SLAVIK a BORIVOJ JODAS

Katedra chemie FP TU v Liberci, Studentska 2, 461 17 Liberec
Jjan.gregr@tul.cz

Soucasné pozadavky na absolventy pedagogickych fa-
kult se zvysuji vzhledem k pozadavku na jejich samostatnou
tvofivou praci pii pfipravé a vyuziti modernich informacnich
technologii ve vyucovacim procesu. Zavadéni $kolnich vzdé-
lavacich programii predpoklada vétsi prohloubeni interdisci-
plindrnich vazeb v celém rozsahu vzdélavani. Do popiedi
vystupuje pozadavek zvysit zajem zaku a studentii o technické
a pfirodovédné predméty a aplikaci poznatki pro praxi. Na
odbornych  konferencich se vtéto souvislosti hovoti
o kreativité (budoucich) pedagogii a diskutuje se, jak tyto
schopnosti prohloubit. Zakladni a stfedni S$koly jsou
v soucasné dob&é vybaveny moderni didaktickou technikou
vcetné interaktivnich tabuli, tim vice je tfeba klast diraz na
pregradualni piipravu budoucich ucitelti a jejich praktickou
pfipravu tyto technologie tvlir¢im zptisobem pouzivat. Cesty
k rozvoji tvotivosti budoucich uciteltt mohou spocivat v jejich
zapojovani do projektové vyuky i mimo zakladni pfedméto-
vou didaktiku, v uplatiiovani her a soutézi v ramci vyuky,
vhodném vyuziti zajimavych laboratornich experimentl
a méfeni veli€in, v integraci poznatkd z riznych ptirodovéd-
nych obor do vyuky chemie, v soucasném vice-uroviiovém
pojeti vysvétlovani ptirodovédnych jevl, ve vyuziti postert
pfi vyuce chemie, vhodném vyuziti poc¢itacovych prezentaci,
zapojeni interaktivnich tabuli do vyuky chemie, véetn¢ dal-
$ich modernich prvki a postupti.

Prednéska ukaze ilustrace uvedenych aktivit v nékolika
pfedmétech vyuky budoucich uciteli chemie. Ve volitelnych
pfedmétech jsme se snazili zakonéit pfedmét projektem,
v némz studenti piedstavili vlastni power-pointové prezentace
na téma z vybraného okruhu. Na téchto minikonferencich
studenti nejen ziskaji motivaci vzdjemnym porovnavanim
zpracovanych témat, ale jsou vybizeni k hodnoceni kvality,
napaditosti a pfinosu prezentaci. Timto zptsobem byly zpra-
covany projekty napt. na téma Historie o¢ima mladych che-
mikl, Objevitelé prvkl, Historie objevli a poznani prvku,
Clovék a kamen, Vlastnosti mineralt, Mineralogicky systém,
Voda okolo nas, Voda a energie a Clov&k a chemie. Nejlepsi
z prezentaci jsou pievedeny do pdf formatu a zvefejnény na
strankach katedry pro inspiraci a motivaci dalSich studenta.

Tato prace vznikla za podpory grantu IGS FP TUL 2008.
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“ Prirodovédecka fakulta, Univerzita Karlova v Praze, Alber-
tov 6, 128 43 Praha 2, ® Fachbereich Biochemie, Chemie und
Pharmazie, J. W. Goethe-Universitdt, Frankfurt am Main,
¢VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, dEuropa
Fachhochschule Fresenius, ¢ Widzial Chemii, Uniwersytet
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ences, Nottingham Trent University, Nottingham, ¢ MSSCh,
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V soucasné dobé chape velkd ¢ast studentd stfednich
kol nejen u nas, ale i v dalSich evropskych zemich, chemii
jako obtizny, teoreticky naroény a malo prakticky obor. To se
mimo jiné projevuje menSim zajmem o studium chemie na
vysokych $kolach. V CR si chemii voli jako maturitni pied-
mét pouze 6 % studentli a ve studiu chemie na VS pokraduje
pouze 3 % stfedoskolakii. Proto se skupina chemikd sdruzena
v ECTN rozhodla pfipravit evropsky projekt v ramci progra-
mu Comenius, ktery by pravé stiedoskolakim a jejich udite-
Iim ukazal chemii jako zajimavou a zivou disciplinu.

Evropsky projekt CITIES — Chemistry and Industry for
Teachers in European Schools (Chemie a primysl pro ucitele
v evropskych Skolach) byl zahdjen na podzim r. 2006. Cilem
tohoto ttiletého projektu je predevsim pfipravit a ovéfit modu-
ly, které by mély pfispét ke zvySeni zajimavosti
a atraktivnosti vyuky chemie na evropskych stfednich Sko-
lach. Duraz by mél byt kladen na vysvétleni modernich che-
mickych poznatki, jejich praktickych aplikaci a zajimavé
zpusoby vyuky chemie. Na projektu v soucasné dobé partici-
puje celkem 10 instituci ze 6 evropskych zemi.

Cile a obsah projektu jsou shrnuty v péti modulech.

Modul 1: Ramec Evropy se zamétuje na obecné a za-
kladni informace o deklaracich EU v oblasti vzdélavani
s dirazem na oblast chemie a chemického primyslu.

Modul 2: Chemie v§e méni si klade za cil ukazat rozsah,
vyznam a dopad chemického primyslu v Evropé, jeho za-
méstnanci a vyrobkl na evropskou ekonomiku, na kazdoden-
ni zivot obyvatel, na Zivotni prostiedi a na trh prace.

Modul 3: Obchod a inovace — nase budoucnost ukazu-
je soucasné a budouci vyvojové trendy na poli komeréniho
vyuziti chemickych inovaci se zvlastnim zamétenim na Evro-
pu.

Modul 4: Chemie — jak ji oZivit je pfedevS§im zaméfena
na vychovu a vzdélani v chemii, na moderni a prakticky ori-
entované ucivo i metody vyuky chemie, které Sirokému spekt-
ru zakd s riznymi schopnostmi a zajmy ukazou chemii jako
poutavou disciplinu.

Modul 5: Evropa — odborné vzdélavaci aréna se zam¢-
fuje na rizné piistupy k odbornému a tercidrnimu vzdélavani
v chemii v Evropé¢ se specialnim dirazem na praxi student
a studentskou mobilitu, které zohledfiuji otazku uplatnéni
absolventll v globalni ekonomice.

Vramci chemického vzdélavani je hlavni pozornost
zaméfena na modul 4, ktery gestoruji kolegové z Univerzity
ve Frankfurtu n. Mohanem a na jehoz feseni se autofi podileji.

Hlavni aktivity tohoto modulu se soustfed’uji na zajima-
vé a prakticky orientované u¢ivo chemie a moderni metody
vyuky. Jako zékladni oblasti byly stanoveny potravinova che-
mie, forenzni chemie a chemie kazdodenniho Zivota.

Kazda oblast je nejprve nahlizena pohledem béZzného
obcana, zjistujeme, kde se sni muze setkat. Pak se hleda
vhodny objekt a nasledné experimenty k tomuto objektu.
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V kazdé oblasti jsou jednotlivé experimenty propojeny s teorii
tak, aby byl vytvofen smysluplny celek. Pak nastava ovéfova-
ni v praxi. U nas probihalo ovétovani modelovych experimen-
td oblasti chemie kazdodenniho zivota, které reflektovaly
aktualni otazky spojené schemii (napt. recyklace odpadu,
zneCisténi zivotniho prostiedi, alternativni pohonné hmoty)
nebo s experimenty, které seznamuji studenty se vznikem
béznych produktil, jejichz spojitost s chemii si sami ¢asto
neuvédomuji (napt. syntetické pryskytice, uméla vlakna, riz-
né druhy oball).

Ovéfovani se ucastnilo 30 vyucujicich chemie ze stfed-
nich $kol, jejich vékovy pramér byl 42 let, délka praxe od
1 roku do 30 let. Ugast v kurzu byla nejéastéji motivovéna
snahou ziskat nové podnéty pro vlastni vyuku. VSechny vy-
stupy a vypovédi uclitelll o realizaci experimentli a celého
kurzu je hodnotily jako nadprimérné. Za nejhodnotnéjsi bylo
povazovano ziskani cennych podnéti pro vyuku, dostate¢ny
pocet a kvalitni prace lektord, vyborné vybaveni laboratofe
a pfijemna pracovni atmosféra v prib&hu celého kurzu.

Z komunikace s uciteli a nasledného dotaznikového
Setfeni bylo zfejmé, ze zGcastnéni ucitelé si uvédomuji velkou
motivacni funkci experimenti spojenych s bézné pouzivany-
mi produkty a ze nabidnuté naméty budou vyuzivat ve své
dalsi vyukové praxi. Rozvoj téchto kompetenci uciteli tak
pfispiva v nadnarodnim a mezinarodnim meéfitku k rozvoji
zajmu studentll o chemii a ke zvySeni jejich chemické vzdéla-
nosti.
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Jednotlivé prirodovedné predmety, medzi ktoré patri aj
chémia, st orientované na racionalne zdévodnenie prislusnej
odbornej teérie a praxe v zmysle profesijného zamerania.
Obsah uciva je zaroven dynamizujucim ¢initel'om vo vztahu
uditela k ziakovi'. Tuato funkciu v samotnom eduka&nom
procese chémie zvyraziuje eSte aj ta skutoCnost’, ze jej uceb-
ny obsah priamo determinuje vol'bu adekvatnych vyucovacich
foriem, metod a pouzitie uebnych prostriedkov.

Chémia bezného zivota oboznamuje §tudentov so zlozi-
tymi  technologickymi, biochemickymi, chemickymi
a chemickotechnologickymi postupmi a procesmi, bez kto-
rych si nevieme predstavit’ dne$ny Zivot. Poukazuje aj na stav
prirodného prostredia, v ktorom sa tieto zmeny negativne
odrazaji®. Vyzbrojuje ich systematickymi vedomostami,
spaja teoretické tézy s praktickymi ukazkami zmenenych
vlastnosti jednotlivych zloziek Zivotného prostredia.

V prispevku poukazujeme na didakticky ucelné vyuziva-
nie vhodnych uéebnych prostriedkov, ktoré s nositel'mi za-
kladnych informacii pre komplexné uplatiiovanie medzipred-
metovych vztahov v Chémii bezného zivota.

Prispevok vznikol s podporou grantov CGA VI/2/2007 a CGA
V/5/2007.

LITERATURA
1. Kasiarova S.: Environmentdlna chémia. s. 174. FSEV,
Trencin 2007.
2. Prousek J.: Rizikové viastnosti latok, s. 74. Vydavatel-

stvo STU, Bratislava 2001.

5L-10

IMPLEMENTACIA ENV'IRONMENTALNEHO
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Trencin, SR
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Na neoblibenosti chémie u ziakov zakladnych
a strednych §kol sa podielaju informéacie o chemickych lat-
kach v prostredi, obsah uciva a nizka vzdelanost”. Na zdklade
realizacie projektu II. etapy Akéného planu MS SR bolo po-
trebné analyzovat’ problematiku environmentalneho zdravia
(EZ)* v SR, stav poznatkov o EZ, moznosti vélenenia do edu-
kacného procesu, s taziskom na projektové vyucovanie dopo-
ru¢ené MS SR, posudit’ moznosti vyuzitia v§eobecnovzdela-
vacieho predmetu — chémia v rieSenej problematike. Z uvede-
nych vysledkov vyplyvaji vel’ké moznosti spoluprace ucitel’a
chémie s ucitelmi a ziakmi, zvySenie motivacie Ziakov a vyz-
namnad zmena postojov. Pre vyucovaci predmet chémia za-
traktivnenie tohto predmetu a moznost’ implementacie EZ.
Takmer na kazdej vyucovacej hodine, v ramci kazdej kapitoly
je mozné vc€lenit’ nové poznatky (Ciastkové) z EZ. Je potrebné
rozs§irit’ a upevnit’ poznatky o chemickych latkach v ovzdusi,
vo vode, pdde, z dopravy, v potravinovej chémii.

Tato prdca vznikla za podpory grantu VEGA 1/3276/06.
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RIZIKOVYCH FAKTOROV
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Abstrakt prednasky k Ak¢nému planu SR

SLAVOMIRA KASIAROVA
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kasiarovas@azet.sk

Ludské zdravie zavisi od socialnych schopnosti zorgani-
zovat’ vzdjomné posobenie medzi [ludskou cinnostou
a fyzikalnymi, chemickymi a biologickymi zlozkami Zivotné-
ho prostredia’.

Faktory podmienujuce chorobnost’ populacie sa vyvijali
od doby T'adovej po stcasnost’, ¢omu zodpovedaju aj ochore-
nia. Vplyv chemickych latok na zdravie sa prejavil v kazdom
negativny) sa zacina od 18. storocia. Tato skuto¢nost’ stvisi s
rozvojom vedy, techniky, so Zzivotnym Stylom, vzdelanim,
bezpenym miestom na byvanie, s dostatkom nezévadnej
vody a potravy, kultirou, réznymi skupinami obyvatel’stva’.
Prienik chemickych latok do organizmu sa lisi v ¢ase, priesto-
re, &o sa prejavi aj v odlisnom ochoreni v meste a na vidieku®.
Vramci TUR a na zéklade odporacani WHO je potrebné
vzdelavanie Sirokej verejnosti za u€elom znizenia rizika ocho-
renia, ¢o predstavuje prvotnu prevenciu.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1/3276/06.
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a Slovenska, s. 231-238. UKF, Nitra 2007.
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HUBERT HILBERT

FSEV, Univerzita Alexandra Dubceka, Studentska 2, 911 50
Trencin, SR
hilbert@slovanet.sk

Zdravie je inStinktivny spdsob Zzivota, ku ktorému sa
musime priblizit' v ramci TUR. K tomu su potrebné urcité
prvky v pozadovanej kvalite — voda, vzduch, potrava — dopl-
nené odpocinkom, c¢istotou, prostredim, vztahmi, pohodou
a vzdelanim, ktoré usmeriiuje vedomosti, vychovu, postoje’?.
Konkrétne rizikové faktory, ktoré negativne vplyvaju na zdra-
vie obyvatel'ov v jednotlivych mikroregionoch nie je mozné
najst’ v literature (len Ciastkové vysledky). Bola vytvorena
metoda identifikacie rizikovych faktorov prirodného, pracov-
ného, obytného prostredia, Zivotného Stylu, socialno-
ekonomickych podmienok a naslednd korelacia rizikovych
faktorov — pravdepodobnost’ ochorenia.

Vytvoreny model bol overeny v niekolkych obciach
mikroregionu a vysledky boli pouzité vo vychovno-
vzdelavacom procese v chémii’.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1/3276/06.
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verzita P. J. S‘qfdrika, Moyzesova 11, 041 54 KoSice, Sloven-
sko, b Gymnazium Exnarova 10, 040 22 KoSice, Slovensko
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Uz vyse 20 rokov sa diskutuje o zaradeni pocitaca do
vyucby chémie. Od tohto nového média sa ocakavalo vel'mi
vel'a. Nie vSetky z tychto oCakavani sa vSak splnili. Neustale
prichadzaji nové technické vylepsenia, ktoré poskytuju nové
moznosti pre zaradenie pocitaca do vyucby. NajddlezitejSou
z nich bolo v poslednom obdobi zavedenie Internetu.

Prispevok je prehladom o vyvoji ucenia a vzdeldvania
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z aspektu zaradenia pocitata a multimédii do vyucovania
chémie. Zahrfia stranku nielen klasickej Skolskej vyucby, ale
aj dalsieho vzdelavania. Snahou je spoznat’ zmysel zaradenia
pocitaca do vyucby chémie a tym predpokladat’ budici vyvoj
zaradenia tychto zaujimavych technoldgii do uéenia sa ché-
mie.

Medzi prvé oblasti, do ktorych sa pocita¢ etabloval, bolo
meranie hodnét. K tomu sa pridruzili simulacie a chemické
vyucbové programy. Empirické vyskumy vsak poukazuju na
to, ze software, ktory nie je $pecificky $truktirovany pre skol-
ské ucenie, moze byt len vel'mi tazko zaradeny do vyucova-
nia. TaktieZ, Ze uCenie sa s animovanou obrazkovou informa-
ciou sa stava najefektivnej$im, ked’ sa textové informacie
spristupniuju paralelne s priecbehom animacie. NajucinnejSia
je pri sprostredkovani informdcii najprv ukazka animdacie
v zavere s hovorenou informéciou, ku ktorej je vizualne pri-
pojeny text. Uvedenym poziadavkdm vSak unas vyhovuje
malo chemickych vyu¢bovych programov.

Nezastupite'né miesto vo vyucbe chémie maji editory
Struktir chemickych zlicenin ¢i programy na kreslenie che-
mickych aparatir apod. ako sa ChemWindow, GlassyChemis-
try, ChemSketch, Isis-Draw, C-Design, ChemOlffice.
dza Internet, ktory poskytuje vel'mi dobrt platformu pre mul-
timedialne zobrazenie obsahu vyucby chémie. Umoziuje
pripravit’ individualne uc¢ebné Casti pre rozne Studijné skupi-
ny. S nastupom Internetu sa u nas i v zahrani¢i vytvarali tzv.
vzdelavacie servery pre vyucbu chémie. Ako sa vSak konsta-
tuje v zahrani¢nych literarnych zdrojoch, velmi malo spri-
stupnenych informdcii je Strukturovanych s ohl'adom na aktu-
alne kurikulum. Autori spristupnenych ucebnych materidlov
na strankach www by sa mali pri ich vytvarani viac pridrzia-
vat’ vychovno-vzdeldvacich cielov. Medzi najnovsie aplikacie
vyuzitia Internetu vo vyucbe chémie patri e-learning, distanc-
né vzdelavanie, tvorba virtudlnych laboratérii, vyuzitie IKT
v projektovom vyucovani, teleprojekty apod.

Pri otazke pocitacovo podporovaného experimentovania
prebicha diskusia aj o tlohe virtudlnych experimentov vo
vyucovani prirodovednych predmetov. Tu sa ukézalo, ze
uciaci sa lepSie porozumeju jednotlivym chemickym dejom
a problémom s nimi suvisiacim, ked pred realnym experi-
mentom vidia jeho virtudlnu simulaciu.

Skusenosti s realizaciou distanéného vzdelavania ,,Dalie
vzdelavanie ucitelov chémie s vyuzitim diStan¢nej vzdelava-
cej technologie” poukazuji na to, ze tato forma vzdelavania
ma hlavne pre d’alsie vzdelavanie ucitel'ov chémie velku bu-
ducnost’. Tazisko vsak spogiva vo virtudlnych prednaskach
a seminaroch, pretoze laboratérne cvicenia su touto formou
nerealizovatelné. Uvedené skiisenosti aplikujeme v novom
projekte KEGA 3/6301/08 Vzdelavanie ucitelov chémie
a prirodovednych predmetov k vybranym témam trvalo udrza-
tel'ného rozvoja formou blended learning.

Tato praca vznikla za podpory grantu KEGA ¢. 3/6301/08
MS SR.
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Vizualizace piedstavuje: pouziti pocitatem podporované,
interaktivni obrazové reprezentace dat rozvijejici poznani',
analogicky se molekularni vizualizace zabyva reprezentaci
chemickych struktur. Chemické struktury je moZné znazornit®
pomoci: papiru; fyzickych modeld a pocitacové vizualizace.

Nevyhody® po&itatové vizualizace minimalizuje pouziti
Java appleti® ve spojeni s: WWW strankami nebo 1épe e-
learningovym systémem. Vhodna je kombinace volné dostup-
ného vizualizaéniho appletu ,,Jmol“* a e-learningového systé-
mu ,,Moodle*.

,Jmol*“ je vizualiza¢ni nastroj, umoznujici: interaktivni
manipulaci se strukturou pomoci: /) ovladacich prvki na
webové strance, 2) mys$i; 3) menu; 4) piikazt vlozenych do
konzole. Dal§i vyhodami jsou: rozhrani v ¢estiné; podpora
velkého mnozstvi vstupnich formatd, véetné ,,Chemistry Mar-
kup Language — CML*; podpora méfeni; vlastni programova-
ci jazyk; zobrazovaci modely; barevna schémata; znazornéni
vodikovych i disulfidickych mustkd, molekulovych povrcht
s projekei; vibra¢nich médt molekul, dipélovych momentd,
orbitalti, krystalovych mitizek, vybér ¢asti struktury pomoci
zolikového zapisu; popisky; tvorba interaktivnich animaci
s doprovodnym textem a minimalni velikosti; podpora 3D
zobrazeni s pouzitim barevnych bryli*.

»-Moodle“ podporuje pouziti ,,Jmolu“ ve formé: studijni-
ho materidlu (snadno modifikovatelné zobrazeni jedné struk-
tury) a filtru (automatické zobrazeni souboru s chemickou
strukturou vlozené¢ho do jakékoli aktivity — test, pfednaska,
slovnik, kiizovka...). Tato rozsifeni lze stdhnout z webu Mod-
1e’ jako ,,Jmol filter* a ,,Jmol resource type®.

Ale nejen to, ,,JME molecule design question*” dovoluje
testovat spravnost struktury vytvofené studentem. Ve spojeni
s applety pro zpracovani experimentalnich dat, manipulaci se
spektry a simulaci je tak mozné ziskat komplexni prostiedi
pro on-line vyuku chemie.
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Jitka.souckova@centrum.cz

Z divodu modernizace a inovace vyuky na Pfirodové-
decké fakult¢ UP v Olomouci byla vytvofena webova aplika-
ce, ktera by méla pomoci pedagogtim na zakladnich, stfednich
i vysokych $kolach. Vyucujicim se dostava do rukou nastroj,
pomoci néhoz mohou tvofit a zadavat studentim po internetu
doméci ukoly, zkousky, rizné typy soutézi a evaluacnich
Setfeni a zaroven kontrolovat a usmériiovat pribéh jejich stu-
dia. Funk¢nost tohoto nové vytvoreného programu byla pro-
véfena na pilotni verzi védomostni soutéZe s nazvem “12x12”
uréené pro studenty UP oboru chemie', ktera probihala od zafi
do prosince roku 2007 a nasledné Soutézi o Cenu firmy TE-
VA uskute¢néné v bieznu roku 2008.

Piispévek se vénuje vyuziti popsaného webového pro-
gramu k piipravé programovanych ucebnic vyuzitelnych ve
vyuce elektrochemie na katedfe analytické chemie. Tato kuri-
kularni podpora vyuziva viech zasad programovaného uéeni’,
které vedou k aktivizaci studentll, k zintenzivnéni jejich prace
a zefektivnéni vyucovaciho procesu. Ucebnice s ucebnimi texty
zaméfenymi na teoretické zaklady vybranych elektroanalytic-
kych metod (napf. chronopotenciometrie, voltametrie) je vhod-
nym vyucovacim prostfedkem pii samostudiu, ale také pfi pri-
pravé na laboratorni cviceni v ramci elektrochemie. Studentim
by méla slouzit kovéfeni jejich dosavadnich znalosti
a k okamzitému doplnéni pfipadnych neznalosti v dané oblasti.

V pfipravené prezentaci budou prezentovany ukazky
z vybranych elektrochemickych metod vytvofené ucebnice,
podrobnéji prodiskutovany vyhody a nevyhody pouzité kuri-
kularni podpory a jeji pfinos k rozvoji vyuky na Pfirodové-
decké fakulte UP.

Autori dékuji grantu MSMT NVP 11 ¢. 2E08021 a ¢. 2E06029
za financni podporu. Podekovant patri také P. Hasilovi a M.
Fesarovi za vytvoreni prostiedi vyukového programu a M.
Vrbasovi za tvorbu grafiky k tomuto programu.
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Vysokd skola chemicko-technologickd v Praze (VSCHT Pra-
ha), Ustav anorganické technologie (UAT), Technickd 5,
166 28, Praha 6

roman.kodym@vscht.cz

S rozvojem moznosti vypocetni techniky se zvySuje
ivyznam a vyuziti matematického modelovani pfi navrhu
a optimalizaci primyslovych zafizeni. Vyuziti matematického
modelovani pfinasi vyznamné uspory nakladi a rovnéz umoz-
nuje sledovat lokalni jevy, které jsou jen stézi postihnutelné
experimentalné. Lze jej s vyhodou vyuzit rovnéz ve vyuce
jako nazornou pomtcku pfi studiu chemickych procest
a jednotlivych fyzikalné-chemickych déju na zakladé zmén
parametrd systému. Nezbytnd znalost zakladnich metod nu-
merické matematiky a ¢asova naro¢nost konstrukce matema-
tickych modeld  béznymi programovacimi prostiedky
(MATLAB, FORTRAN) jsou pfi¢inou toho, ze se vyuka ma-
tematického modelovani doposud omezovala pouze na \izce
zamé&fené predméty. V soucasné dobé vsak jiz existuji specia-
lizované simulaéni programy zaloZené na modernich vicetice-
lovych metodach numerické matematiky. Tyto programy
nabizeji uzivatelsky piijemné prostiedi a proceduru navrhova-
ni modelu zjednodusuji pouze na nezbytné operace. Znacné se
tak redukuje rutinni ¢asové narocné psani zakladniho kodu
a studenti se mohou soustfedit na podstatu studovaného pro-
blému. Prace v tomto prosttedi vSak rovnéz vyzaduje detailni
pochopeni modelového systému a jeho matematického popi-
Su.

Za ptispéni Fondu rozvoje vysokych §kol MSMT CR byl
zakoupen na UAT VSCHT Praha simulaéni program COM-
SOL Multiphysics™ (CM)"* a vyuka prace s timto progra-
mem byla implementovana do osnov predmétli magisterskych
studijnich obort "Elektrochemické inzenyrstvi"
a "Membranové procesy". Ptednost CM oproti jinym komerc-
né¢ dostupnym programim spoéiva v jeho univerzalnosti
umoziujici simulaci procest Sirokého spektra technickych
obori. CM byl vybran rovnéz z divodu vyhodné licenéni
politiky dodavatele ¢inici tento software cenové dostupnym.
V ramci tohoto ptispévku autofi nastini zpisob implementace
CM do vyuky zminénych ptedmétii a prvni zkuSenosti ziskané
v prubéhu prvniho roku vyuky.

Tato prace vznikla za podpory MSMT CR v rédmei Fondu
rozvoje vysokych Skol, grant ¢.: 1282.
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PETR KOLOROS
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Chemicka instrumentace ve $kolni chemické laboratofi
na urovni zakladnich a stfednich $kol byla do nedavné doby
jen zboznym pianim mnoha vyuéujicich. Jedinym funkénim
pfistrojem byly dvouramenné laboratorni vahy. I kdyz se
okolo devadesatych let nechaly ziskat i relativn¢ dobré me-
chanické ptredvazky nebo i poloautomatické analytické vahy,
acidimetry, pfipadné spektrofotometr Spekol, byly to vétsi-
nou pro $kolu Spatné vyuzitelné piistroje. Divodem byla na-
ro¢na pfiprava, obsluha i téméf neexistujici servis. Vétsinou
nebyly k dispozici ani navody na pouziti a udrzbu. Dalsi
prekazkou byly rozméry pfistroji a jejich hmotnost. Byl to
tedy pro $kolu “Danajsky dar®, a to i kdyz byly riznymi or-
ganizacemi nabizeny zdarma.

V poslednich nékolika letech se zlevnénim elektroniky
situace rychle zménila. Ruzné typy elektronickych predvazek
vhodnych pro $kolu s vazivosti 200-300 g a citlivosti 0,1 g
1ze koupit asi za dva tisice korun. Za trojnasobek ceny je moz-
né poridit druhé desetinné misto, tedy citlivost 0,01 g. Podob-
nym vyvojem proSly nyni uz digitalni teploméry, které se
cenové pohybuji okolo 500 K¢&. Kwvili cené pohybujici se
v relaci desetitisici K¢ vSak stale jesté nejsou piistupné foto-
metry, které, z hlediska nenaro¢nych metod, by byly pro skoly
obzvlasté vhodné.

Vysledek: pro skolni vyuziti ma byt piistroj maly, kom-
paktni, pfenosny s robustnim ovladanim s menSimi naroky na
presnost a v cenové relaci okolo tisice K¢, aby bylo mozno
koupit vice kusti.

Prikladem je vyuziti kapesniho pHmetru HANNA HI
8424 a tuzkovych konduktometrd DIST 5 a DIST 6 pfi hod-
noceni vod napt. povrchovych vod. Je to méteni pH, vodivosti
[mS ecm™'] a [uS cm™] a mnozstvi rozpuiténych latek [ppt]
a [ppm]. Dalsi vyuziti je jako milivoltmetr pfi elektrochemic-
kych experimentech.

Jako standard slouzi dostupné udaje o kvalité zkoumané
vody z ovétenych zdroja.

LITERATURA
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“ Vyzkumny ustav anorganické chemie, a. s., Revolucni
1521/84, 400 01 Usti nad Labem, ® Vysoka skola chemicko-
technologicka v Praze, Technickad 5, 166 28 Praha 6, jaro-
mir.lederer@vuanch.cz, gustav.sebor@vscht.cz

V soucasné dobé se po celém svéte diskutuje o stavu
zasob surovin pro vyrobu pohonnych hmot a elektrické ener-
gie a tvorb¢ sklenikovych plynt vznikajicich pfi jejich vyro-
bé, resp. pouziti. Ponékud stranou zistava problematika dis-
ponibility a skladby surovin pro vyrobu zékladnich petroche-
mikalii. Dosavadni zékladni zdroj, ropa, ma obdivuhodnou
roli — prozatim totiz zabezpecuje fungujici rovnovahu mezi
vyrobou a spotiebou t#i zakladnich materialnich potieb lid-
stva, energii, pohonnych hmot a vyrobkl organické technolo-
gie. Pokud tedy mluvime o vyhledovém nedostatku ropy,
musime nutn¢ hledat jiné zdroje, které ropu nahradi. V této
souvislosti je vSeobecné piijiman nazor, ze novym univerzal-
nim surovinovym zdrojem, ktery bude postupné nahrazovat
ubyvajici zasoby ropy a kryt rostouci spotfebu uvedenych
komodit, bude syntézni plyn a z n¢j vyrabéna synteticka ropa
a petrochemikalie. Samotny syntézni plyn - smés vodiku
a oxidu uhelnatého - je dilezitou surovinou jiz vice nez jedno
stoleti. Reformovani zemniho plynu parou a kyslikem je dnes
zakladni vyrobou syntézniho plynu. Pro tuto zékladni techno-
logii byla vyvinuta celd fada variant. Ty zahrnuji parni refor-
ming methanu (SMR), autotermalni reforming (ATR), kom-
binovany reforming (CR), tepelny reforming atd. Obdobné
jsou k dispozici moderni procesy zplyfiovani pevnych uhlika-
tych surovin, pfedevsim uhli. Ob¢ cesty jsou dulezité, nebot’
ve svété jsou oblasti s velkymi zdsobami zemniho plynu a/
nebo uhli.

Dalsim aspektem je celosvétovy pozadavek na vyrobu
Cistych energii a syntetickych paliv, jejichZ pouzivani povede
ke snizeni nezadoucich emisi. Pracuje se na koncepci XTP.
Tato koncepce rozviji a rozsifuje znamé technologie GTL
(Gas to Liquids), resp. CTL(Coal to Liquids), ke kterym se
nové fadi i technologie BTL (Biomass to Liquids), jejimuz
vyvoji je ve svété vénovana vyznamna pozornost. Budoucnost
se tak poji s historickou technologii Fischer-Tropschovy (FT)
syntézy. Tato technologie ma zasadni potencial pfi vyrobé
motorovych paliv a petrochemikalii, a to jak z fosilnich uhli-
katych surovin, tak z obnovitelné biomasy.

V piipadé chemického primyslu se pfedpoklada, ze jeho
zakladem bude nadale soucasna sortimentni skladba produktt
zalozena na olefinové chemii, tedy transformaci ethylenu
a propylenu a zakladnich aromata.

Mezi perspektivni zdroje uhlikové chemie patii vedle
zemniho plynu a uhli i tzv. bitumenové pisky a v delsi per-
spektivé 1 kerogenni horniny. Vzhledem k velkym zdsobam
bitumenovych piskéi a kerogenu', je jednou zcest vyroba
syntetické ropy z téchto surovin. Logikou tohoto postupu je
postupna nahrada klasické ropy témito zdroji. Zptisob zpraco-
vani na paliva a petrochemikalie ptredpoklada vyuziti soucas-
nych rafinérskych technologii.

Z technologii vyroby syntézniho plynu se uplatiiuje pie-

645

Sekce 6 — prednasky

devsim parni reformovani, u kterého byla ovSem realizovana
rizna zdokonaleni tykajici se lepsi vymény tepla v reformova-
cim reaktoru s vyuzitim tepla vyrabéného syntézniho plynu.
Tyto systémy nejen zlepSuji ekonomiku vyroby syntézniho
plynu, ale soucasné také vyznamné snizuji exhalace oxidu
dusiku do atmosféry®.

Transformace synplynu na vys$i uhlovodiky se déje
pfedevsim Fischerovou Tropschovou syntézou (FTS) nebo
pres methanol. Tradi¢ni FTS vyuziva syntézni plyn ziskany
z uhli. Vyroba synplynu se ovSem ve svété realizuje klasicky
pfes parni reforming nebo parcialni oxidaci, a to pfedevsim ze
zemniho plynu resp. z ropnych frakci, pfedevsim pak rop-
nych zbytkd. V piipadé biomasy, analogicky k uhli, musi byt
syntézni plyn dosti slozit¢ zbavovan necistot a jeho slozeni
upravovano. Nasledny krok - FT syntéza - miZze v principu
probihat na dvou teplotnich hladinach: vysokoteplotni (300-
350 °C), probihajici v systému plyn-pevna latka a vedouci
zejména k tvorbé alkent a nizkoteplotni (200-250 °C)’. Na-
sledné zpracovani primarnich FT produktd neni nutné, pokud
se pouziji jako nastfik do klasické pyrolyzy. Jen vysokovrouci
podily se pak musi upravit, a to bé&znymi postupy. Palivaiské
aplikace vyzaduji procesy pod tlakem vodiku (krakovéani
a izomerizace).

Specialni otazkou je vyroba synplynu z biomasy. Této
problematice se vénuje celosvétové mimoifadna pozornost.
Biomasu lze konvertovat na chemikalie bud’ fermenta¢nimi ¢i
termochemickymi postupy nebo zplyhovanim. Zatimco fer-
mentaéni postupy jsou zjevné pro makrotechnologie malo
intenzivni, zplynovani biomasy, jakkoli je dnes zatim jesté
technologicky i ekonomicky problematické, je ziejmé surovi-
novym zdrojem budoucnosti. Jednou z mnohych variant je
koncepce propojeni nizkoteplotni pyrolyzy biomasy
a nasledného zplynovani ziskané tzv. ,,biosus-
penze* (bioslurry gasification)* na syntézni plyn resp. vodik.
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Vratislav.Duchacek@vscht.cz

Ve druhé poloving 20. stoleti se polymerni materialy
staly hlavnim prostfedkem usnadiiujicim technicky pokrok.
Co si pod timto terminem predstavit? Materialy skladajici se
z polymeri a pfisad.

Polymery muzeme klasifikovat podle jejich ptivodu na
pfirodni a syntetické, podle jejich vlastnosti a pouziti na elas-
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tomery, termoplasty a reaktoplasty a také podle jejich chemic-
kého slozeni ptfedev§im na polyolefiny (homopolymery
a kopolymery ethenu, propenu a butenu), polyhalogenolefiny
(zejména homopolymery a kopolymery vinylchloridu, fluoro-
plasty a fluoroelastomery), polydieny (homopolymery
a kopolymery isoprenu, butadienu a chloroprenu), styrenové
plasty, polymery kyselin akrylové, methakrylové a jejich
derivatli, polyestery, polyamidy, polyurethany, polyethery,
polyacetaly, polyimidy, polyimidazoly, polysulfidy, polysul-
fony, fenoplasty, aminoplasty, polyepoxidy (epoxidové prys-
kytice) a polysiloxany (silikonové oleje, tmely, kaucuky
a pryskyfice).

K ptisadam patii zpracovatelské (plastikacni, dispergac-
ni, homogeniza¢ni a vazebna ¢inidla, maziva, pomocné zpra-
covatelské prostfedky a tepelné stabilizatory), antidegradanty
(svételné stabilizatory, antioxidanty a antiozonanty), sitovaci
prostiedky (sitovaci ¢inidla, aktivatory a urychlovace sitova-
ni), pfisady vyznamné ovlivijici fyzikalni vlastnosti vyrobka
(plniva, vyztuzovadla, zmekcovadla, nadouvadla a opticky
zjasiyjici ¢inidla) a piisady zvlastni (prostfedky antistatické,
adhezni, snizujici hotlavost a brusné, svym zpisobem dokon-
ce 1 vybusniny a paliva).

Pojednat proto o vyrobé¢ a pouZiti polymernich materiali,
jak znélo pozvani k této pfednasce, neni viibec jednoduché.
Napsat vystizny abstrakt v omezeném rozsahu témetf nemoz-
né.
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Obr. 1. Svétova ro¢ni spoti‘eba polymeru (Mt) v letech 1960 az
2006

Sledujeme-li rozvoj polymerd ve 21. stoleti, mutze-
me pozorovat kontinudlni vyvoj v oblasti dobré pouzitel-
nosti vyrobkii a zmény zpusobené globalizaci reprezentova-
nou specializaci a délbou prace, vystavbou modernich vyrob-
nich podniki svétového méfitka, které dosahuji vynikajici
struktury nakladd a nahrazuji star$i kapacity, a restrukturizaci
spojenou se zamétenim na standardni (komoditni, zékladni)
polymerni materialy, jejichz spotieba vzristd nadprimérné,
a ponechava tak jen maly prostor pro drahé, specialni polyme-
ry. Obr. 1 ukazuje ¢asovy vyvoj svétové spotieby polymert v
letech 1960 az 2006, tab. I jejich skladbu'>.

Z ni je zfejmé, ze témef 70 % spotieby polymera ptipada
na pouhé 3 z nich - polyethylen, polypropylen a poly-
vinylchlorid, i kdyz v prvych dvou ptipadech bychom méli
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Tabulka I
Relativni svétova spotieba polymert (z absolutni spotieby
205 Mt v roce 2006)

Polymery Spotieba [%]
Polyethylen 32
Polypropylen 20
Polyvinylchlorid 16,5
Styrenové plasty 12,0
Polyurethany 5,5
Polyethylentereftalat 5,0
Butadien-styrenovy kaucuk 3,6
Ptirodni kaucuk 3,1
Polykarbonaty 1,25
Polyamidy 1,25

mluvit spiSe o polyethylenech a polypropylenech, nebot’ pod
témito terminy se v praxi skryvaji nejenom rizné vyrabéné
homopolymery, ale dokonce 1 kopolymery olefint.
Z rGznorodosti jejich vyroby a zpracovani se odvijeji jejich
ruzné vlastnosti a nejriznéjsi oblasti aplikaci. Od spotiebniho
zbozi pies konstrukéni prvky az po specialni pouziti, napt. ve
zdravotnictvi. Proto je jejich spotfeba nejen nejvetsi, ale do-
konce neustale roste. Proto také jim bude v pfednasce vénova-
na hlavni pozornost.

Tato prace vznikla za podpory vyzkumného zaméru MSMT
CR MSM 62808.
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Cenné st procesy oxidacie aromatickych i hetero-
cyklickych metylderivaitov na odpovedajiice karboxylové



Chem. Listy 102, 645-651 (2008)

kyseliny, ako dimetylbenzénov molekulovym kyslikom na
dikarboxylové aromatické kyseliny alebo metylpyridinov na
pyridinkarboxylové kyseliny za miernych podmienok, za
katalytického uc€inku N-hydroxyftalimidu s kobaltnatymi
solami, ale aj nitracie alkanov a cykloalkanov na odpovedaji-
ce nitrdézozliceniny. Potom vinylacie alkanolov na vinylalylé-
tery acetylénom za katalytického ucinku superbdz (napr.
ROK/DMSO). Potom vysokoselektivne kabonylové redukcie
nitro- a nitr6zoaromatov oxidom uhol'natym a vodou na odpo-
vedajuce aminozluceniny, ako aj ich reduktivne karbonylacie
na N-alkylarylkarbamaty, N-alklyaryltiokarbamaty, Schiffove
bazy, vratane cennych antiozonantov a to nielen na klasickych
katalyzatoroch na baze vzacnych kovov, ale aj siry, resp. kar-
bonylsulfidu a zlucenin vanadu.

Priprava kopolymérov vinylchloridu s alkénmi iniciova-
na sucasne radikalovym iniciatorom a koordina¢nymi zluceni-
nami, umoziujica pripravit’ kopolyméry s viac nez 20 hm.%
zakopolymerizovanych alkénov. Potom vyuzitie magnezitu,
dolomitu, dolomitického vapenca na vysokoselektivnu pripra-
vu a technologicky jednoduchu pripravu ¢istétho MgO, CaO,
CaCO; a to aj s vyuzitim odpadového Ca(OH), z vyroby
acetylénu z karbidu véapenatého a d’alSich nizkozhodnocova-
nych surovin az odpadov.
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LUKAS HORA® a VLASTIMIL FiLA"
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Oxidy dusiku (NO,) jsou jednou ze slozek, které se vy-
znamné podili na znecistovani zivotniho prostiedi. Hlavnim
zdrojem NO, jsou pfedevsim spalovaci procesy, které tvofi
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cca 90 % celkovych emisi. Nejvetsi podil pfipada na dopravu,
zbytek tvorfi spalovani paliv pro vyrobu elektrické energie
atepla. Chemické vyroby jsou zastoupeny v celkové emisi
NO, velmi malou mérou, avSak Casto se jedna o zdroje
s proménlivou a pfedevsim o n€kolik fadu vyssi koncentraci
NO, nez u zdroji ostatnich.

Jednim z cilti ndmi feSeného projektu je snizovani zbyt-
kovych emisi NO, vznikajicich pfi vyrobé dusitanu amonného
ve Spolané a. s. Neratovice, v dil¢i vyrobné provozu Kapro-
laktam.

Prvnim testovanym zptsobem odstrafiovani NO, je ab-
sorpce do roztoku sifi¢itanu a hydrogensiti¢itanu amonného.
Produkty absorpce jsou dusik a siran amonny. Absorpce pro-
bihé ve véalcové vypliové koloné. Dilezitym faktorem ovliv-
fiujicim absorpci je predevsim pomér NO,/ NO,, ktery je za-
visly mimo jiné na obsahu kysliku v plynu. Cim vice NO,
plyn obsahuje, tim se zvySuje ucinnost absorpce. Vyssi obsah
kysliku pozitivné ovlivituje obsah NO, oxidaci NO, na druhé
stran¢ zpusobuje rychlejsi tbytek absorpéniho ¢inidla oxidaci
sifi¢itanu.

Druhou moznosti snizeni emisi NO, je optimalizace
vlastni vyroby dusitanu amonného. Zde se jedna ptedev§im
o modifikaci procesu dooxidace nitréznich plynti a vhodnou
upravu poméru NO,/NO, na vstupech do jednotlivych ab-
sorpénich kolon. Nezadouci reakci je v tomto piipadé kopro-
dukce dusi¢nanu amonného, snizujici vytézek dusitanu amon-
ného. Optimalizace vyroby dusitanu je feSena pomoci mate-
matického modelovani s naslednym ovéfovanim vysledkt na
laboratorni modelové aparatufe.

V ramci projektu byla navrzena a postavena laboratorni
modelova aparatura pro testovani absorpce NO, v Sirokém
rozsahu parametrii. Aparatura umoziuje pfipravovat plyn
o rizné koncentraci NO,, kysliku i poméru NO,/NO,. Pomér
NO/NO, je nastavovan dobou zdrzeni smési NO se vzduchem
v oxidatorech. Libovolné lze nastavovat intenzitu zkrapéni
vyplné kolony absorpénim roztokem a diky termostatu
s chlazenim testovat absorpci NO, i pfi (pro absorpci
vhodngjsich) nizsich teplotach.

Tento projekt je resen s financni podporou Ministerstva prii-
myslu a obchodu Ceské republiky, evidencni cislo projektu je
FT-TA3/075. Autori za financni podporu dékuji.
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kizlink@fch.vutbr.cz

Dimethylkarbonat (DMC) je dilezitou latkou pouziva-
nou pro ruzné ucely. DMC /616-38-6/ lze pfipravit reakci
oxidu uhligitého s methanolem', ale primyslové se zatim
vyrabi oxida&ni karbonylaci methanolu™’. DMC mé t.t. -3 °C,
t.v. 90 °C a s methanolem tvoii azeotrop (70 % DMC a 30 %
MeOH). DMC je malo toxicky, LDsq (oral) min. 9.000 mg kg’
! (potkan), (dermal) min. 6.000 mg kg (kralik) a piepravuje
se podle ADR/RID pod UN kédem 1161 ve ttidé 3. V posled-
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ni dobé je DMC vyuzivan také jako pfisada do motorovych
paliv*’ pro zlepseni hofeni a tim i lepsi kvalitu spalin hlavng
pro vznétové (diesel) notory’®, ale také proti , klepani zaze-
hovych (otto) motort *'° vietn& zlepieni jejich kvality zvyse-
nim hodnoty OC, potladuje cyklizaci uhlovodiki vedouci ke
tvorbé polycyklickych struktur'' a také se zlepSuje lepsi
a rovnom&méjsi hofeni smési'?. Problematika vyroby DMC
z CO, a methanolu je nyni ve stadiu feseni'* 2",
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PET lahve se tfidi a nasledné se drti na flakes. Tato drt’
obsahuje kromé PET i PE, PVC, papir, lepidla, zbytky napoju
a mineralni necistoty. Samotny PET byva polymerem glykolu
s kyselinou tereftalovou a isoftalovou.

Navrhovana metoda spoc¢iva v krystalizaci PET flejkut pii
teploté¢ 255 °C. Pfitom se volatelni latky odpaii a PVC se
rozlozi. Vznikly krystalicky PET se drti na malé Castice a pak
se podrobi basické hydrolyze pfi atmosférickém tlaku. Do
hydrolyzy se ptidava vedle roztoku louhu i glykol. Varem se
odstrani voda a vznikne suspenze sodné soli kyseliny terefta-
lové a glykolu. Suspenze se déli odstfedénim a filtrovany
glykol se vakuové destiluje. Destilacni produkt je €isty glykol.

Krystaly se rozpusti ve vode¢ a roztok se filtruje. Tim se
zbavi PE a penych necistot. Z roztoku se elektrodialyzou
oddéli cista sil kyseliny tereftalové. Roztok glykolu se vraci
do hydrolyzy. Kyseliny tereftalova se srazi mineralni kyseli-
nou. Nasledné se promyva a susi. Filtrat se elektrodialyzou
déli na louh a kyselinu. Louh se vraci do hydrolyzy a kyselina
se pouziva k srazeni.

Produktem je kyselina tereftalova a glykol v kvalité
polymer grade“. Odpadem jsou ¢ast promyvacich vod, desti-
la¢ni zbytek po regeneraci glykolu a filtra¢ni kola¢ po filtraci
roztoku tereftalatu.
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“ Faculty of Industrial Technologies, University of Alexander
Dubcek in Trencin, T. Vansovej 1054/45, 020 01Puchov,

b Chemosvit-Fibrochem, a.s., Stiroval0l, 059 21 Svit,

¢ Faculty of Electrical Engineering and Information Technol-
ogy, Slovak University of Technology in Bratislava, Illkovi-
cova 3, 812 19 Bratislava, 4 Research Institute of Chemical
Fibres, a.s., Sturovd 2, 059 21 Svit, Slovak Republic
bencikova@fpt.tnuni.sk

Eco-polymer materials represents an important product
in the application of fibres destined for clothing, indoor and
technical textiles production. Different kinds of clothing are
used in direct or indirect contact with human skin. These
types of textiles require appropriate utility properties, mainly
suitable heat and moisture physiological properties. The
blending of synthetic and natural fibres occurs with aim to
prefer properties of specific fibres in the blend and at the
same time to take advantage of more effective synergetic
impact of fibres in the blend.

The contribution deals with the preparation, structure
and properties of fibrous materials based on special types of
chemical and natural fibres, especially polypropylene, bam-
boo and cotton fibres. Clothing and habitation are one of the
basic social and personal human needs as they offer protec-
tion against the caprices of nature (weather) and serve also as
a manifestation of personal preferences in terms of type and
style of clothes. Clothes, which represent a physiological-like
system, should provide good thermal physiological and skin-
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sensorial comfort while worn.
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V nadviznosti na prezentované vysledky'® autori infor-
muji o moznostiach pripravy kopolymérnej az multikompo-
nentnej kopolymérnej siry, pripravenej adiciou az polyadiciou
cyklooktamérnej siry na nizkomolekulovy polybutadién
(Krasol LB) so zmesou prevazne nenasytenych karboxylo-
vych kyselin z repkového oleja, tiez oligomérov styrénu ako
aj organickych kyselin (stearovej, olejovej) a tieZ pri substita-
cii polybutadiénu zmesou dimérov pyrolyznej Cs frakcie.
Najvhodnejsi obsah organického podielu v kopolymérne;j sire
je 10 az 30 hm.% a teplota kopolymerizacie 125 az 150 °C,
najvhodnejsia okolo 130 °C. Porovnévaju sa vulkaniza¢né
a spracovatel'ské charakteristiky gumarenskych zmesi (v boc-
nicovych a pitkovych zmesiach) a fyzikdlno-mechanické
vlastnosti vulkanizatov, pripravenych suvedenymi kopoly-
mérmi siry, ako aj s komerénou polymérnou sirou (Sira N).
Pri porovnatelnom obsahu siry vulkanizat dosahuje rovnako
dobré a v niektorych parametroch (pevnost’, pevnost’ po star-
nuti a modul 300) este lepSie fyzikalno-mechanické paramet-
re, ako s uvedenou polymérnou sirou.

Tato praca vznikla za podpory grantu AV 4/2012/2008.
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S tlakovo-citlivymi adhezivami sa stretdvame v beznom
zivote takmer na kazdom kroku. Tieto adheziva su aktivnou
stcast'ou ,,samolepivych® etikiet, znamok, pasok a obalov.
Nachadzaju vsak uplatnenie aj v inych oblastiach — pri tech-
nologickych procesoch, v elektrotechnike, doprave, ¢alunnic-
tve, pri ekologickej ochrane uzitkovych a okrasnych rastlin
alebo pri monitorovani vyskytu urcitého druhu hmyzu. Uplat-
nenie nachadzaju aj v humannej a veterinarnej medicine. Pri
tychto aplikaciach musia tlakovo-citlivé adheziva spifiat’ uri-
té Specifické poziadavky, ktoré su ,S$ité“ na mieru'.
V pripade tlakovo-citlivych adheziv sa vytvara adhézny spoj
vyhradne v doésledku fyzikalnej interakcie adheziva
s adherendom. Ur¢ujuci vplyv na vlastnosti tlakovo-citlivych
adheziv ma pouzity kaucuk, nizkomolekulové tackifierové
Zivice, resp. lepivé prisady, ktoré zasadne ovplyviuju viskdz-
ne vlastnosti adheziv a ich schopnost zmacat’ povrch adheren-
da. Pre tlakovo-citlivé adheziva su najpouzivanej$imi poly-
mérmi blokové kopolyméry elastoméru so styrénom, prirodny
kaucuk, Statisticky butadién-styrénovy kaucuk, butylkaucuk
alebo polyakrylaty, tackifiery, resp. lepivé prisady, zméikcéo-
vadla a stabilizatory. Na pripravu tlakovo-citlivych adheziv sa
pouzivaju dve zakladné skupiny tackifierovych zivic-derivaty
kolofénie a aromatické alebo alifatické uhl'ovodikové Zivice.

Podakovanie Slovenskej Grantovej Agenture VEGA, grant
¢. 2/7103/27.

LITERATURA
1. Florian S., Novék L: J. Mater. Sci. Lett. 39, 649 (2004).
2. Satas D.: Handbook of Pressure-Sensitive Adhesive
Technology, D. Satas (ed.). VNR, New York 2006.
3. Novék L, Florian S., Pollék V.: Intern. J. Polym. Mater.
56, 841 (2007).



Chem. Listy 102, 645-651 (2008)

6L-10
SPECTRAL AND THERMAL STUDY OF Cu(Il)
CARBOXYLATES AND THEIR PYRIDINE ADDUCTS

MARIANA PAJTASOVA*, SLAVKA CALIKOVA,
DARINA ONDRUSOVA, TATIANA BAZYLAKOVA,
EUGEN JONA, and VERONIKA PETRASOVA

Faculty of Industrial Technologies, TnU AD, 1. Krasku
491730, 020 01 Puchov, Slovakia
pajtasova@fpt.tnuni.sk

Divalent-metal salts of the higher fatty acids exhibit very
interesting thermochemical properties. It was found that all
compounds with even number of carbon atoms (n) in the
12-24 range transform to a thermotropic columnar mesophase
at about 110-120 °C (ref."). The results of DSC calorimetry,
thermogravimetry and vibrational spectroscopy have been
used to study the influence of the length of aliphatic chains in
the carboxylates studied on the:

a) occurrence of a crystalline to liquid-crystalline phase tran-
sition;

b) transition temperatures and enthalpic changes for this tran-
sition and the melting process;

¢) release of pyridine from the studied Cuy(RCO;)4py, com-
plexes [R=CH;(CH,),,, n=14, 16, 18].

The compounds Cuy(RCO,); and Cuy(RCO,)4pya
[R=CH;3(CH,),.2, n=14, 16, 18; py=pyridine] were prepared,
analysed and characterized by means of DSC calorimetry,
thermogravimetry and infrared spectroscopy. Transition from
a crystalline to aliquid crystalline phase after heating was
observed for all Cuy(RCO,), compounds but only for pyridine
complex of Cu(Il) tetradecanoate. However, the melting proc-
ess was observed for all Cu(Il) carboxylate complexes with
pyridine.

Cuz(RC02)4py2 [R:CH3(CH2)H_2, 1’1=14, 16, 18] com-
plexes undergo a crystal to liquid crystalline phase transition
and melting at much lower temperatures than their Cuy(RCO,)4
analogs. The lower thermal stability of Cuy(RCO,)4py, than
Cuy(RCO,)s could be explained by structural features. The
weaker inter-dimer interactions are probably the main reason
for significant lowering of thermal characteristics of pyridine
compounds. An emission of pyridine after heating begins
simultaneously with melting and enthalpic changes for these
processes increase in the sequence (according to the number
of carbon atoms): 14<16<18.

The authors wish to thank the Slovak Grant Agency VEGA
No.1/3161/06 and AV grant No. 4/2014/08 for financial sup-
port.
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6L-11

ZAKLADNI LABORATORNI METODY
PRO STUDIUM HETEROGENNICH
NEKATALYZOVANYCH REAKCI MEZI
KAPALNOU A PEVNOU FAZI

JAN VIDENSKY a IVONA SEDLAROVA

Ustav anorganické technologie, VSCHT Praha, Technickd 5,
166 28 Praha 6
Jan.Vidensky@vscht.cz

Heterogenni nekatalyzované reakce mezi kapalnou
a pevnou fazi se v chemickém primyslu vyskytuji velice Cas-
to. Realizaci piipadné optimalizaci pfislusné technologie vzdy
predchazi studium kinetiky probihajici reakce. Volba vhodné
metodiky je pro ziskani pozadovanych dat velmi dulezita.
Prispévek se tyka studia reakci, kde dochdzi k rozpousténi
pfirodnich surovin mineradlnimi kyselinami, které nachazi
uplatnéni v oblasti vyroby primyslovych fosfore¢nych hnojiv
a chemickych specialit.

K ziskani potfebnych zavislosti stupné konverze vychozi
pevné latky na Case je mozno vyuzit n€kolika rozdilnych ex-
perimentalnich uspofadani. Ve vsech ptipadech se pracovalo
za izotermnich podminek se souborem monodisperznich zrn
zkoumané suroviny. Spoleénym aspektem studovanych reak¢-
nich systémd byl vznik pouze kapalnych, plynnych a/nebo
rozpustnych  produktd. Pfi reakci tedy dochazelo
k postupnému zmensovani az tiplnému vymizeni ¢astic pevné
faze. Nize zminéné metodiky lze vétSinou vyuzit i ke sledova-
ni prubehu reakei, kde vznikaji i pevné produkty.

Nejjednodussim vyuzitelnym experimentalnim zafizenim
je vsadkovy izotermni michany reaktor laboratornich rozmé-
rd. Ten muze pracovat s riznym pomérem pevné faze ku
kapalné. Ke sledovani pribéhu stupné konverze pevné faze
na ¢ase lze vyuzit metod zalozenych na kontinualnim sledova-
ni zmény vhodné veliiny napf. specifické vodivosti, pH atd.
nebo vyuzit metod zalozenych na odbéru vzorkl a pferuseni
reakce napf. gravimetrii. VSechny tyto metody maji své vyho-
dy a nevyhody. Kontinualni jsou vhodné pro sledovani rych-
lych reakci, ostatnich je mozno vyuzit pro reakce pomalé.
Napriklad u gravimetrické metody bylo ovéteno, Ze pro statis-
ticky vyznamny soubor ¢astic je tato metoda dostateéné pies-
na. Lze ji s vyhodou vyuzit, kdy koncentrace kapalné faze je
pouzita ve velkém piebytku, takze se tato koncentrace
v pribéhu reakce téméf neméni. Jeji nevyhodou je Casova
narocnost. Tento problém lze fesit u soustav, kde jsou reakéni
slozky v takovém poméru, ze v prubchu reakce dochazi
k méfitelné zmeéné napf. specifické vodivosti, pH atd. Konti-
nualnim sledovanim téchto veli¢in lze tak ziskat celou reak¢ni
izotermu. Pro studium rychlych reakci lze pouzit izotermni
michany polovsadkovy reaktor s pribézné snimanym pH
nebo specifickou vodivosti roztoku s automatickym dopliova-
nim zreagovaného podilu rozkladné kyseliny. Pro sledovani
vlivu pfenosovych jevll na celkovou reakéni rychlost Ize vyu-
zit prato¢ny reaktor spevnym lozem rozpousténych c&asti
s nastavitelnym pritokem kapalné faze.

Tato prdce vznikla za podpory vyzkumného zaméru MSM
223100001 a MSM 6046137301.
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6L-12

VANA,D AKO NECI§TOTA A% ELEKTROLYZERI
NA VYROBU HLINIKA HALL-HEROULTOVYM
PROCESOM

MARIAN KUCHARIK a FRANTISEK SIMKO

Ustav Anorganickej Chémie SAV , Dibravskd cesta 9, 845 36
Bratislava, SR
uachkuch@savba.sk

Necistoty sa do procesu elektrolyzy dostavaju z roznych
zdrojov. Hlavnym zdrojom st zékladné suroviny (zakladné
zlozky elektrolytu: Na;AlFs, AlF;, Al,O;) a grafitové anddy.
Dal3im zdrojom negist6t su konstrukéné materialy elektroly-
zéra ako su vodice elektrického prudu, tkz. niple, (hlavne
Zelezo) a oblozenie elektrolyznej vane (hlavne kremik)'. Vy-
stupmi z elektrolyznej cely s vyrabany roztaveny hlinik
a plyny. Z elektrolyzéra odchadzajuce plyny obsahuji hlavne
oxid uhli¢ity, oxid uholnaty a fluoridové zltceniny. Sucastou
odchadzajiceho plynu su aj tuhé Castice hlavne uhlika, oxidu
hlinitého kryolitu, fluoridu hlinit¢ho atd. V odchadzajucom
plyne sa nachadzaju aj zlgeniny ne&istot™.

Vanad patri medzi necistoty znizujuce pradovu uc¢innost
procesu vyroby hlinika Z tohto dévodu je zaujimavé Studovat’
vplyv respektive spravanie sa vanadovych zlicenin v procese
vyroby hlinika. Rovnice (/) a(2) jasne naznacuju, ze
z termodynamického hl'adiska bude roztaveny hlinik na dne
elektrolyzéra vel'mi ochotne chemicky reagovat s vanado-
vymi zliceninami za vzniku vanadu. Z rovnic (/) a (2) tiez
vyplyva, zZe obsah vanadovych zlucenin v elektrolyte sa bude
znizovat’ v dosledku ich reakcie z roztavenym hlinikom.

3/10 V,0,(1)+ Al() =1/2 Al ,0;(s)+ 3/5 V(s)

A,GQok.1 = —326,0kJmol !

1/2NavoO,(1)+ Al(1) = 1/2 A1,0,(s)+1/2 V(s) +1/2 Na(l)

A G, =—2425kJmol

T

Tato praca vznikla za podpory agentury VEGA, ¢. projektu
2/7077/27.

LITERATURA

1. Thonstad J., Fellner P., Haarberg G. M., Hives J., Kvan-
de H., Sterten A., v knihe: Aluminium Electrolysis, Fun-
damentals of the Hall-Héroult Process, 3. vyd. Alumi-
nium-Verlag, Diisseldorf 2001.

2. Grjotheim K., Krohn C., Malinovsky M., Matiasovsky
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7L-01
FLUORESCENCE MICROSCOPY OF
BIOMOLECULES ON A SINGLE MOLECULE LEVEL

MARTIN HOF

J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry v.v.i., Academy of
Sciences of the Czech Republic, Dolejskova 3, 182 23 Prague
hofl@jh-inst.cas.cz

Fluorescence microscopy (FM) is nowadays certainly
one of the main tools in biological sciences. There are several
reasons for the success of this technique: a) FM can be ap-
plied on a minimum-invasive way with high sensitivity even
on living cells. b)) FM has a good temporal and spatial resolu-
tion. ¢) FM is the basis and/or can be combined for a growing
variety of single molecule approaches. One of the most popu-
lar single molecule techniques is Fluorescence Correlation
Spectroscopy (FCS). This method is based on the fact that
when illuminating a femtoliter volume element containing
nanomolar concentrations of fluorescently labeled molecules,
the fluorescence of only a few molecules or even a single
molecule is detected. Usually diffusion of those molecules in
and out of the femtoliter detection volume leads to large fluc-
tuation in the fluorescence signal. These fluctuations are
monitored, correlated, and analyzed and give, in the simplest
case, information on the diffusion coefficient and concentra-
tion of diffusing and fluorescing species. While the technique
was originally suggested in the 70’s, its first reasonable ex-
perimental realization appeared in the 90’s. Though the
method certainly went through a boom in the 90’s, it became
soon very clear that the original single-spot FCS method is
heavily limited. Thus several groups started to develop new
variants of that technique aiming for higher precision.

The fluorescence group located at the J. Heyrovsky Insti-
tute of Physical Chemistry of the Academy of Sciences of the
Czech Republic (http://www.jh-inst.cas.cz/~fluorescence/)
was certainly significantly contributing to those develop-
ments. Specifically, in 2003 the group presented the first arti-
fact-free measurements of diffusion coefficients by FCS'. The
so-called ,,z-scan“ FCS does -in opposite to earlier ap-
proaches- not need external calibration. This method was then
applied for answering fundamental questions in lipid bilayer
research as well as for characterizing lipid ,,rafts* smaller than
the resolution of an optical microscope (< 200 nm). A further
methodological achievement was the first experimental reali-
zation of a confocal microscope allowing to perform Fluores-
cence Lifetime Correlation Spectroscopy (FLCS)®. This
method is using the fluorescence lifetime information to dis-
tinguish the diffusion of different species. Most recently we
have applied this method in for the elucidation of the DNA
compaction mechanism.

That compaction of DNA plays a role in the nuclei of
several types of cells and becomes important in the non-viral
gene therapy. Using standard single molecule fluorescence
microscopy it was shown in a series of contributions by the
group of K. Yoshikawa from Kyoto, Japan (http://
www.chem.scphys.kyoto-u.ac.jp/index_e.html), that spermine-
induced compaction of large DNA molecules (30—170 kbp)
occurs in a discrete "all-or-non" regime, where the coexis-
tence of free and folded DNA molecules was observed. In the
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case of intermediate-sized DNA molecules (~10 kbp), so far,
it was stated that the mechanism of folding is continuous. We
show that FLCS can for the first time decide what kind of
mechanism is undertaken in the compaction process of those
intermediate sized DNA. The method takes advantage of a
subtle lifetime change of an intercalating dye PicoGreen®
during the titration with the condensing agent and based on
that, it reveals the mechanism of the process and gives infor-
mation on the equilibrium state transition dynamics of the
compaction process’. The method is used to compare the con-
densation process induced by different condensers.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR LC 06063.
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7L-02
DYNAMIKA RELAXACIE FLUORESCENCIE
KUMARINU C522 V CONFINED STRUKTURACH

MICHAL ZITNAN?, EDUARD JANE®, VOJTECH
SZOCS?, TIBOR PALSZEGI‘, OLGA GRANCICOVA?,
IGNAC BUGAR", DUSAN CHORVAT" a DUSAN
VELIC*

“ Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie, Prirodovedeckd
fakulta Univerzity Komenského, Mlynska Dolina, 842 15 Bra-
tislava, b Medzindrodné laserové centrum, llkovicova 3,

812 19 Bratislava, € Slovenskd Technickd Univerzita, Radlin-
skeho 9, 842 37 Bratislava, SR

zitnan@fns.uniba.sk

Sledovali sme dynamiku fluorescencie kumarinu C522
v confined Struktirach, teda v prostrediach obmedzujicich
volny pohyb molekal pouzitim femtosekundovej Easovo-
rozliSenej spektroskopie. Molekula kumarinu slazi ako fluo-
rescencna sonda. Rychlost’ deexcitacie sondy najviac ovplyv-
fiuje pritomnost’ volnej vody'.Vysetrovali sme dva typy con-
fined Struktur: v prvom pripade bol pristup vody k molekule
kumarinu obmedzeny adsorpciou kumarinu na povrch mon-
tmorillonitu, skiimala sa interakcia s disperziou montmorillo-
nitu vo vode. Montmorillonity patria medzi vrstevnaté hlini-
tokremicitany so zapornym nabojom vrstiev. Zaporny naboj je
mozné znizovat' fixaciou litiovymi kationmi’. Velkost' naboja
ovplyviiuje adsorpciu kumarinu na povrch, ¢im sa znizuje
moznost' kontaktu molekuly kumarinu s vodou. Pritomnost
zaporne nabitého povrchu moze spomalit’ solvatacnu odpoved’
3 a7 5krat vporovnani svolnou vodou’.Inym spdsobom
obmedzenia pristupu volnej vody k sonde je enkapsulacia
sondy do cyklodextrinovej kavity®, pripadne uzavretie do
reverznej micely rbéznej velkosti. Analyza deexcitaénych
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kriviek ukazuje az 1000 nasobné spomalenie relaxacnych
Casov v prostrediach obmedzujtcich pristup molekal rozpus-
tadla  kmolekule  kumarinu v porovnani s Cistym
rozpuitadlom”.

Tato praca vznikla za podpory grantov APVT-20-029804
a APVV-0491-07.
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7L-03

MERENI PARAMETRU TRYPTOFANOVE
FLUORESCENCE VE SPOJENI S MOLEKULARNE-
DYNAMICKYMI VYPOCTY JAKO NASTROJ PRO
SLEDOVANI DYNAMIKY PROTEINU

MARTIN KUBALA®, LENKA 'GRY(";OVA", PETR
SKLENOVSKY?®, ZDENEK LANSKY", MICHAL
OTYEPKA® a JAN TEISINGER"

“ Prirodovédeckd fakulta Univerzity Palackého, ti. Svobody
26, 771 46 Olomouc, ° Fyziologicky tistav AV CR, Videriska
1083, 142 20 Praha 4

mkubala@prfnw.upol.cz

V soucasné strukturni biologii je nejpopularnéj$i meto-
dou pro zkoumani proteinti krystalografie spojena s rentgeno-
vou strukturni analyzou. Tato metoda ma vsak nékteré zasad-
ni nedostatky. Jednak proteiny krystalizuji za podminek, které
byvaji pomérné vzdalené tém fyziologickym, pii nichz protein
funguje, coz muze mit za néasledek deformaci vysledné struk-
tury, jednak krystalografie neni schopna postihnout dynamiku
molekul, kterd je zasadni pro pochopeni funkce enzymd.

Naproti tomu klasické spektroskopické metody tato ome-
zeni nemaji a zejména fluorescenéni spektroskopie se jevi
jako pfihodna pro studovani proteind, a to predevsim pro jeji
vysokou citlivost a Sirokou Skalu experimentalnich technik.
Pirozenym fluoroforem je na proteinech aminokyselina tryp-
tofan. Zhaseni  fluorescence neutrdlnim  zhasedlem
(akrylamid) umoznuje sledovani prostorové pristupnosti rezi-
dua, pouziti zhaSedla s nabojem (jodid) pak umoznuje ziskat
i informaci o rozlozeni povrchového naboje v okoli rezidua.
Informace o dynamice rezidua pak dopliiuji casové rozlisena
méfeni intenzity a anizotropie fluorescence. Nevyhodou fluo-
rescencnich méfeni je, Ze poskytuji pouze lokalni informace
z okoli tryptofanového rezidua. NaSe zkuSenost ukazuje, ze
spektroskopické vysledky je vhodné doplnit informacemi
z pocitacovych molekularné-dynamickych simulaci enzymu.
Tyto simulace jednak slouzi jako voditko pfi interpretaci
spektroskopickych dat, jednak pomahaji pfi navrhu dalSich
experimentul.
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Predmétem naseho studia byla dynamika velké cyto-
plazmatické klicky Na"/K'-ATPasy po navazani piirozenych
ligandii (ATP, Mg®"). Pro spektroskopickou analyzu jsme
ptipravili 9 jednotryptofanovych mutantd, kdy jsme tryptofa-
ny vkladali na rizna mista povrchu kli¢ky. Nase studie ukaza-
la, e bez ligandu, v piitomnosti samotného Mg, nebo pfi
soutasné pritomnosti Mg” i ATP se klicka nachazi
v uzaviené konformaci, zatimco pokud je pfitomno pouze
ATP (bez Mg"), nachdzi se klitka v konformaci oteviené.
Nase vysledky tedy naznacuji, Ze zatimco vazba ATP klicku
otevira, nasledna vazba Mg®" ji zase uzavira, coZ je v rozporu
s dosavadni pfedstavou, ze nukleotid se vaZe na enzym jako
komplex MgATP. Analyza povrchového naboje pak ukazala
velké zmény v okoli rezidua 648 a tyto zmény mohou slouzit
jako signal pfi komunikaci klicky s C-termindlni ¢asti enzy-
mu.

Tato préce vznikla za podpory grantu GA CR 203/07/0564.

7L-04

NANOCASTIC’E OXIDU ZE},EZA Z TERMICKY
INDUKOVANYCH REAKCI V PEVNE FAZI -
SYNTEZA, VLASTNOSTI A APLIKACE

RADEK ZBORIL

Katedra fyzikalni chemie a Centrum vyzkumu nanomateriali,
t. Svobody 26, 771 46 Olomouc
zboril@prfnw.upol.cz

Oxid zelezity ptedstavuje typickou polymorfni slouceni-
nu nabizejici fadu strukturnich forem v zavislosti na podmin-
kach pfipravy ¢i na geofyzikalnich a geochemickych paramet-
rech pfi kterych vznika v pfirodé. V nanokrystalickém stavu
vykazuji viechny strukturni formy fadu unikatnich vlastnosti,
které jsou vyuzitelné v riznych oblastech modernich nano-
technologii. Termodynamicky nejstabilngj$i hexagonalni o.-
Fe,0; modifikace (hematit) je, ve form& nanocastic, velmi
ucinny katalyzator v fad€ procest heterogenni katalyzy a také
velmi perspektivni material pro fotokatalytické §tépeni vody.
Druhd nejcastéj$i strukturni forma, kubicky v-Fe,Os
(maghemit), reprezentuje spole¢n¢ s magnetitem (Fe;O,) stra-
tegicky material v fad¢ diagnostickych i terapeutickych 1ékat-
skych aplikaci. Diky kombinaci vhodnych magnetickych
(ferimagnetickych, superparamagnetickych), povrchovych
a velikostnich charakteristik je vhodné funkcionalizovany
(povrchové upraveny) nanomaghemit pouzivan pro vylepseni
kontrastu pii zobrazovani metodou magnetické rezonance,
jako magneticky nosi¢ pro cileny transport 1éCiv, pfi 1écbé
nadorovych onemocnéni metodou hypertermie nebo pii mag-
netickém znaceni a separaci bun¢k. Kosoctverecna e-Fe,Os.
modifikace byla doposud pfipravena témeét vyhradné ve formé
asymetrickych ty¢inkovitych nanocastic, které vykazuji ob-
rovskou koercitivni silu okolo 2T pti pokojové teploté. Tato
hodnota, ktera je nejvyssi naméfena mezi vSemi oxidy kovi,
¢ini e-Fe,Os. velmi perspektivni fazi pro vyvoj nové generace
magnetickych zaznamovych médii. Posledni a nejvzacnéjsi
strukturni formou je kubicky B-Fe,Os, ktery 1ze pfipravit me-
todou chemické depozice par (CVD) ve formé unikatnich
dutych nanocastic tvofenych nékolika slupkami s tloustkou 3-
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Obr. 1. Mossbauerovo spektrum (2K/5T) a AFM snimek nanoc¢as-
tic maghemitu funkcionalizovanych kyselinou palmitovou

Snm. Kromé zminénych (nano)krystalickych fazi existuje
oxid zelezity i ve formé& ultramalych (1-3 nm) nedifraktuji-
cich amorfnich nanocastic sneperiodickou miizi, které,
zejména ve form¢ nanokompoziti s SiO, a Au, funguji jako
velmi G¢inné senzory vlhkosti a magneto-optické senzory'”.

Siroky aplika¢ni potencial viech strukturnich modifikaci
Fe,0; indukoval, zejména v poslednich letech, extenzivni
Vyvoj novych syntetickych postupti smérem
k monodisperznim nanocasticim s definovanou strukturou,
velikosti a morfologii. Tyto preparacni postupy zahrnuji na-
ptiklad sol-gel, sonochemické, depozi¢ni, precipitacni a pyro-
lytické syntézy. Termicky indukované dekompozice vhod-
nych Fe-prekurzorti v pevné fazi (,,prekurzorové syntézy*)
predstavuji jednoduchy, levny a technologicky nejatraktivné;j-
§i synteticky pfistup, nebot’ umoziuji jednokrokovou pfipravu
velkého mnozstvi produktu. Navic mohou byt vlastnosti nano-
Castic uspesné fizeny volbou reakénich podminek (teplota,
tlak, atmosféra, ¢as) a pouzitého prekurzoru (struktura, veli-
kost, morfologie). Na ptikladech teplotnich dekompozici
hexakyanozeleznatanu zelezitého, Stavelanu a octanu zelezna-
tého na vzduchu bude demonstrovan mnohdy slozity mecha-
nismus tvorby nanocastic, zptisob fizeni jejich krystalinity,
struktury a velikosti, stejné jako moznost pfipravy oxidické
faze striktné kopirujici morfologii prekurzoru (,,Sablonové
syntézy“)*~. Jestlize je dekompozice provadéna v pritomnosti
vhodné biokompatibilni faze, 1ze jednokrokové pfipravit po-
vrchové modifikované magnetické nanocastice, jak bude uve-
deno na piikladu nanomaghemitu funkcionalizovaného kyse-
linou palmitovou® (obr. 1).

V ramci prednasky budou diskutovany i ne¢které mimo-
fadné vlastnosti environmentalnich a mimozemskych nano-
Castic na bazi oxidd zeleza. Budou zminény naptiklad nejno-
v&j§i  vysledky v bioaplikacich nanocéastic magnetitu
z magnetotaktickych bakterii nebo pozoruhodné magnetické
vlastnosti ilmeno-hematitovych lamelarnich nanostruktur,
které se vyskytuji také na Marsu, a které¢ vykazuji neobvykle
intensivni magnetismus’. Nanokrystalické oxidy Zeleza sraze-
jici se zkyselych dtlnich vod lze zase vyuzit jako vysoce
Cisté prekurzory pro termickou syntézu nanocastic nulmocné-
ho Zzeleza, reprezentujicich ekologicky akceptovatelny a pfi-
tom neobycejné efektivni material pro reduktivni technologie
sanace podzemnich vod®,
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7L-05
VYUZlTi ZETA POTENCI{&LU K POSTIHNUTI JEVU
NA FAZOVEM ROZHRAN{

ROMAN MARSALEK

Prirodovédecka fakulta, Ostravskad univerzita v Ostrave,
30. dubna 22, 701 03 Ostrava
roman.marsalek@osu.cz

Prispévek se zabyva vyuzitim zeta potencialu jako velici-
ny, kterd ma své misto pfi studiu jevii na fazovém rozhrani,
v tomto piipadé predev§im adsorpce z vodnych roztokii na
uhlikatych materialech. Zmény zeta potencialu byly sledova-
ny ve dvou zakladnich systémech. A to adsorpce iontd téz-
kych kovl na uhlikatych materidlech a na jilovych minera-
lech. Dale pak pfi studiu adsopce tenzidli na ruznych typech
uhli. V obou piipadech naméfené hodnoty zeta potencialu
(resp. jeho zmén) koresponduji s naadsorbovanym mnozstvim
tézkého kovti i povrchove aktivni latky.

a (mmoll/g)

—@—adsompce

Azeta potencial (mV)

—O0— zeta potencial

ce (mmol/l)

Obr. 1. Adsorpéni izoterma dodecylsulfaitu sodného
¢erném uhli a vyvolané zmény zeta potencialu

(SDS) na
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Vyse uvedené skutecnosti dokumentuje obr. 1, na kterém
je patrné, ze naadsorbované mnozstvi SDS (a) pti dané rovno-
vazné koncentraci (c.) je ,,pfimo umérné* zméné zeta potenci-
alu. Tento fakt je mozné vyuzit pfi hodnoceni mechanismu
adsorpce tenzidi. Vysledky lze dale aplikovat pii odstranova-
ni tenzidd z odpadnich vod (adsorpci na vhodnych sorben-
tech) nebo pii studiu flota¢niho procesu, ve kterém se tenzidy
uplatiiuji jako tzv. sbérace. V piipadé adsorpce iontl tézkych
kovti byl, mimo jiné, kladen dtraz na vliv pH na adsorp¢ni
proces. A také zde je mozné nalézt souvislost mezi adsorpéni
kapacitou a zeta potenciadlem. Mezi dalsi studované piipady
vyuziti méfeni zeta potencialu 1ze jmenovat hodnoceni oxidic-
kych katalyzatord ¢i anorganickych pigmentu.

Tato prace vznikla za podpory grantu MPO ¢. 2A-1TP1/083
a GA CR & 105/07/P041.

7L-06

VYUZITIE TERAHERTZOVEJ SPEKTROSKOPIE
PRI CHARAKTERIZACII DIELEKTRICKYCH
VLASTNOSTI VRSTEVNATYCH FYLOSILIKATOV

MARIAN JANEK™", IGNAC BUGAR®, DUSAN.
LORENC, VOJTECH SZOCS®, DUSAN VELIC*
a DUSAN CHORVAT®

“ Technologicky institut, Slovenskd akadémia vied, Diibravskd
cesta 9, 845 13 Bratislava, b Univerzita Komenského, Priro-
dovedecka fakulta, Katedra fyzikalnej a teoretickej chémie,
Mlynska dolina CHI1, 842 15 Bratislava, Medzindrodné lase-
rové centrum, Ilkovicova 3, 812 19 Bratislava, d Chemicky
ustav, Prirodovedecka fakulta, Univerzita Komenského, Mlyn-
ska dolina CH2, 842 15 Bratislava, Slovenska republika
marian.janek@savba.sk

Dynamicky rozvoj terahertzovej spektroskopie v casovej
doméne, vyuzivajicej optoelektronické spinace na baze fem-
tosekudovych laserov (THz-TDS) zabezpecuje jej nasadenie
pri charakterizacii dielektrickych materidlov', polovodicov,
tuhych latok napr. skiel ale aj organickych zlicenin ako poly-
mérov a biomolekularnych systémov’® v d’alekej infradervenej
oblasti. Dalie oblasti intenzivneho nasadenie tejto techniky
su pri obrane proti terorizmu, topografického zobrazovania,
kontrole objemovych materidlov a detekcie chemickych zlu-
cenin.

Terahertzovi spektroskopiu v ¢asovej doméne sme pou-
zili na charakterizaciu ilovych mineralov zo skupiny slud pre
stanovenie ich dielektrickych vlastnosti. Pouzité optoelektro-
nické spinace na baze nizkoteplotného GaAs ndm umoznili
detekciu vinoétov v d’alekej infradervenej oblasti od 3,3 do
40,0 cm™' ktora zodpoveda frekvenciam 0,1 az 1,2 THz. Ska-
mané vzorky boli vybrané tak aby sa lisili svojim krystaloche-
mickym zlozenim jednak v izomorfnych substitiiciach jednot-
livych vrstiev ale aj v obsahu medzivrstvovych kationov.
Merdzivrstvové kationy boli d’alej jednak hydratované napri-
klad Mg*" katién v pripade vermikulitu a dehydratované ka-
tiény napriklad K" a Mg®" v pripade flogopitu, biotitu and
muskovitu. Pre tieto prirodné vrstevnaté materialy bola stano-
vend frekvencna zavislost’ komplexného indexu lomu zahfna-
juca porovnanie realnej Casti indexu lomu a absorpéného in-
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dexu. Koherentna detekcia THz pulzov umoznila vypocet
hrubok pouzitych sl'ud priamo z jednotlivych merani pouzitim
iteracie z fixného bodu’.

Tato praca je podporovand vedeckou grantovou agentiirou
VEGA cislo 1/4457/07.
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7L-07

PRESNE STABILIZACNI ENERGIE STAVEBNICH
BLOKU BIOMAKROMOLEKUL: KVANTOVE-
CHEMICKE VYPOCTY

PAVEL HOBZA

Ustav organické chemie a biochemie, A V CR, 166 10 Praha 6
pavel.hobza@uochb.cas.cz

Pomoci nejpfesnéjsich metod kvantové chemie (metoda
spfazenych klastri se zahrnutim tifelektronovych excitaci,
CCSD(T) a poruchové metody, MPn) byly studovany
struktury a stabilizacni energie molekuldrnich komplexd,
které hraji vyznamnou roli v biodisciplinach.  Zvlastni
pozornost byla vénovana parim basi nukleovych kyselin a to
jak véazanych vodikovou vazbou, tak i patrovych. Stabiliza¢ni
energie byly ureny na CCSD(T) urovni pii uvaZovani
velkych basi atomovych orbitald, pfipadné na trovni limitu
kompletni base. Vysledné stabilizani energie komplexa
s vodikovymi vazbami a zvlasté¢ patrovych komplexu jsou
velké (30 a 15 kcal mol™"), mnohem vé&tsi nez bylo dosud
znamo. Analyza energetickych ptispévkl (pomoci poruchové
metody SAPT) ukézala, ze dominantnim c¢lenem u patrovych
komplexti je Londonova dispersni energie, zatimco
elektrostatickd energie urcuje orientaci basi v paru. Teoreticky
popis dispersni energie je velmi narocny a nékteré metody
zcela selhavaji (napt metody DFT). Dispersni energie hraje
v biologickych systémech jedineénou tGlohu a bude ukazano,
ze dvousroubovicova struktura DNA je jednoznaéné urcena
dispersnimi interakcemi. Podobny zavér plati i o struktufe
hydrofobniho jadra bilkovin.
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7L-08
STABILITA NEGLOBULARNIHO PROTEINU
P18™K4 A JEHO FRAGMENTU

PETR SKLENOVSKY, KATERINA KUBESOVA,
PAVEL BANAS a MICHAL OTYEPKA *

Katedra fyzikalni chemie, Univerzita Palackého v Olomouci,
t. Svobody 26, 771 46 Olomouc
michal.otyepka@upol.cz

Protein p18™** (p18) zrodiny inhibitori proteinovych
kinas (INK) je moduléarni protein slozeny z péti ankyrinovych
(ANK) motivl. Proteiny tvoiené ANK motivy jsou pfedmeé-
tem intenzivniho zajmu, protoze jejich struktura je stabilizo-
véna zejména lokalnimi kontakty' a sloui tak jako modelové
systémy pro hlubsi pochopeni stability a mechanismu sklada-
ni modularnich proteint. Z hlediska biomechanickych vlast-
nosti jde rovnéz o velmi atraktivni biomolekuly’. Zasadni
otazkou stale zistava, jakou roli hraji jednotlivé strukturni
motivy v celkové stabilité proteinu a co ji vlastné urcuje.

Vénovali jsme se studiu stability pl18 (156 rezidui)
a jeho rizné velkych fragmentd, tedy celkem 55 peptidovym
fragmentim od velikosti jedné a-Sroubovice (~10 rezidui) az
po dva ANK motivy (~55 rezidui), metodou klasické moleku-
lové dynamiky v explicitnim solventu (detaily simulaci pro-
gramem AMBER 8.0 s pouzitim silového pole parm99 jsou
uvedeny v literatute®). Stabilita p18 byla dale studovéna simu-
laci tepelné denaturace (4x20 ns simulace za 500 K) podle
Daggettové®. Celkové délka simulaci Ginila 3,2 ps.

Simulace rizné velkych fragmentii umoziiuje posoudit
stabilitu jednotlivych strukturnich motivi a také vliv struktur-
niho kontextu na stabilitu. Vypoéty ukazuji, Ze a-Sroubovice,
pary a-Sroubovic a motivy a-Sroubovice-otocka-a-Sroubovice
nejsou stabilni. Minimalni stabilni motiv je tvofen alespon
systétmem dvou motivll a-Sroubovice-otocka-a-§roubovice.
Toto zjisténi koresponduje s experimentalnim pozorovanim,
ze nejmensi znamy protein tvofeny ANK motivy musi byt
vystavén alespon ze dvou ANK motivil. Simulace déle proka-
zaly, Ze stabilita N- a C-terminalnich motivl je vyznamné
veétsi nez stabilita stejnych vnitinich motivi. To naznacuje, ze
na stabilitu proteinti tvofenych ANK motivy maji vyznamny
vliv terminalni ANK motivy.

Vysokoteplotni simulace ukazaly mechanismus teplem
indukované denaturace pl8, kde C-terminalni ANK motivy
(ANK III, IV a V) jsou na vysokou teplotu méné citlivé nez
N-terminalni (ANK I a II). Systém ma tendenci se denaturo-
vat ve sméru od N-konce k C-konci.

Prace byla podporena granty LC512 a MSM6198959216.
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7L-09

TEORIE FUNKCIONALU HUSTOTY DOPLNENA
EMPIRICKYM DISPERZNIM CLENEM - DFT-D.
RYCHLY A PRESNY NASTROJ PRO VYPOCET
MEZIMOLEKULOVYCH INTERAKCI

PETR JURECKA™, JIRI CERNY®, PAVEL HOBZA™"
a DENNIS R. SALAHUB®

“ Univerzita Palackého v Olomouci, Piirodovédecka fakulta,
t. Svobody 26, 771 46 Olomouc, b Ustav organické chemie

a biochemie, v.v.i. a Centrum biomolekul a komplexnich mo-
lekulovych systémii, Flemingovo nam. 2, 166 10 Praha 6, CR,
 University of Calgary, Faculty of Science, 2500 University
Drive NW, Calgary, Alberta, Canada, T2N 1N4
petr.jurecka@upol.cz

Teorie funkciondlu hustoty — DFT — se v kratké dobé
nastrojii  teoretické chemie. Vedle nespornych vyhod
v rychlosti a pfesnosti popisu kovalentnich systému trpi ale
inedostatky, hlavné v oblastech excitovanych stavl
a mezimolekulovych interakci. Neddvno bylo ukéazano, ze
jeden z téchto nedostatkl — neschopnost popsat dlohodosaho-
vou disperzni interakci — mtize byt efektivné odstranén ptida-
nim empirické disperzni korekce'. Ta je zaloZena na asympto-
tickém vztahu pro disperzni energii Cy4/r%, ktery je pro malé
vzdalenosti zatlumen. Navrhli jsme vylepSeny tvar tlumici
funkce s korektnim chovanim pro velké vzdalenosti a jedno-
duchym empirickym Skéalovanim omezujicim dvoji zapocitani
korelaénich efektt?. Skalovaci parametry byly ziskany fitové-
nim na vysoce kvalitni referen¢ni vypocty. S rostoucim po-
¢tem aplikaci DFT-D se postupné presvédcujeme o kvalité
metody a pienositelnosti navrzenych parametrti. Umoziuje
nam s vybornou pfesnosti vypocitat nejen interak¢éni energie,
ale i geometrie. Pfestoze byly parametry ptivodné navrzeny
pro popis nevazebnych interakci v molekularnich kom-
plexech, ukazuji se vhodnymi i pro intramolekulovou disperz-
ni interakci®. Spolehlivé predpovidaji energeticky nejvyhod-
néjs$i konformery malych peptidd a poskytuji pro né také kva-
vence jsou v lepsi shodé s MP2, neZ samotnd DFT (cit.*).
Piestoze je disperzni korekce v DFT-D empirickd a je tedy
tieba ji dale peclivé testovat, prozatim se profiluje jako piesna
a spolehliva metoda spojujici rychlost DFT s kvalitou vysled-

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
6198959216 a grantu LC 512.
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7L-10
MECHANISMUS RNA KATALYZY SAMOSTEPICI
REAKCE RIBOZYMU VIRU HEPATITIDY D
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mie véd Ceské republiky, Kralovopolska 135, 612 65 Brno,

¢ Ustav organické chemie a biochemie, Akademie ved Ceské
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Sciences Research Center & IOCB, Flemingovo nam. 2,

166 10 Praha 6, ° Department of Chemistry, Single Molecule
Analysis Group, University of Michigan, 930 N. University
Avenue, Ann Arbor, MI 48109-1055, USA
ribicka.neonka@email.cz

Ribozym Hepatitidy D (HDV ribozym) je RNA motiv
nachazejici se v cirkularni RNA lidského viru Hepatitidy D,
ktery je zodpovédny za autokatalytické samostépeni multi-
merniho RNA vlakna vznikajiciho pfi replikaci viru prostied-
nictvim ,,double-rolling mechanismu. Pfedchozi experimen-
talni studie ukazaly, Ze nukleotid C75 nachazejici se
v aktivnim misté ribozymu je esencialni pro katalyzu, nicmé-
né jeho konkrétni role v mechanismu reakce nebyla dosud
identifikovéna.

Dva alternativni katalytické mechanismy, v nichz C75
hraje roli acido-bazického katalyzatoru, byly navrzeny. Za-
timco krystalové struktury jsou v souladu s modelem, v némz
C75 vystupuje jako obecna baze deprotonujici U-1(2°-OH)
nuklefilni skupinu, ktera atakuje $t€peny fosfat, biochemické
studie jsou spiSe konzistentni s modelem, v némz C75 je pro-
tonovany a funguje jako obecna kyselina poskytujici proton
odstupujici alkoholové 5°-O skuping.

V této praci byl studovan reakéni mechanismus geno-
mické formy HDV ribozymu pomoci hybridni QM/MM me-
todologie. Bylo nalezeno, Ze nukleotid C75 je schopen puso-
bit v kontextu celkové struktury HDV ribozymu jako obecna
béze s reakéni barierou ~20 kcal mol™', ktera je srovnatelna
s experimentalni hodnotou. Naprotitomu, na zakladé¢ dostup-
nych strukturnich dat nebylo dosud mozno nalézt reakéni cestu,
v niz by nukleotid C75 vystupoval jako obecna kyselina.

Tato studie byla podporovana granty LC512, LC06030),
MSM0021622413 a MSM6198959216 Ministerstva Skolstvi
CR, a granty 44400040802 a 10S500040581 Grantové
Agentury AV CR, dale AV CR, grant no. AV0OZ50040507

a AV0Z50040702.
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8L-01
FUNK(':Nﬁ VLASTNOSTI BAKTERII MLECNEHO
KVASENI

MILADA PLOCKOVA

Ustav technologie mléka a tukil, VSCHT v Praze, Technickd
3, 166 28 Praha 6-Dejvice
milada.plockova@yvscht.cz

Bakterie mlé¢ného kvaseni (BMK) se podili na obrov-
ském mnozstvi fermentaénich procest, které probihaji
v celém ekosystému. Lidstvem jsou vyuzivany po staleti pfi
vyrobe potravin a krmiv, novéji i pti vyrobé potravnich dopli-
ki a 1é¢iv.

BMK jsou Gram-pozitivni, nesporulujici, katalasa-
negativni, cytochromy postradajici, na ziviny naro¢né, acido-
tolerantni bakterie, které maji striktné fermentativni metabo-
lismus, kde je hlavnim kone¢nym produktem fermentace sa-
charidd kyselina mlécna. Vyskytuji se v nutricné bohatych
prostiedich véetng potravin (mléko, maso, zelenina)' .

Mezi rody BMK pouzivané pro vyrobu potravin se
tadi Lactococcus, Streptococcus, Enterococcus, Leuconostoc,
Pediococcus, Carnobacterium a Lactobacillus. V minulosti se
k BMK fadil také rod Bifidobacterium. Dalsich 11 rodd BMK
nema pro vyrobu potravin vyznam'.

Hlavnimi funkcemi BMK pfi vyrobé potravin jsou funk-
ce technologicka, protektivni a probioticka. Technologicka
funkce je spojena se schopnosti BMK preménovat substraty
napi. sacharidy, bilkoviny a lipidy na metabolity, které ovliv-
ni vyslednou chut, viini a konzistenci potravin. Protektivni
funkce souvisi s produkci antimikrobialné aktivnich metaboli-
tt jako jsou organické kyseliny, diacetyl, CO,, H,O,, bakteri-
ociny, derivaty aminokyselin a vyuziva se pro prodlouzeni
trvanlivosti potravin a zvyseni jejich bezpecnosti. Probioticka
funkce vyplyva z mnoha aktivit BMK chemické, biochemické
i mikrobiologické povahy, jejichz vysledkem je pozitivni
plisobeni na zdravotni stav a kvalitu Zivota lidi nebo zvitat®.

Piikladem potravinatskych vyrobkd, kde se mohou pozi-
tivné¢ uplatnit vSechny funkce BMK, jsou piirodni syry.
S postupujicim stupném poznani se puvodnim empirickym
znalostem spojenym s tradi¢ni vyrobou syrt dostava vysvétle-
ni zde probihajicich dé&ji az na molekularni Grovni. Vyznam-
nou roli zde hraje pokrok v mikrobiologii BMK, kdy fada
aktivit BMK je poznana na trovni gent, kédujicich produkcei
enzymu spojenych s témito aktivitami a védci jsou schopni
jednotlivé kmeny BMK modifikovat tak, aby bylo dosazeno
jejich optimalni funk&nosti pii vyrobé syrd. Siroké spektrum
biochemickych reakci a mikrobialnich interakci, které nastava
béhem zrani syrd, je zakladem pozadované chuti, viné
a konzistence syra, prevence mikrobialniho kazeni, inhibice
patogennich mikroorganismuil a v neposledni fad¢ i modulace
zdravi’.

Biochemické reakce, které nastavaji pii vyrobé sladkych
syru, jsou obvykle prezentovany ve Ctyfech hlavnich kategori-
ich: glykolyza rezidudlni laktosy a katabolismus laktatu, kata-
bolismus citratu, lipolyza a katabolismus volnych mastnych
kyselin a proteolyza a katabolismus aminokyselin. Vysledkem
téchto biochemickych reakci je vznik stovek netékavych
i t€kavych sloucenin, které davaji kazdému typu syra jeho
osobity charakter®.
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Bohuzel syry jsou potravinaiské vyrobky, které
v zavislosti na svém slozeni, mohou v rizné intenzité podlé-
hat mikrobialni zkaze pisobenim nejriznéjsich kontaminuji-
cich bakterii, kvasinek a plisni. Proto moznost vyuzit BMK
ajejich metabolitt v boji proti tomuto nebezpeci pfitahuje
zajem védcl na celém svété, prestoze aplikace protektivnich
BMK pii vyrobé syri je znatné komplikovana vzhledem
k nestabilit¢ kultur v prostfedi syra a moznosti ovlivnéni fi-
nalnich parametr’®. P¥ikladem uspéchu je piiprava komeréni-
ho preparatu na bazi bakteriocinu lacticinu 3147 a generace
vice nez 30 lacticin 3147 produkujicich transkonjugovanych
kment Lactococcus lactis vhodnych pro aplikace v syrafstvi.
Vyhodou téchto kmenti je Siroké spektrum antimikrobialnich
aktivit v€etn¢ aktivity proti klicovym patogenim potravin
Listeria monocytogenes a Staphylococcus aureus’.

vvvvvv

v celosvétovém méfitku pouzivané jako probiotické mikroor-
ganismy, patii do rodd Lactobacillus a Bifidobacterium. Nej-
vice publikovanych klinickych dat dokumentujicich antimik-
robialni aktivity proti mikroorganismim zpUsobujicim
gastrointestinalni infekce, zlepSeni malabsorbce laktosy, anti-
mutagenni aktivitu antikarcinogenni aktivitu, stimulaci imu-
nitniho systému atd. jsou dostupné pro kmeny Lactobacillus
johnsonii Lal, Lactobacillus rhamnosus GG, Lactobacillus
casei Sirota, Lactobacillus acidophilus NCFB 1478, Bifido-
bacterium animalis Bb12 a Lactobacillus reuteri. Vhodnymi
nosi¢i probiotickych mikroorganismii byly shledany kromé
fermentovanych mlék i syry, které maji diky svému charakte-
ru (vy$si pH, niz8i redox-potencial, vyssi pufracni kapacita)
pozitivni vliv na Zivotaschopnost probiotickych bakterii®.
Zajimavé jsou i proteolytické kmeny BMK (napf. kmeny
Lactobacillus helveticus) produkujici béhem zrani syrt tzv.
bioaktivni  peptidy, napf.  Val-Pro-Pro, Ile-Pro-Pro
s antihypertenzni aktivitou, které dale zlepSuji zdravotni vy-
hody probiotickych potravin’.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR
6046137305.
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8L-02

ANTIMIKROBIALNA AKTIVITA Lactobacillus reuteri
A PRODUK,TY METABOLIZMU POCAS
FERMENTACIE GLYCEROLU

EVA KRAJCQVA. MARIA GREIFOVA, ANTON
PAGURKO a STEFAN SCHMIDT

Fakuta chemickej a potravinarskej technologie, STU, Radlin-
ského 9, 831 02 Bratislava, Slovensko
eva.krajcova@stuba.sk

Zvyseny zaujem o ochranné pdsobenie KMB je spojené
s tendenciou nahradzovat’ chemické konzervacné latky latka-
mi prirodnej povahy. Lactobacillus reuteri ma trvalé miesto
v gastrointestindlnom ekosystéme I'udi, hydiny, oSipanych
ainych zvierat. Predpokladd sa, ze ma tulohu symbionta
v ¢revnom ekosystéme produkciou antimikrobidlnych zloziek
vodi celej rade G a G~ patogénov, kvasiniek a plesni. Reute-
rin, Sirokospektralna antimikrobidlna zlozka, opisana
z Lactobacillus reuteri, je jedna z najintenzivnejSie Studova-
nych nizko molekulovych inhibiénych zloZiek. Reuterin je
produkovany z glycerolu hladujicimi bunkami za anaerdb-
nych podmienok a aktivna zlozka reuterin je rovnovahou
zmesi monomernej, hydratovanej monomernej a cyklickej
dimernej formy 3-HPA (cit."?). V nasej praci sme sa snazili
poukézat’ na tvorbu a antimikrobidlny Gc¢inok metabolitov L.
reuteri. Testovany mikroorganizmus je schopny fermentovat’
rozne sacharidy, je odolny voéi vankomycinu, gentamicinu,
netilmicinu a kyseline nalidixovej, ako heterofementatiny
druh produkuje okrem kyseliny mliecnejkyselinu octovi,
etanol, CO, a 1,3-propandiol. L. reuteri produkuje antimikro-
bidlne a antifungalné produkty pri raste v MRS médiu s pri-
davkom a bez pridavku glycerolu, kde najvacsi inhibicny
ucinok bol zaznamenany v MRS médiu s pridavkom glycero-
Iu. L. reuteri sa javi ako dobry probioticky kmef.

Prdca bola podporend projektom APVV-0310-06 a grantom
VEGA 1/0746/08.
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8L-03

CHARACTERIZATION OF EXTRACELLULAR
PRODUCTS OF MICROORGANISMS ISOLATED
FROM FISH MICROBIOTA AGAINST Vibrio harvey

JAKELINE TREJOS JIMENEZ?, MARIA .
STURDIKOVA?, and MIGUEL ANGEL MORINIGO"

“ Institute of Biotechnology and Food Science, Faculty of
Chemical and Food Technology, Slovak University of Tech-
nology, Radlianského 9, 812 37, Bratislava, Slovakia,

b Department of Microbiology, Faculty of Science, University
of Malaga 29071, Mdlaga, Spain

Jjakeline.jimenez@stuba.sk

Extracellular products (ECPs) are considered important
determinants of Vibrio harveyi virulence. The main purpose
of our study is a preliminary characterization of ECPs antim-
icrobial effects produced by studied probiotics, isolated from
the farmed fish microflora, against the pathogen of V. harveyi,
with the view of their application in it's biocontrol.

We carried out the comparison of selected types of mi-
croflora ECPs analyzing the effect of microorganism growth
phase upon the antimicrobial activity, evaluation of the antim-
icrobial properties against the pathogen of V. harveyi 234,
ECPs enzymatic activities determination produced by the
probiotic Pdp9 culture and by the mixed probiotic-Vibrio
culture. Posteriorly, the effect of different treatments upon the
ECPs antimicrobial activity was observed, according to Noon-
pakdee'. We carried out various in vitro experiments in order
to detect the production of antimicrobial substances inhibiting
pathogens according to Tagg & McGiven®, Dopazo® and Liu®,
regarding the references on the potencial probiotic effects of
the above mentioned microorganisms

Antimicrobial activities observed with probiotic Pdp9
extracellular products are probably the result of
a bacteriocine-like substance (BLIS).
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8L-04

INHIBICE RUSTU BAKTERII Salmonella enteritidis

A Escherichia coli NA LEDOVEM SALATU SILICEMI
Satureja montana A Thymus vulgaris — ROSTLIN
OBSAHUJICICH FENOLICKE SLOZKY TYMOL

A KARVAKROL

LENKA NEDOROS:[OVA”, PAVEL IgLOUCEKﬁ,
LADISLAV KOKOSKA" a MILUSE STOLCOVA®*

“ Katedra rostlinné vyroby, Fakulta agrobiologie, potravino-
veh a prirodnich zdrojii, Ceskd zemédélskd univerzita

v Praze, Kamycka 129, 165 21 Praha 6-Suchdol, b Katedra
tropickych subtropickych plodin a agrolesnictvi, Institut trpii
a subtropii, Ceskd zemédélskd univerzita v Praze, Kamycka
129, 165 21 Praha 6-Suchdol

nedorostova@af.czu.cz

Je znamo, ze schopnost silic rostlin 7. vulgaris a S. mon-
tana inhibovat bakterialni kmeny jako jsou E. coli a S. enteri-
tidis souvisi pfimo s obsahem jejich fenolickych slozek tymo-
lu a carvacrolu'.

Cilem této studie je ovéfeni této skuteCnosti piimo na
konkrétni potraving, v naSem pripadé na ledovém salatu, ktery
byl vlozen do Petriho misky, inokulovan bakterialni suspenzi
a do vicka dan filtracni papir s konkrétni davkou silice. Na-
sledné byla miska uzaviena a ponechana 3 dny v optimalni
teploté pro rust bakterii. Poté byly stanoveny pocty bakterii
standardni deskovou metodou.na selektivnich médiich.

Nartst obou bakterii se v kontrole se pohyboval v fadech
10°. Silice T. vulgaris inhibovala riist obou bakterii v davce
0,66 pl cm™ o 4 fady (narust 10°). Silice S. montana inhibo-
vala rist E. coli v davee 0,66 pl cm™ o 3 fady (nartst 10°) a S.
enteritidis v davece 0,53 ul cm™ o 4 tady (narist 10°). Lze tedy
konstatovat, ze silice T. vulgaris a S. montana inhibuji rtst
bakterii E. coli a S. enteritidis nejen v podminkach in vitro,
ale i pfimo v konkrétni potraviné.

Tato prdce vznikla za podpory grantu CIGA 20082009 a
MSM 6046070901.
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8L-05
CHARACTERISTICS OF THE SOME UNUSUAL
VEGETABLE OILS FOR EDIBLE USES

STEFAN SCHMIDT, MARTINA TOPORKOVA,
STANISLAV SEKRETAR, OYBEK ZUFAROYV,
and EVA KRAJCOVA

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University
of Technology, 812 37 Bratislava, Slovak Republic
stefan.schmidt@stuba.sk

In recent years many new oilseed species have been
investigated as potentional source of vegetable oils for edible
and oleochemical uses'. The basic chemical and physical
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properties of unusual oleaginous raw materials of the plant
origin and their oils were studied in this work. Sunflower
seed, rapeseed, soyabeans, groundnuts and their oils were
used as reference samples. The oil content was in the range of
4-46 % in the analysed fruit and vegetable seeds. The highest
oil content was discovered in pumpkin seeds (46 %). Ob-
tained oils were the semi-drying ones with the iodine number
ranged between 100-150 (cit.").

The oleic acid dominated in the oils obtained from stone-
fruit seeds”. Its content was in range 43-69 wt.%. The linoleic
acid predominated in the oils obtained from kernelled fruit
(37-74 wt.%). The yellow oil pressed from paprika seeds
contained the greates percentage of essential linoleic acid
(75 %). Only traces of the linolenic acid were present, besides
the oil from currant rests.

Although the content of bioactive compounds in tested
oils was different, all vegetable oils may be appropriate for
edible uses.

This work was supported by the grant APVV-0310-06 and
grant VEGA 1/0746/08.
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SOME RISK FACTORS OF MICROWAVE COOKING

STANISLAV SEKRETAR, STEFAN SCHMIDT,
and OYBEK ZUFAROV

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University
of Technology, 812 37 Bratislava, Slovak Republic
stanislav.sekretar@stuba.sk

Microwave ovens are widely used for cooking and food
processing for its advantages, which include speed and con-
venience. However, the safety of the microwaved food is still
questionable. There are some health risk factors associated
with microwave heating: the nutrient and probiotics losses,
the formation of unknown chemicals, the migration of plasti-
cisers from plastic packages into heated foods etc. Some stud-
ies have been published on the effects of microwaves on food
nutrients, edible fats and its constituents'™.

In this work we summarize the effects of above men-
tioned factors and in detail we show the effects of microwave
heating on lard, sunflower and rapeseed oils. The oxidation
stability of various fat substrates (lard, rapeseed and sun-
flower oils) was investigated during 20 min microwave and
conventional heating experiments and the degradation
changes were examined and evaluated from the health risk
point of view. It was confirmed that the microwave heating
accelerates fats oxidation two or three times faster than con-



Chem. Listy 102, 658—666 (2008)

ventional heating at 155 °C. This effect only starts when the
temperature of samples rises over 100 °C. Below this tem-
perature the rate of oxidation was relatively slow. Generally,
after 16 min of microwave heating the peroxide value of fat
samples reached the value 60, which is nearly six times more
than is the maximum permissible value for edible fats. In
directed microwave heating experiments, when the tempera-
ture of samples was kept below 100 °C (by breaking the heat-
ing), only slight oxidation was observed. Further we observed
the direct proportionality between the rate of fat oxidation and
contact area of fat samples with the air.

Some attempts were made to minimize this undesirable
effect with the addition of antioxidants (0,1 % of BHT or
rosemary extract). The best results were observed for lard,
moderate for sunflower and rapeseed oils.

This work was supported by the grant APVV-0310-06 and
grant VEGA 1/0746/08.
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8L-07
CHANGES IN CHEMICAL COMPOSITION
OF AGING BEER

DANIELA SMOGROVICOVA and PAVOL NADASKY

Department of Biochemical Technology FCHFT STU, Radlin-
ského 9, 812 37 Bratislava 1, Slovak Republic
daniela.smogrovicova@stuba.sk

Currently, the main quality problem of beer is a gradual
change in its chemical composition during storage, which
negatively alters its sensory properties. Besides the storage
temperature and conditions, the characteristics of aging beer
are affected mainly by its chemical composition. Polyphenols
present in beer act like antioxidants, which are involved in
maintaining the physical and chemical stability of beer by
elimination of free radicals'.

This contribution summarises our current knowledge
about the chemical origin of various aging flavours and the
reaction mechanisms responsible for their formation. Changes
in some characteristics and antioxidative activity of lager
beers stored for nine weeks at different temperatures, or proc-
essed by a treatment simulating beer aging by oxidative dam-
age were revealed.

In all samples, a decrease in the content of higher alco-
hols and total polyphenols was observed. Conversely, the
content of esters and fatty acids increased. After nine weeks,
a 15.4 % and 14.8 % decrease of the antioxidative activity at

661

Sekce 8— prednasky

a higher and lower temperature, respectively, was observed in
beer of 10 % original gravity. In the case of lager beers of
12 % original gravity, the decrease of antioxidative activity
was less pronounced — 13.4 % in beer exposed to 22 °C, and
only 5.5 % in beer treated at 6 °C. After the oxidative treat-
ment, the loss of antioxidative activity was 20 % in beer of
original gravity 10 % and only 17.9 % in beer of original
gravity 12 %. The antioxidative activity was determined by an
EPR spin-trapping technique®, ferric reducing antioxidant
potential method (FRAP)®, and a method using the extinction
of a synthetic radical cation ABTS" — 2,2’-azinobis-(3-ethyl-
benzothiazoline-6-sulfonic acid) diammonium salt*.

The work was supported by the Scientific Grant Agency of the
Ministry of Education of Slovak Republic No. 1/0786/08.
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RAFINACIA REPKOVEHO, SLNECNICOVEHO
A SOJOVEHO OLEJA

OYBEK ZUFAROYV, gTE’FAN SCHMIDT
a STANISLAV SEKRETAR

Oddelenie potravindrskej technologie Fakulty chemickej
a potravinarskej technologie STU, Radlinského 9, 812 37
Bratislava, Slovenska republika

oybek.zufarov@stuba.sk

Existuju dve metddy rafinacie rastlinnych olejov, che-
micka a fyzikalna rafinacia. NajstarSou metoédou rafinacie je
chemicka rafinacia. Druhd metoda je fyzikalna rafinacia. Na
rozdiel od chemickej rafindcie sa pri fyzikalnej rafinacii vol'né
mastné Kyseliny odstrafiuji v procese destilacie, pomocou
vodnej pary pri hlbokom vakuu'™.

Rastlinné oleje ako slnecnicovy, repkovy a sojovy boli
rafinované etanolaminom. Na zaklade vysledkov rafinacie
repkového, sdjového a slne¢nicového oleja bolo mozné vyvo-
dit’, ze tato metodda rafinacie olejov ma vela vyhod. Hlavna
vyhoda je v tom, ze v jednom procese sa da znizit’ obsah fos-
foru v repkovom oleji od 863,6 mgkg™ do 11,6 mgkg™,
v slnenicovom oleji od 253,5 mg kg™ do 2 mg kg™ a v sdjo-
vom oleji od 715,6 mg kg™' do 2 mg kg™". Okrem toho &islo
kyslosti u vietkych olejov kleslo na menej ako 0,5 mg KOH g™,
Obsah vapniku, hor¢iku a zeleza tak isto klesol po spracovani
olejov etanolaminom.

Cely proces prebieha pri izbovej teplote, ¢o je ekonomic-
ky vyhodné. Ked’ cely proces prebicha pri izbovej teplote, tak
sa predpoklada Ze sa odstrani aj ¢ast’ voskov v oleji, okrem
toho farba olejov sa zlepsila s porovnanim s farbou vodne
hydratovanych olejov. Tato metdda spojila v jednom procese
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odstranenie volnych mastnych kyselin, odslizovanie, ¢iastoc-
nu venterizaciu a odfarbovanie olejov, pocas celého procesu
nie su ziadne naroky na teplotu.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1/0746/08
a APVV — 0310-06.
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,PRIRODNI=ZDRAVY*

VERA SCHULZOVA a JANA HAJSLOVA
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Menici se zivotni styl v rozvinutych zemich odrazi po-
zornost verejnosti otazkam Zzivotniho prostiedi a osobniho
zdravi. Zajem o ,,zdravé“ a ,,pfirodni“ potraviny, které jsou
Setrné zpracovany a neobsahuji synteticka aditiva, exponenci-
aln¢ vzrusta. Percepce obsahu téchto pojmii odborniky a laic-
kou vefejnosti je znaéné odlisna. Potraviny totiz mohou obsa-
hovat fadu pfirozenych biologicky aktivnich slouenin
s negativnimi efekty na zdravi ¢loveka. které se tadi do kate-
gorie piirodnich toxind, a proto Casto pouzivany anticipacni
slogan ,pfirodni = zdravy“ neodpovida zcela skutec¢nosti.
Rada rostlin, v&etnd zemédé&lskych plodin, totiz obsahuje
toxické produkty sekundarniho metabolismu rostlin, které
jsou soucasti jejich pftirozeného ochranného systému.
Z hlediska bezpecnosti potravin jsou nicméné nejvice sledo-
vanou skupinou mykotoxiny. Posledni vyzkumy ukazaly, Ze
kromé¢ forem, pro které jsou stanoveny hygienické limity,
predstavuji riziko i tzv. maskované formy mykotoxiny. Kon-
jugaty, které vznikaji detoxikac¢nimi procesy v rostlinnych
bunkach mohou byt pii zpracovani kontaminované suroviny
uvolnény. Uvedené latky mohou v gastrointestinalnim traktu
lidi ¢i hospodatskych zvifat uvolnit a navysit expozi¢ni davku
daného organismu a potazmo zvysit zdravotni riziko. Nové
poznatky se tykaji pfedevsim Fusariovych toxint, zearaleno-
nu a deoxynivalenolu (DON). Vysoké hladiny DON-3-
glukosidu byly neddvno prokazany v rtiznych typech fermen-
tovanych vyrobkd, véetné nékterych druhti piva.

Priklady rostlinnych toxint, které se staly cilem intenziv-
niho vyzkumu i pfedmétem casto velmi kontroverznich posto-
jb odbornikii jsou uvedeny spolu se struénymi charakteristika-
mi nize:

Glykoalkaloidy. Tak zvany solanin se nachazi v bramborach
(Solanum tuberosum). Jde o komplex steroidnich glykoalka-
loidt tvofenych zhruba z 95 % a-solaninem a a-chaconinem.
V rajcatech (Lycoprescion esculentum) se nachazi jako hlavni
glykoalkaloid o-tomatin, minoritni slozku tvoii dehydrotoma-
tin. V Ceské republice jsou hladiny glykoalkaloidt regulové-
ny vyhlaskou Ministerstva zdravotnictvi ¢. 53/2002 Sb., ktera
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stanovuje pfipustné mnozstvi glykoalkaloidd (suma o-
chaconinu, o-solaninu a o-tomatinu) ve vysi 200 mg kg™
Glykoalkaloidy 1ze nalézt i v nékterych dalSich druzich zele-
niny, napf. lilku.
Kalysteginy. V rostlinach rodu svlaccovité (Convulvoceae),
moruSovnikovité (Maraceacea) a lilkovité (Solanaceae) byl
prokazan obsah kalystegini — nortropanovych alkaloidi.
V soucasné dob¢ bylo identifikovano 17 rtiznych kalystegino-
vych alkaloidd, vyskytuji se i v bramborach.
Furanokumariny. Jde o toxické sekundarni metabolity, které
lze nalézt v rostlinach celedi mifikovitych (4piaceae), routo-
vitych (Rutaceae) a morusovnikovitych (Moraceae). Podle
chemické struktury se furanokumariny rozdéluji na linearni
(psoralen, bergapten, xanthotoxin, trioxsalen, isopimpinellin)
a angularni (angelicin, sfondin, pimpinellin, isobergapten).
Béhem skladovani kofenové zeleniny dochazi k naristu jejich
obsahu.
Pyrrolizidinové alkaloidy. patfi do Siroké skupiny piirod-
nich toxind, které se vyskytuji ve 3 % vsech kvetoucich rost-
lin, 1é¢ivych i plevelnych, v kvétech i plodech 6000 druhi
rostlin z 13 ¢eledi (brutndkovité, hvézdicovité, bobovité, fe-
Setlakovité, otoc¢nikovité...). Do cerealnich potravin mohou
proniknout nejen pienosem semeny ¢i jinymi fragmenty ple-
velnych rostlin, nalézt je lze i v medu (pfenos pylem) ¢&i v
mléku (krmivo).
Fytoestrogeny. Jde o Siroké spektrum sloucenin interferuji-
cich s endokrinnim systémem. Jejich ucinek na lidsky orga-
nismus je do jist¢é miry kontroverzni. Mohou vykazovat jak
pozitivni, tak negativni zdravotni efekty, dilezity je nejenom
jejich obsah v konzumovanych potravinach, ale vék a celkovy
zdravotni stav dané¢ho konzumenta. Latky s estrogennim po-
tencidlem byly prokazany v asi 300 druzich rostlin. Mezi
fytoestrogeny jsou zatfazeny isoflavony lusténin (daidzein a
tenist¢in), pterokarpany v kli¢icich s6jovych bobech (Glycine
soja) a picninach (kumestrol) a lignany Inu seté¢ho (Linum
usitatissium) (matairesinol a sekoisolarici-resinol).
Minimalizace hladin pfirodnich toxint v dieté vychazi
ztady aspektd. Jiz vuvodni fazi je nutné vybirat odrudy
s pfirozené nizkymi hladinami danych sekundarnich metaboli-
th a péstovat je za podminek, které nevedou k iniciaci zvySené
jejich biosyntézy. V piipadé mykotoxint je nutné komplexné
zvazit zpisob ochrany proti rozvoji toxinogennich plisni,
nekteré fungicidy, jako jsou tieba strobiluriny, sice ve zna¢né
mife eliminuji tyto Skodlivé €initele, nicméné hladiny myko-
toxint ve findlni plodiné mohou po oSetfeni vzriist. Nezane-
dbatelnou roli hraji i vlastni zpracovatelské technologie, jejich
spravna volba vychazejici ze znalosti distribuce a stability
daného ptirodniho toxinu mize vyznamnym zpiisobem pfi-
spét ke snizeni terminalnich hladin $kodlivin.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR v rdamci
Vyzkumného zaméru MSM 6046137305.
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8L-10

SLEDOVANIE VPLYVU PBiDAVKOV CiCEROVEJ
ZMESI A CICEROVEJ MUKY NA KVALITU
PEKARSKYCH VYROBKOV

MICHALA JANCURQVA, LUCIA MINAVROVIC,OVA,
ALEXANDER DANDAR a ZUZANA KUSIKOVA

Oddelenie potravinarskej technologie, Fakulta chemickej
a potravinarskej technologie STU Bratislava, Radlinského 9,
812 37 Bratislava, Slovenska republika
michala.jancurova@stuba.sk

Cicer barani (Cicer arietinum L., Fabaceae) je po fazuli
a hrachu tret'ou najvyznamnejSou strukovinou na svete. Stru-
koviny su podstatnou zlozkou vyvazenej l'udskej stravy vo
viacerych krajinach sveta, vdaka vysokému obsahu bielkovin
a skrobu a prave preto sme sa rozhodli preskumat vyznam
jednej znich ato prave malo zndmeho ciceru. Cicer barani
patri totiz z hl'adiska nutricnej hodnoty a organoleptickych
vlastnosti medzi najkvalitnejSie strukoviny a je pomerne dob-
rym zdrojom lyzinu.

Ciel'om nasho vyskumu bolo sledovat’ vplyv pridavkov
cicerovej zmesi, ktora obsahovala rozne zlepSujuce pripravky
a pridavkov cicerovej miky a s tym spojené zmeny v objeme,
tvare, klenutosti a tiez v senzorickej prijatel'nosti (chut, vona,
farba) vyrobkov.

Porovnanie Standardného peciva s pecivom so 40% pri-
davkom cicerovej zmesi bolo jednou z nasich tloh. Toto po-
rovnavanie sme vykonali na overenie vplyvu cicerovej zmesi,
ktora obsahovala aj iné aktivne latky ovplyviujuce akost’
vyrobkov. V d’alSej casti naSej prace sme sledovali vplyv
roznych pridavkov (20, 30, 40%) cicerovej zmesi, priCom sme
sa zamerali najmi na objem, klenutost’, celistvost’ vyrobkov,
vyrovnanost’ chute a vyraznost’ cicerovej chute. Na zaver sme
porovnali cicerové pecivo (40% pridavok cicerovej zmesi),
ktoré sme vtomto pripade povazovali za nas§ Standard,
s pekarskymi vyrobkami, kde bola pouzitd cicerova muka
v roznych mnozstvach (5, 10, 15, 20%) z celkového mnozstva
muky.

Nasim vyskumom sme dospeli k zaveru, Ze senzoricky
najvyhovujucejsi je 40% pridavok cicerovej zmesi oproti 30%
a 20%, kde bola chut’ hodnotite'mi vyhodnotena ako neposta-
Cujlica. Pri pouziti Cistej cicerovej muky sa nedosiahli také
priaznivé vysledky ako pri pouziti komer¢nej cicerovej zmesi.
Vyrobky s obsahom cistej cicerovej muky (5, 10, 15, 20%)
mali nevyraznu chut’ a podl'a niektorych hodnotitel'ov mali az
mierne nasladlu chut’, farbu striedky zIta a boli nizke.

Tato prdca vznikla za podpory grantu VEGA ¢. 1/0570/08.
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8L-11
VPLYV KADMIA NA C]@LKOVI’J ANTIOXIDACNU
AKTIVITU V OLEJNINACH

LUBOS HARANGOZO, ALENA VOLLMANNOVA,
PAVOL TREBICHALSKY a RADOVAN STANOVIC

Katedra chémie, FBP, Slovenska polnohospoddrska univerzi-
ta, Tr. A. Hlinku 2, 949 76 Nitra, Slovensko
lubos.harangozo@uniag.sk, alena vollmannova@uniag.sk

Cielom prace bolo sledovanie obsahu kadmia
v semenach olejnin a nasledne zistit’ ako dané mnozstvo kad-
mia vplyva na celkovu antioxida¢nu kapacitu.

Na realizaciu experimentu sme pouzili pol'nohospodar-
sky vyuzivani  pddu  zlokality = Vycapy—Opatovce.
V pokusoch sme pouzili mak siaty, 'an siaty, slnecnicu ro¢na
a hor¢icu bielu. Do jednej pokusnej nadoby sme navazili 5 kg
zaujmovej pody premiesanej s 1 kg kremicitanového piesku.
Do kazdej nadoby sme aplikovali vypocitané davky zakladné-
ho hnojenia NPK.

U kazdej plodiny boli realizované 4 varianty. Kontrolny
variant len s pridavkom NPK (variant A) a d’alSie tri varianty
B,C,D okrem zakladného hnojenia aj so stupniujucim sa pri-
davkom kadmia vo forme vodorozpustnej soli CdCl,.

Plodiny sme zberali v Case plnej zrelosti a po mineraliza-
cii rastlinnych vzoriek suchou cestou sme stanovili obsah
kadmia metdédou AAS na pristroji Varian AA 240FS.

Olejniny prijimaji pri zvySenom mnozstve kadmia
v pode pomerne zna¢né mnozstvo do zrna. Najviac kadmia do
zrna prijala slnecnica v porovnani s ostatnymi olejninami.
Najmensi prijem kadmia pri jeho najvyssej davke v pode sme
zistili pri hor¢ici. Nérast obsahu kadmia v nadzemnej biomase
bol najvyssi u hor¢ici.

Najvicsiu celkovu antioxidacni kapacitu sme zazname-
nali pri slneCnici ronej vo variante B ato 82,41 %,
s najniz§im pridavkom kadmia do poédy 4,6 mgkg ™.
V ostatnych variantoch sa celkova antioxidacna kapacita vy-
bola zistena pri l'ane siatom vo variante D, s pridavkom kad-
mia 13,5 mg kg™ at0 9,76 %.

Aj ked vysledky naznacuju, ze pri mierne zvySenom
mnozstve kadmia bola zvySena aj celkova antioxida¢né kapa-
cita v rastlinach, nie je mozné zatial’ definovat’ ich jednoznac-
ny vzajomny vztah.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1 — 3455-06.
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KADMIUM AKO CINITEL VPLYVAJUCI NA OBSAH
POLYFENOLOV V CUEKU ZEMIAKOVOM (Solanum
tuberosum, L.)

LINDA PELTZNERQVA. JANETTE MUSILOVA,
JUDITA BYSTRICKA a CUBOS HARANGOZO

Slovenska polnohospodarska univerzita v Nitre, Trieda A.
Hlinku 2, 949 76 Nitra, Slovensko
linda.peltznerova@uniag.sk

Pol'nohospodarska produkcia sa vyznamnym spdsobom
podiela na zabezpeCovani potravin a vyzive obyvatelstva.
Kumulacia tazkych kovov v pddach negativne ovplyviiuje
kvalitu pol'nohospodarskej produkcie, a tym predstavuje ne-
ustéle riziko ohrozenia potravového retazca.

Praca bola zamerana na sledovanie vplyvu obsahu taz-
kych kovov (TK), v tomto pripade zdmerne pridavaného kad-
mia, na obsah celkovych polyfenolov v hl'uzach T'ul’ka zemia-
kového.

Experiment bol realizovany formou vegetacného néado-
bového pokusu. V experimente sme pouzili zmes pody odob-
ratej v lokalite Vycapy-Opatovce a kremicitého piesku
v pomere 21:4. Pdda z vybranej lokality mala kysly charakter,
ktory vyrazne ovplyviuje prechod TK v systéme poda-
rastlina. Pokus bol realizovany v 4 variantoch, z ¢oho bol
jeden variant kontrolny, len s pridavkom zékladného hnojenia
NPK vpomere 15: 10: 10. V dalsich variantoch bolo
k zékladnému hnojeniu pridavané aj kadmium vo forme vodo-
rozpustnej soli chloridu kademnatého. Kadmium bolo pridané
v mnozstvach 3, 5 a 10 mg Cd kg™' pody. V experimente boli
pouzité 2 rdzne odrody I'ul’ka zemiakového (Solanum tubero-
sum, L.). — stredne skora: odroda Agria a skora: odroda Live-
ra. Kazda odroda bola pestovana v kazdom pddnom variante.

Obsah celkovych polyfenolov sme stanovili metddou
podl'a Lachmana. Merali sme na spektofotometri pii vinovej
dizke 765 nm.

Z nameranych hodnét sme zistili, ze skora odroda Livera
ma vyssi obsah celkovych polyfenolov ako stredne skora
odroda Asterix. Po zdmernom pridani kadmia v mnozstvach 3
a 5 mg sme pri oboch odrodach zaznamenali postupny pokles
obsahu celkovych polyfenolov. Pri davke kadmia 10 mg sme,
v porovnani s kontrolnym variantom, u oboch odréd zazna-
menali narast obsahu celkovych polyfenolov. Ked'ze sa jedna
o jednoro¢né vysledky, je nutné ich v buducnosti overit.

Tato praca vznikla za podpory projektu VEGA 1/4428/07.
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8L-13

UROVEN PRECHODU TAZKYCH KOVOV
DO JACMENA JARNEHO DOPESTOVANEHO
NA KONTAMINOVANEJ PODE

JUDITA BYSTRICKA, JULIUS ARVAY, ANNA
HRUSKOVICOVA a JURAJ CERY

KCH, FBP, SPU v Nitre,Tr. A. Hlinku 2, 949 76 Nitra, Slo-
venska republika
Jjudita.bystricka@centrum.sk

K vstupu najdolezitej$im toxickym prvkom, olova, kad-
mia, ortuti a arzénu do potravového retazca treba venovat
zvySeni pozornost. Kvalita dopestovanych polnohospodar-
skych produktov v znacnej miere zavisi od kvality pédneho
fondu'. Tazké kovy sa do potravin dostavaju roznymi cesta-
mi, podobne ako dalSie kontaminanty, ktoré sa vyznacuji
rozdielnym zdrojom pdvodu, vlastnostami ako aj posobenim
na Zivé organizmy®. Tazké kovy mézu mat’ na ¢loveka karci-
nogénny vplyv, teratogénny a mutagénny ucinok, ktory je
charakterizovany indukciou kvalitativnych a kvantitativnych
zmien v genetickej informdcii organizmu.

V praci sme sledovali pozemok Suché luky, ktory sa
nachadza pri obci Dudince. Z 12 odbernych miest sme odob-
rali vzorky pody a uskutoénili sme chemické analyzy na zis-
kanie obsahu sledovanych rizikovych prvkov. Obsah vybra-
nych tazkych kovov (Cd, Pb) sme sledovali vo vyluhu
NH,NO; s ¢ = 1 mol dm™.

Z dosiahnutych vysledkov vyplyva, Ze na vSetkych od-
bernych miestach boli prekro¢ené namerané hodnoty
v porovnani s limitnymi  hodnotami  podla  Zakona
¢.220/2004. V pripade kadmia namerané hodnoty boli
v intervale od 0,11-0,28 mg kg™ a v pripade olova sme name-
rali hodnoty od 0,25-0,52 mg kg™'. Takisto sme analyzovali
urodu zrna jamena jarného (JERSEY E2). Obsah tazkych
kovov v zrne ja¢mena jarného sme ziskali po mineralizacii
rastlinného materidlu suchou cestou. Obsah kadmia v zrne
jamena jarného dopestovaného na pozemku Suché liky sa
pohybovala v intervale od 0,10-0,32 mg kg’l, obsah olova sa
pohyboval od 0,70-6,5 mg kg™'. Analyticka koncovka bola
AAS (VARIAN AA 240 FS).

Ziskané vysledky zo sledovaného pozemku naznacujii na
zvySeny prechod kadmia a olova do dopestovanej produkcie
¢o ma za nasledok zniZenie kvality dopestovanej potravinar-
skej suroviny.

Tato praca vznikla vdaka financnej podpore projektu VEGA
¢. 1/2428/05.
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URCENIE NAJMOBILNEJSiCH PODIELOV FRAKCII
VYBRANYCH RIZIKOVYCH PRVKOV
STANOVENYCH ROZNYMI EXTRAKCNYMI
CINIDLAMI

JURAJ CERY, MARIA TIMORACKA, SILVIA
MELICHACOVA a JOZEF KULICH

Katedra chémie, Fakulta biotechnologie a potravindrstva,
SPU v Nitre, Tr. A. Hlinku 2, 949 01 Nitra, Slovensko
Jjuraj.ceryl@hotmail.com

Tazké kovy patria medzi zékladné skupiny znegistuji-
cich latok, ktoré sa sleduju vroznych zlozkéch zivotného
prostredia. Ide o pomerne rozsiahlu skupinu kontaminantov,
ktoré sa vyznacuju rozdielnymi vlastnostami, ucinkami
i zdrojmi svojho p6vodu. Rizikovost’ tazkych kovov spociva
v ich toxickom uc¢inku.

V praci sme hodnotili fytotoxicitu deviatich vybranych
rizikovych prvkov (Cd, Co, Zn, Mn, Ni, Pb, Cr, Cu, and Fe).
Praca je zamerana na $pecifitu vizieb medzi prvkami a pédou
z hladiska mobility prvkov. V podach sa rizikové prvky na-
chadzaju v réznych forméch a ich obsah a dynamiku ovplyv-
nuje mnozstvo faktorov, ktoré pdsobia na obsah, formu
a chovanie komplexne a Casto protichodne. Jednym z faktorov
je aj pddna reakcia. Pre uréenie Specifity vdzby z hladiska
jednotlivych frakcii v pode sme pouzili dve selektivne sek-
venéné extrakcie, Ziehen a Briimmer (1989); Tessier
v modifikicii Le§tan (2003). Specifita vizieb spoéiva
v nasledovnych  frakciach tazkych kovov: mobilné
a potencialne mobilné, rozpustné v pddnom roztoku, viazané
na vymenné pddne koloidy v pédnom roztoku, viazané na
organickl hmotu, na oxidy Mn, Fe a rezidudlnu frakciu pre
vyrovnanost pddneho materialu. Vysledky analyz potvrdili
platné pravidlo mobility u va¢Siny prvkov, teda ¢im je hodno-
ta podnej reakcie niz§ia, tym je mobilita vyssia.

Na zéklade dosiahnutych vysledkov sme zistili, ze
v oboch extrakénych metédach boli najmobilnejsie tieto anor-
ganické prvky (Cd, Pb, Co, Zn), ¢o mdze mat’ vel'mi vyrazny
vplyv na biopristupnost’ prvkov v potravovom retazci. Naj-
menej mobilné boli prvky (Fe, Ni, Cu). Suma 1. a Il. frakcie
(anorganické prvky pre rastlinu najpristupnejsie) bola vyssia
u sekvenénych extrakciach pola Tessiera v modifikacii Lesta-
na (2003) v porovnani s metodikou Ziehen a Briimmer
(1989).

Tato prace vznikla za podpory projektu VEGA ¢. 1/2428/05.
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PODA AKO LIMITUJUCI FAKTOR PESTOVANIA
KVALITNYCH POTRAVINARSKYCH SUROVIN

JULIUS ARVAY, JAN TOMAS, LADISLAV LAHUCKY
a DANIEL BAJCAN

Slovenskd polnohospodarska univerzita v Nitre, Tr. A. Hlinku
2, 949 76 Nitra, Slovenska republika
Julius.arvay@post.sk

Uroven kontaminacie Zivotného prostredia tazkymi kov-
mi (TK) zagala nadobtidat’ netnosnii mieru na zaiatku prie-
myselnej revolicie. Zo zaciatku sa dopad na environment
tykal len priemyselnych oblasti, av§ak s rozvojom industriali-
zacie nadobudol tento problém globalny charakter.

V préci sme sa venovali monitoringu dvoch rézne zata-
zenych oblasti, ktoré sa vyuzivaji na produkciu potravinar-
skych surovin a potravin. Sledované pozemky (Komarno
aDudince) sa  vyznaCovali  réznymi  chemickymi
a fyzikalnymi vlastnostami, ktoré vyrazne ovplyviiuju pre-
chod TK v systéme pdda-rastlina. Kone&nym analyzovanym
materialom bolo zrno kukurice siatej — Zea mays L. (hybridy
KWS GRANEROS a PIONEER PR 37M34).

Obsah sledovanych TK v pode sme sledovali v extrakte
lagavky kralovskej a vyluhu NH,NO; s ¢ = 1 mol dm™. Obi-
dva pozemky sa vyznaGovali nadlimitnymi hodnotami TK,
avSak roven kontaminacie bola vyrazne vyssia na pozemku
z lokality Dudince, kde bol obsah kadmia v porovnani
s pozemkom z lokality Komarno takmer 10 nasobne vyssi
a obsah olova prevysoval koncentraciu viac ako 17 nasobne.
Mobilné formy kadmia a olova na sledovanych pozemkoch do
uréitej miery korelovali sich celkovymi obsahmi, ¢o sme
pripisali najmé rozdielnej pddnej reakcii.

V praci sme analyzovali urodu zrna kukurice siatej
zroku 2007. Obsah TK v zrne sme ziskali po mineralizAcii
rastlinného materialu “suchou cestou“. Koncentracia kadmia
v zrne dopestovaného na pozemku z lokality Komarno sa
pohybovala v intervale 0,04-0,23 mg kg™ a z lokality Dudin-
ce 0,06-0,31 mg kg™'. Obsah olova sa pohyboval v intervale
0,20-0,70 mgkg"' vpdde zlokality Koméarno a 0,30—
0,95 mg kg™' v pode z lokality Dudince. Analytickou koncov-
kou bola AAS (VARIAN AA 240 FS).

Ziskané vysledky z obidvoch pozemkov poukazuju na
fakt, ze troven prechodu kadmia a olova je vo velkej miere
ovplyvnena pddnou reakciou a kvalita dopestovanej produk-
cie je znizend z dovodu prekrocenia NPM stanovenych potra-
vinovym kodexom SR.

Tato praca vznikla vdaka financnej podpore projektu VEGA
¢. 1/2428/05.
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v pasci? Analyza zloZiek Zivotného prostredia. Zvolen:
TU 2006.
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POROVNANIE UCINKU siRY A ORGANICKEJ
HMOTY PRI ZNIZOVAN{ FYTOTOXICITY
KADMIA A ARZENU

RADOVAI’\IVSTAI’\IOVI(VE. JULIUS ARVAY, SILVIA
MELICHACOVA a PAVOL TREBICHALSKY

Katedra chémie, Fakulta biotechnologie a potravindrstva,
SPU v Nitre, Tr. A. Hlinku 2, 949 01 Nitra, Slovensko
radovan.stanovic@uniag.sk

Ciel'om prace bolo sledovanie vplyvu siry a organickej
hmoty na fytotoxicitu kadmia a arzénu. Pokusy sa realizovali
v prirodzenych podmienkach ako nadobové pokusy. Sledova-
na plodina bola bob konsky. Kadmium sme aplikovali vo
forme empirického roztoku CdCl,. 2 2 H,O, arzén vo forme
Na3;AsO,4. Ako organicki hmotu sme pouzili mastalny hnoj.
Kazdy variant okrem kontrolného obsahoval 10 mg kg™ kad-
mia, resp. arzénu. Nasledne bolo samostatne davkované
100 mg kg™ organickej hmoty a 5 mg kg™ siry. V sledovanej
plodine sa prejavil vplyv organickej hmoty aj siry na fytotoxi-
citu oboch t'azkych prvkov.

Co sa tyka potencionalnej schopnosti mastalného hnoja
a siry znizit’ kumulaciu kadmia a arzénu vo fytomase bdobu, ta
sa prejavila vo vSetkych variantoch. Obsah kadmia sa znizil
vo variante s kadmiom a mastalnym hnojom na stopové
mnozstva. V kombindcii kadmia so sirou klesol obsah kadmia
0 4,76 % v porovnani s variantom so samostatnym kadmiom.
Aj vo variante s arzénom sa potvrdil pozitivny vplyv mastal’-
ného hnoja a siry na jeho fytotoxicitu. Vo variante s arzénom
a mastalnym hnojom sa obsah arzénu vo fytomase znizil
0 5,82 % a v kombinacii arzénu so sirou 0 29 %.

Porovnanim vplyvu organickej hmoty a siry na fytotoxi-
citu kadmia a arzénu sa pozitivny vplyv prejavil s organickou
hmotou aj so sirou v porovnani s variantom, kde bolo kad-
mium a arzén aplikované samostatne.Organickd hmota ma
rapidny vplyv na pokles obsahu kadmia, ¢o dokazuje aj Statis-
ticka preukaznost’.

Na zaklade tychto pokusom mozno konstatovat’, Ze orga-
nicka forma sorbentu je efektivnejsia.

Tato praca bola podporovanda projektami KEGA 3508107
a VEGA 1-3455-06.
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1P-01
SYNTHESIS AND PROPERTIES
OF [Zn(2-BrC¢H,COO),.mpc;]

ANNAMARIA ERDELYIOVA®*, KATARINA
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KOVAROVA®, and LADISLAV HALAS®

“ University of P. J. Safirik, Moyzesova 11, 041 54 Kosice,
Slovak Republic, b Charles University, Albertov 8, 128 43
Prague 2, Czech Republic, © Institute of Macromolecular
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Czech Republic
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Zinc is one of the most important trace elements in the
organism. It has a considerable effect on many biological
processes. Some of aromatic carboxylic acids have antimicro-
bial properties and their carboxylic group is available to inter-
act with zinc. For the preparation of effective antimicrobial
species it is important to gain information about the structure
of the compound. It is of our interest to study the compounds
of halogenobenzoic acids with zinc and bioactive ligands.

New zinc(II) 2-bromobenzoate complex compound with
methyl-3-pyridylcarbamate (mpc) was prepared by the reac-
tion of zinc 2-bromobenzoate and methyl-3-pyridylcarbamate
(CsHp4OsN4Br,Zn (Mh: 770.49): Calc.: C, 43.61; H, 3.14; N,
7.27; Zn, 8.49. Exp.: C, 43.93; H, 3.13; N, 7.25; Zn, 8.46 %).

The obtained compound [Zn(2-BrCsH4COO),.mpc,] was
characterized by elemental analysis, thermal and spectral
methods of analysis. It was found that the studied complex
compound is stable up to 165°C. Above this temperature the
thermal decomposition is accompanied with the loss of
methyl-3-pyridylcarbamate, which is followed by the decom-
position of carboxylate anion. Mass spectrometer was used
for the determination of intermediate products of thermal
decomposition.

X-ray diffraction experiment was carried out to charac-
terize the structural properties of [Zn(2-BrC¢H4COO),.mpc,].
We found out that two 2-bromobenzoates are chelated to the
zinc atom and two methyl-3-pyridylcarbamate ligands are
coordinated to zinc by the nitrogen atom of the pyridine ring.

Financial support of the Slovak Ministry of Education (VEGA
project 1/0122/08) is gratefully acknowledged.

REFERENCES

1. Gyoéryova K., Chomi¢ J., Szunyogova E., Piknova L.,
Zelenak V., Vargova Z.: J. Therm. Anal. Cal. 84, 727
(2006).
Szunyogova E., Mudronova D., Gyéryova K., Nemcova
R., Kovafova J., Piknova-Findorakova L.: J. Therm.
Anal. Cal. 88, 355 (2007).
Zelenak V., Sabo M., Massa W., Llewellyn P.: Inorg.
Chim. Acta 357, 2049 (2004).

667

Sekce 1 — postery

1P-02
TOXICITA SYNTETICKYCH Ni(II), Cu(Il) a Zn(II)
DITHIOKARBAMATU V NADOROVE LINII HELA

BORIS CVEK** JAN TARABA®, ZDENEK DVORAK*
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cvekb@seznam.cz

V nedavné studii se ukazalo, Ze 1k disulfiram (antabus),
uzivany desitky let klinicky pii 1é¢bé alkoholismu, dokaze, je-
li podavén se zinkem, in vivo potla¢it riist melanomu'. Autofi
tuto terapii uspésné pouzili u pacientky s metastazi v jatrech.
Disulfiram tvofi s kovy dithiokarbamatové komplexy, které
jsou schopny vstoupit do buriky a selektivné in vitro potlacdit
melanom bez poskozeni zdravych melanocytt®. Podstatou
efektu je in vivo prokazana inhibice proteazomu®. Cilem nasi
studie bylo u syntetickych, dobfe charakterizovanych kom-
plext urcit jejich cytotoxicitu.

Komeréné dostupné ligandy diethyldithiokarbamat
(DDTC) a dibenzyldithiokarbamat (BZDTC) byly ve vodném
prostfedi smichany s Cu(Il), Zn(II) a dosud netestovanym Ni
(II) v poméru 2:1. Thned vzniklé srazeniny byly rekrystalizo-
vany z organickych rozpoustédel. Vysledky rtg. difrakce jsou
v souladu s publikovanymi udaji: ¢tvercové planarni ¢i tetra-
edricka koordina&ni sféra s moznou tvorbou dimeri (cit.*™®).

Toxicita na modelové nadorové linii HeLa byla stanove-
na pomoci MTT testu. Oba zine¢naté komplexy byly srovna-
telné toxické (Zn(DDTC), ICso = 3,5 uM, Zn(BZDTC), ICs
=7 uM), naopak oba nikelnaté komplexy nevykazovaly cyto-
toxicitu ani pfi maximalni dostupné koncentraci (20 uM).
Mezi toxicitou méd’natych komplext byl zasadni rozdil:
zatimco sloucenina Cu(DDTC), byla 10x toxi¢téjsi nez
Zn(DDTC),, slou¢enina Cu(BZDTC), nedosahla hodnoty ICs,
ani pii nejvyssi dosazitelné koncentraci (20 uM). Toxické

komplexy jsou inhibitory proteazomu’*.

Tato prace je soucasti projektu podporovaného granty MSM
6198959216 a GA CR 303/08/P137.
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TARTARATOKOMPLEXY VANADU(V)
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Tmavocervené tartardtokomplexy vanadu(V) zlo-
Zenia My[V40g(rac-C4H,04)2]'aq (M = K', Na') alebo
M4[V4Og(R,R-C4H20(,)2]~aq (M = N(CH3)4+, N(C2H5)4+, NH4+,
K", Na") boli izolované z mierne kyslého prostredia (pH~6).
Stvorjadrové oxokomplexy vanadu(V) s kyselinou 2R,3R-
vinnou obsahuju $tvorjadrovy anion, ktory sa sklada z cyklic-
kého skeletu V405" a z dvoch ligandov (R,R-C4H,O¢)".
V pripade oxokomplexu s racemickou kyselinou vinnou za-
kladna bunka obsahuje Stvorjadrové aniony s rozdielnymi
enantiomérmi  kyseliny vinnej [V405((R,R)-C4H,05):]
a [V404((S,S)-C4H,04).]"

Z kyslého prostredia (pH ~2) sa podarilo izolovat
cervené komplexy typu (N(CH3)4)2[V,02(rac-C4H,04),] 1,
(N(C3H5)4)2[V20,(rac-C4H,04),] II a zlty komplex
(N(CH3)4)2[V204(R,R-C4H40¢),] - 6 HO IIT. Komplexy I, IT
a IIT boli charakterizované pomocou spektralnych metod (IC
a Ramanovou spektroskopiou, *'V. NMR spektroskopiou)
a pomocou rtg. Struktrnej analyzy.

Komplexy s racemickou kyselinou vinnou obsahuju
dvojjadrovy anién, kde dve VO** skupiny st spojené mostiko-
vymi bis-didentadtnymi tartaratoligandami, jednym R,R-
ajednym S,S-tartaratoligandom. V latke III sa dvojjadrovy
anion sklada zdvoch VO," skupin spojenych bis-
didentatnymi R,R-tartaratoligandami. Tvorba dvojjadrovych
aniénovych tartaratokomplexov vanadu(V) je teda stereoSpe-
cificka.

Tdto praca vznikla s podporou Univerzity Komenského a MS
SR (Grant VEGA 1/4462/07).

LITERATURA
1. Schwendt P., Tracey A. S., Tatiersky J., Galikova J., Zak
Z.: Inorg. Chem. 46, 3971 (2007).

1P-04
DEKAVANADICNAN AKO MOSTIKOVY LIGAND

LENKA KLISTINCOVA, ERIK RAKOVSKY a PETER
SCHWENDT

Katedra anorganickej chémie, Prirodovedecka fakulta, Uni-
verzita Komenského, Mlynska dolina, 842 15 Bratislava, SR
klistincova@jns.uniba.sk

Boli pripravené tri nové zluceniny, v ktorych deka-

vanadi¢nanovy aniéon figuruje ako mostikovy ligand —
(NH4)2[Cux((NH;CH,CH,COO)4(V19025)] - 10 H,O (1), (2-
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Schéma 1. Dekavanadi¢nanovy anion

-hydroxyetylpyridinium),[ {Cu (H,0), (O,N-2-hydroxyetyl-
pyridin)}(V1002)] . x HyO (IT) a (2-hydroxyetylpyridinium),
[{Mn(H,0)s}2(V10024)] - 2 H,O (IIT). Struktara I pozostava
z 1D polymérnych retazcov, ktoré tvoria pravidelne sa opaku-
juce dvojjadrové jednotky Cu(NH;CH,CH,COO),*" premos-
tované dekavanadi¢nanovym aniénom. Struktira I je tvorena
komplexnymi kationmi {Cu(H,0),(O,N-hydroxyetylpyridin)}**
a mostikujucimi {V4055}® aniénmi, ktoré spajaju vzdy dva
atomy medi. Struktdra obsahuje volné katiény organického
ligandu a molekuly krystalovej vody. Struktira III obsahuje
jednotky, v ktorych dekavanadi¢nanovy anion spaja dva ato-
my manganu. Atdmy manganu maju oktaedricka koordina¢nt
sféru doplnenti molekulami vody. Struktura obsahuje volné
kationy organického ligandu a molekuly krystalovej vody.
Porovnanie Struktir tychto zlicenin je velmi zaujimavé.
V struktare Isa dekavanadi¢nanovy anion koordinuje cez
terminalne atomy kyslika V=0 leziace v hlavnej rovine anio-
nu (schéma 1, poloha a), v Strukture I7 sa viaze cez mostikové
atomy kyslika V-O-V (schéma 1, poloha b) a v §truktare IIT
dochadza ku koordinacii cez terminalne atdomy kyslika, ktoré
nelezia v hlavnej rovine aniénu (schéma 1, poloha c).
Dosial’ bola publikovana len jedna Struktura zluceniny,
kde sa dekavanadi¢nanovy anién viaze ako ligand koval-
nentnou vidzbou V-O—-M na centralny atdém prechodného
kovu [Cu(2,2’-bpy)2]2(H2V1002s) - 2,2°-bpy - H,O (IV) (bpy =
2,2-bipyridin)'. V tomto pripade st donorovymi atémami
mostikové atomy kyslika (schéma 1, poloha b).

Tdto praca vznikla s podporou Univerzity Komenského a MS
SR (Grant Vega 1/4462/07).
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356 (2007).
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MONOPEROXOKOMPLEXY VANADU(V)

S ORGANICKYMI LIGANDAMI S NO A NOO
DONOROVYM SETOM

SILVIA PACIGOVA®, MICHAL SIVAK® a ROBERT
GYEPES®

“ Katedra anorganickej chémie, Prirodovedeckad fakulta,
Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842 15 Bratislava,
SR, ® Katedra anorganickej chémie, Karlova Univerzita, Pri-
rodovedecka fakulta, Albertov, 128 00 Praha, CR
pacigova@fns.uniba.sk

Z reakéného systému V,0s— H,0,— L — H,O-S (L —
kyselina chinolinova (H,quin), pikolinova (Hpic) alebo 2,6-
-pyridindikarboxylova (H.dipic), pikolinamid (pa); S-iso-
propanol pri (1-2), acetonitril pri (3)) boli pripravené nové
jednojadrové monoperoxokomplexy vanadu(V) zlozenia:
[VO(O,)(pic)(pa)] - H,O (1), [VO(O)(Hquin)pa)] - 2 H,0 (2)
a [Hpa][VO(O,)(dipic)(H,O)] - H,O (3). Ich RTG Struktirna
analyza ukazala, Ze koordinaénym polyédrom vanadu
v uvedenych komplexoch je pentagonalna bipyramida.
V $truktire I a 2 (obr. 1), su Styri ,,volné“ polohy polyédra
(3 ekvatoridlne a 1 axidlna) obsadené dvomi bidentatnymi
organickymi ligandami s NO donorovym setom (Hguin(1-),
pic(1-)resp. pa). Obsadenie tychto poléh v polyédri vanadu
donorovymi atémami je v sulade s empiricky odvodenymi
stereochemickymi pravidlami': dva atémy dusika st
v ekvatoridlnych polohach a dva atémy kyslika
v ekvatorialnej a axidlnej polohe. V Struktire 3 tridentatny
dipic(2-)-N,0,0 ligand obsadzuje tri ekvatoridlne polohy
a akva ligandom axialnu polohu. Struktira komplexu 3 je
tvorena aj kationmi Hpa(1+) s protonizovanym dusikom aro-
matického kruhu. Supramolekulovu architektiru komplexov
1-3 tvoria popri klasickych vodikovych vézbach aj C-H:--O
vizby. Ku stabilizacii $truktiry komplexov prispievaju n—mn
interakcie medzi pyridinovymi kruhmi pic(1-), dipic(2-) a pa
ligandov.

Obr. 1. Molekulova Struktira [VO(O,)(Hquin)(pa)] - 2 H,O (2)

Tato praca vznikla s podporou Univerzity Komenského
a MS SR (Grant VEGA 1/4462/07).

LITERATURA
1. Tatiersky J., Schwendt P., Sivak M., Marek J.:
Trans. 13, 2305 (2005).

Dalton

Sekce 1 — postery

1P-06

HETEROTRIJADERNE (Fe(IID), - M(IT) SALENOVE
KOMPLEXY S OXALATOVYMI MUSTKY A JEJICH
MAGNETICKE A SPEKTRALNI VLASTNOSTI

ZDENEK SINDELAR®, RADOVAN HERCHEL?,
ZDENEK TRAVNICEK® a RADEK ZBORIL"

“ Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta Uni-
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zdenek.sindelar@upol.cz

Bylo piipraveno celkem Sest komplexti o slozeni, které
nejlépe Vyjadruje obecny Vzorec [{Fem(salen)} 2{u-M™ (0x),}]
x 3 H,0. Kde M" MnII Fe Co Ni'! Cu Zn", Hjsalen je
Schiffova baze vznikla kondenza01 sahcylaldehydu a eyhylen-
diaminu, ox = oxalatovy anion C,0,>". Komplexy byly piipra-
veny reakcemi [Fe(salen)Cl] s oxalatem amonnym, kdy tyto
reakce vedly ke vzniku komplexu [{Fe(salen)},(pn-0x)]. Ten
nasledné reagoval s dihydraty oxalatd piislusnych kovi M"
(C,04).2H,0 za vzniku komplexti vy$e uvedeného sloZeni.
Reakce probihaly v prostfedi voda-etanol. Predpokladana
struktura pfipravenych sloucenin je ziejma z obrazku:

H@

mp

I\ (H)iz/ ?\T”i

#

Pripravené komplexy byly charakterizovany chemickou
analyzou prvkl, UV-VIS, FT-IR a Moessbauerovou spektro-
skopii, metodami termické analyzy (TG/DTA), vodivostnimi
méfenimi a studiem teplotni zavislosti magnetické susceptibi-
lity (300 — 2 K). V soucasnosti probihaji pokusy o pfipravu
monokrystald vhodnych pro monokrystalovou rentgenovou
strukturni analyzu. Geometrie komplext je také optimalizova-
na za vyuziti DFT vypoctl.

Popsané slouceniny maji pii nizkych teplotach, 2 az 5 K,
magnetické vlasnosti molekularnich magnett s relativné vyso-
kymi hodnotami koercitivity, fadové az 100 G. Pti vys$sich
teplotach vykazuji tyto komplexy slozité vyménné interakce,
pro jejichz popis hledame vhodné modely. Pfipravené hetero-
nuklearni komplexy mohou také slouzit jako prekurzory pro
piipravu dobie definovanych smésnych oxidi spinelového
typu, které jsou rovnéz magneticky zajimavymi materidly.

Tato prace vznikla za podpory grantu Ministerstva Skolstvi
mladeze a télovychovy Ceské republiky, Vyzkumny zamér
MSM619895218.
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TETRAKYANOPLATNATANY MEDI: éTYRI, v(C=N)
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“ Katedra Anorganickej chémie, Prirodovedecka fakulta
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ustav AV CR, v. v. i, Na Slovance 2, 182 21 Praha 8, Ceskd
republika

martin.vavra@upjs.sk

Délezitym tdajom pre charakterizaciu tetrakyanoplatna-
tanovych komplexov je poloha a pocdet absorpénych pasov v
(C=N) v IC spektrach. Tieto pasy su zvylajne pozorované
v intervale 2120-2210 cm™ a ked’ze sa v tejto oblasti spektra
nevyskytuju takmer ziadne iné absorp¢né pasy, 'ahko sa iden-
tifikuje ich poloha ipocet, ktory stvisi s po¢tom rdéznych
typov kyanidovych skupin v Struktire danej latky. Jednym
zcielov nasho vyskumu je priprava nizkorozmernych
(i6novych, jedno- a dvojrozmernych) mednatych zlG¢enin
s anionom [Pt(CN),]*", pricom k naértnutiu moznej truktiry
danej latky vyuZivame aj vysledky IC spektroskopie.

Vicsina nami pripravenych tetrakyanoplatnatanovych
komplexov medi obsahuje vo svojich spektrach jeden alebo
dva v(C=N) absorpéné pasy ¢o znamend, ze danad zlicenina
obsahuje nizky pocet rozdielnych kyanidovych skupin a jej
Struktra je jednoducha. Toto sme potvrdili vyrieSenim ich
Struktur, ktoré ukdzali ze ide o jednorozmerné zlu€eniny obsa-
hujtice jeden typ mostikovej ajeden typ koncovo viazanej
kyanidovej skupiny'. Ale v pripade niekolkych zli¢enin sme
pozorovali az styri v(C=N) absorpcné pasy, co znamena vacsi
pocet roznych kyanidovych skupin a teda zlozitejsi Strukturny
typ. Na overenie tohto predpokladu sme vyriesili krystalové
Struktary tychto latok. Tieto ukazali, Ze zlGi¢eniny obsahuju
alebo viacjadrové komplexné kationy a nekoordinované anio-
ny [Pt(CN)4]*, alebo su tvorené nekoneénymi neutralnymi
dvojrozmernymi sietami, pricom v sulade so $tyrmi namera-
nymi v(C=N) absorpénymi pasmi obsahuju tieto zluceniny
Styri rézne typy kyanidovych skupin. V zlu€eninich
s viacjadrovymi kationmi su dva typy koncovo viazanej a dva
typy mostikovej kyanidovej skupiny, zatial’ ¢o v pripade dvoj-
rozmernych zla&enin méa anién [Pt(CN),]*" tri rozne mostiko-
vé kyanidové skupiny a Stvrtd je viazand koncovo. V tomto
prispevku uvedieme pripravu, fyzikalnochemicku charakteri-
zaciu a krystaloveé Struktury tychto zlucenin, ako aj prislusné
spektralno-struktarne korelacie.

Tato praca vznikla za podpory grantov APVV 20-005204,
VVGS 45/07-08, VEGA 1/0079/08, VVGS PF 18/2008/CH
a za podpory Grantovej agentiry CR 202/06/0757.
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ZMENA POVRCHQVYCH VLASTNOSTI
U MODIFIKOVANEHO POLYSTYRENU

KATERINA KOLAROVA?, ANNA MACKOVA®, PETR
SLEPICKA® a VACLAV SVORCIK*

“ YSCHT Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6, " UJF AV CR,
250 68 Rez u Prahy
Kolarova@vscht.cz

Diky variabilité¢ a dobré dostupnosti jsou v medicinské
pouziti je pro zdravotnicky pomocny materidl, nosny material
pro rdst a pfenos bunék resp. pro implantaty. U materialt
pouzivanych pro tyto ucely ma zasadni vyznam vzajemna
interakce mezi povrchem materialu a bunkami, které na ném
rostou. Material poskytuje mechanickou stabilitu a bunééna
slozka vytvari novou tkan diky extracelularni matrix. Pro
podpofeni ¢i naopak potlaceni bunééné adheze a rustu se po-
vrch materialu riznym zpisobem modifikuje. Jednim ze zpu-
sobli modifikace je expozice polymeru v plasmé a nasledné
roubovani chemickych slou¢enin. V zavislosti na slozeni ply-
nu piispiva plasma k upravé polymeru, k jeho ablaci, aktivaci
a nebo zesitovani. Diky tomu je mozné kontinudlné¢ ménit
chemické a fyzikalni vlastnosti jako napiiklad: smacivost,
pfilnavost, index lomu, tvrdost, chemickou odolnost, lubricitu
¢i biokompatibilitu. Dochazi ke zméné povrchové morfologie.
Je to zplisobeno tim, ze v plasmé jsou pfednostné degradova-
ny amorfni oblasti polymeru. Fyzikaln¢ chemické zmény na
povrchu modifikovaného polymeru byly studovany pomoci
goniometrie, mikroskopie atomarnich sil (AFM), Rutherfor-
dova zpétného rozptylu (RBS) a infracervené spektroskopie
(FTIR).

Po modifikaci PS v plasmé dochazi k oxidaci povrchu
polymeru a tim i ke zméné jeho polarity. Nejvyssi koncentra-
ce kysliku na povrchu byla stanovena u vzorkid roubovanych
polyethylenglykolem (PEG). Pfi maceni vzorku ve vodé do-
chazi k poklesu oxidovanych struktur na povrchu materialu,
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Obr. 1. Koncentraéni profil kysliku u modifikovaného PS



Chem. Listy 102, 667-689 (2008)

coz potvrzuje 1 méfeni obsahu a profilu kysliku pomoci RBS,
nebot” doslo k odleptani povrchové modifikované vrstvy PS.
Obdobné vysledky byly naméfeny po roubovani glycinem
(GLY).

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR ¢&. 204/06/0225,
MSMT MSM ¢é. 6046137302 a LC 06041, GA AV CR
¢. KAN400480701 a 200100801.
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Komplex [Ni(Pe,dtc)(phen),]ClO4 byl piipraven reakei
jemné rozpraskovanych vychozich komponent [Ni(Pe,dtc),]
(Pe,dtc™ = dipentyldithiokarbamét)', o-fenanthrolinu (phen)
a LiClO4. 3 HO v methanolu (molarni pomér 1:2:1). Piesny
pracovni postup syntézy a dalsi vysledky fyzikalné¢ chemické-
ho studia lze nalézt v praci®. Odtud vyplynulo, Ze se jednd
o paramagneticky komplex (pes/pp = 3,21), elektrolyt typu
1:1 (v acetonu). Nyni bylo nov¢ rentgenostrukturni analyzou
(obr. 1) potvrzeno deformované oktaedrické uspotadani chro-
moforu NiN4S,, pticemz skupina ClO4~ neni koordinovana na
centralni atom. Struktura vykazuje zna¢ny disorder jak
u chloristanu, tak u jednoho z fenanthrolinovych liganda
(obsazovaci pomér b/c =0,41/0,59). Veskeré dalsi podrobnosti
o struktufe Ize nalézt v databazi CCDC”.

Obr. 1. Molekulova struktura komplexu [Ni(Pe,dtc)(phen);]C1Oy;
ClOy4 neni zakreslena z divodu piehlednosti
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Vyzkum derivatl adeninu probiha jiz desitky let kvili
jejich rtznorodé biologické aktivité, napt. stimulace rdstu
a déleni bunck nebo naopak inhibice cyclin-dependentnich
kinas, enzymu klicovych pro zdarny prubéh bunééného cyklu.
Jejich biologicky ucinek muze byt vyrazné ovlivnén, resp.
rozsifen, koordinaci téchto organickych molekul na vhodny
prechodny kov. Byla pfipravena série jednojadernych oktaed-
rickych Cu(II) komplexd s heterogenni koordina¢ni sférou
obsahujici kombinaci derivati 6-(benzylamino)purinu (L)
a 1,10-fenanthrolinu (phen). Piipravené latky byly charakteri-
zovany chemickou analyzou prvka, FTIR, UV/VIS a MS
spektroskopii, méfenim magnetické susceptibility, vodivost-
nim méfenim, termickou analyzou (TG/DTA) a nékteré z nich
monokrystalovou rentgenovou strukturni analyzou (Obrazek
1). Z vysledkii uvedenych technik vyplyva, ze piipravené
latky maji slozeni [Cu(L),(H,O)(phen)] x n (MeOH), kde
n =1 nebo 2. Studium biologické aktivity (cytotoxicity, anti-
radikalové aktivity) je pfedmétem dalsiho studia, stejné jako
rozsiteni fady téchto latek o dalsi slouceniny.

Obr. 1. Molekulova struktura komplexu [Cu(L),(H,O),(phen)] X
MeOH; L = 6-(4-fluorbenzylamino)purin

Tato prace vznikla za podpory grantu MSM6198959218.
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The reaction between 4-Me,S-arachno-BoH,; and al-
kynes is known to generate the derivatives of nido-5,6-
-C,BsH, (ref.l). Herein we report that analogous treatment of
4-Me,S-arachno-BoH;; with ethynylferrocene, FcC=CH (Fc =
ferrocenyl) in boiling benzene afforded an unseparable 2:1
mixture of 6-Fc-nido-5,6-C,BsH;; and 5-Fc-nido-5,6-C,BgH;.
This was converted to pure 6-Fc-nido-5,6-C,BgH;; by the
action of Proton sponge (PS), followed by acidification. De-
hydrogenation by heating of 6-Fc-nido-5,6-C,BgH;, at 400 °C
led to the isolation of 1-Fc-closo-1,10-C,BgHy, while treat-
ment of 6-Fc-nido-5,6-C,BsH;; with ~-BuNC and PS gener-
ated pure tautomers 7-#-BuNH,-8-Fc-nido-7,8,9-C;BsHy and
7-t-BuNH-8-Fc-nido-7,8,9-C;BgH ;¢ via dissolution in MeCN
and CH,Cl,, respectively. Both tautomers sharply differ in
NMR properties and gave rise to a pair of cage isomeric closo
ferratricarbollides, 1 -n5 -CsHs-2-Fc-12-t-BuNH-closo-
-1,2,4,12-FeC3BgHy and l-nS—C5H5-2-Fc—1O-I-BuNH-closo-
-1,2,4,10-FeCsBsH,, upon heating with [(1n°-CsHs)Fe(CO),]
in mesitylene at reflux.

Supported by the Ministry of Education of the Czech Republic
(project no. LC 523).
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We reported previously on the synthesis, polyhedral
rearrangement and metal-insertion reactions involving the
“zwitterionic” eleven-vertex nido-tricarbaboranes of the 7-L-
-nido-7,8,9-CsBgH; type (where L = amines)l. Herein, we
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demonstrate that the 7--BuNH,-8,9-R,-nido-7,8,9-C;BgHg
zwitterions (where R = combinations of H, Me and/or Ph)
undergo quantitative conversion into structurally different
neutral tautomers 7-t-BuNH-8,9-R,-nido-7,8,9-C;BsHy in
proton non transferring solvents (PNTS), e.g. CH,Cl,, CHCI;,
and hexane. Proton transferring solvents (PTS), e.g. CH;CN,
EtOH, and acetone, convert, also quantitatively, compounds
7-t-BuNH-8,9-R,-nido-7,8,9-C;BgHo into zwitterions
7-t-BuNH;-8,9-R;,-nido-7,8,9-CsBgHg  and the conversion
proceeds via common anions [7--BuNH-8,9-R,-nido-7,8,9-
-C;BgHg]™. The tautomeric pairs of each compound sharply
differ in NMR parameters and melting points. The conver-
sions described above represent the first case of absolute
tautomerism’ in the whole area chemistry.

Supported by the Ministry of Education of the Czech Republic
(project no. LC 523).
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Stadium magnetickych vlastnosti koordinaénych zlude-
nin predstavuje v sicasnosti jeden z hlavnych smerov vy-
skumu v koordina¢nej chémii. Vyznamnu skupinu molekulo-
vych magnetov tvoria komplexy na baze karboxylato ligan-
dov, napr.'?. V ramci tejto prace sa zo siistavy voda-etanol
(2:1) obsahujucej Cu(Il)-bpy-tar (bpy = 2,2’-bipyridin, tar =
tartarato = C4HsO6") izolovala nova zlugenina [Cu(bpy)(tar)]
- 5 H,0 (obr. 1), ktora sa charakterizovala chemickou prvko-
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Obr. 1. Fragment Struktury [Cu(bpy)(tar)] - 5 H,O
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vou analyzou, infraervenou spektroskopiou a termickou
analyzou. Z vysledkov monokrystalovej Struktirnej analyzy
sa zistilo, ze Struktira je tvorena retazcami zlozenia [-Cu
(bpy)—(ns-tar)=), a molekulami krystalovej vody. Atom Cu
(IT) je v oktaedrickom obklopeni tvorenom dvoma atémami
dusika pochadzajucich z cheldtovo viazanej molekuly bpy
a Styroch atomov kyslika pochadzajucich z dvoch chelatovo
viazanych molekul tartarato ligandov. Vysledky sa diskutuju.

Tato prdca vznikla za podpory grantov VEGA (1/3550/06)
a APVV (20-005204).
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Spin crossover (SC, spinovy prechod) je jav, pozorovany
hlavne pre Fe(Il) komplexy s donorovymi atomami dusika,
ktory reprezentuje prechod z vysoko-spinového stavu T, (S =
2) do nizko-spinového stavu 'A; (S = 0) a je sprevadzany
magnetickymi a Struktirnymi zmenami. Tento prechod moze
byt indukovany malymi zmenami vonkaj$ich podmienok, ako
je zmena teploty, tlaku alebo svetelného ziarenia, vd’aka comu
sa takéto systémy vyuZzivaji ako funkéné materidly v roznych
oblastiach, ako napriklad zobrazovacie zariadenia alebo nara-
zové indikatory a pod..

Prvy spinovy prechod pre Fe(Il) zltceniny bol zazname-
nany v roku 1964 v komplexoch [Fe(phen),X,] (X = NCS,
NCSe a phen = 1,10-fenantrolin)*. Ked'ze v nasej predchadza-
jucej praci sme pouzivali podobné pseudohalogenidové anio-
ny X, konkrétne N(CN),, ONC(CN), a C(CN)s, rozhodli sme
sa preStudovat’ moznosti pripravy molekulovych zlucenin
vseobecného vzorca [Fe(L),X;], kde L = phen, 2,2’-bipyridin
(bpy) a 4,4’-di-terc-butyl-2,2’-bipyridin (tbbpy), X = N(CN),,
ONC(CN), a C(CN)3, ktoré by mohli vykazovat’ SC.

V tomto prispevku uvadzame fyzikalnochemicku charak-
terizaciu a krystalova Struktaru viacerych krystalickych zluce-
nin Fe(Il) s menovanymi ligandami L a aniéonmi X, pri pri-
prave ktorych sa postupovalo podla nasledovnej reakénej
schémy:

1. FeY, + 2L > [Fe(L)zYz]
2. [Fe(L),Y2] + 2 NaX — [Fe(L),X,] +2 NaY
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(Y =Cl, ClOq4, ¥ SO4; X =N(CN),, ONC(CN),, C(CN)3;; L =
phen, bpy, tbbpy).

Zo ziskanych vysledkov je zrejmé, Ze vac¢Sina nami pri-
pravenych zli¢enin neméa pozadované zloZenie, ale ide
o ibnové latky so zloZzenim [Fe(L);]X; - n H,O, ktoré st pri
izbovej teplote diamagnetické a nevykazuji SC.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA ¢. 1/0079/08.
Dakujeme prof. W. Massovi (PU Marburg) a Dr M. Matiko-
vej-Malarovej (UP Olomouc) za meranie Strukturnych dat.
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Nase prace zahrnuje syntézu a charakterizaci dvou typt
komplexiti Ag' (obr. 1) se substituénimi derivaty 6-benzyl-
aminopurinu. Komplexy byly pfipraveny reakcemi AgNO;
s organickym ligandem v methanolu za pfidavku NaOH
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Obr. 1. Schéma predpokladané struktury dvou typu pFripravenych
Ag-komplexi
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v poméru 1:2:2, a nasledné studovany fadou fyzikéalnich tech-
nik, jmenovité chemickou analyzou prvku (C, H, N, Ag), UV-
VIS FT-IR a Ramanovou spektroskopii, a termickou (TGA /
DTA / DSC) analyzou. Na zakladé vysledkd vyse uvedenych
metod bylo zjiténo, Ze se jedna slouceniny obecného slozeni
[Ag(L)], (kde HL je derivat 6-benzylaminopurinu), v nichz
organicka molekula vystupuje jako mistkujici ligand koordi-
nujici se pravdépodobné ptes donorové atomy N7 a N9
imidazolového cyklu. Raekce vySe uvedenych Ag kom-
plexit s PPh; pak nasledné¢ vede ke vzniku komplext
o sloZzeni [Ag(L)(PPh;3),],. Vzhledem k moznosti vyskytu
antibakterialni aktivity u pfipravenych sloucenin bude dalsi
studium zahrnovat iprovedeni relevantnich biologickych
testl.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSM6198959218.
1P-16

COMPUTED STRUCTURES OF KNOWN AND NEW
MACROPOLYHEDRAL CLUSTERS

DRAHOMIR HNYK, JAN MACHACEK, and MICHAEL
G.S. LONDESBOROUGH

Institute of Inorganic Chemistry of the ASCR, v.v. i., No.
1001, 250 68 Husinec-Re
hnyk@jiic.cas.cz

Despite considerable progress that has been achieved in
the area of structural chemistry of “free” boranes and het-
eroboranes by means of the ab initio/ GIAO/NMR method'?,
such an approach has been sparsely applied in the area of
macropolyhedral boron clusters. Some macropolyhedral clus-
ters have been known for decades [e.g. ByyHj¢ consisting of
two fused closo Bj, icosahedra with 4-vertex of two fused
closo B, icosahedra with 4-vertex sharing3, anti-BisHy,, syn-
B,sH», with a joint edge through which two nido-B,, arrange-
ments are fused!] but their computational studies using the
above approach are entirely missing. On the recent experi-
mental front, two anions, [BjgH,]™ and [B19H21]2’, have been
prepared in the Institute of Inorganic Chemistry of the Acad-
emy of the ASCR, v.v.i.. Macropolyhedral cluster in which
there are two face-shared closo By, icosahedra, i.e. [BigHy ],
referred to as “twinned icosahedra” (fig. 1), has also been
recently prepared but elsewhere and has been ''B NMR-
characterized experimentally’. In order to get a deeper insight
into structural parameters that can be referred to the corre-

Fig. 1 [BauHus|
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sponding solutions, we report here the computed geometries
(MP2/6-31G") of the above compounds checked using GIAO-
computed "B NMR shifts calculations, in which Huzinaga-
type II basis set was employed.

Supported by Grant Agency of the Academy of Sciences of the
Czech Republic (project no. IAA400320601) and by the Min-
istry of Education of the Czech Republic (project LC523).
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Vramci skriningu vyznamnych biologickych aktivit
u komplexnych zltcenin s trojdonorovymi Schiffovymi zasada-
mi bola testovana skupina latok vSeobecného vzorca Cu(sal--
-ala)(L)-xH,0, kde sal-B-ala je N-salicylidén-B-alanin(2-), L st
ligandy voda, 8-hydroxychinolin (quin) a 1,10-fenantrolin
(phen).

Cielom vyskumu tychto latok bola snaha o potenciaciu

Obr. 1. Molekulova
-3 H,0

Struktara

komplexu Cu(sal-b-ala)(phen)
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ich afinity k molekule DNA a sledovanie vplyvu ligandov na
Struktiru a aktivitu vychodiskového antioxidacne vysoko
ucinného akvakomplexu.

Vysledky in vitro a in vivo testov antioxidacnej aktivity
potvrdili, ze koordinaciou N-donorovych ligandov nie je za-
sadne ovplyvnend antisuperoxidova aktivita komplexov. Pre-
dovsetkym v pripade komplexu s 1,10-fenantrolinom sa ale
vyznamne zvysila jeho afinita k DNA a v modeli peroxidom
vodika indukovaného oxida¢ného stresu aj schopnost’ posobit’
ako vysokoucinnd chemickd nukledza. Tato je spojovana
s prooxidacnym posobenim indukciou Fentonovej reakcie.
Komplex s 1,10-fenantrolinom tiez prejavil vyznamnt cytoto-
xicitu na piatich l'udskych karcinomalnych liniach.

Tato prdca vznikla s podporou grantov MSMT MSM
6198959218 a MSM 6215712403.
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Je dobre zname, ze zinok je biogénny prvok
s imunostimulaénym u¢inkom. Je sticast'ou viac ako 300 en-
zymov, a preto je nenahraditelny pre zakladné metabolické
procesy v 'udskom organizme. Niektoré aromatické karboxy-
lové kyseliny mézu mat’ antimikrobialne vlastnosti. Fenazon
(phen) patri k bioaktivnym ligandom s antipyretickym
a anestetickym u¢inkom.

Za tcelom stadia fyzikdlnochemickych vlastnosti
a biologickej aktivity sme pripravili v literatire doteraz nepo-
pisant zliceninu  [Zny(2-BrCsH4COO)4.phen,], reakciou
kyseliny 2-brémbenzoatu zino¢natého s fenazéonom.

Pripravent zli¢eninu sme charakterizovali elementarnou
analyzou, termickymi a spektralnymi metédami. Pritomnost
jednotlivych funkénych skupin sme potvrdili IC spektrami.
Studovana zlugenina je stala do teploty 180 °C a potom sa
rozklada za uvolnenia fenazoénového ligandu a nasledne do-
chadza k rozkladu karboxylatového aniénu. Medziprodukty
tepelného rozkladu boli dokdzané hmotnostnou spektromet-
riou.

Po wvyrieSeni krystalovej Struktiry sme zistili, Ze ide
o dvojjadrovy komplex, pricom dva atomy zinku st mostiko-
vo viazané cez vizby -O-C-O- dvoch karboxylatovych sku-
pin. Na kazdy atom zinku sa koordinuje d’alsi 2-brombenzoat
cez kyslik karboxylatovej skupiny. Fenazénovy ligand sa na
zinok viaze atdmom kyslika C=0O skupiny.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1/0122/08.
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Heterocyklické slouceniny jsou latky obecné vykazujici
rozsahlou skalu nejriznéjsich fyziologickych u€inkl. Napii-
klad, n¢které N6-substituované derivaty adeninu mohou mimo
jiné vyznamnym zptisobem ovliviiovat procesy souvisejici
s regulaci bunééného cyklu, s ¢imz je také dana jejich schop-
nost vice ¢i méné inhibovat rist rakovinnych bunék. Bylo
také zjisténo, ze fyziologické ucinky téchto molekul mohou
byt vyrazné zesileny koordinaci heterocyklu na vhodné ionty
prechodnych kovii. K pochopeni mechanismu puisobeni téchto
latek je nezbytné ziskat pfesné udaje o jejich struktuie, distri-
buci elektronové hustoty a souvisejicich vlastnostech. Kombi-
nace experimentalnich metod strukturni analyzy a metod teo-
retické chemie piedstavuji velmi u¢inny nastroj pro ziskani
téchto informaci.

Mezi vyznamné biogenni prvky patii bezesporu také
zelezo. Kromé standardnich fyzikalné chemickych technik 1ze
ke studiu strukturnich vlastnosti koordinacnich sloucenin
Zeleza s vyhodou vyuZit >’Fe Mossbauerovy spektroskopie.
V prezentované praci se tedy zabyvame schopnosti Fe' a Fe'™
iontl vytvaret komplexni slouceniny s heterocyklickymi slou-
Ceninami, pfedevsim derivaty 6-(benzylamino)purinu (Bap)
rizné substituovaného na fenylovém i purinovém jadie (napf.
[Fe(Bap)Cls], [Fe"(BapH")Cl3(H,0)], apod.). Kromé& analy-
zy struktury, resp. zpusobu koordinace purinového jadra na
ion pfechodného kovu, je zvlastni diraz kladen na charakteri-
zaci oxida¢niho a spinového stavu centralniho kovu a jejich
souvislost se slozenim a geometrii koordinacni sféry vyuzitim
pravé *’Fe Mossbauerovy spektroskopie. Experimentalnd
ziskana spektroskopicka data, véetné Mdossbauerovych para-
metrl, jsou v prispévku konfrontovana s udaji ziskanymi na
urovni teorie funkciondlu hustoty (DFT). Mira ptesnosti vy-
poc¢tu Méssbauerovych parametril riznymi DFT funkcionaly
byla testovana na fadé jiz znamych komplexi zeleza
s jednoduchymi ligandy.

Prace vznikla za podpory Ministerstva Skolstvi, mldadeze
a télovychovy CR (grant ¢. MSM6198959218).
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VYZNAM VODiKOVYCH VA'ZIEB V STRUKTURE
NITROBENZOATOMEDNATYCH KOMPLEXOV
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“ Oddelenie anorganickej chémie, Fakulta chemickej
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Radlinského 9, Bratislava 812 37, Slovenska republika,

b Faculty of Chemistry, University of Wroclaw, Wroclaw 50-
383, Poland

zuzana.vaskova@stuba.sk

Vodikové vizby hraju kl'icovu rolu vo vytvarani krysta-
lovej Struktiry a nasli Siroké uplatnenie v kryStadlovom inzi-
nierstve pri budovani metaloorganickych sieti', s moznym
uplatnenim v heterogénnej katalyze, molekulovej elektronike,
prip. ako magnetické a optické materialy>.

Pri §tGdiu nitrobenzoatov mednatych s nikotinamidom
(nia), boli pripravené tri nové jednojadrové komplexy. Reak-
cie so stechiometrickym pomerom Cu : nia = 1:2 v slstave
sanionom kyseliny 4-nitrobenzoovej (4-O,Nbz) poskytli
latku zlozenia [Cu(4-O,Nbz),(nia),(H,0),] I (podobne ako
sanidonom kyseliny 2-nitrobenzoovej”’). Atdom medi je
v ekvatorialnej rovine koordinovany dvojicami atomov dusika
pyridinovych kruhov a atdomov kyslika karboxylovych skupin.
Axialne polohy st doplnené atomami kyslika molekul vody.
Reakciami so zmenenym pomerom Cu : nia =1 : 1 sa izoloval
komplex zlozenia [Cu(4-O,Nbz)y(nia),]-2(4-O,NbzH) II.
Axialne polohy koordina¢ného polyédra su obsadené atomami
kyslika karbox. skupiny aniénov. Molekuly nekoordinovanej
kyseliny sa karbox. skupinou viazu na karboxamidova skupi-
nu nikotinamidu. Reakcie saniébnom Kkyseliny 3-nitro-
benzoovej (3-O,Nbz) poskytli vzdy iba produkt neobvyklého
zlozenia [Cu(3-O,Nbz),(nia)(H,0),] III. Atdom medi je koor-
dinovany v tvare tetragonalnej pyramidy. Ekvatorialnu rovinu
tvoria atomy kyslika anidonov kyselin, dusik pyridinového
kruhu a atom kyslika vody. V axidlnej polohe je atom kyslika
d’al$ej molekuly vody. V $truktire komplexu II7 sa nachadza
systém medzimolekulovych vodikovych vézieb, ktory je rovna-
ky ako v dimére [Cu(u,-nia)(5-methoxysalicylato),(H,0)],".
Tieto dve odlisné latky prejavili rovnaké spravanie
v magnetickom poli. Komplex III je dokazom, ze neobvyklé
magnetické spravanie je podmienené pritomnost'ou uvede-
nych vodikovych vizieb.

Tdto prica vznikla s podporou grantov MS SR (VEGA
1/4454/07 a 1/0353/08).
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Studies of various physical phenomena associated with
magnetism are of current interest of chemists and physicists.
It is well known that besides covalent bonds also weak inter-
actions may play an important role in mediating magnetic ex-
change interactions. As a continuation of our previous studies'”
we have from the aqueous systems Cu®*—Ly—[Pd(CN),]* (Lx =
2(2-aminoethyl)pyridine (2epy) and 3(2-aminoethyl)pyridine
(3epy)) isolatated two novel complexes exhibiting composi-
tion Cu(2epy)Pd(CN)s (I) and Cu(3epy)Pd(CN),H,O (ID),
respectively.

The crystal structure of I is formed of a complicated 3D
framework built up of [Cu(2epy)]*" and [PA(CN)4]* building
units linked via p,-bridging cyano ligands (Fig. 1).

\

\ pat
o

\\.
Fig. 1. Part of the structure of I

Substitution of 2epy ligand by the 3epy one leads to for-
mation of [Cu(u-NC)4Pd], square net layers in which pairs of
hexacoordinated Cu(I) atoms are additionally bridged by
3epy ligand (Fig. 2). The results are discussed.

Fig. 2. View of the layer in 11

Financial support from the part of Grants VEGA (No.
1/3550/06) and VVGS (45/07-08) are acknowledged. One of
the authors (JK) thanks DAAD for scholarship.
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VLIV MOLEKUL'OVE HMOTNOSTI PEG .
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Polymerni materialy maji vyuziti napt. v mediciné nebo
ve tkafiovém inZenyrstvi a v dalSich technickych odvétvich.
Pro tadu aplikaci polymert je potieba povrch polymert vhod-
né modifikovat. Pro bioaplikace byva povrch polymeru expo-
novan v plasmatickém nebo laserovém vyboji a posléze rou-
bovan napf. aminokyselinami nebo jinymi slou¢eninami.

V této praci byly studovany fyzikalné-chemické vlast-
nosti polyetylenu (PE). PE folie byla modifikovana po dobu
50, 150, 400s plasmatickym vybojem a nasledné roubovana
z vodného roztoku poly(etylenglykolem) (PEG) o rtizné mole-
kulové hmotnosti (300, 6000, 20 000). Zmény smacivosti
povrchu byly studovany goniometricky, zmény v povrchové
morfologii mikroskopem atomarnich sil (AFM).

Bylo zjisténo, ze v zavislosti na dobé expozice vzorki
v plasm¢ dochdzi ke zméné hodnot kontaktniho uhlu
(smacivosti). Roubovanim vzorki PEG dochazi k poklesu
kontaktniho uhlu, ktery zavisi na molekulové hmotnosti PEG.
Povrchova modifikace vede také k vyraznym zménam povr-
chové morfologie.

1

Kontaktni thel [°]

—— plasma/PEG 300

—O— plasma/PEG 6000

—2— plasma/PEG 20000

—&— plasma
T

200 300 400

Doba expozice v plasmé [s]

Obr. 1. Zavislost kontaktniho dhlu HDPE na dobé expozice
v plazmé a nasledném roubovani pfi riznych molekulovych
hmotnostech PEG

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR ¢&. 204/06/0225,
MSMT MSM ¢ 6046137302 a LC 06041, GA AV CR
¢ KAN400480701 a 200100801.
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POVRCHOVA MODIFIKACE POLYETHYLENU
PRO TKANOVE INZENYRSTVI

NIKOLA KASALKOVA?, MARTIN PARIZEK®, LUCIE
BACAKOVA?, PAVEL RAUCHS, MARTINA
BLAZKOVA®, PETR SLEPICKA® a VACLAV
SVORCIK®?

“ Ustav inzenyrstvi pevnych latek, VSCHT Praha, Technickd
5, 166 28 Praha 6, beziologick)i ustav AV CR, Videniskd
1083, 142 20 Praha 4, © Ustav biochemie a mikrobiologie,
VSCHT Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6
nikola.kasalkova@vscht.cz

Polymerni materialy nachazeji uplatnéni ve védé
i praktickych aplikacich, napf. v tkanovém inzenyrstvi. Jeho
cilem je nahradit nebo vytvorit tkdn¢ a organy posSkozené
onemocné&nim, zranénim nebo vrozenou anomalii'. Polymery
prichazeji do pfimého kontaktu s organismem, a proto odezva
Zivého organismu na biomaterial zavisi na jeho vlastnostech?,
které 1ze riznymi metodami modifikovat a tim ziskat polyme-
ry svys$i biokompatibilitou. Byly studovany fyzikalné-
chemické a biologické vlastnosti linearniho polyethylenu
(HDPE). HDPE folie byla modifikovana plasmatickym vybo-
jem a nasledné roubovana nasledujicimi latkami: bovinnim
sérovym albuminem (BSA), uhlikem ve formé nanocastic (C)
a jejich kombinaci (BSA+C). Povrchova morfologie byla
studovana pomoci mikroskopie atomarnich sil (AFM). Zmény
kontaktniho thlu byly méfeny goniometricky. Metodou kulti-
vace in vitro byla zjistovana adheze a proliferace hladkych
svalovych bunék z aorty potkana (VSMC).

Bylo zjisténo, Ze modifikaci plazmatem dochazi ke zmé-
nam povrchové morfologie a kontaktniho thlu. Z testd in
vitro vyplyva, ze modifikace a nésledné roubovani vyrazné
zvySuje pocet adherovanych a proliferujicich bunck.

Obr. 1. Morfologie VSMC bunék po 48 hod na HDPE modifikova-
ném plasmatem a nasledné roubovaném BSA

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR ¢. 204/06/0225,
MSMT MSM ¢ 6046137302 a LC 06041, GA AV CR
¢. KAN400480701 a 200100801.
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Povrchova modifikace ovliviuje interakci kov-polymer
aumoziuje transformovat polymerni materidly na vysoce
cenéné findlni produkty, které se uplatiuji zejména
v pramyslu plasti, potravinafstvi, elektronice a biomedicing.
Modifikaci 1ze provadét napt. laserovym svazkem' &i plazma-
tickym vybojem?. Plazmaticka expozice polymeru méni jeho
povrchové vlastnosti a to miize vést ke zvySeni adheze kovo-
vych vrstev.

Vtéto praci byly modifikovany PET a PTFE Ar'
plazmou pii odlisnych dobach expozice. Na studovanych
vzorcich byl goniometricky méfen kontaktni thel. Povrchova
morfologie byla studovana AFM. Na povrch polymert byly
napraSeny Au vrstvy a studovana jejich tloustka metodami
AFM a AAS. Adheze a scratch testy na stuktuie Au/polymer
byly provedeny nanoindenta¢ni technikou. Elektrické vlast-
nosti Au vrstev na polymeru (resistance, koncentrace nosict
naboje) byly studovany metodou van der Pauw. Neékteré
z téchto veli¢in byly také popsany matematickymi modely
s cilem piedpoveédét hodnoty veli¢in pro odlisné podminky
modifikace.

Plazmaticka expozice vede k okamzitému ristu smaci-
vosti polymerniho povrchu a méni povrchovou drsnost poly-
meru a nasledné deponované Au vrstvy. Elektrické vlastnosti
kovové vrstvy zaviseji na jeji tloust’ce a povrchové drsnosti
polymeru.

Obr. 1. Fotografie kapky H,0 na povrchu PTFE; (1) nemodifiko-
vaném, (2) ihned po modifikaci

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR ¢.102/06/1106,
MSMT MSM ¢é. 6046137302 a LC 06041, GA AV CR ¢. KAN
400480701 a 200100801.
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Polymery nachazeji uplatnéni v riznych oborech lidské
¢innosti, napf. biomaterialy, vrstvy a ochranné povlaky, kom-
pozity, mikroelektronika. Obecné lze fici, ze pro uplatnéni
v téchto oborech jsou pozadovany specialni povrchové vlast-
nosti polymert, napf. chemické slozeni, hydrofilita, drsnost,
el. vodivost, krystalinita, a mechanické vlastnosti. Polymery
vétSinou vSechny tyto vlastnosti nemaji, ale maji vyborné
objemové fyzikalni a chemické vlastnosti. Dale jsou relativné
levné a jednoduse se zpracovavaji. Dalsi zlepseni jejich vlast-
nosti se dosahuje povrchovou modifikaci'. Jednou z t&chto
metod je modifikace plazmatem.

Tato prace se zabyva piisobenim Ar" plazmatu na povrch
PP a PTFE. Goniometricky byla studovana zména kontaktni-
ho thlu v zavislosti na dobé modifikace polymerti a na vyko-
nu plazmatu. Dale byl sledovan i proces starnuti polymeru po
expozici. Morfologie povrchu a drsnost obou polymerid byla
méfena metodou AFM.

Po modifikaci dochazi ke snizeni kontaktniho uhlu. Vli-
vem starnuti polymeru se kontaktni uhel zvySuje. Povrchova
morfologie se plisobenim plazmatu vyrazné¢ meéni. Drsnost
PTFE i PP je zavisla na dob¢ expozice vzorkl plazmatem.

Obr. 1. AFM snimky povrchu biaxialné orientovaného PP; (1)
nemodifikovany PP, (2) modifikovany PP 60 s, (3) modifikovany PP
140 s

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR ¢&. 102/06/1106,
MSMT MSM ¢é. 6046137302 a LC 06041, GA AV CR
¢. KAN400480701 a 200100801.
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Uhlikové vrstvy 1ze vyuzit pro mnoho rozdilnych aplika-
ci od automobilového primyslu po prumysl odévni. Vyuziti
téchto vrstev zavisi na jejich chemickém slozeni a metodé
depozice. Atraktivni je vyuziti uhlikovych vrstev v tkanovém
inzenyrstvi jako povlaky pro rizné implantaty'. Tyto vrstvy
mohou byt pouzity jako materialy bioinertni nebo bioaktivni,
coz zavisi na jejich povrchovych vlastnostech a chemickém
slozeni®. V této praci byly studované vrstvy pfipraveny meto-
dou napatfovani. Byl sledovan vliv vzdalenosti vzorku od
zdroje uhliku. Jako substrat byl pouzit PET. Na vzorcich byl
goniometricky méfen kontaktni thel. Tloustka ptipravenych
vrstev byla studovana profilometrem a AFM. AFM byla také
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Obr. 1. XPS spektrum — nafitovana uhlikova ¢ast spektra

studovana povrchova morfologie a drsnost ptipravenych vrs-
tev. Chemicke slozeni povrchu bylo charakterizovano pomo-
ci metody XPS. Po naneseni uhlikové vrstvy dochazi ke zvy-
Seni smacivosti vzorku a nedochazi k vyznamné zméné drs-
nosti povrchu. Podle o¢ekavani, se vzdalenosti zdroje uhliku
od substratu klesa tloustka deponované vrstvy. V povrchové
uhlikové vrstvé bylo detekovano “malé” mnozstvi kysliku
navazaného na atomy C.

Tato préce vznikla za podpory grantu GA CR ¢&. 204/06/0225,
MSMT MSM ¢ 6046137302 a LC 06041, GA AV CR
¢ KAN400480701 a 200100801.
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Kompozity diky kombinaci vlastnosti n€kolika odlisnych
materiald mohou vykazovat naprosto odlisné vlastnosti nez
materialy vychozi. V poslednich Iétech jsou studovany
atraktivni® kompozitni materidly na bazi polymert a nové
modifikace uhliku — karbonovych nanotroubek (CNT).
V téchto strukturach polymer slouzi jako matrice, ve které
jsou dispergované CNT. Vhodné pfipravené kompozity vyka-
zuji specifické mechanické, elektrické a optické vlastnosti,
které mohou byt pouzivané v mikro- a optoelektronice.

V této praci byly pfipraveny struktury CNT v matricich
polymera (PMMA, PS). Byly studovany teplotni zavislosti
elektrickych vlastnosti téchto vrstev pro rizné koncentrace
CNT. Tloustka ptipravenych vrstev byla méfena profilomet-
rem Hommel 1000, jejich elektrické vlastnosti pikoampermet-
rem Keithley 487 a fazové zmény metodou DSC.

Bylo ukdzano, ze ruzné dotované vrstvy vykazuji tfi
principialné odlisné oblasti volt-amperového chovani, tzn. TFi
mechanismy transportu naboje. Elektrické vlastnosti kompo-
zitl taky zavisi na teploté a fazovych ptechodech.

b | e |

Obr. 1. Schéma sit¢ CNT dispergovanych v polymerni matrici
mezi kovovymi elektrodami

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR ¢&. 102/06/0424,
MSMT MSM ¢ 6046137302 a LC 06041, GA AV CR
¢ KAN400480701 200100801.
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Korézna odolnost’ kovovych zliatin MONICR (Ni-Mo-
Cr) sa merala elektrochemickymi metédami v tavenine LiF-
NaF-KF eutektického zlozenia (46,5 mol.% LiF; 11,5 mol.%
NaF; 42,0 mol.% KF) pri teplote 680 °C v inertnej atmosfére
argénu a za pristupu vzduchu. Rychlost’ korézie sa skumala
dvomi  metédami: meranim  polarizainého  odporu’
a stanovenim koncentracie koréznych produktov chronopo-
tenciometriou, kde sa zistovala ¢asové zavislost’ koncentracie
kordznych produktov na povrchu elektrody. Vysledky ziskané
oboma metédami boli porovnané digitalnou simulaciou difu-
zie rozpustnych kordéznych produktov do elektrolytu zaloze-
nou na vztahoch uverejnenych v praci’. Predpokladal sa kon-
tinualny vznik koréznych produktov a ich nasledna difuzia od
kovovej vzorky. Zistovala sa koncentracia koréznych produk-
tov na povrchu vzorky ako aj jej distriblicia v elektrolyte
v ¢ase 1, 2, 3 a4 hodiny. Zo ziskanych vysledkov vyplynulo,
ze obe metddy st v dobrej zhode.

Povrch vzoriek bez a za pritomnosti kordéznych produk-
tov sa analyzoval pomocou SEM, RTG difrakénej analyzy
a RTG mikroanalyzy. Zlozenie zatuhnutych tavenin sa analy-
zovalo pomocou RTG difrakénej praskovej analyzy.

Tato prdca vznikla za podpory agentury VEGA, ¢. projektu
1/0535/08.
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nika monitorovani koroze, Sbornik piednasek z II. konfe-
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VYLU(':O\{ANIE POVLAKOV VOLFRAMU
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VLADIMIR DANIELIK a MARGARETA MRKVOVA

Fakulta chemickej a potravinarskej technoldgie, STU
v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, SR
viadimir.danielik@stuba.sk

Rozvoj novych technoldgii Casto vyzaduje materialy so
$pecifickymi vlastnostami ako odolnost’ voci kordzii, vyso-
kym teplotam, tvrdost’ a pod. Je potrebné pripravovat’ nové
materialy, resp. netradi¢ne vyuzit' tradicné materidly. Vyluco-
vanie povlakov na vhodnych podkladoch nam dava moznost’
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pripravit’ material s jedineénymi vlastnostami pri rozumnej
cene. Ziaruvzdornost, kordzna odolnost, odolnost’ voé&i oderu
a oteru, tvrdost’ molybdénu, volframu a ich karbidov ich pred-
urcuju ako sl'ubné anorganické materialy v odvetviach, kde sa
pouzivaju vysokoteplotné, agresivne prostredia. V porovnani
so stcasnymi vyrobnymi metdédami by elektrochemické vylu-
Covanie povlakov alebo praskov volframu a molybdénu bolo
ekonomicky vyhodnejsie. AvSak tieto kovy nie je mozné pri-
pravit’ v Cistom stave elektrolyzou vodnych roztokov kvoli
nizkemu nadpitiu vodika'?.

Ciel'om tejto prace bolo vylucit’ volframové povlaky na
oceli (obycajnej i nehrdzavejlcej) z tavenin. Pre porovnanie
sa pouzili tiez niklové a molybdénové matrice). Elektrolytické
vyluCovanie sa realizovalo jednosmernym  prudom
v taveninach Na;AlF; — NaCl (900 °C), LiF — NacCl (800 °C;
850 °C) a LiF — NaF — KF (480 °C) . Experiment sa realizoval
v argénovej atmosfére, v grafitovom tégliku pri katédovych
pradovych hustotich v rozsahu 0,02-0,07 A cm™. Pri teplo-
tach nad 800 °C sa vylucovali povlaky volframu, ktoré vsak
mali dentritick( $truktaru. Pri teplotach pod 800 °C sa vyluco-
val praskovy volfram.

Hladké povlaky pri teplotaich nad 800 °C sa podarilo
pripravit’ pouzitim impulzového prudu, kde andédovy impulz
rozpustal zarodky dentritickej Struktiry. Priprava povlakov
pomocou impulzového prudu pri teplotach pod 800 °C je
zatial’ v §tadiu experimentov.

Tato praca vznikla s podporou agentury VEGA, ¢. projektu
1/0535/08 a podporou Ministerstva Skolstva SR v ramci pro-
Jjektu MVTS Ukr/SR/STU/0S.
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INTERAKCIA TAVENINY OKTADECYLAMINU
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Diferen¢nou termickou analyzou, termogravimetriou,
rontgenovou fazovou analyzou a infracervenou spektrosko-
piou sa Studoval organokaolinit, ktorého priprava spocivala
v zahriati zmesi kaolinitu z lokality Sedlec (Karlove Vary,
Ceska republika) s oktadecylaminom na vodnom kupeli po&as
troch hodin a naslednom premyti taveniny chloridom uhlici-
tym.

Zistilo sa, ze vzniknuty organoilovy komplex oktadecy-
lamin-kaolinit sa termicky rozklad4d v teplotnom intervale
200-500 °C, ato vtroch na seba nadvdzujicich stuptioch.
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V atmosfére dusika ide o endotermické deje spojené
s hmotnostnymi tbytkami zachytenymi na termogravimetric-
kych krivkach. V atmosfére vzduchu ide o exotermické oxi-
dacéné reakcie, priCom st hmotnostné ubytky v oboch pripa-
doch prakticky zhodné. Teplota topenia Cistého oktadecylami-
nu (~ 52 °C) sa na termoanalytickych krivkadch neprejavuje
samostatnym termickym efektom. Pozoruhodné je, ze priebeh
dehydroxylacie a ani priebeh krystalizacie vysokoteplotnych
faz kaolinitu (mullit a cristobalit) nie je pritomnostou oktade-
cylaminu zasadne ovplyvneny. Z analyzy infracervenych
spektier vSak vyplyva, Ze tavenina oktadecylaminu
s kaolinitom vytvara organoilovy komplex. Potvrdzuje to
vznik pasov pri vinoétoch 2930 a 2860 cm™' charakterizuji-
cich asymetrické a symetrické valenéné C-H vibracie CH,
skupin. V oblasti deformacnych vibracii sa nachaddza kom-
plexny pas pozostavajuci z dvoch zloziek priblizne pri 1488
a 1470 cm™', ktoré patria deformaénym C-H vibraciam CH;
a CH, skupin. Intenzita pasu pri 1488 cm™' je v porovnani
s pasom pri 1470 cm™' vyrazne niZ§ia, ked’ze oktadecylamin
obsahuje len jednu CHj; skupinu v alkylamoéniovom retazci.
Z celkového hmotnostného tbytku 60 %  vypocitaného
z termogravimetrickych kriviek (do teploty 1050 °C) vyplyva,
ze kaolinit a oktadecylamin tvoria organoilovy komplex
v hmotnostnom pomere 1 : 1.

1P-31
FAZOVE ,ROVNOVAHY A% S['I,STAVACH S OBSAHOM
ZLUCENIN ZIARUVZDORNYCH KOVOV

JANA GABCOVA a VLADIMIR DANIELIK

Oddelenie anorganickej technologie FCHPT STU
v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, SR
Jjana.gabcova@stuba.sk

Rozvoj novych technologii si vyzaduje nové materialy
so Specifickymi vlastnostami, ako st odolnost’ voéi vysokym
teplotam, tvrdost’ apod. Je teda potrebné pripravit’ takéto ma-
terialy, resp. netradi¢ne vyuzit materialy zname.

Tato praca je sucastou rozsiahleho projektu, ktorého
cielom je $tidium mechanizmu a kinetiky elektrochemickych
reakcii pti vylu€ovani volframu, molybdénu a karbidov tychto
kovov z tavenin fluoridov a chloridov alkalickych kovov
a kovov alkalickych zemin a hlinika.

Taveniny anorganickych soli maji vlastnosti, pre ktoré
st mnohé znich vhodnym, castokrat jedinym, médiom pre
cely rad technicky dolezitych procesov. Maju tiez vyznam pri
vyskume a vyvoji novych technologii. Vyuziva sa pritom
mimoriadna schopnost’ tavenin rozpustat tazko rozpustné
oxidy, vysoka elektrickd vodivost’ a u va¢siny z nich relativne
nizky tlak par pri vysokych teplotach. Podmienkou d’alsicho
vyuZzitia tavenin v praxi je §tadium ich fyzikalnochemickych
vlastnosti, ako su: rozpustnost, elektricka vodivost’, hustota
a pod.

Uvodna &ast’ projektu sa venuje $tidiu fazovych rovno-
vah v taveninovych sustavach LiF — NaCl a NaCl — Na;AlF,
s postupnym pridavanim zluceniny s obsahom ziaruvzdorného
kovu. Studovala sa rozpustnost eutektickych zmesi (LiF —
NaCl)g a (NaCl — NayAlFy)g s pridavkom réznych mnozstiev
Na,MoO; z hl'adiska vyberu vhodného kupela na elektrolytic-
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ké vylu¢ovanie molybdénu.

Rozpustnost’ sa Studovala metédou klasickej termickej
analyzy. Experiment sa realizoval v elektricky vyhrievanej
peci. Jednotlivé vzorky sa navazovali do Pt-téglikov. Celkovy
navazok bol 20 g. Na meranie teploty sa pouzil termoclanok
PtRh 10 — Pt. Udaje termo¢lanku (krivky chladnutia ) sa za-
znamenavali pocitacom. Rychlost’ chladnutia nepresiahla
2°Cmin".

Tdto prdaca vznikla s podporou grantov MS SR VEGA
¢. 1/0535/08 a Ukr/SR/STU/0S.
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MARIA REHAKOVA®, VL,ADIMiRA TOMECKOVA®
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* Ustav chemickych vied, Prirodovedecka fakulta, Univerzita
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chémie, klinickej biochémie, Lekarska fakulta, Univerzita P.
J. S'afdrika, 040 66 Kosice, SR

maria.rehakova@upjs.sk

Chalkony a ich syntetické cyklické analogy (E-2-
arylmetylén-1-indandny, E-2-arylmetylén-1-tetralony a E-2-
arylmetylén-1-benzosuberény) st biologicky aktivne zluceni-
ny s protirakovinovou aktivitou. Cytotoxita a interakcia tychto
latok bola potvrdend in vitro na rakovinovych bunkach, mito-
chondriach ako aj proteinoch pomocou fluorescenénych exci-
taénych a emisnych spektier'”.

Pokracovanim tohto vyskumu v sucasnosti je Studium
pripravy a charakterizacie modifikovanych foriem prirodného
zeolitu typu klinoptilolitu z domaceho vychodoslovenského
loziska v Niznom Hrabovci s obsahom chalkénov, konkrétne
Q510 (E-2-4’-metoxy-1-benzosuberéon) a Q525 (E-2-4’-
dimetylamino-1-benzosuber6n). Cielom tohto §tidia je do-
siahnut’ synergicku cytoprotektivnu a protinadorovu aktivitu
studovanych produktov. Z literatiry’ st zname, udaje
o protinadorovej aktivite prirodného zeolitu typu klinoptiloli-
tu. Z toho dovodu prirodny zeolit typu klinoptilolitu v nasich
Studovanych produktoch je jednak ako prirodny nosi¢
a regulator uvolnovania cytostaticky uéinnych latok, ale jed-
nak sam ma prispiet’ k protinadorovej aktivite.

Stucasné §tudium je zamerané na rézne alternécie pripra-
vy modifikovanych foriem prirodného zeolitu typu klinoptilo-
litu s rt6znym obsahom chalkénov a ich charakterizaciu CHN
analyzami, RTG, IC, NMR spektroskopiou a metdédami ter-
mickej analyzy TG, TDA a DTG.

Tato prdca vznikla s podporou grantového projektu Vedeckej
grantovej agentury Slovenskej republiky, ¢. 1/0107/08
a rakiiskeho vedeckého grantu ASO SK-06/07-14/2007.
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Krystalova Struktara dioktaédrického smektitu montmo-
rillonitu pretrvava az do teplotného intervalu 800-900 °C.
VymeniteI'né kationy v medzivrstvovom priestore ovplyvituji
nielen dehydrataciu a dehydroxylaciu tohto ilového mineralu,
ale maju vplyv aj na jeho rekrystalizaciu.

Z montmorillonitu, izolovaného plavenim bentonitu
z lokality JelSovy potok pri Starej Kremnicke, sa pdsobenim
roztokov chloridov alkalickych kovov pripravili monoiénové
vzorky. Dvoj a osemhodinovym Zzihanim vzoriek montmoril-
lonitu v elektrickej téglikovej peci pri teplote 800 °C a 900 °C
sa vyvinuli vysokoteplotné fazy, ktoré boli identifikované
rontgenovou (rtg) praskovou analyzou v rozsahu merania
4-64 °260.

Po dvojhodinovom zihani sa na rtg zazname Li-
montmorillonitu objavilo 7 difrakcii p-kremena. Vsetky ostat-
né vzorky boli rontgenoamorfné. Z uvedeného vyplyva, Ze
litny kation posobi ako mineralizator. Po  dvoj
i osemhodinovom Zihani pri teplote 900 °C vykazuje Li-
montmorillonit na rtg zdzname 6 difrakcii B-kremena, 3 dif-
rakcie B-cristobalitu a 3 difrakcie spinelu. B-kremefi postupne
rekrystalizuje na -cristobalit. Na-montmorillonit vykazuje po
dvoch hodinach zihania 4 difrakcie B-kremena, 2 difrakcie f3-
cristobalitu a 2 difrakcie spinelu. Po 6smich hodindch zihania
sa pocet difrakcii tychto troch mineralov zvySuje. K-
montmorillonit ostava po dvoch hodinach Zihania réntgenoa-
morfny, ale po 6smich hodinach sa objavuji 3 difrakcie f3-
kremena a 3 difrakcie spinelu. K rekrystalizacii kremena na
cristobalit nedochadza. V rtg zazname Rb-montmorillonitu sa
po dvoch hodindch Zihania objavuje jedna difrakcia kremena
a jedna difrakcia spinelu. Po 6smich hodinach st pozorované
dve difrakcie kremena a 3 difrakcie spinelu, ale ziadna difrak-
cia cristobalitu. Cs-montmorillonit zostava po dvoch hodinach
zihania pri teplote 900 °C rontgenoamorfny. Po 6smich hodi-
nach zihania sa objavuju tri difrakcie spinelu, ale ziadna dif-
rakcia kremena, resp. cristobalitu. Velky polomer Cs iénov
neumoziuje zapadnutie tohto kationu do hexagonalnych dutin
sieti tetraédrov a tym blokuje krystalizaciu vysokoteplotnych
faz montmorillonitu.
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Proténova magnetickd rezonancia '"H NMR vyznamne
prispela ku charakterizacii modifikovanych prirodnych
a syntetickych zeolitickych produktov. Boli to predovsetkym
organomodifikované zeolitické produkty o obsahom oktade-
cylamoéniového anidnu, ktoré boli Studované v spolupraci
s Prirodovedeckou fakultou UK'? a to z hl'adiska ich vyuzitia
v environmentalnej oblasti ako nanosorbenty pri zniZovani
obsahu polutantov vo vodach s hlb§im zameranim na toxické
zlGgeniny arzénu a chréomu. Dalfou skupinou $tudovanych
organomodifikovanych zeolitov boli syntetické zeolitické
materidly s obsahom  organickych diaminov, zaujimavé
z hladiska heterogénnej katalyzy”.

"H NMR metoda mé velky vyznam aj pri vyskume zeo-
litickych materialov typu prirodného klinoptilolitu, uzatvaraj-
ucich vo svojich dutindch farmaceuticky 0¢inné latky
s protinadorovou aktivitou. Umoziuje identifikdciu pritom-
nych latok v materiali a spolu s MAS NMR meraniami aj na
inych jadrach okrem jadier vodika aj detailny popis vnutorné-
ho usporiadania.

V stcasnosti sa zaoberame sorpciou pyridinu a jeho
derivatov do porovitého zeolitického materialu, kde predpo-
kladame ich naviazanie koordina¢nou vézbou na prechodny
kov v Strukture zeolitu, ¢o umoziiuje ich odstranenie
z okolitého prostredia alebo znizenie ich obsahu. Skiimané
mednaté formy prirodného klinoptilolitu s obsahom pyridinu
a jeho derivatov boli pripravené viacerymi postupmi syntézy,
ktoré ovplyviovali vysledné produkty. Ich vplyv sa prejavil
na obsahu pyridinu a jeho derivatov a na vlastnostiach, vrata-
ne farieb kone¢nych produktov. Pripravené zeolitické produk-
ty boli charakterizované termickou analyzou (TG, DTA,
DTG), RTG, IC, NMR spektroskopiou, CHN analyzou a me-
todami na stanovenie merného povrchu a objemu pérov niz-
koteplotnou adsorpciou dusika s cielom posudit’ proces sor-
pcie a desorpcie.

Tato praca vznikla s podporou grantu VEGA ¢. 1/0107/08.
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Stadium pripravy a charakterizacie mednatych foriem
prirodného zeolitu typu klinoptilolitu z doméaceho vychodo-
slovenského loziska v Niznom Hrabovci a syntetického zeoli-
tu ZSMS s obsahom pyridinu a jeho derivatov navdzuje na
nase predchadzajice $tudium organomodifikovanych med’na-
tych foriem ZSM5'2. Sucasné 3tadium zeolitickych materia-
lov bude prispevkom pre vyskum a vyvoj materidlov vyuZzi-
telnych v environmentalnej oblasti pri znizovani obsahu to-
xickych latok (pyridinu a jeho derivatov). Sorpciou pyridinu
alebo jeho derivatov do priestorov porivitého materialu a ich
naviazanim koordina¢nou vézbou na prechodny kov, pritom-
ny v Struktire poérovitého materidlu je mozné dosiahnutie
znizenia ich obsahu alebo ich odstranenie z okolitého prostre-
dia. Stadium navizuje aj na vyskum biomodifikovanych fo-
riem zeolitu® mikroorganizmami Thiobacillus ferrooxidans,
s cielom zvédcsenia sorpéného povrchu, a tym ziskania efek-
tivnejSich vysledkov sorpénych procesov, ako aj moznosti
vyuzivania mikroorganizmov v procesoch biosorpcie toxic-
kych i6nov, zameranej v tomto $tadiu na med’naté kationy.

Vysledné produkty med’natych foriem s obsahom pyridi-
nu a jeho derivatov boli ovplyviiované experimentalnymi
podmienkami syntézy. Ich vplyv sa prejavil na obsahu pyridi-
nu a jeho derivatov, ako aj vlastnostiach, vratane farieb ko-
necnych produktov. Pripravené modifikované zeolitické pro-
dukty boli charakterizované metédami termickej analyzy (TG,
DTA, DTG), RTG, IC, NMR spektroskopiou, CHN analyzou
a metodami stanovenim merného povrchu objemov pdrov
nizkotepelnou adsorpciou dusika cielené k posudzovaniu
sorpcie a desorpcie.

Tato praca vznikla s podporou grantu VEGA ¢. 1/0107/08.
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Fyzikalné-chemické vlastnosti hornin maji vyrazny vliv
na chovani hornin b&hem jejich tepelného naméhani'.
S nartistem teploty dochdzi v horninach k chemickym premeé-
nam a polymorfnim transformacim minerdl spojenych
s projevy roztaznosti’. Soubor téchto fyzikalné-chemickych
zmén lze velmi dobfe sledovat zejména pomoci metod termic-
ké analyzy. Intenzita vlivu plsobeni teploty na horniny je
zavisla pfedevsim na mineralogickém slozeni horniny, na jeji
struktufe a textufe a na prostorové orientaci minerali’.

Piedlozeny ptispévek se zabyva posouzenim vlivi sloze-
ni a stavby vybranych piskovcl, zul a mramorti na jejich
teplotni roztaznost spolu s vlivem fazovych zmén a dalSich
reakci probihajicich vlivem naristu teploty. Vybrané oriento-
vané vzorky hornin byly podrobeny méfeni tepelné roztaznos-
ti metodou TMA ve tfech na sebe kolmych osach na konec-
nou teplotu 800 a 1000 °C. Ze tii sledovanych typt hornino-
vych materiald je nejvyrazngjsi vliv teploty na tepelnou roz-
taznost pozorovan u mramorl, méné u zul a nejméné pak
u piskovct.

V piipadé mramort dochazi k nestejné dilatace usmérné-
nych zrn kalcitu a mramory tudiz vykazuji vyraznou anizotro-
pii vjednom sméru. V piipad¢ zuly pii zahfivani sice také
dochazi krazné dilataci zrn jednotlivych horninotvornych
minerali (kifemene, draselnych Zivcd, plagioklasi), av§ak tyto
mineraly nejsou pfednostné usmeérnéné, a proto rozdily tepel-
né roztaznosti v jednotlivych osach nejsou tak vyrazné jako
u vzorkll mramoru. U piskovce je pak mezizrnny prostor vy-
plnén sice heterogenni, ale relativné jemnozrnnou smési jilo-
vych minerald, které zpisobuji zmirnéni dopadu dilatace hor-
ninotvornych minerald a tudiz vliv orientace vzorku na vy-
slednou tepelnou roztaznost je zanedbatelny.

Pro ziskani komplexnich informaci o zménach roztaz-
nosti v zavislosti na minerdlnim slozeni a fyzikalngé-
chemickych pfeménach béhem tepelného namahani materialu
byly dané vzorky dale podrobeny simultannimu méfeni TG/
DTA, FT-IR spektroskopie a RTG difrakce.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 105/07/P416
a vyzkumného zameéru CEZ: AV0Z30860518.
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This article presents a new approach to evaluation of
coal with implementation microwave extraction of powders. It
is know from literature' that coal is a chemically and physi-
cally extremely complex and heterogeneous material, consist-
ing of organic (carbon) and inorganic (minerals) constituents.
The organic part of the coal also contains sulphur, oxygen,
and nitrogen in the functional groups. The microwave extrac-
tion (MAE) was realised in microwave furnace with using
different solvent (methanol, toluene, dichloromethane). The
temperature of boiling was increased about 13—40 °C depend-
ing on the type of solvent in open loop system at conditions of
the microwave heating.

The sample of brown coal was from locality Handlova in
Slovakia. The samples before and after extraction were ana-
lysed by Fourier Transform Infrared (FT-IR) spectroscopy.
This technique is a widely used analytical technique for deter-
mining the different functional groups of a coal structure®’.
The method by which the spectra can be substracted one from
the other, allows the distinguishing of one coal from another
by characteristic functional groups. It confirmed the presence
of aliphatic CH, stretching vibration at 3000-2800 cm™' and
deformation vibration occur at 1470-1450, 1380-1375,
720-700 cm ™. More intense aromatic C=C ring stretching
vibration is at 1600 cm™". The peaks 900-750 cm™ are due to
two to four adjacent H atoms in the aromatic nuclei. The
broad band at 3500-3400 cm™' represents —OH stretching
vibration of water.

The knowledge of the structural parameters can provide
a whole vision of the structural changes of the coal.

This work was supported by the Slovak Research and Devel-
opment Agency under the contract No. APVV-51-035505 and
the Slovak Grant Agency for Science VEGA grant No.
2/7163/27.
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Pokles pH a redoxného potencidlu (Eh) v sedimentoch
haldovych poli Cu-loziska Lubietova sposobuje uvolnenie
tazkych kovov (predovsetkym Cu, Fe, Cd, As, Sb, Pb, Zn,
Mn, Ni, Co) z tuhej fazy, kde sa tieto nachadzaji vo forme
tazsie rozpustnych mineralov alebo v sorpénom komplexe, do
podzemnej a povrchovej vody. Odolnost’ krajinnych zloziek
voci kontaminacii tazkymi kovmi je vyznamne podmienend
roznymi prirodnymi sorbentami'.

Ako sorbenty na fixaciu kovov mozno pouzit’ predovset-
kym ilové mineraly. Tieto zvac¢sa krystalické hlinitokremicita-
ny s vrstevnatou Strukturou, st védcSinou nositelmi stalych
negativnych povrchovych nabojov?, ktoré mézu sorbovat
kationy Ca(Il), Mg(Il), K(I), Na(I), Al(III), Mn(II) a kationy
tazkych kovov.

V oblasti haldovych poli sme identifikovali rtg-
difrakénou analyzou hlavne illit a montmorillonit, menej kao-
linit a chlority.

Pre $tdium sorpénych vlastnosti ilovych mineradlov sme
ziskali uvedené monomineralne frakcie podl'a metodiky, ktora
pozostava z odstranenia organickej hmoty, uhli¢itanov, zeleza
a chloridov. Suspenzia ilovych mineralov sa vysusila pri labo-
ratornej teplote na sklicku. Tymto postupom sa dosiahne su-
hlasné orientacia Supinek ilovych mineralov, ktora zvyrazni
difrakéné reflexy, vyhodné pre identifikdciu jednotlivych
mineralov’.

Tdato praca vznikla za podpory grantu MS SR VEGA,
¢. 1/0789/08.
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Analyza pomerne rozsiahlej literatiry vedie k zaverom,
ze organoily mozno pripravit’ §tyrmi r6znymi sposobmi:
sorpciou organickych molekul z plynnej fazy,
interakciou v kvapalnom prostredi,
interakciou v tuhom skupenstve v procese mletia,
sorpciou organickej latky z jej taveniny na ilovy mineral.
Hoci alofany tvoria skupinu délezitych amorfnych ilo-
vych minerdlov, ich interakcia s organickymi latkami je na
okraji zdujmu, iked sa preukazalo, ze znacne spomaluju
oxidaciu organickych latok pri vyssich teplotach.

Vzorka alofanu sa ziskala z mineralogickej zbierky Slo-
venského  narodného  muzea v Bratislave.  Snimky
z elektronového mikroskopu ukazali, ze vzorka pozostava
z vel'mi malych agregatov sférickych Castic, bez vyraznejsich
a urcitejSich tvarov. Vo vacSom pocte sa vyskytuju pre elek-
tronovy 1G¢ nepriehl'adné izometrické zrna s ostrym ohranice-
nim, ktoré patria karbonatom. Pritomnost’ kalcitu v alofane
potvrdila rontgenova fazova analyza, ako aj diferencna ter-
micka analyza.

Vyskum metédami infracervenej spektroskopie, rtg
a termickej analyzy ukazal, Ze po roztaveni kyseliny stearovej
dochadza k jej chemisorpcii na alofane a k oxidacii komplexu
alofan-kyselina stearova dochddza (za pritomnosti vzduchu)
az pri neobvykle vysokej teplote 500 °C. V atmosfére dusika
dochéadza k niekol'kostupnovému (endotermickému) rozkladu
v teplotnom intervale 300-600 °C a plynnym produktom
rozkladu je popri CO, a HO cely rad uhlovodikovych ply-
nov.
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Jednou ze soucasnych aplikaci chalkogenidovych materi-
alu je jejich pouziti jakozto aktivniho materialu paméti zalo-
zenych na fazové zméné. Reversibilni fazové zmény se doci-
luje optickymi pulsy (pfepisovatelné optické disky) resp. pul-
sy elektrickymi (PC-RAM paméti). Detekce je zaloZena na
rozdilné optické reflektivité resp. elektrickém odporu amorfni
a krystalické faze. V soucasnosti komeréné nejuzivanéj$im je
systém Ge-Sb-Te.

Tenké vrstvy Ge-Sb-Te byly deponovéany technikou
magnetronového napraSovani s radiofrekvenéné buzenym
plazmatem. Slozeni, chemicka homogenita a povrchova mor-
fologie deponovanych filmt byly studovany technikou SEM-
EDX, zatimco krystalinita byla stanovovana technikou XRD.
Optické vlastnosti (optické energie zakdzaného pasu E,™,
spektralni zavislost indexu lomu) a tloustky pfipravenych
tenkych vrstev byly ureny na zékladé UV-Vis-NIR spektro-
skopie a spektralni elipsometrie VASE.

Byl uréen vliv depozi¢nich parametri (RF vykon, tlak
Ar, thlova odchylka od planparalelni geometrie) na sloZeni,
krystalinitu, optické vlastnosti a depozi¢ni rychlost tenkych
vrstev.

Autori deékuji Ministerstvu Skolstvi, mladeze a télovychovy
(grant Vyzkumného centra LC 523, grant MSM 0021627501),
Grantové agentuie CR (grant GA 203/06/1368) a Evropské
komisi (FP 6 project IST-2004-017406) za financni podporu.
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Photocatalytic degradation of organic pollutants is pres-
ently becoming one of the most promising technologies of
environmental chemistry. TiO, has a unique performance for
photoactivated degradation of various contaminants in water
or air. It can be used either in form of water suspensions or as
films deposited on various carriers. Although numerous re-
ports have been made on preparation and photocatalytic activ-
ity studies of TiO, films on flat substrates, e.g. glass, research
on TiO, films on other supports has been largely lacking.
Ceramic foams with open porosity exhibit interesting combi-
nation of properties such as high porosities (85-90 %) with
spherical-like cells connected to each other through openings
and windows, high temperature stability, high permeability,
low thermal conductivity and low heat capacity. These make
them to highly suitable substrates for various catalytic appli-
cations.

In this work the use of Al,O; foams as substrates for
thick films of TiO, is reported. Al,O; foam substrates with
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pore sizes of 10 and 15 ppi (ppi = pores per inch), which were
fabricated by “Schwartzwalder” replica method and sintered
at 1400 °C. TiO, was synthesized by sol-gel method and by
coprecipitation. The phase composition of the obtained titania
powders was characterized by XRD and their specific sur-
faces were determined by BET. The porous foams were
coated with TiO, aqueous slurries by wash coating technique
and subsequently annealed above 600 °C. The sol-gel synthe-
sized TiO, was deposited by dip-coating and annealed at same
temperatures. The final sol coating was the result of three
coating cycles. The microstructure of the deposited TiO, thick
films was studied by SEM. The obtained results show that the
above deposition conditions led to crack-free coatings with
a thickness of about 10 um, where anatase clearly prevails
over rutile. For comparison thick films containing of TiO,
photochemical standard Degussa P25 were prepared under the
same conditions. The photocatalytic activity of the obtained
samples was investigated by the determination of total organic
carbon (TOC) in the process of photochemical decomposition
of phenol in aqueous TiO, solution. The relations between
the technique of the TiO, synthesis and the photocatalytic
activity of the obtained films are discussed.

This work was supported by the Slovak Research and Devel-
opment Agency (project APVT-20-0011804).
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V devadesatych letech 20. stoleti pfinesl objev
tzv. lyotropnich kapalnych krystaltt (LLC) zcela nové moz-
nosti piipravy nanostrukturnich latek'~. Jde o vysoce organi-
zované struktury systému neionogenni surfaktant —voda, ve
kterych 1ze ptipravovat celou fadu mezoporéznich materiald,
predevsim oxidd a kovii. Naplni naseho souc¢asného vyzkumu
je ptiprava a studium niklu pro katalyzator oxidace vodiku
v nizkoteplotnich H,-O, palivovych ¢lancich.

Nanostrukturni nikl byl galvanostaticky vyloucen na
elektrodu (skelny uhlik) z lyotropniho kapalného krystalu
o slozeni 50:50 hm.% Brij® 56 (Fluka) — vodna niklovaci
lazen (0,2 M (CH;COO),Ni, 0,5M CH3COONa, 0,2M H;.
BO;). Srovnavaci vzorek byl vyloucen zvodné niklovaci
lazné¢ za shodnych podminek. Elektrochemické méfeni
a studium oxidace vodiku bylo provedeno na rotacni diskové
elektrodé (Metroohm) a potenciostatu PGSTAT 30 (Eco Che-
mie).

Voltametricka méfeni ukazala, ze pfi potencidlech mezi
0,1 a 0,5 Vvs. Hg/HgO dochazi k tvorbé a nasledné redukci
nékolika monovrstev Ni(OOH) nezévisle na metodé piipravy
niklu. Vzhledem ke shodnému naboji, jimz byl nikl v obou
piipadech vyloucen, je jedinym faktorem ovliviiujicim reakti-
vitu vzorku pfitomnost kanali a poért ve struktuie niklu vy-
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loucené¢ho z LLC. Pomér ploch pikii oxidace niklu je 8,9 : 1
ve prospéch mezoporézniho niklu, ktery je zaroven vice reak-
tivni, nebot’ k jeho oxidaci dochazi pti niz§im potencialu.
Vlastni piky oxidace aredukce jsou také vyrazné ostiejsi.
Tyto vysledky sv&déi o rychlém transportu latek
k mezoporézni struktufe. Méfeni pti vys$sich rychlostech pola-
rizace (20 a 100 mV s™') ukézala vysokou rychlost vymény
naboje.

Soucasny vyzkum je zaméfen na studium oxidace vodiku
(HOR) na ptipraveném nanostrukturnim niklu, kde se uplatni
vys§i reaktivita niklu a rychly transport molekul vodiku
k elektrodé a H;O" iontd od elektrody. Nase prvni vysledky
méfeni na rotaéni diskové elektrodé ukazaly vyraznou kataly-
tickou aktivitu.

Tato price vznikla za podpory Akademie véd CR
(AV0Z40320502), MSMT CR (LC523) a Grantové agentury
AV CR (B200320801).
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Vysokoteplotni  keramické pigmenty jsou jednou
z oblasti vyzkumu na katedfe anorganické technologie, které
je vposledni dobé vénovana velkd pozornost. Pigmenty na
bazi CeO, patii mezi nové netradi¢ni keramické pigmenty,
které 1ze diky jejich vysoké termické a chemické stabilité
oznacdit jako vysokoteplotni pigmenty. Tyto pigmenty posky-
tuji zajimavy barevny odstin v glazufe, ktery se pohybuje od
ruzové oranzového az po Cervenohnédy a vyznaluji se také
ekologickou bezproblémovosti.

Cilem na$eho vyzkumu bylo zhodnotit predev§im barev-
né moznosti slouceniny CepsTbosY 01501925, kterd byla pii-
pravovana klasickym suchym zptsobem, pficemz byla ovéio-
vana moznost ptidavkl riznych mineralizatort, které by moh-
ly ptiznivé ovlivnit vysledny barevny odstin. Jako
mineralizatory byly pouzity: NaCl, H;BO;, Na,SiFs, Na;AlF,
LiF, NaF, K,CO;, AlF;, Li,CO; a Na,CO;, a to v mnozstvi
10 hm.%. Kalcinace byla provadéna pfi teplotach 1300-1500 °C.

Vsechny pfipravené pigmenty byly aplikovany do
organického pojivového systému (Balakom, a.s.), a keramické
glazury G 05091 (Glazura, s.r.o., Roudnice nad Labem)
s teplotou glazovani 1000 °C. VSechny pigmentové aplikace
byly objektivné hodnoceny pomoci barevnych soutadnic
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systému CIE L*a*b* (1976) v oblasti viditelné¢ho svétla (400
az 700 nm). M¢feni barevnosti bylo provedeno pomoci
spektrofotometru ColorQuest XE (HunterLab, USA). Vedle
koloristickych vlastnosti byl sledovan také vliv mineralizatort
a teploty vypalu na velikost pigmentovych ¢astic.

Na zaklad¢ ziskanych vysledkii barevnych vlastnosti
bylo ovéfeno, Ze pfitomnost mineralizitori mize vyrazné
ovlivnit vysledny barevny odstin pigmentu
Ceo_gTbo.05Yo_1501,925, kter}’/ je pf”l teploté V}'/palu 1600 °C a po
aplikaci v keramické glazufe oranzovy. Bylo zjisténo, ze pfi
teploté vypalu 1300 °C podporuje pfitomnost mineralizatoru
Li,CO; vznik piispévku Cerveného odstinu v koneéné barvé
pigmentu a zpusobuje tak jeji posun do syt&jSich odstint
oranzové barvy. Naopak zbyvajici mineralizatory zpUsobuji
posun odstin ke svétlejSim Zluté oranzovym odstintim.
ZvySenim teploty vypalu na 1400 °C dochazi k tvorbé
sytéjsiho oranzového odstinu v pfitomnosti mineralizatoru
Na,COj; a LiF, pfi pouziti Li,CO; se jiZz u pigmentu projevuje
jeho tendence ke spékani a dochazi tak k jeho znehodnoceni.
Naopak pifi pouziti mineralizatoru NaCl dochazi k tvorbé
zlutého zbarveni, tento trend se projevoval i pii vyssi teploté
vypalu, a to 1500 °C. Ptiznivym zjisténim je skuteCnost, ze
pii pouziti nekterych mineralizatorG (napt. NaCl ¢i K,COs)
dochazi ke snizovani velikosti pigmentovych ¢astic.

Tato prace vznikla za podpory GA CR (projekt ¢.
104/08/0289).
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Perovskity predstavuji dulezitou skupinu chemickych
sloucenin z dtivodu jejich Siroké aplikace, nebot’ se pouzivaji
napt. jako katodové materidly pro pevné oxidické palivové
&lanky', katalyzatory® &i magnetické materialy®. N&§ zajem je
zaméfen na takové perovskitové slouceniny, které by byly
je(}‘nak ekologické, ale také zajimavé z pigmentai'ského hledis-
ka™.

V ramci této prace byly pfipraveny a hodnoceny pigmen-
ty typu My_Pr,FeOs, kde M = Y**, A1, Zn®" atd., pfi¢emz
byl sledovan vliv dopujicich elementti na barevné vlastnosti
vychoziho pigmentu PrFeO;.

Pigmenty byly pfipraveny reakci v pevné fazi, kdy byly
zhomogenizované vychozi suroviny, jez byly ve stechiomet-
rickém poméru, kalcinovany v elektrické peci. Kalcinace
probihala pfi teploté 1000 °C s vydrzi 120 min na maximalni
teploté. Jako vychozi suroviny byly pouzity oxidy resp. uhli-
Citany prislusnych elementt.

Hlavnim cilem bylo posoudit vliv dopujicich prvki na
vysledny barevny vzhled pigmentu. Vzorky testovanych pig-
mentt byly dispergovany do dvou pojivovych systémt, a to
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do transparentni glazury P 04791 a do akrylatového pojiva
v tonu plném a tedéném s TiO, v hmotnostnim poméru 1:1
a 1:4. Barevné vlastnosti byly méfeny pomoci piistroje Co-
lourQuest XE (HunterLab, USA) a barva byla hodnocena
v systému CIE L*a*b*. Barevny vzhled pigmentt se pohybo-
val v riiznych odstinech hnédé barvy a to v zavislosti na pou-
zitém dopujicim prvku.

Dalsim tkolem bylo zjistit velikost ¢astic pfipravenych
pigmentl. k témto ucelim byl pouzit pfistroj Mastersizer
2000 MU (Malvern Instr., VB).

Tato prdce byla podporovina projektem GA CR
¢. 104/08/0289.
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Nekteré neionogenni surfaktanty mohou vytvafet
s vodou kapalné lyotropni krystaly (LLC) ve formé vysoce
organizovanych struktur', v jejichZ prostiedi je mozné ptipra-
vovat celou fadu nanomateriald, kovi i oxidi. Tyto latky se
pripravuji predevsim elektrochemicky, kdy je béhem elektro-
depozice limitujicim faktorem rychlost difuze iontd uvnitf
organizované struktury kapalného krystalu. Na rozdil od ka-
palnych roztokd, kde jsou ionty rovnomérné solvatovany,
v LLC je mozna distribuce iontd mezi dvé faze — polarni vod-
nou a nepolarni fdzi surfaktantu. Pro studium difiize
a transportu iontd v prostiedi LLC byly zvoleny dva elektroche-
micky vysoce reverzibilni systémy [Fe(CN)s]*~ / [Fe(CN)s]*
a ferrocen (Fc) / ferricinium (Fc")*.

LLC byl ptipraven smichdnim neionogenniho surfaktatu
Brij® 56 (Fluka) s vodnym roztokem 1M KCl v poméru
50:50 hm.% a pfislusnymi komplexy pfi 50 °C. Ochlazenim
vznikl krystal, ktery za téchto podminek vytvari hexagonalni
strukturu. Elektrochemicka méfeni byla provadéna na poten-
ciostatu PGSTAT 30 (Eco Chemie) s pouzitim elektrody (&
1,6 mm) a ultramikroelektrody (& 20 um) z platiny.

Ferro-ferrikyanidovy systém vykazal vysoce reverzibilni
chovani v prostfedi LLC v Sirokém rozsahu polarizaénich
rychlosti 10~107'V s™'. Srovnani s m&fenim ve vodném roz-
toku ukézalo posun pilvinového potencialu o —80 mV, ktery 1ze
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vysvétlit snizenou stabilitou vysoce nabitého iontu Fe(CN),*
vméné polarim prostfedi LLC. Z voltametrickych dat byly
vypocitany difuzni koeficienty ferro-ferrikyanidového paru
6,2, resp. 6,7-107 cm?s .

Par Fc/Fc' se od Fe(CN)s ™" lisi predevsim vyrazné
niz3i rozpustnosti ferrocenu ve vodé (pod 10~ M), coZ zne-
moziuje piimé srovnani elektrochemického chovani ve vodé
a v LLC. Vzhledem k niz$i polarité je ferrocen dobte rozpust-
ny v LLC a podléha zde vysoce reverzibilni elektrochemické
oxidaci. Je-li v prostfedi LLC rozpusténa sil Fc'BF,”, mira
reverzibility redoxni reakce byla niz§i. Difuzni koeficient
ferrocenu v LLC je piiblizné 2,5-107% cm®s™".

Tato prdce vznikla za podpory Akademie véd CR
(AV0Z40320502), MSMT CR (LC523), Grantové agentury
AV CR (B200320801) a British Council Chevening Scholar-
ship.
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(Bi203)0.6(Lny03)0.4
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Za nejuniverzalngjsi anorganické pigmenty s oranzovymi
a zlutymi odstiny byly jesté donedavna pokladany chromové
oranze a zluté, jejichz zdkladem jsou z chemického hlediska
chromany olovnaté. Jejich hlavni nevyhodou je vsak toxicita
podminénd pfitomnosti olova a Sestimocného chromu.
V soucasné dob¢ jsou tedy na pracovisti autord hledany nové
anorganické pigmenty, které eliminuji pouziti tézkych kovt,
a jenz by svoji barevnosti i ostatnimi pigmentovymi vlastnost-
mi zminéné Zluté a oranzové pigmenty nahradily. Za takové
pigmenty lze oznacit slouceniny, jejichz podstatou je Bi,Os,
ktery sam o sob& ma svétle zlutou barvu, ovSem vhodnym
dopovanim (zejména lanthanoidy) lze docilit vyrazné zmény
barevnych vlastnosti a také zvy3eni termické stability'.

V této préci byla hlavni pozornost soustfedéna na sledo-
vani barevnych vlastnosti sloucenin typu (Bi,03)6(L1203)0.4,
kde Ln = Eu, Gd, Lu, Tm, Yb a Ce. Pfiprava pigmentt
(B1,03)0.5(Lny03)p 5 je zaloZena na suché homogenizaci vycho-
zich oxidd, tj. Bi,O; (Lachema Pliva, CR), Eu,0;, Gd,0s,
Lu,0;, Tm,05;, Yb,05 a CeO, (Bochemie, CR). Pfipravené
smési byly kalcinovany v elektrické peci pti teploté 850 °C.
Pigmenty byly nasledné aplikovany do organického pojivové-
ho systému (Balakom, a.s.) v plném ténu a v fedéném tonu
s TiO, v poméru 1:1. Tyto aplikace byly objektivné hodnoce-
ny pomoci barevnych soufadnic systému CIE L’a’b". M&feni
barevnosti bylo provedeno pomoci spektrofotometru Co-
lorQuest XE (HunterLab, USA)®. U pigmentii bylo dale po-
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moci piistroje Mastersizer 2000 MU (Malvern Instruments,
Velka Britanie) sledovano rozdéleni velikosti jejich ¢astic.

Syntetizované pigmenty typu (BiyO3)6(Lny0s3)04, kde
Ln = Eu, Gd, Tm, Lu, Yb a Ce, pokryvaji zaddany sortiment
zluto-oranzovych a oranzovych odstini. Zaroven lze konsta-
tovat, ze vzhledem k pouZzitym vychozim surovinam, jsou tyto
slouceniny z hygienického a ekologického hlediska bezpro-
blémové. Pripravené pigmenty maji pomérné velkou hodnotu
stiedni velikosti ¢astic dso (2,2-7,8 um). Pro vyziti téchto
praskovych materialt do organickych pojivovych systému
bude nutné snizit velikost jejich ¢astic na cca 1 um.

Tento vyzkum je na pracovisti autorii podporovin GA CR
(projekt ¢. 104/08/0289).
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V ramci hledani vztahti mezi strukturou anorganickych
latek a jejich katalytickou aktivitou pfi oxidaci nebo oxida¢ni
pyrolyze uhlikatych  materiald byl sledovan  vliv
27 komplexnich dithiokarbamatt niklu na oxidaci grafitu.

Prabéh oxidace vzorki grafitu dopovanych katalyzatory
(0,01 mol.%) byl sledovan termogravimetricky. Kinetické
parametry byly vypoéteny metodou piimé nelinearni regrese’
s pouzitim modelu reakce n-tého fadu. Vliv slozeni komplexu
na aktivacni energii oxidace jako miry katalytické ucinnosti
byl posuzovan analyzou rozptylu na hladiné¢ vyznamnosti
0,05.

Vsechny pouzité komplexy vyrazné snizovaly aktivacni
energii oxidace z ptivodnich 217 kI mol™" u nedopovaného
grafitu na hodnoty v rozmezi 120-160 kJ mol™.

Pfes znamy vliv pfitomnosti halogenidd na katalytickou
aktivitu sloucenin kovi® se ve skupiné sledovanych kom-
plext, z nichz 9 obsahovalo halogenidy, tento faktor statistic-
ky vyznamné neprojevil.

Vzhledem k povaze pouzitych komplexti byl studovan
predevsim vliv typu dithiokarbamatového ligandu, ktery se
ukézal statisticky vyznamny. Katalyticka u¢innost komplext
podle pfitomného dithiokarbamatu roste vfadé hmidtc
(hexamethylenimindithiokarbamat) < dpedtc (dipentyldithio-
karbamat) < bzbudtc (benzylbutyldithiokarbamat) < bzmdtc
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(benzylmehyldithiokarbamat) <  HPhdtc  (fenyldithio-
karbamat). Vyrazngjsi efekt tedy vykazovaly dithiokarbamaty
s aromatem ve struktufe.

Vyznamny se také ukazal i vliv dalSich liganda. Pfitom-
nost dusikatych heterocyklt (phen, bpy) katalytickou G¢innost
snizuje, naopak ptitomnost PPh; vede k vyraznéjsimu snizeni
aktiva¢ni energie oxidace grafitu.

Statisticky vyznamné se na katalytické ucinnosti proje-
vuje také vliv piitomného aniontu respektive neiontova pova-
ha komplexu. Pravé neiontové komplexy nejvyraznéji snizo-
valy aktivacni energii. Anionty zvySovaly katalytickou ucin-
nost v fadé BPh, <FeCl,; ~ClO, <PF¢ . Slou¢eniny boru jsou
znamy svou schopnosti inhibovat hofeni, proto nejmensi kata-
Iyticka ucinnost komplexti s BPhy nepiekvapuje. Naopak
prekvapujici je vysoka katalyticka u¢innost komplext obsahu-
jicich fosfor (PFs nebo PPh;), nebot’ i fosfaty jsou Eastou
slozkou retardér hofeni.

Nejvyrazn&jsim katalyzatorem (E,= 123 kJ mol™) oxi-
dace grafitu ze skupiny studovanych komplexi byl [Nil
(bzmdtc)(PPhs)], ktery vyhovuje zjisténym kritériim pro ucin-
ny katalyzator — neiontovy komplex s aromatickym dithiokar-
bamatem a PPh; jako ligandy.
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Tellurium oxide glasses have been observed in a large
range of compositions. They have potential applications as
optoelectronic materials for optical amplification or fiber
sensors'?. In previous work we studied glass formation in
PbCl,-Sb,05-TeO, system’. The aim of this research is to
investigate analogical TeO, based vitreous phases containing
Bi,0; instead of Sb,0s.

New glass compositions have been investigated in the
Bi,0;-PbO-TeO, and Bi,0;-PbCl,-TeO, systems. Glass
preparation is carried out in open tubes at room atmosphere,
using chemically pure (>99 %) reagents. Glass samples were
obtained by quenching for less stable compositions and by
casting in metal moulds for bulks.

Vitreous regions have been determined in both ternary
systems. The glass formation is predominantly observed along
the TeO,-PbCl, binary line. The use of lead chloride instead
of lead oxide increases the resistance against devitrification
and extends the vitreous composition range.

The investigation of physical properties is focused on
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thermal properties (glass transition temperature Tg, crystalli-
zation temperature TX, thermal stability etc.) and optical prop-
erties (especially optical transmissivity in visible and infrared
region of spectra).

This work was supported by the Czech Science Foundation
(grant No. 104/08/0734).
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Paclitaxel (PTX) je cytostatikum pochazejici z tisu Ta-
xus brevifolia. Dnes je PTX vyuzivan pii 1é¢bé rakoviny va-
jeGniku a prsu'. Piiprava cilenych derivata paclitaxelu je moz-
nosti jak snizit jeho vedlejsi negativni u€inky. Cileny derivat
je komplexem tfi molekul: cytostatika, raménka a navigacni
molekuly.

Naviga¢ni molekula je biologicky aktivni latka, na je-
jichz receptorech je cileny derivat zachycen, a proto dochazi
k zakoncentrovani 1éku pouze na vybranych tkanich. Navi-
gacni molekulou jsme zvolili peptidicky hormon GnRH. Ci-
lem hormonu jsou GnRH receptory na povrchu bunék rakovi-
ny prsu, vajecnikl a prostaty, na nichz se vyskytuji ve zvyse-
né koncentraci’.

Byla pfipravena raménka vhodna pro navazani GnRH
napt. PTX-sukcinyl-triethylenglykol, PTX-sukcinyl-Phe-Phe-
OH, PTX-chloracetylglycin, PTX-maleimidomaselna kyseli-
na a mnoho dalgich®™. Byly také pfipraveny kompletni cilené
derivaty paclitaxelu. Aktivita téchto latek je testovana na
vybranych tkanovych kulturach.

Tato prace vznikla za podpory grantu AVOZ50380551.
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Surprisingly, there are only few literature precedents for
the synthesis of N-(a-ketoacyl)anthranilic acids 7, despite the
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fact that this entities posses interesting chemical and bio-
chemical properties. For example, N-pyruvoylanthranilic acid
and its derivatives are metabolites of a number of microorgan-
isms'. From the synthetic standpoint, N-(a-ketoacyl)
anthranilic acids I and derivatives promise to be useful syn-
thons for construction of different heterocycles, which has
already been exemplified by the synthesis of 4H-benzo[d]
[1,3]oxazin-4-one>*, 1H-benzo[e][1,4]oxazepine-2,5-dione,”
and quinazolin-4(3H)-one skeletons®. As a part of our contin-
ued interest in the reactivity of 3-hydroxyquinoline-2,4
(1H,3H)-diones I, we have studied their reactivity towards
paraperiodic acid, and found out that an oxidative ring open-
ing takes place to afford I. Factors that influence the reactivity
of compopunds 1II, including the substitution pattern
(R" - R®), reaction medium, and temperature were studied. N-
(a-Ketoacyl)anthranilic acids I were obtained in moderate to
good yields.

This study was supported by the Czech Science Foundation
(Grant No. 203/07/0320), by the Ministry of Education, Youth
and Sports of the Czech Republic (Project MSM7088352101
and Joint Project Nr 9-06-3 of Programme KONTAKT), and
the Slovenian Research Agency (Projects P1-0230-0103 and
Joint Project BI-CZ/07-08-018).
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III beta-tubulin se hromadi v misté degradace neurond,
coz vybizi k wvyuziti jako perspektivniho diagnostika
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k identifikaci neurodegrada¢nich procest. TU-20 je mys$i
monoklonalni protilatka IgG1 specificky syntetizovana proti
C-konci lidské tidy IIT beta-tubulinu'.

Pro ovéfeni specifity TU-20 a jejiho scFv fragmentu’
bylo zvoleno srovnani biodistribu¢ni farmakokinetiky obou
preparati radioaktivng znagenych '°I — jak ve zdravych my-
Sich, tak v my$ich s rozvinutou amyotropni lateralni sklerézou
(ALS — exprimace SOD1 mutace)’. Jodace protilatky a jejiho
scFv fragmentu probihala pii oxidaci chloraminem-T*, purifi-
kace probihala na gelové koloné, bioanalytické vlastnosti byly
ovéteny pomoci bis-tris gelové elektroforézy a testem ELISA.
V biodistribuéni studii u zdravych mysi (typ wild-type (+/+)
B6CBA) byly u '*I-scFv i '*I-TU-20 zvoleny ¢asové interva-
ly 3 az 144 h. U '®I-scFv TU-20 byly pologasy eliminace
vypocitany podle dvoukompartmentového modelu 2,3 h
a 62,4 h, "PI-TU-20 vykazovala polotasy 8,6h a 150,7 h.
Aktivita navazana na scFv fragment se primarné akumuluje
ve §titné zlaze a travicim Ustroji. Zatimco TU-20 se b&hem
Sesti hodin distribuuje v organech hrudni a bfisni dutiny.

V komparativni studii byla zvolena transgenni populace
G93A1 Gur. Vzhledem k obtiznému mnozeni byly zvoleny
jednoglenné kinetické body — u '*I-scFv 3 h a u '*I-TU-20
6 h. Nejvyznamnéjsi rozdily v distribuci byly pozorovany
v oblasti svald koncetin, michy a patefe. Nejvétsi retenci akti-
vity preparatii vykazovala kaudéalni ¢ast michy i patete.

Zavérem lze shrnout, ze TU-20 vykazuje lep$i imu-
nospecifitu vic¢i neurodegradacnim procestim, ale ma poma-

cifitu, ale vykazuje vyrazné rychlejsi kinetiku.

Studie byla vypracovina za podpory projekti E!3177—
DIAGIM (1P040E167), E!2510-NEUROTUB(0E91) a IB-
S1048301.
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Klinicky zajem o aminokyseliny radioaktivné znacené
fluorem-18 stoupa spolu s rozvojem pozitronové emisni to-
mografie (PET). O-(2-["*F]fluorethyl)-L-tyrosin (['*F]FET)
patii mezi slibné slouceniny pro diagnostiku mozkovych na-
dort!. Rychla akumulace v nadorové tkani a nizka absorpce
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vnormalni tkéni jsou hlavnimi vyhodami ["*F]FET oproti
2-["*F]fluoro-2-deoxy-D-glukodze, ktera je dnes nejéast&ji uZi-
vanou slougeninou pro PET. Nasim cilem bylo [*F]FET pfi-
pravit na naSem pracovisti a provést s nim preklinickou studii
na potkanech.

Syntéza ["*F]FET je zaloZen4 na nukleofilni “*F-fluoraci
prekurzoru O-(2-tosyloxyethyl)-N-trityl-L-tyrosinu tert. butyl-
esteru v acetonitrilu za piitomnosti soli tetrabutyl amonia’.
Nasledna deprotekce chirdlniho uhliku se provadi 5SM HCIL.
Vzorek ziskany separaci reakéni smési pomoci HPLC na re-
verzni fazi (10% ethanol jako mobilni faze) se nakonec zbavi
nadbytku ethanolu odpatenim a jeho pH se upravi acetatovym
pufrem.

Pro preklinickou studii se pouzili potkani s podkozné
implantovanym nadorem typu C6°, kterym byl podan roztok
['|F]FET o primérné aktivité 43 MBq. Poté byli potkani sni-
mani na PET kamefte. Fyziologicka ditribuce byla provedena
ve zdravych potkanech v intervalech 30 a 60 min.

Radiochemicky vytézek korigovany na rozpad byl
53£5 % pii celkovém Case ptipravy 110 minut. Vyssiho vy-
tézku by bylo mozné dosadhnout pouzitim trifluoroctové kyse-
liny k deprotekci. Ta musela byt nahrazena HCI, protoze
komponenty automatizované¢ho systému, ktery byl pouzit,
jsou k TFA citlivé. Radiochemicka Ccistota byla ptes 95 %,
enantiomericka Cistota byla 100 % a pH se pohybovalo kolem
5,0.

PET studii potkant s implantovanymi nadorovymi bun-
kami byly vSechny gliomy zobrazeny s vysokym kontrastem.
Pii fyziologické distribuce se ukazalo, Ze absorpce aktivity v
organech je rovnomérna kromé slinivky, ve které se fluorova-
né aminokyseliny zvySené¢ akumuluji.

Zaveérem lze fici, Ze jsme na naSem pracovisti piipravili
O-(2-["*Ffluorethyl)-L-tyrosin v kvalité vhodné pro PET
studie.

Tato préce vznikla za podpory grantu MPO CR 24-1TP1/055.
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Chemie a syntéza indolu a jeho derivati se t&é$i pozor-
nosti organickych chemiku jiz vice nez 120 let. Za tuto dobu
bylo pfipraveno a objeveno statisice pfirodnich, vyznamné
biologicky aktivnich, ale i syntetickych slou¢enin. At uz jsou
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to ruzné psychotropni latky (psilocin, psillocibin), neuro-
transmitery a regulatory biorytml (serotonin, melatonin),
rostlinné hormony (indolyl-3-octova kyselina) nebo jeden
z nejvyznamnéjsich derivatt indolu, esencidlni aminokyselina
tryptofan.

Nasim zajmem je vyuzit této velké biokompatibility
indolového skeletu k ptipravé novych biologicky aktivnich
latek. Dosud neexistovala analogie, tedy zadna strukturni
podobnost s jiz zndmymi inhibitory cyklin-dependentnich
kinas, tzv. CDK inhibitory, na bazi 6-(benzylamino)purinu
(olomoucin, roskovitin, apod.). V této praci se snazime chybé-
jici mezeru vyplnit. To znamena, pfipravit skupinu derivata
indolu, které jsou substituovany v poloze 1, 4 a 6, coz odpovi-
da substituentim na skeletu purinu v polohach 2, 6 a 9 (viz
Schéma 1). Pii ptipraveé se vychazi bud’ z odpovidajicich dini-
troderivatli indolu nebo je vychozi latkou 4-substituovany
halogenindol.

R2 R2
s 4 3 6 5 N7
1N NS
6 \2 ;‘\ _ \>B
R3 N R37 3N Ne

7

R1 R1

Schéma 1. Schématické zobrazeni skeletu indolu a purinu

Studované latky jsou charakterizovany Sirokym spektrem
fyzikalné-chemickych technik (CHN analyza, FTIR, hmot-
nostni a multinuklearni NMR spektroskopie). V soucasnosti
jsou ¢inény pokusy o pfipravu vhodnych monokrystali. Geo-
metrie slouenin, stejné tak jako vypocet nékterych fyzikalne-
chemickych vlastnosti slou¢enin, bude studovan pomoci DFT
vypocti. Pfedpokladame také, ze biologickd aktivita téchto
indolovych sloucenin bude pfinejmenSim stejné¢ vyznamna
jako je tomu v pfipad¢ jejich purinovych analogti.

Tato prdce vznikla za podpory Vyzkumného zdméru
MSM619895218.
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2, 611 37 Brno, Lucebni zavody Draslovka Co. Kolin, Havlic-
kova 605, 280 99 Kolin
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Piperazinovy motiv je soucésti struktury mnoha 1éCiv.
Vyskytuje se napt. v 1é€ivech pusobicich proti zhoubnému
déleni bunék. Dale tento strukturni motiv muzeme najit
v latkach, které maji 1é¢ebné ucinky pfi schizofrenii, maniich
atd.

Z literatury je znamo mnoho reakci pfipravy monosubsti-
tuovanych piperazind. Jednim z velmi Casto v syntéze pouzi-
vanych derivatd piperazinu je methoxykarbonylpiperazin,
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jehoz priprava je popsana ve vodném roztoku reakci methy-
lesteru chlormravenci kyseliny s piperazinem pfi pH 3. Reak-
ce probiha s 30% vytézkem'. Daldim v primyslu vyuZivanym
derivatem je benzylpiperazin, napt. ve formé hydrochloridu,
ktery se pfipravuje reakci bezvodého piperazinu s piperazi-
nem dihydrochloridem a benzylchloridem v ethanolu. Vyté-
7ek této reakce se pohybuje kolem 90 % (cit.?, vztazeno na
bezvody piperazin), ale vedlej$im ,,odpadnim“ produktem je
piperazin dihydrochlorid, ktery je z reakcni smési izolovan ve
stejném mnozstvi, jako byl do reakce vloZen. Z literatury je
také znama ptiprava butylpiperazinu a to reakci piperazinu
s butylbromidem v ethanolu za pouziti triethylaminu. Vytézek
reakce je 31 % (cit.).

V piispévku budou prezentovany vysledky studie mono-
substituce piperazinu na atomu dusiku alkyla¢nimi, acyla¢ni-
mi ¢inidly a monosubstituce reakci s kaprolaktamem.

Tato prdce vznikla za podpory grantu Ministerstva priumysiu
a obchodu Ceské republiky, projekt ¢. 2A-1TP1/090.
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SYNTEZA A ANTIMYKOBAKTERIALNI AKTIVITA
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V navaznosti na dfive syntetizované slouceniny' byla
nékolikastupfiovou syntézou vychazejici ze 4-substituovaného
nitrobenzenu'? pripravena série titulnich latek (viz Sché-
ma 1).

Pripravené slouceniny byly podrobeny testovani na akti-
vitu proti nasledujicim kmentim mykobakteria: M. tuberculo-
sis (My 331/88), M. kansasii (My 235/80 a My 6509/96) a M.
avium (My 330/88).

Slouceniny s alkylsulfanylsubstituci s délkou fetézce C7-
C16 vykazuji dobrou antimykobakterialni aktivitu, kterd se
blizi proti kmenim M. tuberculosis (My 331/88) a M.
kansasii (My 6509/96) aktivité standardu, kterym byl isonia-
zid. Aktivita téchto latek proti kmenim M. kansasii (My
235/80) a M. avium (My 330/88) je vyrazné vyssi nez ucin-
nost standardu. Slouceniny s kratSim fetézcem a s fenylsulfa-
nylsubstituci vykazuji daleko niZ§i antimykobakterialni akti-

vitu. Nejuginngjsi latky vykazuji hodnoty MIC = 4-8 pmol 1™
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R84{<:j>*NOZ
Ln
RS‘%<::>F*NH2

R = alkylsulfanyl, fenylsulfanyl

Schéma 1. I — thiol, akt. méd’, uhli¢itan draselny, DMF; II - chlo-
rid cinnaty’; IIT — chlorovodik; IV - 1. N,N-dimethylkyanamid'

na vSechny kmeny mykobaktéria na rozdil od isoniazidu,
ktery je velice malo ucinny proti nékterym testovanym kme-
nim.

Prdace byla podporena  vyzkumnym  zdamerem  MSM
0021620822 a grantem GA UK 299/2006/B-CH/FaF.
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SPECTRAL CHARACTERISTICS OF ADDUCTS
1,8-NAPHTHALENEIMIDES - STERICALLY
HINDERED AMINES; MONORADICALS
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CHMELA

Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences, Dubravskad
cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovakia
upolhrdl@savba.sk

1,8-Naphthaleneimide is chromophore exhibiting inter-
esting spectral and photophysical properties. Its simple and
complex adducts with sterically hindered amines were investi-
gated with fluorescence spectroscopy'?. In order to complete
these studies the novel probes containing 1,8-naphthalimides
as chromophore and one structural units of sterically hin-
dered amine stabilizer (HAS) in different positions were syn-
thesized. One probe has got HAS unit situated on naphthalene
ring in position 4 and imino nitrogen was substituted by n-
butyl groups (BUNR).

BUNH H —N
BUNO -O
BUNOR RO

Another type of probe represented HAS unit in imino
composition, along with substitution of position 4 of naphtha-
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lene ring by electron donating dimethylamino group
(DMANR).

H DMANH

N :
CHy— O* DMANO
OR DMANOR

Absorption and fluorescence spectra of probes based on
adducts of 1,8-naphthaleneimide and sterically hindered
amine were taken in solution as well as in polymer films. In
absorption spectrum the longest wavelength band of both
types of probes lies in the range 390 up to 430 nm, depending
on the medium. In fluorescence spectrum the maximum lies in
the range 460 up to 530 nm. In polar media the maxima of
absorption and fluorescence are red shifted as compared with
less polar media. The fluorescence is observed for all probes
but there is distinctly higher fluorescence intensity for parent
amine and alkoxyamine as respective monoradical. The extent
of fluorescence enhancement comparing amine and
alkoxyamine derivatives with biradical is in the range 2—10
depending on the medium and for both pairs BUNH/BUNO
and DMANH/DMANO. The extent of intramolecular quench-
ing is sligthly larger for the BUNH/BUNO pair.

Authors thank agency VEGA for support through the projects
2/6015/26 and 2/5108/25 and Grant agency for APVV-51-
004904.
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BIODEGRADOVATELNEHO POLYESTERU
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Sietovanie polymérov je casto pouzivanou metddou
modifikacie vlastnosti materialov. V poslednom ¢ase st zauji-
mavym objektom $tudia biodegradovatel'né plasty. Z nich sme
ako matricu pre drevoplasty uspesne testovali polykaprolak-
ton. Podobnym materidlom je aj kopolymér kyseliny adipovej
a tereftalovej a 1,4-butandiolu, ktory pod obchodnym nazvom
Ecoflex vyraba firma BASF. Vzhl'adom na mozné vyuzitie
sietovania na modifikaciu tohto polyméru (¢i uz samotného,
alebo ako matrice pre kompozity, ¢i ako zlozky zmesi dvoch
polymérov), v tejto praci sme sa zaoberali testovanim UCin-
nosti sietovania Ecoflexu.

Na sietovanie sme pouzili dva typy peroxidu: 2,5-di-
metyl-2,5-ditercbutylperoxyhexin (Luperox 130) a tercbutyl-
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perbenzoat (t-BPB). Kvoéli zvyseniu ucinnosti sietovania sme
na porovnanie pridavali aj koagent sietovania — trialylkyanu-
rat (TAK).

Zosietenie bez koagenta siet'ovania nie je vel'mi efektiv-
ne — maximalna hodnota nerozpustného podielu (percento
gélu) sa dosiahla len okolo 70 hm.%, ato pri najvyssej kon-
centracii 2 hm.% peroxidu. Po pridani koagenta siet'ovania sa
nerozpustny podiel zvySoval so zvySovanim koncentracie
trialylkyanuratu, pricom sa dosiahla hodnota % gélu az do
98 %. Mechanické vlastnosti, ako pevnost' v tahu, t'aznost
a Youngov modul pruznosti, sa u vzoriek bez koagenta siet'o-
vania so zvySovanim obsahu Luperoxu mierne znizuju,
v pripade t-BPB st rozdiely vel'mi malé. So zvySovanim kon-
centracie TAK sa pevnost’ aj taznost’ znizovala a podobny
trend sa zaznamenal aj pri zvySovani koncentracie peroxidu.
O nieco lepsie vysledky z hl'adiska mechanickych vlastnosti
sa ziskali pouzitim Luperoxu.

Napriek tomu, Ze sietovanim samotného Ecoflexu sa
nedosiahlo  zlepSenie = mechanickych  vlastnosti  ani
v pritomnosti koagenta, sietovanie by mohlo mat’ vyznam pre
kompatibilizaciu najmd zmesi nemiesatelnych biodegradova-
telnych polymérov, ako aj pre pripravu kompozitov na baze
Ecoflexu plneného organickymi Casticami.

Tato praca bola financne podporend z projektu APVV
51-010405.
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Statine and its congeners (AHPPA, ACHPA,
isostatine,...) have attracted considerable attention as the vital
components of potentially therapeutic small peptides includ-
ing pepstatine, Hapalosin, Tamandarin A, ...)". The B-hydroxy
group of statine is important for tight binding of pepstatine
and its stereochemistry has a large effect on protease inhibi-
tion, a syn-diastereomeric relationship between amine and
hydroxy group being required®.

OH statine n=1, R=2-propyl
CcooH AHPPA  n=1, R=Ph
R™ 'n ACHPA  n=1, R=cyclohexyl

NH, this contribution n=2

Here we would like to present an effective synthesis of
AHPPA homologues (n = 2) based on our CIAT applications
in tandem with Mannich reaction and acid-catalyzed lactoni-
zation®™, follow-up by non-classical Wittig reaction of the
enantiomerically pure a-amino-y-substituted butyrolactones
(Scheme 1).
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Scheme 1. (i) Mannich reaction + CIAT; (ii) acid-catalyzed lac-
tonization + CIAT; (iii) non-classical Wittig reaction; (iv) reduc-
tion; (v) debenzylation; (vi) hydrolysis
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Financial support by the Slovak Grant Agency No. 1/0629/08
is gratefully acknowledged.
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The asymmetric synthesis of chiral nonracemic prolines
has received an enormous amount of attention due to the in-
terest in study conformational rigidity into peptides that influ-
ence their biological properties’. Replacement of natural
amino acids in bioactive peptides by proline analogues pos-
sessing the characteristics of other amino acids (namely
proline-amino acid chimeras) has led, in some cases, to better
understanding of their bioactive conformation®. Some of non-
proteinogenic pyrrolidine dicarboxylic acids exhibit potent
neuroexcitatory activity’. This property is attributed to their
action as conformationally restricted analogues of the neuro-
transmitter glutamic acid.

In this contribution we describe synthetic approach to
substituted oxoproline analogues III from N-acylated deriva-
tives II obtained through acylation of 2-amino-4-oxobutanoic
acids I (ref.*) (Scheme 1.)
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Ar

Scheme 1. a) acylation with maleic anhydride; b) intramolecular
Michael addition

Financial support by the Slovak Grant Agency No. 1/0629/08
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ELECTROGRAFTING POLYMERIZATION
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Biofouling represents one of the major problems in long-
term biomedical applications due to accumulation of proteins
and cells on the surfaces of implanted biomaterials. The ad-
sorption of proteins and cells leads to the reduced diffusion of
nutrients and/or analytes'. Polymers bearing zwitterionic
group are known for their non-biofouling properties. Conse-
quently, surfaces grafted by these polymers exhibit significant
reduction of biofouling.

Electrografting is a relatively new and powerful tech-
nique for modification of electroconductive surfaces with
organic material. A very stable polymer/metal interface pro-
duced by the cathodic electrografting is due to formation of
metal-carbon chemical bonds’. Electrografting is thus very
suitable for covalent attachment of various polymers onto the
(semi)conductive surfaces, which by themselves or after the
appropriate chemical modification (Scheme 1) can exhibit
required non-biofouling properties. Electrografted polymer
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Scheme 1. Electrografting and modification of polymers

brushes of a zwitterionic character bearing different groups
investigated in vitro have shown a significantly reduced adhe-
sion of fibroblast cells.

This work was supported by the Slovak Research and Devel-
opment Agency under the contract No. RPEU-0007-06 and
by Sixth Framework Program of the EU, IP-031867, P. Cé-
zanne.
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We have successfully introduced a new and expedient
synthetic entry to 7(S)-ethyl-8(R or S)-indolizidinol alkaloid' ™
cores I and II in 5- and 8 steps and overall yields of 20 % or
8 %, respectively’. Our uncommon strategy uses as key step
areductive desulfurization of the thiophene ring with a Ra-
ney-nickel reductant in which the thiophene constitutes an
original alkyl source. The targets (75,85,8aS)-I and
(7S,8R,8aS)-II were obtained ultimately by lactam reduction
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or by a configurational alcohol inversion with Mitsunobu
reaction followed by lactam reduction, respectively. In the
latter case, a chemical separation via an easy O-benzylation
reaction, lactam reduction and debenzylation were also advan-
tageously used.
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An important progress has been achieved in the immobi-
lization of biological materials using polymers. Polymers
employed in these applications involve different types of gel-
ling polysaccharides and synthetic polymers with the ability
to form hydrogels via different mechanisms.

The aim of this contribution is to present the further
details on characterization of microcapsules based on polye-
lectrolyte complexation made of sodium alginate, cellulose
sulfate and poly(methylene-co-guanidine) hydrochloride (SA-
CS/PMCG)'. The effect of various parameters playing role in
the design of SA-CS/PMCG microcapsule is demonstrated,
such as concentration and composition of polyanion solution,
molecular weight of polyanions, the effect of additional coat-
ing layer and the stability of microcapsules under the in vitro
conditions in the CMRL medium were also studied. Inverse
size exclusion chromatography’ by employing narrow mo-
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lecular weight distribution pullulan standards was used for
determination of molecular weight cut-off. These data were
supported by the diffusion measurements of fluorescently
labeled dextrans and proteins into the microcapsules using
a confocal laser scanning microscopy. The mechanical prop-
erties were tested on a Texture Analyzer TA-2Xi. The optical
analysis provided the results on the average microcapsule size
and membrane thickness.

This work was supported by the Slovak Research and Devel-
opment Agency under the contract No APVV-51-033205 and
by the Chicago Project coordinated by the University of Illi-
nois at Chicago and the Christopher Foundation.
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Reakci  diisokyanatd s OH-telechelickymi  nizko-
molekularnimi polybutadieny (tj. kapalnymi kaucuky) 1ze za
vhodné katalyzy piipravit nizkomolekularni elastomerni poly-
urethany (PUR)". V nasem piipadé (2,4-diisokyanato-1-methyl-
benzen, katalyza dibutylcindilauratem) vznikly PUR, které
obsahovaly 4—-6 polybutadienovych sekvenci. Na ¢ast visicich
vinylti kapalného kaucuku (cca 5-10 %) byly ptedem — radi-
kalovou adici prostfednictvim SH skupiny — pfipojeny bocni
fetézce obsahujici stéricky branéné fenolické antioxidanty
(FAO)’, takze vznikl PUR, nesouci na svych fetézcich pro-
ménlivy pocet chemicky vazanych antioxidacnich struktur. Ty
— na rozdil od béznych nizkomolekularnich antidegradantt
ptidavanych ve formé fyzikalni ptimési — se z materialu nevy-
pafuji, ani je nelze vymyt zadnym rozpoustédlem, coz pted-
stavuje zna¢nou technologickou vyhodu. Jeho struktura je
zndzornéna na schématu 1.

"Spojka" z TDI
strukturni jednotky
polybutadienu

e

H

Schéma 1.
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Pripravené PUR byly charakterizovany jednak SEC
s dvoji detekei (evaporativni a UV), jednak 'H NMR. Prvni
metoda ukazala, Ze distribuce molarnich hmotnosti ma dle
ocekavani vice maxim odpovidajicich riznému poétu polybu-
tadienovych sekvenci. Druha metoda slouzila ke stanoveni
pomeéru dienové a nedienové slozky PUR. Déle byly zkouma-
ny PUR, které byly pfipraveny tak, ze LBH byl nejprve ¢as-
te¢né hydrogenovan, takze adice FAO nesouciho thioskupinu
probihala pouze na zbylych visicich vinylech. Metoda
'H NMR zde slouzila rovnéZ ke stanoveni stupné hydrogena-
ce. DSC a TGA méfeni v reaktivni atmosféfe vzduchu byla
vyuzita pro stanoveni termooxidacéni stability téchto latek
a tim 1 stabilizaéni G¢innosti polymerné vazanych fenolickych
antioxidanttl.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR ¢ 203/07/0987.
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ELECTRONIC MATERIALS
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TISOVSKY, and ANITA ANDICSOVA
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812 37 Bratislava, Slovakia
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The utilization of perfluoroaromatics for molecular rec-
ognition has in recent years been an intensely studied topic.
The pentafluorobenzaldehyde (I), tetrafluoroterephtalic alde-
hyde (II) and 2,3,5,6-tetrafluorobenzene-1,4-diamine (ZI1)
important starting materials for the above mentioned research
have so far been hardly investigated. With the sole exception
of the reduction of pentafluorobenzontrile' to I and penta-
fluoronitrobenzene? to IIT all the known methods for the syn-
thesis of I and III involve multi-step processes with low over-
all yields and starting from rather inaccessible raw materials.

In the course of our search for alternative cheap and
accessible starting materials for the preparation of I and 111
we were intrigued by the possible deployment of the
hexafluorobenzene and pentafluoroaniline 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—tetraﬂu0r0-3,6-bis-nitrornethyl—benzene3
— 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 I and
1I.
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We investigated the reactivity of fluorine substituents in
pentafluoroaniline and N-pentafluorophenylpyrrole* towards
azide anion and prepared IIT in 70 % yield. The target com-
pounds I a III can be used as building blocks for novel mate-
rials with optoelectronic properties and supramolecular struc-
ture in solid state. Structures of target compounds I and 111
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. 1/4453/07.
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The Sml, induced diastereoselective reductive coupling
of nitrones with a,B-unsaturated carbonyl derivatives repre-
sents very useful methods for the synthesis of the precursors
for the biological active y-amino acids or pyrrolidones'?. The
prepared lactams could be effective glycosidase inhibitors and
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Scheme 1. a) Sml,, methyl acrylate, H,O, THF, —78 °C. b) Zn/
AcOH
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also effective intermediates for the synthesis of diversely
substituted sugar mimics (azasugars). In this communication
we report the Sml, induced coupling of chiral nitrones for the
preparation of biologically important chiral y-N-hydroxyl
amino esters. The reaction of sugar derived nitrones I with
methyl acrylate afforded the y-N-hydroxyl amino esters I7 that
were subsequently transformed to new diversely substituted
chiral lactams ZIT (ref**). The obtained pyrrolidinones were
reduced with LiAlIH, in THF to afford the chiral pyrrolidines.

The authors are grateful to the Slovak Grant Agency (No.
13549/06) and APVV (No. 20/000305).
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Predmétem tohoto sdéleni je syntéza 3-N-sub-
stituovanych derivati 6-fenyl-7-oxo-6-azalumazinu 1. Coz
jsou dvoujaderné heterocyklické slouceniny majici jako za-
klad pyrimido[4,5-¢][1,2,4]triazinovy skelet. Sloucenindm
obsahujicim pyrimido[1,2,4]triazinovy skelet je neustale vé-
novana pozornost, nebot’ se jedna o slouceniny s prokazanou
biologickou uginnosti' . Z tohoto pohledu jsou zvlast’ zajima-
v¢é ptirodni antibiotika jako reumycin, toxoflavin a fervenulin
jejimz zakladem je pyrimido[1,2,4]triazinovy skelet a vykazu-
ji tak silné bakteriostatické ucinky.

Priprava zminénych 3-N-substituovanych-6-fenyl-7-oxo-
-6-azalumazint I je zalozena na amonnolyze ethyl-1-fenyl-N-

A
Ox N _N._O
Y A
N = N
N R
NHCOOC,H )
+ I
N7 COOCH;  pnw,
)\ N —_— NH  NHR
07N
NZ ‘ o}
P
07N
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-ethoxykarbonyl-6-azacytosin-3-karboxylatu* primérnimi ami-
ny, kdy nasledné¢ dochazi k uzavéru pyrimidinového cyklu.
Tato reakce vSak neni jednoznatnd a je doprovazena
i konkurenéni reakci, kdy dochazi k nukleofilni substituci celé
ethoxykarbonyaminovélové skupiny za vzniku N-sub-
stituovanych-1-fenyl-6-azacytosin-5-karboxamidd II. Tuto
konkurenéni reakci lze v obou smérech ovlivnit vhodnym
rozpoustédlem a koncentraci aminu.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR
MSM6198959216.
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Angiogenéza je proces novotvorby ciev. Nové cievy st
nevyhnutné pre progresiu tumorov. Rakovinové bunky preto
produkuju cievne rastové faktory (napr. VEGF). VEGF sa
viaze na extracelularnu ¢ast’ receptora VEGFR-2, nachadza-
jucom sa na povrchu endotelialnych buniek. Aktivacia vnitro-
celularnej tyrozin kindzovej domény VEGFR-2 je zaciatkom
zlozitého biologického procesu veduceho k deleniu, migracii
a $pecializacii endotelidlnych buniek, co ma za nasledok neo-
vaskularizaciu a progresiu tumoru a metastaz.

V prispevku prezentujeme moznost pripravy novych
inhibitorov VEGFR-2 tyrozin kindzy za pomoci 1,3-
dipolarnej cykloadicie ,,Click chemistry* z vhodnych deriva-
tov azidov a terminalnych alkinov. Z lieteratiry' je zname, Ze
N-[5-(etylsulfonyl)-2-metoxyfenyl]-5-(hydroxymetyl)-oxazol-

CF3

SO,Et N SO,Et
HN H O,
[ =
o
O™ "NH L Q NH, EtO NH
e
— N p AN OMe
\_/ MeO Q oSy )]
1 V4 I

Schéma 1. Struktary VEGFR-2 inhibitorov I — I1I
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-2-amin (/) je u¢inny nanomolarny inhibitor VEGFR-2 tyro-
zin kinazy. Podobne aktivnou zluceninou je aj N-{4-[4-
-amino-6-(4-metoxy-fenyl)furo[2,3-d]pyrimidin-5-yl]fenyl}-
-N’-[2-fludr-5-(trifludr-metyl)fenyljmocovina (IT).” Pre ,,Click
chemistry” kniznicu pripravujeme ligandy fluor derivatov
arylmocoviny a oxazolu (napr. III) (Schéma 1).

Predpokladame, Ze spojenim dvoch vhodne vybranych
farmakoforovych fragmentov potvrdenych ,,in Silico” predik-
ciou ziskame nové, ucinnejsie VEGFR-2 inhibitory.

Tato praca vznikla za podpory grantov APVV LPP 0153-06,
VEGA 1/4467/07, COST CM0602.
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Pyrrolopyrimidiny zaujimaji vyznamné misto mezi bio-
logicky aktivnimi analogy purinu zejména diky svym protina-
dorovym u¢inkdm. Pyrrolo[2,3-d]pyrimidiny (7-deazapuriny)
jsou znamymi antagonisty kyseliny listové, zatimco pyrrolo
[3,2-d]pyrimidiny (9-deazapuriny) jsou silné inhibitory purin-
nukleosidfosforylasy. Na druhou stranu dalsi latky této série —
pyrrolo[3,4-d]pyrimidiny (8-aza-7,9-dideazapuriny) nebyly
dosud pro piipravu analogti nukleosidi a nukleotidi vyuzity
vibec. Nasim cilem byla tedy syntéza analogi nukleosidl
a nukleotidii nesoucich misto pfirozené nukleobase 8-aza-7,9-
-dideazapurin. Tak byla pfipravena série acyklickych nukleo-
sidfosfonati, z nichz nékteré se ukazaly byt silnymi inhibitory
thymidinfosforylasy (TP) — enzymu, jenz je nezbytny pro
angiogenezi v nadorovych tkanich. Napf. u N'- a N°-(8-
-fosfonooktyl)-8-aza-7,9-dideazaxanthinu byly nalezené hod-
noty ICsy pro inhibici zminéného enzymu izolovaného
zruznych zdroji (lidskd TP exprimovana v buikach V79,
lidska placenta, Escherichia coli) v rozsahu 3—-23 pM.

Tato prdce je soucdsti vyzkumného projektu Ustavu
0Z40550506. Byla financovana z Programu cilovych projektii
Akademie véd Ceské republiky #108400550501,

z Vyzkumného centra Nova antivirotika a antineoplastika
IM0508 Ministerstva Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské
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republiky, z NIH grantu 1UC1A1062540-01 a z Vyzkumného
centra Gilead Sciences a UOCHB.
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Nova generace acyklickych nukleosidfosfonati (ANPs)
je strukturné odvozena od 2,4-diamino-6-hydroxypyrimidinu.
Tyto slou¢eniny mohou byt povazovany za purinové derivaty
s otevienym imidazolovym kruhem (“open-ring“ ANPs)".
Nové moznosti zvySeni biologické aktivity pfinasi modifikace
polohy 5 pyrimidinového kruhu. 5-substituované “open-ring*
ANPs jsou exkluzivnimi inhibitory HIV a MSV replikace®.

V réamci studia vztahti mezi strukturou a biologickou
aktivitou byly pfipraveny derivaty s nové uzavienym kruhem
mezi polohami 4 a 5 vid¢i struktury. Bylo vypracovano néko-
lik syntetickych postupl pro formovani imidazolového, thia-
zolového, 1,2,5-thiadiazolového, 1,3-dihydro-2-H-imidazo-
lového a pyrazinového kruhu (Schéma).
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TRIAZOLU — ACYKLICKYCH ANALOG RIBAVIRINU
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Ribavirin — strukturné blizky analog guanosinu, je zndm
svoji protivirovou aktivitou proti RNA i DNA virim'?, mj.
proti hepatitidé C. Ribavirin je fosforylovan bunéénymi kina-
sami a mechanismus uc¢inku u HCV spociva pravdépodobné
v inhibici inosin monofosfat dehydrogenasy®. Acyklicka ana-
loga nukleotidi jsou rovnéz znama svoji antivirovou aktivi-
tou™®. Do dnesnich dni nebyly znamy latky acyklicka analo-
ga ribavirinovych nukleotidii. Proto bude prezentovana synté-
za a vlastnosti téchto latek a jejich analogi s guanidinem.
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c) TMSBr CTH;CN (DMF)

Tato prace vznikla za podpory vyykumného projektu ustavu
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Inc. (Foster City, CA, U. S. A4.).
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V minulosti byla objevena zajimava skupina latek, N°-
-(3-fluoro-2-phosphonylmethoxypropyl) (FPMP) derivati'
purinovych a pyrimidinovych bazi jez vykazuji specifickou
aktivitu proti nékterym retrovirim® (zahrnujice také lidsky
imunodeficitni virus typ 1 (HIV-1) a typ 2 (HIV-2)).

V nasem studiu strukturné-aktivitnich vztahd jsme se
zam&fili na NC-substituované FPMP derivativaty adeninu
a 2,6-diaminopurinu z divodu, Ze tato NC-substituce &asto
vede k podstatnému zvy3eni antivirové a cytostatické aktivity’
ANPs.

Piiprava téchto latek byla provedena dle schématu 1.
V soucasné dobé je celd série FPMP derivatd testovana na
antiretrovirovou aktivitu.
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Tato prace vznikla za podpory projektu OZ40550506, progra-
mem #105400550501, Centrem pro Nova Antivirotika a Anti-
neoplastika 1M0508, grantem 1UCI1A41062540-01, Gilead
Sciences a UOCHB centrem.
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Béhem chromatografického separacniho procesu se pii
prutoku mobilni faze systémem ustavuje rovnovaha (mezi
stacionarni a mobilni fazi). Tato rovnovaha je porusena ndh-
lou zménou mobilni faze, napt. po nadavkovani vzorku. Po
naruSeni rovnovahy za¢ne chromatograficky systém ihned
sméfovat k novému rovnovaznému stavu. Vysledkem je chro-
matogram obsahujici kromé pikl analyti i piky slozek mobil-
ni faze, tj. systémové piky', které jsou &asto chybn& interpre-
tovany a zamé&fiovany s piky méfenych analyti®. Zakladni
vlastnosti systémovych piki je nezavislost jejich retencnich
faktort na charakteru davkovanych analytd.

Ke sledovani tvorby systémovych pikd byl pouzit re-
verzni separacni systém s chromatografickou kolonou Disco-
very® RP Amide C16. Mobilni faze byly tvofené dvou- nebo
tiislozkovymi vodnymi pufry, tj. pufry sloZenymi z kyseliny
benzoové a hydroxidu litného nebo kyseliny benzoové, kyse-
liny 3-hydroxy-2-fenylpropionové a hydroxidu litného o riz-
nych koncentracich a pH. Davkované poruchy obsahovaly
stejné slozky jako pouzivand mobilni faze, vzdy se zménénou
koncentraci jedné z nich. V chromatogramech se vyskytovaly
2 nebo 3 systémové piky v zavislosti na pouzitém pufru. Je-
den pik byl vzdy stacionarni, zatimco ostatni ménily svou
polohu v zavislosti na sloZeni pufru.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA UK 305/2006 BCH
aza podpory dlouhodobého vyzkumného zameru MSMT
MSM0021620857.

LITERATURA
1. Levin S., Grushka E.: Anal. Chem. 59, 1157 (1987).
2. Srbek J., Coufal P., Bosédkova Z., Tesatova E.: J. Sep.
Sci. 28, 1263 (2005).

3P-02
ANALYSIS OF CYTOKININ NUCLEOTIDES BY
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AS CR, Slechtitelii 11, 783 71 Olomouc, bDepartment of Bio-
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Formation of nucleotides is a first step in cytokinin bio-
synthesis. The key part of this process is the addition of an
isopentenyl moiety from DMAPP to the N-6 of AMP. Kaki-
moto' suggested, that cytokinin nucleotides also occur in
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plants in form of di- and triphosphates, which, however, have
not been identified in plants yet. The main problem is that
nucleotides are extremely polar, retention and separation on
reverse phase is therefore crucial. Previous analytical methods
for cytokinin nucleotides were based on fractionation and
cleavage of phosphate moiety with alkaline phosphatase, fol-
lowed by LC/MS analysis of the corresponding riboside
form?. Different approach, derivatization of intact nucleotides,
was used by Nordstrom® to achieve retention and separation
of monophophates. Ge* analyzed cytokinin nucleotides by
capillary zone electrophoresis with MS detection in coconut
milk, once again only monophosphates were identified.

We have developed a method based on complete separa-
tion of cytokinin phosphates by HPLC with tandem MS de-
tection after SPE and imunoaffinity chromatography purifica-
tion. This method is validated by accuracy, sensitivity, linear-
ity and precision. Accurate determination of cytokinin nucleo-
tides will help to elucidate their biosynthetic pathway and
physiological role in plants.

It has been shown that leukemia cells convert ribosides
into nucleotides when treated with adenosine analogues.
Phosphorylation is essential for triggering cell death. Some
cytokinin ribosides showed significant cytotoxicity on human
leukemia cell. Accurate quantification of the intracellular
levels is an important pharmacodynamic study and helps to
elucidate the molecular effect of adenosine derivatives.

This work was supported by the Grant Agency of the Czech
Republic (GA 522/06/0108) and Czech Ministry of Education
(MSM 6198959216).
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Cytokinins play a crucial role in regulation of prolifera-
tion and differentiation of plant cells. They also control vari-
ous processes in plant growth and development, such as delay
of senescence, transduction of nutritional signal, control of
shoot/root balance and increased crop productivity'. Virtually,
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all naturally occurring cytokinins identified to date, are ade-
nine species substituted at N6 with an isoprenoid or aromatic
side chain. An additional modification of a cytokinin molecule
can lead to a dramatic changes of action in a control of growth
and development. Olomoucine and its derivatives roscovitine
and bohemine, are a C2, N9-substituted 6-benzylaminopurine
derivatives, which specifically inhibit Cdk-2 related kinases®.

Coulometric electrochemical (EC) flow cells are wide-
spreadly used as high performance liquid chromatography
detectors (HPLC-ECD) for the study of various redox-active
compounds. Primary use of EC cells has been for quantitative
bioanalysis of these compounds and using the EC cells as
simple means of producing redox reactions, the products of
which may then be studied by mass spectrometry (MS)’.

We present a validated HPLC/EC/MS method for quan-
titative analysis of above mentioned Cdk-inhibitors and com-
pare it to existing HPLC/MS and HPLC/MS-MS methods.

The prediction of metabolism of these compounds is an
important task, considering the fact that for example, R-
roscovitine (also labeled as CYC202) is now in Phase II clini-
cal trials for breast and lung cancer’. Besides some estab-
lished in-vitro and in-vivo methods using biological systems’,
we have developed a biomimetic model using the cell as an
electrochemical reactor for simulation of in situ oxidative
reactions, which occur in metabolism of mentioned Cdk-
inhibitors, and identification of products by MS. This utiliza-
tion of electrochemical cell also opens possibilities to prepare
various metabolites in a sufficient amount for further biologi-
cal testing, thus bypassing the need to synthesize them.
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COMPOUNDS COMPOSITION IN UNIFLORAL
HONEYS WITH SPME-GC-MS

ANTONIA JANACKOVA and IVAN SPANIK

Department of Analytical Chemistry, Faculty of Chemical
Technology, Slovak Technical University, Radlinského 9,
812 37 Bratislava, Slovak Republic

ivan.spanik@stuba.sk

SPME in connection with chromatography coupled to
mass spectrometry was used to identify botanical origin of
uniifloral honeys. Several SPME parameters were optimized
(fibre polarity, sample matrix, sample volume, equilibration,
extraction times and temperatures). The temperature of water
bath in SPME extraction was set to 60 °C. The higher tem-
perature caused the decomposition of thermo labile sub-
stances and creation of novel thermal degradation products.
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The effects of various equilibration and extraction times have
been also studied (10, 30, 60 min). The best results were ob-
tained for 30 and 60 min absorption period. However, com-
parison of chromatograms did not show significant differ-
ences in terms of number of extracted compounds and their
areas, thus 30 min have been selected for further experiments.
The best fibre stationary phase for extraction of honey vola-
tiles was PDMS/DVB. The reproducibility of SPME proce-
dure has been evaluated by 4 replicates injections of the
honey sample under identical experimental conditions. After
optimization of SPME conditions several unifloral honeys
(rape, sunflower, raspberry, chestnut and other) were analysed
to identify VOC by MS spectra and calculation their linear
retention indices.

This work was supported by the Project VEGA no. 1/0827/08.
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In this work, the separation of enantiomers of alkyl es-
ters of 2-CN carboxylic acid derivatives on the permethylated
and 2,6-di-metyl-3-pentyl B- and y-cyclodextrins stationary
phases has been studied. The influence of structure in alkyl
substituents bonded to the asymmetric carbon atom, as well as
in the ester group of the selected 2-CN carboxylic acid deriva-
tives; and selectivity of modified f- and y-cyclodextrin
phases was studied. A model set of 12 derivatives were sepa-
rated on four columns. The separation of enantiomers was
evaluated in terms of the interactions of the alkyl substituents
bonded to the stereogenic carbon (R;), as well as, to the ester
group (R;) of studied derivatives. Similarly, the effect of 3-O-
alkyl chain length of 2,6-di-O-methyl-3-O-alkyl-B- and y-
cyclodextrins was studied. It was proven that the variation of
enantiomeric separation with temperature on a given cyclo-
dextrin capillary column depends both on the nature of alkyl
groups bonded both to asymmetric carbon atom and in ester
group. The temperature dependencies of retention factors, In
k versus 1/T, was linear for both enantiomers of all studied
derivatives on all considered cyclodextrin columns. However,
the temperature dependencies of selectivity factors, In o on 1/7,
were non-linear. The thermodynamic data characterizing
overall and enantioselective interactions and enthalpic-
entropic compensation were used to gain more insight into the
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mechanistic aspects of enantioseparation on modified cyclo-
dextrins.

This work was supported by the Project VEGA no. 1/0827/08.
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tatana.gondova@upjs.sk

Enantioselective chromatography still remains the most
important method for the chiral separation of pharmaceuticaly
and biologicaly important substances. Especially, chiral high-
performance liquid chromatography (HPLC) with the variety
of columns and mobile phases can utilise a multitude of dif-
ferent separation mechanisms.

The macrocyclic glycopeptides belong to the preferred
group of chiral selectors that have been used as the efficient
chiral stationary phase in HPLC. The variety of their structure
and functionalities provide a unique range of interactions for
chiral recognition’.

In the present study, teicoplanin-based chiral stationary
phase was used for the chiral analysis of cruciferous phy-
toalexins. Phytoalexins are low molecular weight secondary
metabolites produced de novo by plants (family cruciferae) in
response to various types of stress, including microbial attack.
These compounds are of great interest in their biological ac-
tivity, including antimicrobial, antitumor and cancer chemo-
protective properties®. Therefore it is important to investigate
synthesis of indole phytoalexins and their analogs as well as
the absolute configuration in connection with the biological
activity of the corresponding stereoisomers”.

For direct chiral separation of some indole cruciferous
phytoalexins analogs a HPLC method with teicoplanin CSP
was developed. The normal phase mode proved to be most
effective for the chiral separation of the studied compounds.
The conditions for the best resolution were found by selection
and variation of the mobile phase composition and the effect
of analyte structure was observed.

This work was supported by the Grant Agency of the Slovak
Republic, grant No. 1/4461/07 and by the Slovak Research
and Development Agency under the contract No. APVV-0514-
06.
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Po tspésném zmapovani celého lidského geonomu se
pozornost chemiki, biochemiki a biologh upfela smérem
k proteomu a proteomice. Cely lidsky genom byl piecten
mnohem dfive, nez se ptivod¢ predpokladalo, diky nesmirné
vykonné, separaéné velmi ucinné, snadno automatizovatelné
a dostate¢né citlivé kapilarni elektroforéze. Na zaklad¢ téchto
zkusenosti byly k charakterizaci a kompletnimu popisu prote-
omu, a to nejen lidského, nasazeny téz analytické separaéni
metody, jako je kapilarni zénova (CZE) a kapilarni gelova
elektroforéza (CGE), vhodné pro bilkoviny a peptidy. CZE je
ucinna separacni technika pro ionty lisici se dostatecné svymi
elektroforetickymi pohyblivostmi. Chceme-li vSak uspét
pfi separaci smési bilkovin ¢i peptidl, které se mohou lisit
navzajem v ramci svych elektroforetickych pohyblivosti zcela
nepatrné, je tteba postavit do cesty migrujicim iontim vhodné
separacni prostiedi, které bude diskriminovat ty vétsi, t&zsi
a nepravidelné, ¢imz je odlisi od té&ch mensich, leh¢ich a tva-
rov¢ pravidelnych. Takovym vhodnym separa¢nim prostfedim
pro bilkoviny a peptidy mtize byt pravé gel pouzivany v CGE.
Krom¢ chemickych geld, jez jsou pevné zachyceny
v separacni kapilafe a jez jsou velmi nachylné k nevratnému
poskozeni, 1ze s vyhodou vyuzit gelt fyzikalnich, nazyvanych
téz propletenymi polymery. Fyzikalni gely lze jednoduse
pfipravit rozpousténim pevného polymeru ve vhodném za-
kladnim elektrolytu, 1ze je snadno naplnit do separa¢ni kapila-
ry a lze je velmi jednoduse vyménit v separacni kapilare pred
kazdou analyzou. Tato prace je zaméfena na porovnani CZE
a CGE s fyzikalnimi gely jako G¢innymi separanimi nastroji
pro bilkoviny a peptidy, tedy klicové latky v proteomice.
Separa¢ni moznosti a u€innost CZE a CGE s fyzikalnimi gely
byly hodnoceny na zaklad¢ vysledkt ziskanych s bilkovinami
lisicimi se svymi M, a pl, peptidy li§icimi se svoji délkou
a zastoupenim jednotlivych aminokyselin, a peptidy pochaze-
jicimi z hydrolytického Stépeni bilkovin trypsinem. Ziskané
vysledky ukazaly, ze CGE skytd vétsi separaéni moznosti
a ucinnosti pro biolatky v porovnani s prostou CZE, avsak
nemusi byt vzdy tou lepsi alternativou z hlediska citlivosti,
ucinnosti, reprodukovatelnosti a jednoduchosti provedeni. Na
CZE a CGE lze tedy pohlizet jako na komplementarni vyso-
kouc¢inné separacni nastroje, které maji nezastupitelné misto
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v dnesni proteomice.

TK a PC deékuji za financni podporu grantovému projektu
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MSMT MSM0021620857 a ET dékuje projektu Kontakt
MES9S5.
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Kapilarni elektroforéza (CE) patii k vysoce u¢innym
separaénim technikdm pouzivanych v moderni chemii. Tato
technika je vyuzivana jak pro separaci malych anorganickych
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dy, proteiny, fragmenty nukleovych kyselin a dokonce i pro
separace nanocastic, virt, bakterii a eukaryotickych bunék.

Pomérné netradi¢ni vyuziti CE bylo ukazano v roce
2003, kdy skupina prof. D. W. Armstronga publikovala studii
zivotnosti byc¢ich spermii pro inseminac¢ni ucely pravé pomoci
CE s LIF detekei'. Cilem nasi prace bylo studium podminek
pro CE analyzu lidskych spermii pfedevsim pro ucely forenz-
ni analytiky, ktera se v této oblasti zabyva problémem oddéle-
ni muzskych pohlavnich bunék od poSevniho sekretu
v ptipadé sexualnich zlo¢inl pro ziskani DNA pachatele. CE
piinasi do této oblasti nové moznosti, vyvinutou metodou za
pouziti elektrolytu obsahujicim Tris, citrat a fruktosu bylo
mozné analyzovat spermie a zarovei je oddé€lit od ostatnich
slozek davkovaného vzorku.

Autori dekuji Ministerstvu Skolstvi, mladeze a télovychovy
(Vyzkumny zameér cislo MSM6198959216 a Program Kontakt
ME 895) za financni podporu prdace. OR a JP dekuji projektu
Badatel (STM-Morava 2E06029) za poskytnutou podporu.
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CHKO Litovelské Pomoravi patii k nejvyznamnéjsim
chranénym Uzemim Olomouckého kraje. Jadro CHKO
a soucasné hlavni pfirodovédny fenomén oblasti tvoii vnitro-
zemska ticni delta, vytvarena piirozenym meandrovanim toku
feky Moravy a vétvenim do mnoha ramen a tini. Jedna se
o unikatni lokalitu s mnoha zajimavymi zivocichy a rostlina-
mi.

V této studii byl sledovan obsah polycykliclych aroma-
tickych uhlovodikd (16 PAU dle US EPA 610) jednak
v sedimentech samotné feky Moravy na vstupu a vystupu
z jizni ¢asti CHKO mezi Litovli a Olomouci a také v sedi-
mentech vyznamnych piitokti v samotné jiizni ¢asti CHKO.

Pro izolaci a prekoncentraci PAU byla pouzita soxhleto-
va extrakce a vysokotlakd extrakce rozpoustédlem (PSE).
Analyza analyti byla provedena plynovou chromatografii
s hmotnostnim detektorem v SIM modu z diavodu zvyseni
citlivosti metody.

Limity detekce (LOD) se pohybovaly v rozmezi 0,02 az
0,2 ppm a limity kvantifikace (LOQ) byly 0,1-0,4 ppm.

Byl stanoven obsah vybranych 16 PAU a zhodnocen vliv
feky Moravy na celkovou akumulaci téchto sloucenin
v sedimentech feky Moravy v CHKO Litovelské Pomoravi.

Tato prace vznikla za podpory MSMT CR (grant MSM
6198959216) a Narodniho programu vyzkumu Il (projekt
¢ 2B060101).
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Tontové kapaliny jsou perspektivnimi latkami pro zaklad-
ni i aplikovany vyzkum diky svym vybornym vlastnostem:
nulova tenze par, vysoka tepelnd stabilita (az do 400 °C)
a nizka toxicita'. Také jejich vyborné elektrochemické vlast-
nosti umoziuji jejich pouziti nejen v lithno-iontovych bateri-
ich®®, ale také v elektrochemickych senzorech plyni. Soudas-
ny vyzkum je zaméfen na vyvoj novych kompozitnich materi-
all polymer-iontova kapalina pro elektrochemicky senzor
NO,. Zde bude tento material slouzit jako elektrolyt a zaroven
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jako matrice pro dispergované castice indikacni elektrody
(Au, Pt, retikulovany skelny uhlik).

Vzhledem ke znaéné odlisné polarité polymeru a iontové
kapaliny byly pouzity vice polarni monomery s -OH nebo
(CH,CH,0), skupinou v molekule a hydrofobni iontové kapa-
liny na bazi 1-methylimidazolu. Pfislusné polymerni elektro-
lyty byly pfipraveny piimou, tepelné iniciovanou radikalovou
polymerizaci vychozi smési monomeru, iontové kapaliny
a iniciatoru polymerizace (2,2’-azobis(isobutyro-nitril). Elek-
trochemicka charakterizace pfipravenych elektro-lyti byla
provedena na potenciostatu PGSTAT 30 (Eco Chemie, Ho-
landsko).

Jako nejvhodnéjsi pro dalsi vyzkum byl vybran elektro-
lyt polyethylenglykol methylether methakrylat (PEGMEMA)
— hexafluorofosforecnan 1-butyl-3-methylimidazolia (BMIPFy),
u kterych vzorky vykazuji dobré mechanické vlastnosti. Impe-
danéni méfeni ukazalo piijatelnou iontovou vodivost 2,4-107
Sem™ pifi 20°C u vzorku PEGMEMA-BMIPF,
43 : 57 mol.%. Voltametrickd méfeni na platinové elektrodé
ukézala Siroké potencidlové okno od —2,3 do 2,5V vs. Cd-
Cd**. Vyse popsané elektrolyty budou nyni testovany ve
vlastnim elektrochemickém senzoru vyvinutém béhem pted-
choziho vyzkumu®”’.

Tato prace vznikla zavpodpf)ry Akademie véd CR
(AV0Z40320502), MSMT CR (LC523 a MSM0021620857)
a Grantové agentury AV CR (B400320701).
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3P-11
UZITi MINI- AZ NANOOBJEMU ELEKTROD
ZAHRNUJICICH SKLENENE CI PLASTOVE
(VYMENITELNE) USTi, NA BAZI RTUTI,
AMALGAMU, KOMPOZITU (AMALGAM) CI PAST

LADISLAV NOVOTNY

Univerzita Pardubice, FCHT, nam. Cs. Legii 565, 532 10
Pardubice 19, CR
nvtl@seznam.cz

Soucasti hledani a roz§ifovani moznosti studia, diagnos-
tiky a analyzy eko- a bioaktivnich latek'” je i uZiti nové navr-
zenych®™”’ konstrukci, pracovnich rezimd ¢ funkénich moda
elektrod zejména na bazi rtuti, amalgam, past, inkoustt, gelt
a dalSich pevnych nebo rheologicky vhodnych materialt.
Piikladem toho jsou elektrody se Sirokym rozsahem funké-
nich parametri ve formé kapek, meniski, diski, valecku,
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Obr. 1. Priklady pracovnich schémat

vrstvicek apod., ve velikostech obvyklych, mini-, semimikro-,
mikro- az nanoobjemt, zahrnujicich kapilarni, sklenéna c¢i
plastova podle potfeby i vyménitelna usti na bazi rtuti, amal-
gam kompoziti ¢i kompozitnich amalgam, past apod.,
v médech jako jsou HMDE, SMDE, DME, menisky, po stup-
nich rostouci, kompresné-expanzni a jiné pribé¢hy, s orientaci
usti dolti nebo nahoru, s vyuzitim specifické elektrochemické
predupravy ¢i jiné modifikace atp. Jde o dostupné elektrody
(senzory, pfinasejici v oblasti méfeni i diagnostiky stavajici
1 nové moznosti.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR (VZ
0021627502-UPa a LC06035).
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PODSTATAIEI:EKTROCHEMICKEHO CISIENi/
OBNOVOVANI RTUTOVYCH A PRIBUZNYCH
ELEKTROD

LADISLAV NOVOTNY a PETRA POLASKOVA

Univerzita Pardubice, FCHT, ndm. Cs. Legii 565, 532 10
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polaskovap@centrum.cz

Opakované uzivani elektrod pro citliva elektrochemicka
(zejm. elektroanalyticka) méteni si zada prubézné obnovovani
jejich povrchu'™. U rtutovych kapkovych elektrod se dosud
osvédtilo napf. mechanické obnoveni kapky*®. Snaha mini-
malizovat spotfebu rtuti, miniaturizovat rozméry elektrody
a dale automatizovat méteni vedla k pokusu alespont do znac-
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né miry nahradit mechanické obnoveni povrchu jeho elektro-
chemickym C¢isténim ¢&i obnovovanim. Vyuziva se pii tom
poznatku, Ze lze pfi vhodn€ zvolenych (nalezenych) potencia-
lech, polarizaénich reZimech a dalsich experimentalnich pod-
minkach posilit zadané elektrochemické procesy a potladit
déje nezddouci. Tak napt. plati, Ze bez pfitomnosti povrchove
aktivni latky PAL v roztoku a v pfitomnosti PAL lze pro po-
vrchové napéti elektrody psat:

dyg = —vodE - z Fidy,

1

dy = —qdE - T'ppp dppy — Z Lydp;

i

kde v, ¢, E, ' a p znaci povrchové napéti, hustotu naboje,
potencial, povrchovou koncentraci a chemicky potencial.
Zmeény E, g nebo dalsich veli¢in vyvolavaji tedy zadouci zme-
ny I'par. Experimenty provedené zatim s vybranymi anorga-
nickymi a vice méné reverzibilné adsorptivnimi organickymi
depolarizatory ¢i latkami ukazaly, ze kombinace obcasného
mechanického a pravidelného elektrochemického obnovovani
uvedenych elektrod mize byt vpraxi dobfe vyuzitelna.
V ramci dal$iho studia moznosti vyuZziti popsanych experi-
mentalnich rezimti probihaji nebo budou provedena méteni
ivsystémech obsahujicich siln¢ adsorptivni, katalyticky,
chemisorpéné ¢i jinak aktivni latky.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR (VZ
0021627502-UPa a LC06035).
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3P-13
MODIFIKACE pHLiKOVE PASTOVE ELEKTRODY
JEDNOVRSTVYMI NANOTRUBICKAMI

ZUZANA JEMELKOVA*, JIRi ZIMA a JIRi BAREK

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta, Katedra
analytické chemie, Albertov 6, 128 43 Praha 2
Zuzana.Jemelkova@seznam.cz

Uhlikové nanotrubi¢ky objevené v roce 1991 (cit.") pred-
stavuji novy typ uhlikového materialu s jedineénymi struktur-
nimi, geometrickymi, mechanickymi i chemickymi vlastnost-
mi”. Jde o grafitovy list stoeny do trubiky. Podle po&tu sto-
Cenych listt se nanotrubicky déli do dvou skupin. SWNT
(z ang. single-wall nanotube) tvofené jednim listem a MWNT
(z angl. multi-wall nanotube), které obsahuji nckolik listd
oriizném priméru, znichZ nejmensi je 2,2 nm (cit."). Pro
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schopnost chovat se jako kovy ¢i polovodice jsou nanotrubic-
ky vyuzivany jako biosenzory’, napf. ve formé uhlikovych
pastovych eletkrod®™®.

Uhlikova pastova elektroda modifikovana 10, 20 nebo
30 % (m/m) SWNT byla pouzita pro voltametrické stanoveni
adrenalinu a ziskané vysledky byly porovnany s ¢istou uhliko-
vou pastovou elektrodou. Nanotrubicky byly pfecistény pro-
myvanim v 2,2 M kyselin¢ dusi¢né podle diive popsaného
postupu’. Pro piipravu pasty byly nejprve nanotrubicky pro-
michany s uhlikovym praskem a ke smési byl pfidan mineral-
ni olej. Méteno bylo technikou DPV v prostiedi Brittonova-
Robinsonova pufru. Nejprve byl studovan vliv pH na volta-
metrické chovani adrenalinu a ve vybraném prostiedi pH 6
byly méfeny kalibrani zavislosti adrenalinu. Metodou AdS
DPV byla testovana také schopnost nanotrubicek ovlivnit
akumulaci adrenalinu na uhlikovou pastovou elektrodu.

Ptidavani nanotrubicek do uhlikové pasty vedlo ke zvy-
Seni citlivosti metody pro stanoveni adrenalinu a k akumulaci
adrenalinu na povrch uhlikové pastové elektrody. Na Cistou
uhlikovou pastovou elektrodu se adrenalin neakumuluje.

Prace byla financné podporovana Grantovou agenturou Uni-
verzity Karlovy (projekt 34607/2007/B) a Ministerstvem Skol-
stvi, mladeze a télovychovy CR (projekty LC 06035 a MSM
0021620857).
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VYUZITi'NETRADI("INiCH ELE,KTRODOYYCH
MATERIALU PRO STANOVEN{ STOPOVYCH
MNOZSTVi HERBICIDU DINOSEBU

JAN FISCHER, JIRI BAREK, KAROLINA PECKOVA
a JIRI ZIMA

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka Fakulta, Kated-
ra analytické chemie, UNESCO laborator elektrochemie Zi-
votniho prostiedi, Albertov 6,128 43 Praha 2
JFischer@natur.cuni.cz

V souCasné dobé roste poptivka po citlivych
a spolehlivych metodach stanoveni stopovych mnozstvi latek,
které zneciStuji zivotni prostfedi. Jednou z dilezitych cest
pronikani biologicky aktivnich organickych latek do prostiedi
je chemickad ochrana uzivana v zeméd¢€lstvi. Z miliond tun
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chemickych ptipravki, které jsou v zemédélstvi roéné apliko-
vany, se méné nez 5 % dostane do kontaktu s cilovymi orga-
nismy'.

Jednou z latek vyuzivanych v zemédélstvi je Dinoseb
(2-(1-methylpropyl)-4,6-dinitro-fenol), herbicid pouzivany pfi
péstovani zeleniny, ovoce a citrusovych plodi pro selektivni
kontrolu trav a Sirokolistych plevell. Je také pouzivan jako
insekticid pfi péstovani vina a jako susici Cinidlo obilnin.
Dinoseb ma ve své struktufe dvé snadno redukovatelné nit-
roskupiny na aromatickém jadie a také hydroxy skupinu,
kterou je mozné elektrochemicky oxidovat, tudiz Ize k jeho
stanoveni s vyhodou vyuzit moderni polarografické’®
a voltametrické techniky’.

Pii sledovani redukénich déji se nejcastéji pouziva rtu-
tova kapkova elektroda, ale manipulace se rtuti vyzaduje
zvySené naroky na bezpecnost prace vzhledem k jeji toxicite.
Slibnou alternativou se jevi netoxické tuhé stiibrné amalga-
mové elektrody, pfipravené ze smési stiibrného prasku a rtuti.
Pii hledani optimalni podminek byl sledovan vliv pH
a slozeni zakladniho roztoku. Pro stanoveni stopovych kon-
centraci Dinosebu byla vyuzita i adsorpéni rozpoustéci volta-
metrie. Pro sledovani oxida¢nich dé&ju byla pouzita uhlikova
pastova elektroda pfipravend ze smési uhlikového prasku
amineralniho oleje. Sledovani koncentrace Dinosebu
v oxidacni ¢asti potencidlového okna je mozné i v pfitomnosti
kysliku, ktery nerusi stanoveni.

Dalsi zajimavou novinkou pro sledovani oxidac¢nich
i redukénich déju jsou elektrody na bazi bérem dopovaného
diamantového filmu. Potencialové okno u tohoto typu elek-
trod je relativné velké (az 3,5 V) a umoznilo stanovit Dinoseb
na zakladé jeho oxidace i redukce na jediném elektrodovém
povrchu.

Tento vyzkum byl finanéné podporovin MSMT CR (projekty
LC 06035 a MSM 0021620857).
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MOZNOSTI VYUZITI AMALGAMOVYCH
ELEKTROD PRO STANOVENI
PROTINADOROVYCH LECIV ZE SKUPINY
N-NITROSOMOCOVIN

KAROLINA PECKOVA®#, LUCIE VRZALOVA?®,
VLADIMIR BENCKO" a JIRI BAREK®

“ Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédeckd fakulta, Kated-
ra analytické chemie, UNESCO Laborator elektrochemie
Zivotniho prostiedi, Albertov 2030, 128 43 Praha 2, b1 LF
UK & VFN, Ustav hygieny a epidemilogie, Studnickova 7,
128 00 Praha 2

kpeckova@natur.cuni.cz

Protinadorova 1é¢iva ze skupiny N-nitrosomocovin se
vyuzivaji pii 16¢b& mozkovych a jinych nadort'. Analytické
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metody stanoveni téchto latek jsou pouzivany pii farmakoki-
netickych studiich, dale pfi stanoveni téchto latek ve farma-
ceutickych pfipravcich a testovani jejich stability ¢i pii moni-
torovani jejich obsahu v klinickych odpadnich materialech®

Elektroanalyza téchto latek je zalozena na elektroche-
mické redukei N-nitroso skupiny, jak bylo v minulosti proka-
z4no pro rtutové elektrody®. V této studii jsme se zaméfili na
vyuziti stiibrné tuhé amalgamové elektrody jako stale rozsire-
néjii netoxické alternativy ke rtutovym elektrodam® pro sta-
noveni carmustinu (BCNU) a lomustinu (CCNU), které patii
v klinické praxi mezi stale pouzivané N-nitrosomocoviny.
K voltametrickému stanoveni latek byla pouZzita metoda DC
voltametrie a diferencni pulsni voltametrie, jednostupiiova
redukce obou latek ve smiseném vodné-methanolickém (9:1)
¢i vodném prostiedi (Ph 2,0-10,0) probiha pii zaporngjsich
potencidlech (A ~300 mV) nez na rtutovych elektrodach.
Kalibracni  zavislosti BCNU naméfené v Brittonove-
Robinsonové pufru (pH 7,0) a CCNU namé&iené v 0,05 mol 1™
octanovém pufru (pH 4,0) jsou linearni v rozsahu (2—100)-10°°
mol "', dosaZené¢ meze stanovitelnosti se pro oba analyty
a zminéné voltametrické techniky pohybuji v rozmezi (2-6)-
10° mol I'",

Dale byla pro stanoveni modelovych analytli ovéfena
moznost pouzit indika¢ni stfibrnou tuhou amalgamovou elek-
trodu v ampérometrické detekéni cele ve ,,wall-jet™ uspotrada-
ni pro pritokovou injekéni analyzu.

K. P. dékuje za financni podporu Grantové agentuie Ceské
republiky (grant 203/07/P261), vyzkum byl dale podporovin
MSMT CR (projekty LC 06035 a MSM 0021620857).
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VOLTAMETRICKE STANOVENI STOPOVYCH
MNOZSTVi GENOTOXICKEHO
2-NITRO-9-FLUORENONU NA MENISKEM
MODIFIKOVANE STRIBRNE PEVNE
AMALGAMOVE ELEKTRODE

VLASTIMIL VYSKO(’:;L“*, PETRA POLASKOVA®,
KAROLINA PECKOVA® a JIRI BAREK®

“ Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédeckd fakulta, Kated-
ra analytické chemie, UNESCO Laborator elektrochemie
Zivotniho prostiedi, Albertov 6, 128 43 Praha 2, b Univerzita
Pardubice, Fakulta chemicko-technologicka, Katedra analy-
tické chemie, nam. Cs. legii 565, 532 10 Pardubice

vyskocil @natur.cuni.cz

Emise benzinovych a dieselovych motord pfispivaji
velkou mérou ke stalému znecis§tovani zivotniho prostiedi.
Jista ¢ast vyfukovych plyni je tvofena nitrovanymi polycyk-
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lickymi aromatickymi uhlovodiky, které patii mezi latky pfi-
spivajici ke zvySenému vyskytu onemocnéni rakovinou'.
Proto neustdle roste potieba mimofadné citlivych
a selektivnich metod stanoveni téchto latek.

Studovana latka 2-nitro-9-fluorenon (2-NFN), znama
jako prokdzani mutagenni slozka vyfukovych plyni, byla
stanovovana na meniskem modifikované stfibrné pevné amal-
gamové elektrodd® (m-AgSAE) — netoxické alternativé
k tradi¢nim rtutovym elektrodam. Optimalni podminky pro
stanoveni 2-NFN byly zkoumany ve vodné-methanolickém
prostiedi pufrovaném Brittonovym-Robinsonovym pufrem.
Pro stanoveni co nejnizsich koncentraci 2-NFN byly zvoleny
voltametrické techniky DC voltametrie (DCV) na m-AgSAE
a diferen¢ni pulsni voltametrie (DPV) na m-AgSAE. Promé-
fena byla zavislost elektrochemického chovani 2-NFN na pH
a pii optimalnich podminkach byly proméfeny kalibra¢ni
zévislosti; mez stanovitelnosti je fadové 107 mol L™ pro
metodu DCV na m-AgSAE a 107 mol L™ pro metodu DPV
na m-AgSAE. Ziskané vysledky byly porovnany s vysledky
predchozich stanoveni 2-NFN na rtufovych elektrodach’.
Dale byl u¢inén pokus o zvySeni citlivosti stanoveni 2-NFN
pouzitim techniky adsorpéni rozpoustéci voltametrie na m-
AgSAE. Za pomoci cyklické voltametrie byl zkouman cha-
rakter elektrochemickych pfemén studované latky pii reduke-
nich procesech na m-AgSAE.

Tato prdce byla financné podporena MSMT CR (projekty
LC 06035 a MSM 0021620857) a GA UK (projekt 6107/2007/
B-Ch/PrF).
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3P-17
VOLTAMETRICKE STANOVENI]
5-NITROBENZIMIDAZOLU

DANA DEYLOVA, JIRI BAREK, KAROLINA
PECKOVA a VLASTIMIL VYSKOCIL

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta, Katedra
analytické chemie, UNESCO Laborator elektrochemie Zivotni-
ho prostiedi, Albertov 6, 128 43 Praha 2
barek@natur.cuni.cz

5-Nitrobenzimidazol (5-NBIA) je genotoxicky derivat
nitrovanych heterocyklickych aromatickych sloucenin, jejichz
pfitomnost muize mit negativni dopad na zdravy vyvoj orga-
nismi. Vyskyt této laky lze ocekavat vuzkém spojeni
s chemickymi procesy probihajicimi pii spalovani fosilnich
paliv'. 5-NBIA, latka v minulosti uZivana a polarograficky
stanovovana jako soucast roztoku ustalovace pro barevné
fotografie?, je dnes prokdzanym karcinogenem a mutagenem’.

Ke stanoveni latky bylo vyuzito metod DC voltametrie
(DCV) a DP voltametrie (DPV) na visici rtutové kapkové
elektrod¢ (HMDE) a uhlikové pastové elektrodé (CPE)
v prostiedi Brittonova-Robinsonova pufru.

Jako dals$i metoda byla pouzita cyklickd voltametrie
(CV), ktera slouzila ptedevs$im k objasnéni mechanismu elek-
trodové reakce a jeji reversibility ¢i irreversibility. Pro stano-
veni poctu vyménénych elektronti byla také pouzita coulomat-
rie na rtutovém dné, ktera potvrdila vysledky z CV.

Optimalni podminky a mechanismus zji§ténych linear-
nich kalibra¢nich zavislosti jsou uvedeny v tabulce 1.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR 62808
(projekty LC 06035 a MSM 0021620857) a GA UK (projekt
6107/2007/B-Ch/PrF).
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Tabulka I
Parametry kalibra¢nich zavislosti pro voltametricka stanoveni 5-nitrobenzimidazolu
Elektroda / medium ko?gzerrlllt;;cm smérnice usek korela¢ni  limit quantifikace
. -1 . -1
technika BR pufr [mol L] [nA mol™ L] [nA] koeficient [mol L]
DCV / HMDmE pH 4.0 (2 -10)x107 1.69x10’ -0.2 0.9977 3.5%x107
DPV / HMDmE pH 5.0 (2-10)x10* 6.57x10’ 4.1 0.9858 2.7x10®
DCV / CPE pH 3.0 (2-10)x10° 4.07x10’ -114.2 0.9981 3.0x10°
DPV / CPE pH 3.0 (2-10)x10° 5.40x10’ +1.3 0.9979 3.5x10°
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STANOVENI NITROFENOLU POMQCi HPLC

S ELEKTROCHEMICKOU DETEKCI NA BOREM
DOPOVANE DIAMANTOVE FILMOVE ELEKTRODE

JANA MUSILOVA®, JIRi BAREK®, PAVEL DRASAR"
a KAROLINA PECKOVA®

“ Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta, Kated-
ra analytické chemie, UNESCO Laborator elektrochemie Zi-
votniho prostiedi, Hlavova 8, 128 43 Praha 2, b Vysoka skola
chemicko-technologicka, Fakulta potravinadrské a biochemic-
ké technologie, Technicka 5, 166 28 Praha 6
Jana.Musilova@seznam.cz

V poslednich letech roste uplatnéni borem dopovaného
diamantového (BDD) filmu jako elektrodového materialu.
Mezi jeho vyhodné vlastnosti patii mechanicka i chemicka
stabilita, Siroké potencialové okno, mald nachylnost
k pasivaci, nizky zbytkovy proud a nizka adsorpce latek na
jeho povrchu'. BDD filmové elektrody jsou vhodnym elektro-
chemickym detektorem pro HPLC?.

Zdrojem nitrofenoll v zivotnim prostiedi jsou produkty
degradace pesticidi, zplodiny automobild a primyslové od-
padni vody =z vyroby herbicidi, pesticidd, barviv
arozpoustédel. Podle US Environmental Protection Agency
(US EPA) patfi nitrofenoly mezi pfedni polutanty a je u nich
prokazana & predpokladana karcinogenita a mutagenita®.
Smés tfi nitrofenolt (2-nitrofenol, 4-nitrofenol a 2,4-di-
nitrofenol) je v zemé&d&lstvi pouzivana jako stimulator ristu®.
Nitrofenoly jsou vhodnymi modelovymi latkami pfi studiu
nitrovanych vybugnin®.

Prispévek se zabyva nalezenim vhodnych podminek pro
stanoveni nitrofenol pomoci HPLC s elektrochemickou de-
tekci na BDD elektrodé a jejich stanovenim v porovnani se
vsadkovymi metodami.

Tato prace byla financné podporovana Ministerstvem Skol-
stvi, mladeze a telovychovy (projekt LC 06035 a MSM
0021620857), grantem NATO (CBP.EAP.CLG.982972)

a Grantovou agenturou Univerzity Karlovy (GA UK
6107/2007/B-Ch/PrF).
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MOZNOST,I STANOVENIA TAZKYCH KOVOV
ROZLICNYMI VOLTAMPEROMETRICKYMI
METODAMI

SILVIA STEFANOVA a LUBOMIR PIKNA

Katedra chémie, Hutnicka fakulta TU v Kosiciach, Letna 9,
042 00 KoSice, SR
silvia.stefanova@tuke.sk

Tazké kovy patria medzi zékladné skupiny znegistuja-
cich latok, ktoré velmi zavazne poskodzuji ludské zdravie
azivotné prostredie. Preto je potrebné stile vyvijat rozne
mi detekcie.

Voltampérometrické techniky ako diferencna pulzna
voltampérometria, anodicka alebo katodicka stripping voltam-
pérometria umoznuju presné a sucasné stanovenie prvkov
v stopovych mnozstvach. Diferenénou pulznou voltampéro-
metroiu je mozné pomerne jednoduché a citlivé sucasné sta-
novenie olova, kadmia a medi pouzitim octanového tlmivého
roztoku'.

Uhlikové nanorurky sa pouzili na modifikaciu rdznych
konvenc¢nych elektrédovych povrchov, z ktorych bola zatial
najviac opisana elektroda zo sklovitého uhlika®,

Elektrody modifikované uhlikovymi nanortirkami boli
uspesne pouzité pri voltampérometrickom stanoveni napr.
Sudénu I — azofarbiva puzivaného v chilli alebo kari prasku’.
Hranica detekcie bola po optimalizacii podmienok 2-107
mol dm™.

Modifikacia elektrody zo sklovitého uhlika kompozit-
nym materidlom Nafionu a uhlikovych nanorarok bola pouzi-
ta pri elektrochemickom stanoveni Pb*" vo vzorkach vody”.

Cielom tejto prace je porovnanie moznosti stanovenia
vybranych analytov klasickymi voltampérometrickymi meto-
dami pouzitim ortut'ovej kvapkovej elektrody a elektrod mo-
difikovanych uhlikovymi nanortirkami.

Prispevok vznikol s podporou agentury APVV- grant ¢. 20-
009404 a grantovej ulohy VEGA 1/0459/08.
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MATRIQOVY EFEKT FULERENU A UHLIKOVYCH
NANORUROK V HMOTNOSTNEJ SPEKTROMETRII
SEKUNDARNYCH IONOV

MONIKA STUP{&VSKA”, MONIKA ARANYOSIOVA™®
a DUSAN VELIC*®

“ Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie, Prirodovedeckd
fakulta Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842 15 Bra-
tislava, ® Medzindrodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 812
19 Bratislava, SR

stupavska@fns.uniba.sk

Hmotnostna  spektrometria ~ sekundarnych  iénov
(Secondary Ion Mass Spectrometry, SIMS) je metdda na ana-
lyzu chemického zloZenia réznych typov povrchov, s vysokou
citlivostou s hodnotou az do ppb'.

Metoda SIMS je zalozena na bombardovani povrchu
vzorky i6nmi s energiou 25 keV. Vysledkom je emisia ato-
mov, molekul a klastrov z povrchu. Pre SIMS analyzu st
dolezité ionizované Castice — sekundarne i6ny, ktoré st analy-
zované na zaklade doby letu (Time of Flight,ToF). MnozZstvo
sekundarnych iénov, ktoré je vyrazené z povrchu — idnovy
vytazok, zavisi na chemickom prostredi — matrici. Tento
matricovy efekt predstavuje mnozstvo prekazok pri kvantifi-
kacii SIMS analyz, ale vytvara aj moznost' zvySovania i6no-
vych vytazkov prostrednictvom modifikdcie chemického
prostredia®.

Vyskum matricového efektu bol zamerany na aplikaciu
amozné vyuzitie vysoko stabilnej zliceniny fulerénu
a uhlikovych nanorarok, ako vrstiev efektivne transportuju-
cich energiu v procese tvorby koliznej kaskady pri SIMS
analyze vysokohmotnostného oligosacharidu -cyklodextrinu.
Pritomnost” vrstiev fulerénu zabezpedila pozitivnu modifika-
ciu chemického prostredia, doslo k vyraznénu zvySeniu idno-
vého vytazku analyzovaného B-cyklodextrinu, bolo pozoro-
vané aj zna¢né zniZzenie fragmenticie emitovanych Castic.
Tedriu funkénych vrstiev podporili aj merania SEM a AFM,
kde sa potvrdilo §truktirne usporiadanie molekul na povrchu,
o je jeden z faktorov, ktoré zodpovedaju za sposob transpor-
tu energie v bulku vzorky.

Moderné pristupy k rieSeniu problémov matricového
efektu v SIMS formou modifikacie chemického prostredia
predstavuju novy pohlad na uplatnenie SIMS ako nového
snimacieho nastroja, predovSetkym v oblasti biologie
amediciny, kde mozno pozorovat vzrastajiici zaujem
o skumanie priestorového usporiadania biomolektl priamo na
biologickych tkanivach.

Tato prdca vznikla za podpory grantov VEGA 1/2447/05,
APVT-20-029804 a APVV-0491-07.
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TRLFS STUDY OF URANYL INTERACTION WITH
HUMIC ACID
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“ Department of Nuclear Chemistry Czech Technical Univer-
sity in Prague, Bfehovd 7, 115 19 Praha 1, ® Nuclear Physics
Institute, Academy of Sciences of the Czech Republic, v.v.i.,
AV CR, 250 69 Rez u Prahy, © Radiochemistry and Radiation
Chemistry Center Czech Technical University in Prague,
Brehova 7, 115 19 Prahal
homzova@fjfi.cvut.cz

Study of uranyl speciation in the presence of humic acid
(HA) by TRLEFS has been based on extremely short fluores-
cence lifetime of uranyl-HA complex, which cannot be ob-
served by ordinary TRLFS systems.This enables to determine
the degree of complexation of U(VI) by the apparently nonlu-
minescent ligand using the static quenching effect, i.e., forma-
tion of the UO,-HA complex causes a decrease in the fluores-
cence emission signal without change in its lifetime'~.

Using TRLFS,U(VI) fluorescence in slightly acidic solu-
tion in the presence of HA Aldrich was measured in the de-
pendence on uranium concentration. For the experiment
evaluation,a calibration curve constructed from the depend-
ence of UO,?" fluorescence intensity on its concentration in
solution without HA was used similarly to Czerwinski et al.%.
The extent of interaction of U(VI) with HA was determined
from the emission signal of uncomplexed UO,*" in the depend-
ence on the total uranium concentration (10°~107 mol I'") at
a constant HA concentration (20 mg 1) and pH (3,2%0,15).

The system containing no other complexing agent be-
sides HA is relatively simple. The only luminiscent uranyl
forms in the solution are OU,*" and products of its hydrolysis,
restricted to UO, OH" in the sufficiently acidic medium
(pH<4). Evaluation of the uranyl fluorescence decay curves
within pH range of about 1-4 revealed two species with sig-
nificantly different lifetimes of 1.4 us (UO,*") and 66 us
(UO,0H"). Deconvolution of the fluorescence spektra pro-
vided as well two species with the emission bands at 471,
488, 509,533, 559 nm (UO, OH"). Although UO, OH' rep-
resent minor species in the slighly acidit solution, its intensive
fluorescence is observed from pH>1, and at pH>3 represents
a major component in the spektrum.

This research has been supported by MSMT grant No.MSM
6840770020 and by RAWRA.
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STUDIUM SPECIACE EUROPIA S KYSELINOU
GLYKOLOVOU METODOU TRLFS

JAN KRMELA®, JAROSLAVA JEVIKOVA™,
KATERINA CUBOVA®, ALES VETESNIK*", KAREL
STAMBERG * a JAN JOHN®"

“ Katedra jaderné chemie, ® Centrum pro radiochemii a radi-
acni chemii, “* CVUT v Praze — FJFIL, Biehova 7, 11519
Praha 1

konankr@seznam.cz

Europium je ¢asto vyuzivano jako model $tépnych pro-
duktti ze skupiny lanthanoidti a zaroven minoritnich aktinoidt
(Am, Cm). Kyselina glykolova je soucasti modernich dekon-
taminacnich roztokd a je rovnéz navrhovana jako komplexo-
tvorné Cinidlo pii pfepracovani vyhotelého jaderného paliva.
Protoze komplexy Eu s kyselinou glykolovou vykazuji dobré
fluorescenéni vlastnosti, byla pro jejich studium zvolena me-
toda TRLFS (Time-resolved Laser Fluorescence Spectrospy).
Byly provedeny dv¢ série experimentt. V 1. sérii byla méfena
fluorescencéni spektra komplexti v roztocich s riiznou koncent-
raci kyseliny glykolové, ktera se pohybovala v rozsahu od
0,01 do 0,5mol I, v prostfedi 10> M Eu + 0,1 M NaClO,
pti pH 3. Ve druhé sérii byl studovan vliv pH na tvorbu kom-
plexit vrozsahu pH2-12 v prosttedi 10°M Eu +
2 M NaClOy + 1 M kyselina glykolova. Byla zaznamenavana
fluorescenéni spektra jednotlivych vzorki a doba fluorescence
vzniklych komplext.. Z naméfenych dat byly stanoveny rov-
novazné konstanty stability komplexi a ziskané vysledky
byly porovnény s publikovanymi tdaji'.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSM 6840770020.
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EVALUATION OF MESOPHASE PROPERTIES BY
MICROSCOPY, THERMAL ANALYSIS AND FT-IR
SPECTROSCOPY

VERA spGARKOVA, EVA PLEVOVA a LENKA
VACULIKOVA

Ustav geoniky AV CR, v.v.i, Studenstkd 1768, 708 00 Ostrava
plevova@ugn.cas.cz.

Currently, we understand coal to be also a source of
valuable carbochemical compounds. Some authors have sug-
gested the options of ,,a direct transformation“of coal to some
suitable form of carbon. We can put forward investigations of
Prof Marsh, especially his publications', as well as his princi-
pal works. Another reason is represented by the fact that coal
tar, as an aromatic raw product, contains not only hydrocar-
bons but also a remarkable amount of oxygen, nitrogen, and
sulphurous compounds®. It also contains substances produced
by processing of distillation fractions and tars. These are often
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subject of thermal and atmosphere oxygen exposure; at which
point a kind of a polycondensation reaction of particular com-
pounds takes place. This represents another reason for the
investigation of transformation processes at tempering of tar
products’.

This project investigated effect of final temperature on
coal tar mesophase properties. A precursor coal tar pitch was
brought into a temperature range of 450—490 °C with heating
rate 0,7 °C min~' inside of aluminium calottes. Obtained
mesophase was investigated by microscopy, thermal analysis
and infrared spectroscopy.

Microscopy analysis indicated different rate in anisot-
ropy as well as different anisotropic texture occurrence. Ther-
mal analysis implied that best structure had appeared at sam-
ples with the highest temperatures of oxidation velocity. In-
frared spectra of more or less heated samples show apprecia-
ble differences in the CH stretching region. IR spectra of the
samples heated at lower temperature displey more intensive
bands in the 3000-2800 cm™ region, where the CH stretching
vibrations of aliphatic hydrocarbons occur.In contrast, the
higher intensities of absorption bands at 3400-3000 cm™,
corresponding to C-H stretching vibrations of aromatic hydro-
carbons, were observed in IR spectra of samples heated at
higher temperature.

The resultant data from microscopy analysis, thermal
analysis and infrared spectroscopy well corresponded to-
gether. A more detailed evaluation including screening and
RTG analysis will be subject of further investigation.

This project has been supported by CEZ: AV0Z30860518.
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FT-IR SPECTROSCOPY — A USEFUL TOOL IN
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Due to the increasing demand for polysaccharide materi-
als of new and/or improved functional properties, tailored
chemical modification has been the most investigated. FTIR
spectroscopy is a very useful tool for monitoring the modifi-
cation process. In the recent years it became of importance
also in direct quantification of various functional groups in
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polysaccharides, such as of carboxyl, acetyl, acyl and amide
groups'™. The techniques are usually based on calibration
curves, constructed either with low molar mass standards
containing the corresponding functional groups studied or by
mixing of unmodified polysaccharide with well defined de-
rivatives of the same polysaccharide. Calibration can be also
achieved with the help of other techniques, such as chemical
methods or the time-consuming NMR spectroscopy. Problems
occur at very low degrees of substitution or in cases, when
similar functional groups are native to the parent polysaccha-
ride or different functional groups are simultaneously intro-
duced.

The aim of the present study was to evaluate the applica-
bility of FT-IR spectroscopy in characterization fatty acid
esters of various polysaccharide types from the viewpoint of
qualitative and semi-quantitative analysis. For this purposes,
series of:

(1) fatty acid derivatives of hydroxyethylcellulose (HEC) and
carboxymethylstarch (CMS),

(ii) octenyl succinates of CMS and

(iii) C4- and Cy,-alkyl amides of citrus pectate and methoxy-
lated citrus pectin (DE 89 and 60%) were characterized by
changes in the regions of ester carbonyl, carboxylate, OH
stretching, and amide vibrations, and the FT-IR results were
discussed in terms of their mutual relations.
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TOTAL LUMINESCENCE SPECTRA OF LIGNITE
HUMIC ACID AND SODIUM HUMATE
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Humic acids are known as compounds which bind heavy
metals and besides fulvic acids as the next class of humic
substances they can positively influence the quality of humus.
The aim of present work was to investigate differences in
fluorescence spectral characteristics between lignite humic
substances.

Fluorescence spectroscopy (Total luminescence spectra
= TLS, excitation spectra, emission spectra and synchronous
fluorescence spectra = SFS) can be used for characterization
of humic substances. These mixtures (humic acids = HA,
fulvic acids = FA) contain aromatic moieties like phenolic
groups, coumarins etc. Total luminescence spectra (1,2,3) can
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be displayed in two ways: 3D spectra or contour plot dia-
grams.

Lignite humic acids were isolated from lignite (locality
of Mikul¢ice, South Moravia of Czech Republic) by alkaline
extraction. Lignite sodium humate (HU) was prepared from
lignite humic acid solution by titration with HCl solution
to pH 7, dialyzed and freeze-dried. Sample of humic acid was
prepared by dissolving HA in 0,5 M-NaOH at pH 13 and
sodium humate solution by dissolving HU in MiliQ water at
pH 7. Concentration of the samples was 50 mg 1™, Fluores-
cence measurements were done on spectrofluorimeter Aminco
Bowman, Series2 at temperature 20 °C.

TLS spectra were corrected at 900 V. Range of excita-
tion was set to 300-500 nm, 430-525 nm and for emission
from 300 to 600 nm, 370—470. Slits of both monochromators
were 4 nm. Step of scanning was set to 1 nm. Contour plots
were generated using Origin 6.1. software.

Fluorescence spectra of lignite humic acid and sodium
humate are different. TLS-contour plot of lignite HA exhib-
ited three peaks at Au/Aem=448/506, 395/490 nm,
355/458 nm. TLS of lignite humate contains three peaks at
450/504, 420/491 and 359/470 nm. From examining the peak
positions we can tell that spectra of humate have higher rela-
tive intensity of fluorescence and third peak is shifted to the
longer wavelength. In accordance with literature, fluorophores
of lignite samples emit at wavelengths that Leonardite humic
acid standard (THSS).

This project was supported with help of GA CR 103/05/D135.
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PHOTOMETRIC DETERMINATION OF PLATINUM

JAROSLAV BAZEL**, TATANA KULAKOVA",
JAROSLAV STUDENYAK?", and RASTISLAV SERBIN*

“ P.J. Safarik University in Kosice, Faculty of Sciences,
Moyzesova 11, 041 54 Kosice, Slovakia, Y Uzhorod National
University, Faculty of Chemistry, Pidhirna 46, 880 00,
Uzhorod, Ukraine

yaroslav.bazel@upjs.sk

The specificity of extractive separation, preconcentration
and spectrophotometric determination of platinum in the form
of ion associate (IA) with tiokyanate ions and the basic poly-
methine dye Astra Phloxine FF from aqueous and aqueous-
organic media was studied. An introduction of the water-
soluble donor-active organic solution, DAS substantially in-
creases the extraction of IA and suppresses simultaneously
that of the ordinary dye salts. Toluene (amyl acetate) was
used as extractant for further experiments due to its lower
toxicity. The concentration of DAS necessary for reaction the
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maximum extraction of IA redeuced an the row of solvents:
formamide-N-methylformamide-N,N-dimethylformamide-
N,N-diethylformamide-N,N-diethylacetamide-hexamethyl-
formamide. In the optimum condition of complexation and
extraction the basic chemico-analytic characteristics of the
coloured extracts were found. The molar absorptivities of the
IA extracts are (8.1-13.3)-10".

Recovery of the extraction of platinum IA by aromatic
hydrocarbons and esters of acetic acids is 84—96 % at the ratio
of aqueous : organic phase (1-50) : 1. A new extractive-
spectrophotometric method for the determination of micro
amounts of platinum in the presence of various elements such
as Cu, Ag, Pb, Pd, Ir, Rh, Ru was developed. The method
optimized for the determination of platinum was applied to
the drugs Cykloplatin.

This work has been supported by the Scientific Grant Agency
VEGA (Project VEGA N 1/4450/07) and MVTS (Project
Mad'/Ukr/SR/UPJS07) of the Ministry of Education Slovak
Republic and Slovak Academy of Sciences.
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Although sunscreens with UVB filters have been for
60 years on the market, skin cancer is increasing at an alarm-
ing rate. Nowadays has been recognized a necessity to protect
organism against UVA rays, because of the reactive oxygen
species’ are created which caused acute and chronic injury.
The next important question is stability of UV filters, because
of the possibility of photoprotection decrease. While in vivo
measurement of the UVB protection (SPF — Sun Protection
Factor) has been used for years, adequate methods for the
assessment of the UVA protection and photostability should
be standardised in the EU only. Preference should be given to
in vitro methods as in vivo methods raise ethical concern. The
aim of present study was an implementation of techniques in
vitro UVA protection and photostability, because nowadays is
neither verified in Slovakia. As models were tested 11 sun-
screens from the European market with the same SPF 20.
Evaluation were based on measurements of UV transmission
through 2 mg cm™ (as by in vivo COLIPA method) layer of
sunscreens applied on UV-transparent substrate by UV/VIS
Spectrophotometer 1601 Shimadzu and UV/VIS/IR Spectro-
photometer 3600 with integrating sphere Shimadzu, Japan.
UVA and UVB protection and critical wavelength were calcu-
lated. Photostability was investigated as UV transmission
before and after exposure by solar simulator (xenon long-arc
lamp, Applied Photophysics, UK). Each sample was exposed
to 4200 J m™%, so 20 Minimal Erythemal Doses (MEDs).

Although the same SPF 20 labelled, 3 sunscreens offered
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no UVA protection, 6 insufficient UVA protection and 2 sun-
screens offered good UVA protection, only.

An “ideal” sunscreen absorbs a constant part of the ap-
plied dose before exposition and after exposition. Sunscreen
that is photounstable, absorbs a downward amount of UV
dose when exposed to ultraviolet radiation. An absolutely
photostable under exposition 20 MEDs were 3 sunscreens
only, nearly photostable (90 %) were 3 sunscreens, 5 sun-
screens were photounstable (< 80 %).

The verified in vitro methods are suitable to predict of
the sunscreen’s UV protection and photostability. Determina-
tion of the critical wavelength provides an inexpensive and
reliable way to measure of the broad-spectrum protection’
size.

The research was realized as diploma thesis of Bc. Andrea
Medovcikova with a support of the scientific grant agency of
Slovak Republic under the project VEGA 1/0438/08,
1/0746/08 and 1/0815/08.

3P-28
SLEDOVANI FOTOCHEMICKYCH ZMEN
FLUOROFORU V HUMINOVYCH LATKACH
POMOCI EEMS

DALIBOR KRiZ a SARKA KLEMENTOVA

Prirodovédecka fakulta JU, Branisovska 31, 370 05 Ceské
Budéjovice
Dalibor.Kriz@prf.jcu.cz

Fluorescenéni metoda vyhledani maxim Aex/Aem, tj. €Xxci-
taéni vlnové délky, pfi niz je emise maximalni (Fluorimetr
Shimadzu R 1501, programové vybaveni Panorama Fluores-
cence 1.1) huminovych latek izolovanych z vrchnich pidnich
horizontti z oblasti Sumavy a ke sledovani fotochemickych
premén huminovych fluorofort UV zafenim (300-400 nm,
reaktor Rayonet, lampy 3500 A). Nalezené maximum A,/
Aem=315/435 nm odpovida dvojici skupin ,humic — like*
fluorescence podle klasifikace P. Coble'. Pii ozafovani docha-
zi ke snizovani intenzity fluorescence (po 12 h ozafovani
pokles na 8% ptvodni intenzity). Stanoveni organického
uhliku (analyzator Shimadzu, TOC 5000A) prokazalo minera-
lizaci organické hmoty (po 24 h ozafovani je 88 % organické-
ho uhliku mineralizovéano).

Pridavek Fe®* iontd urychlil viechny pozorované zmény
ve fluorescenci. Piidavek iontti AI** vedl k vytvofeni nového
fluoroforu s Ae/Aem = 325/425 s niz$i intenzitou fluorescence,
coz je v rozporu s Udajnym zvySovanim fluorescence humino-
vych latek po piidavku hlinitych iontd®. Novy fluorofor je
nestabilni vic¢i ozafovani, po 4 h ozafovani klesla intenzita
fluorescence na 50 %, po 7 h ozatovani vymizela uplné.

Dusi¢nany jakozto zdroje hydroxylovych radikala
v ptirodnich vodach® nevykazovaly Zadny vliv na zmény fluo-
rescence huminovych latek.

Tato price vznikla za podpory projektu GA CR 206/06/0410.
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CHEMOMETRICKE STUDIUM ANESTETICKEJ
AKTIVITY ESTEROV ALKOXYFENYL-
KARBAMOVYCH KYSELIN A ICH
MOLEKULOVYCH VLASTNOSTI

TATIANA DURCEKOVA?, JAN MOCAK™®, JOZEF
LEHOTAY™" a JOZEF CIZMARIK®

“ Katedra chémie, Univerzita sv. Cyrila a Metoda, J. Herdu 2,
Trnava, 917 01, b Ustav analytickej chémie, Slovenska tech-
nickd univerzita, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, © Katedra
farmaceutickej chémie, Univerzita Komenského, Odbojarov
10, 832 32 Bratislava, SR

tatiana.durcekova@ucm.sk

Predmetom Stadia bola anesteticka aktivita morfolino-
etyl-, piperidinoetyl-, piperidinopropyl- a azepanoetyl- este-
rov alkoxyfenylkarbamovej kyseliny. Vzijomné suvislosti
vlastnosti a Struktiry boli Studované chemometrickymi tech-
nikami. Povrchova anasteticka aktivita, log 4, a infiltra¢na
anasteticka aktivita, log B, boli korelované s lipofilitou, vy-
jadrenou logaritmom HPLC retenéného faktora, log k, dizkou
postranného alkoxy retazca, danou poctom uhlikovych ato-
mov 7 a molovou hmotnostou M. Oba typy anestetickej akti-
vity spominanych zlicenin boli korelované s chemickymi
posunmi 'H NMR a *C NMR spektra. Spolu pit 'H NMR
chemickych posunov a devit >C NMR chemickych posunov
bolo simulovanych pomocou softvérového balika ACD Labs,
ver. 7.0. Niektoré z posunov vyznamne korelovali s log 4 a/
alebo s log B. Bola zistena vyznamna zavislost’ log 4 a log B
s log k a hlavne s SCH3 (*H NMR posun metylovej skupiny).
Vyznamné boli tiez nasledovné zavislosti: log 4 — n, log 4 —
M, log B — 8NH, kde 8NH je 'H chemicky posun proténu
esterovej NH skupiny. Vysledky klastrovej analyzy potvrdili,
ze anasteticka aktivita log A zavisi hlavne od poctu uhlikov
postranného alkoxy retazca n, potom od M a od log k. Klas-
trovou analyzou sa zistila podobna, ale slabsia korelacia aj pre
log B. Medzi NMR posunmi bola zistena vyznamna korelacia
medzi 6CH3 a log 4 ako aj log B. Analyza hlavnych kompo-
nentov a hlavne discrimina¢na analyza boli pouzité na predik-
ciu obidvoch typov anastetickej aktivity esterov alkoxyfenyl-
karbamovej kyseliny.

Tato praca vzmikla za podpory grantu VEGA 1/3584/06
a APVV - 0057-06.
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EXTRAKCE MAGNETICKOU TUHOU FAZI

MICHAELA ELCNEROVA®, KAREL KOMAREK?,
MIRKA SAFARIKOVA" a IVO SAFARIK"*

“ Katedra analytické chemie, Fakulta chemicko technologickd,
Univerzita Pardubice, ném. Cs. legii 565, 532 10 Pardubice,
b Oddeéleni biomagnetickych technik, Institut systémové biolo-
gie a ekologie AV CR,Na Sadkdch 7, 370 05 Ceské Budéjovi-
ce, “ Katedra obecné biologie, Fakulta biologickych véd, Jiho-
Ceskd univerzita, Branisovskad 31, 370 05 Ceské Budéjovice
M.Elcnerova@seznam.cz

Extrakce magnetickou tuhou fazi (MSPE) je metodou
vsadkové prekoncentrace stanovovanych analytti napf. xeno-
biotik a biologicky aktivnich latek, organickych latek
z vodnych vzorkll a i ze vzorkl z klinické praxe. Vyhodou
MSPE je moznost provést extrakéni kroky velmi jednoduse,
bez potieby drahého vybaveni. Prekoncentraci cilovych ana-
lytd je mozné provadét nejen z Cirych vodnych vzorku, ale
i ze vzork® obsahujici suspendované &astice'.

Pii extrakci magnetickou tuhou fazi se cilovy analyt
zpravidla sorbuje na magneticky modifikovany sorbent,
z néhoz je v dalSim kroku eluovan rozpoustédlem. Potom je
eluat analyzovan riznymi instrumentalnimi technikami.

Pro separace v magnetickém poli je potiebné zakladni
vybaveni, pfedev§im vhodné zvoleny magneticky sorbent
a vhodny magneticky separator.

MSPE se uplatituje v mikrobiologii, 1ékatstvi, biochemii
a v ekologii'. Pomoci MSPE byly analyzovany ve vzorcich
kontaminovanych vod organicka barviva, neionické tenzidy™”,
letecky petrolej, nafta*a MERO”.

Tato préce vznikla za podpory grantu FRVS CR 879/2008.
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SORPCE ALKYLAMONIOVYCH KATIONTY(
NA MONTMORILLONIT

LENKA VACULIKOVA?, ZUZANA NAVRATILOVA®,
PAVLA KRAJANCOVA®, VERA SUGARKOVA®" a EVA
PLEVOVA?®

“ Ustav geoniky AV CR, v.v.i, Studenstkd 1768, 708 00 Ostra-
va,  Ostravska univerzita v Ostravé, Dvoidkova 7, 708 00
Ostrava 1

vaculikova@ugn.cas.cz

Sorpce alkylamoniovych soli — hexadecyltrimethylamo-
nium (HDTMA) bromidu a benzyldimethylhexadecylamoni-
um (BDHDA) chloridu byla studovdna na riznych typech
montmorillonitu. Byly pouzity standardy montmorillonit
Spole¢nosti  pro jilové mineraly, USA: MMT(SWy-2)
(nalezisté¢ Crook County, USA, velikost ¢astic pod 10 pm),
MMT(SAz-1) (nalezist¢ Apach County, USA, velikost ¢astic
pod 5Sum) a diale MMT(JP) (oblast JelSového Potoka
(Slovensko) s velikosti ¢astic pod 1 um. Sorpce byla provadé-
na vsadkovou technikou z vodnych roztoki o rizné koncent-
raci alkylamoniovych kationtli za podminek, které byly jiz
diive odzkouseny'. V oblasti nizkych koncentraci se sorpce
benzyldimethylamonium chloridu fidila sorpéni izotermou
Freundlichova typu®. Infradervena spektroskopie potvrdila
ptitomnost alkylamoniovych kationti v modifikovanych
montmorillonitech. S rostouci koncentraci kationtu pouzitého
k sorpci (pfip. alkylamoniového kationtu ) se soucasné zvyso-
vala intenzita a plocha absorpénich past 2928 a 2855 cm™
odpovidajicich valen¢nim vibracim C-H vazeb. Rtg difrakce
potvrdila interkalaci alkylamoniového kationtu pouze pfi
vys$sich koncentracich alkylamoniového kationtu. V ptipadé
MMT(SAz-1) nedoslo po provedeni sorpce ke zvyseni hodno-
ty d(0001) az do koncentraci 2,6 mmol I"'. Pokud byla kon-
centrace vy§i (napt. 0,1 mol 17"), doslo ke zvétseni mezivrs-
tevné vzdalenosti ve struktufe MMT. Charakter DTA kfivek
vzorkti montmorillonitu modifikovanych HDTMA i BDHDA
se nijak vyrazné nezménil ve srovnani s ptivodnim minera-
lem. Doslo pouze k mirnému posunu teplot jednotlivych piki
v zé&vislosti na koncentraci piidaného alkylamoniového kati-
ontu. S rostouci koncentraci obou kationtii doSlo k mirnému
snizeni teploty prislusejici ztraté sorbované vody a ke zvyseni
teploty prislusejici destrukci miizky montmorilonitu. Sorpce
alkylamoniovych kationtd na montmorillonity je zna¢né za-
visla na koncentraci sop¢nich roztoki, k interkalaci kationtl
dochazi az pii vyssich koncentracich. Termicka charakteristi-
ka ptipravenych modifikovanych montmorilloniti je rovnéz
zavisla na koncentraci sorbovaného kationtu.

Tato prace vznikla za podpory CEZ: AV0Z30860518.
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3p-32
ELEKTROKINETICKA DEKONTAMINACE ZEMINY

KAMILA STASTNA™®, MOJMIR NEMEC™",
JAN JOHN*" a DANIEL KOBLIHA"

“ Centrum pro radiochemii a radiacni chemii, ® Katedra jaderné
chemie, “b SYUT v Praze - FJFI, Brehova 7, 115 19 Praha 1
kamila.stastna@yfjfi.cvut.cz

Elektrokinetickd dekontaminace vyuziva plsobeni elek-
trického pole k odstranéni radionuklidd, tézkych kovt, pii-
padné nékterych organickych sloucenin z pidy. Vlozenim
elektrického potencialu na elektrody umisténé v ptidé dochazi
k pohybu iontd kontaminantu smérem k elektroddm opacného
naboje. Zaroven dochazi k elektrolyze vody a tim zménam
pH, které vyrazné ovliviiuji pribéh dekontaminac¢niho proce-
su. Zatimco vznik vodikovych iontl na anod¢ a jejich pohyb
smérem ke katodé mohou napomahat uvolnéni kontaminantu
z pidy, produkce hydroxidovych aniontll na katod¢ a jejich
pohyb k anodé mohou zplsobit vysrazeni kontaminantu
v pud¢ a tim znemoznit jeho odstranéni.

Zmény pH v pdé a okoli elektrod vlivem elektrického
napéti byly sledovany na nekontaminované pidé s pouzitim
acidobazickych indikéatort. Uginnost odstrafiovani kontami-
nantu byla demonstrovana na pudé¢ uméle kontaminované
médi za pouziti vody nebo roztoku kyseliny octové jako kato-
lytu. Formy médi deponované na katodé byly charakterizova-
ny RTG difrakéni analyzou. Pouzitelnost metody bude dale
testovana pro dekontaminaci pidy znecisténé radioaktivnim
cesiem.

Tato prace vznikla za podpory grantu MPO FI-IM4/176.
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Jednim z hlavnich soucasnych cilti vyzkumi zamétenych
na piepracovani vyhotelého jaderného paliva popt. vysokoak-
tivniho odpadu je vyvoj optimalniho ¢inidla pro extrakci akti-
noidii a lanthanoidi z kyselych nitratovych roztoklt a pro
jejich vzajemnou separaci. Mezi studovana extrakéni Cinidla
patii i thiacalixareny'. Cilem této prace bylo prostudovat ex-
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Obr. 1. Struktura thiacalix[n]arenu

trakéni vlastnosti sady derivati zakladniho thiacalix[4]arenu
(obr. 1) obsahujici konformery latkek s R = —C(CHj3); nebo
—CH,SCOCHj; a P =-H, -CH,COOEt, -CH,COOH,
(CH,);PO(OEt), nebo —(CH,),CHj, v nékterych piipadech
byla skupina =S oxidovana na =SO, pfipadné¢ az =SO,.

Pro testovani extrakénich vlastnosti byly provadény
kapalinové extrakce, pfipadné kapalinova extrakéni chromato-
grafie. Bylo studovano rozdéleni Eu a Am mezi roztoky sa-
motnych thiacalixarend, pfipadné jejich synergickych smési
s cosany a chloro-, resp. bromocosany, v nitrobenzenu a vod-
nou fazi v rozsahu od pH 6 az do 3 M HNOj;. Kromé hodnot
rozdélovacich pomért D, resp. hmotnostnich rozdélovacich
koeficientli D,, pro europium a americium byly sledovany
také hodnoty jejich vzajemného separacniho faktoru.

Ziskané vysledky ukazaly, ze samotné thiacalixareny
neposkytuji piili§ vysoké hodnoty D, resp. D,. Perspektivnéj-
$imi se ukazaly studované synergické smési.

Tato price vznikla za podpory grantu GA CR 104-07-1242.
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a prirodnich zdroju, Ceskd zemédélskd univerzita v Praze,
Kamycka 129, 165 21 Praha 6
Tomas.Navratil@jh-inst.cas.cz

Biomembrany jsou vytvoieny podle principu lehce roz-
pustnych tekutych krystalt a struktura téchto membran je
Casto vysvétlovana jako fluidni mozaikovy model, slozeny
z lipid& a proteind'. Lipidy jsou uspofadany do dvojvrstvy
a bilkoviny jsou do této dvojvrstvy inkorporovany.

Studiu biomembran predchazi studium lipidovych mono-
vrstev (napt.”™) a naslednd umélé vytvéareni fosfolipidovych
dvojvrstev na §pickach mikropipet’.

Znalost mechanismd transportu Zivin, exudatd ale
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i toxickych latek pfes biomembrany je zasadni v pochopeni
mechanisml pfijmu a uvoliovani téchto latek do Zzivotniho
prostiedi. Zejména studium mechanismu piijmu téZkych kovi
pfes rostlinné membrany je zasadni v posouzeni vlivu konta-
minace zivotniho prostiedi na jednotlivé organismy.

Je znamo, ze rostliny do svého bezprostfedniho okoli
(rhizosféry) uvoliuji latky, které svou povahou bud’ blokuji
piijem t&zkych kovi®, nebo naopak (u hyperakumulujicich
rostlin’) t&7ké kovy rostlindm zpfistupfiuji.

Ionty mohou byt pies biomembranu transportovany pte-
devsim iontovymi kanaly na zakladé zmény potencialu mem-
brany v daném mist&® nebo pravdépodobné ve formé komple-
xu. Prenos komplext t€zkych kovi pfes biomembranu dosud
nebyl prokézéan, ale nékteré studie jej nevyluduji’.

Autori dekuji za financni podporu grantim GA AV
(¢. TAA 400400806) a GA CR (¢. 521/06/0496, ¢.
203/07/1195).
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Cielom tejto prace je spravne Statistické porovnanie
laboratornych metdd pomocou regresie, o sa vyuzilo na sta-
novenie glykovaného hemoglobinu. V klinickych laborato-
ridch sa na jeho stanovenie pouziva imunoturbidimetricka
metoda (IT), ako aj novsia metdda nizkotlakovej kvapalinovej
chromatografie (TPLC). Obidve metddy sa v klinickej praxi
vykonavaji automatickymi analyzatormi. Pre kompatibilitu
vysledkov obidvoch metdd je dolezité zistit, ¢i st Statisticky
zhodné alebo rozdielne. Pouzitie obvyklého sposobu regresnej
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analyzy principialne nie je vhodné, pretoze v tomto pripade
obidve regresné premenné su zatazené nahodnymi chybami.

Glykovany hemoglobin (HbA,) je frekventovane vyuzi-
vanym dlhodobym ukazovatelom koncentracie glukdzy
v organizme, ked’ze jeho hodnoty vyjadruju stav za obdobie
6-8 tyzdiov. Jeho stanovenie je dolezité pri diagnostike trva-
lej hyperglykémie, pri pricbeznej kontrole lieCby diabetes
mellitus  (cukrovky) a porovnavani rdznych liecebnych
postupov'. Pre svoju délezitost v diabetologickej praxi sa
analyza HbA,, vykonava viacerymi metdédami, ktoré stanovu-
ju rézne subtypy HbA . (cit.>?).

Vykonané podrobné stidium porovnania dvoch labora-
tornych metdd stanovenia glykovaného hemoglobinu sved¢i
o tom, ze laboratérna metéda TPLC je jednoznaéne vyhodne;j-
Sia, nez metoda IT, pretoze poskytuje signifikantne presnejSie
vysledky, o com sved¢ia vysledky F-testu. Aj zhodnost’ vy-
sledkov porovnania metody TPLC s referenénym materialom
je vyrazne lepSia, nez v pripade laboratornej metddy IT. Pri
skumani vysledkov laboratérnych metdd IT a TPLC pomocou
pokrocilych regresnych technik sa zistil ich nestihlas pre ne-
nulovi hodnotu prieseénika regresnej ¢iary so zvislou osou.
Jednoznaéné potvrdenie uvedenej chyby useku poskytuje aj
graf odchylok (diagram Blanda-Altmana).
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Fenolické kyseliny (FK) jsou sekundarni metabolity
rostlin, strukturné odvozené od kyselin benzoové a skoticové.
Bézné se vyskytuji ve formé estert, glykosidi a vazané
v bun&ené sténé. Casto nejsou koneénym produktem sekun-
darniho metabolismu, ale meziprodukty ze kterych jsou dale
syntetizovany slozit&j$i metabolity jako flavonoidy, kumari-
ny, lignany a taniny. Velky zdjem o studium FK je spojen
prevazné s jejich profylaktickym a chemoprotektivnim ptiso-
benim na lidsky organismus.

Nezbytnou podminkou pro studium FK je jejich spravna
arychla kvantifikace. Konvencni pfistupy vyuzivaji spojeni
vysokoudinné kapalinové chromatografie s UV nebo hmot-
nostni detekci. Tyto postupy vSak vyzaduji slozitou prekon-
centraci vzorku, ktera vede k ¢aste¢né nebo Uplné degradaci
analytd. FK a jejich derivaty jsou totiz snadno oxidovany
enzymatickou i neenzymatickou cestou. Této oxidaci lze sice
zabranit pfidavkem vhodnych antioxidantl, ale disledkem
jsou nezadouci interference, redukce oxidovanych forem
a nadhodnoceni mnozstvi fenolickych latek ve vzorku.
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Proto byla vyvinuta validovana UPLC-MS/MS metoda,
ktera umoznuje analyzu surovych extraktli a eliminuje tak
vétsinu prekoncentracnich krokd, které jsou hlavnim zdrojem
degradacnich reakci. Tato metoda umoziiuje soucasnou kvan-
tifikaci sedmnacti FK pomoci internich izotopové znacenych
standardii kyselin [2,3,5,6-"H,] p-hydroxybenzoové a [3.4,5,6-
’H,] salicylové. Identifikace i kvantifikace vyuziva vysoce
selektivntho MRM (Multiple Reaction Monitoring) modu.
Doba jedné analyzy je oproti konvenéni kapalinové chromato-
grafii cca Sestinasobné kratsi. UPLC-MS/MS metoda byla
aplikovana pii analyze zeleného caje, grepového dzusu
a bilého vina. V analyzovanych napojich bylo stanoveno cel-
kem dvanact FK v koncentracich od 40,8 do 9046 ug L™".

Tato prace vznikla za podpory grantu KAN 200380801
a MSM 6198959216.
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POROVNANIE ELEKTROD POUZITYCH NA
STANOVENIE DUSICNANOV VO VODACH
METODOU TENKOVRSTVOVEJ
COULOMETRICKEJ TITRACIE

STANISLAVA HLUBIKOVA, ZUZANA HANKOVA
a ERNEST BEINROHR

Ustav analytickej chémie, Slovenska technicka univerzita,
Fakulta chemickej a potravinarskej technologie, Radlinské-
ho 9, 812 37 Bratislava, SR
stanislava.hlubikova@stuba.sk

Metoda tenkovrstvovej coulometricke;j titracie sa ukazala
ako vhodnd metdda na stanovenie dusi¢nanov vo vodach.
Princip metody spociva v elektrochemickej redukcii dusi¢na-
nov na amoniové i6ny na povrchu elektrochemicky upravene;j
medenej elektrody. Vyhodou metody je rychlost, jednoducha
uprava vzoriek a moznost priamo analyzovat zafarbené
a zakalené roztoky. Na stanovenie sme pouzili pracovné elek-
trody s oznacenim E-CA/Cu (zapuzdrena elektroda s tenkou
vrstvou roztoku) a E 53/Cu (mikropdrovita elektroda). Hlavné
valida¢né parametre pre pracovnu elektrodu E-CA/Cu st
nasledovné: detekény limit 0,7 mg dm™, medza stanovitel-
nosti 2,09 mg dm™, opakovatelnost 1,66 %, reprodukova-
telnost’ 6,47 %, linearny rozsah 2,09 az 50 mg dm™3. vali-
dacné parametre pre elektrodu E 53/Cu st: detekény limit
0,04 pg dm™, medza stanovitelnosti 0,13 ug dm™, opakova-
telnost’ 2,4 %, reprodukovatelnost’ 2,5 %, linearny rozsah
0,13 az 200 mg dm™. Ako ruivé latky sa prejavili hlavne
iony chloridov, huminové latky, z povrchovo aktivnych latok
to bol hyamin. Spravnost' vysledkov sa potvrdila analyzou
redlnych vzoriek a porovnanim vysledkov s hodnotami ziska-
nymi fotometrickym stanovenim.

Prdca bola financovana grantovou agenturou VEGA (projekt
¢ 1/0500/08) a APVV(C. projektu APVV-0057-06).
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Resveratrol (trans-3,5,4’-trihydroxystilben), (I) je fy-
toalexin, ktory produkuji viaceré rastliny (napr. hrozno, euka-
liptus, smrek, l'alia, morusa, arasidy a pod.). Najvacsi obsah
resveratrolu sa nasiel v Supkach ¢erveného vina. Je zname, Ze
resveratrol ma antikancerogénne, antiviralne, antioxida¢né
vlastnosti, predlzuje zivot, ma priaznivy vplyv na pecen
a srdcovo-cievny systém'?. Preto je zaujimavé a moZno aj
uzitocné, syntetizovat’ analdégy resveratrolu a skiimat’ ich
fyzikalno-chemické a biologické vlastnosti. Cielom tejto
prace je zistit' antioxida¢ni aktivitu diiminov: (4,4’-bis(2-
-hydroxybenzylidenamino)difenylmetan (II), 4,4’-bis(2,4-
-dihydroxybenzylidenamino)difenylmetan (ZII), 4,4’-bis(2,5-
-dihydroxybenzylidenamino)difenylmetan (IV), 4,4’-bis(2,4-
-dihydroxybenzylidenamino)difenyleter (V) a 4,4’-bis(2,5-
-dihydroxybenzylidenamino)difenyleter (VT)), ktorych Struk-
tura je podobna Struktire resveratrolu.

Latky boli pripravené podra prace’. Antioxidacna aktivi-
ta bola otestovand schopnost'ou pripravenych latok vychyta-
vat DPPH radikaly. Test sa robil v metanolovom roztoku
DPPH (10 mol dm™) meranim absorbancie pri 517 nm.
Antioxida¢nd ucinnost’ bola vyhodnotenda pomocou hodnot
SCs, t.j. koncentracie Studovanej latky, ktord sposobi 50 %
pokles absorbancie pri 517 nm. Uginnost’ vychytiavania DPPH
radikalov §tudovanymi latkami je prezentovana v tabulke 1.

Tabul’ka I
SCs hodnoty vychytavania DPPH radikalov

Latka I 1 m
SCso [umol dm™] 26,37 neudinna neudinna.
Latka Vi4 V Vi
SCso [pmol dm™] 4,11 neudinna 1,43

Z tabulky je zrejmé, ze derivaty s hydroxy skupinami
v polohach 2 a 5 vychytavaju DPPH radikaly 6 az 18-krat
ucinnejSie ako resveratrol. Na druhej strane derivaty
s hydroxy skupinami v polohach 2 a 4 vobec nevychytavaju
DPPH radikaly.

Prdca bola podporovand grantom MS SR VEGA ¢. 1/3411/06.
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4P-02
STANOVENI ISOFLAVONOIDIU IMUNOAFINITI}Ji
CHROMATOGRAFIi A HPLC-MS V ROSTLINNEM
MATERIALU

ELENA A. PROKUDINA a OLDRICH LAPCIK
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Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6
elena.prokudina@vscht.cz

Isoflavonoidy jsou sekundarni metabolity rostlin zajima-
vé z hlediska svych biologickych u¢ink. Nejvyznamnéj$im
zdrojem isoflavonoidd jsou bobovité rostliny (Leguminosae),
ale jejich piitomnost byla zjisténa v fadé dalsich taxond'?.
Mimo Eeled’ Leguminosae jsou zastoupeny v niz$ich koncent-
racich, coz klade vyS8i naroky na analytické metody pouzité
pii jejich detekci a identifikaci. Pro zakoncentrovani
apreCisténi rostlinnych extrakti ptred analyzou pomoci
HPLC-MS navrzeno pouziti imunoafinitni chromatografie
(TAC).

Imunosorbenty byly pfipraveny imobilizaci Ig frakci
polyklonalnich krali¢ich protilatek proti vybranym isoflavo-
noidim (biochanin A, genistein, daidzein) na nosi¢ Affi-Gel
10 (Bio-Rad laboratories)’. Byly stanoveny chrakteristiky
imunosorbentt: kapacita (od 0,01 do 0,2 mg analytu na ml
sorbentu), vytézek (recovery) a zjistény optimalni podminky
eluce a vyvinut postup IAC. Vzorky piecistené IAC byly
analyzovany pomoci HPLC-MS (Agilent Technologies) nebo
HPLC-DAD (Shimadzu). Jako modelova rostlina byla pouzita
pomerancovka jablkokvéta (Maclura pomifera, Moraceae),
znama obsahem prenylovanych derivati genisteinu, jako jsou
pomiferin a osajin (obr. 1).

Obr. 1. a) R'=0OH, R’= OH genistein; R'=H, R>=0H daidzein;
R'=OH, R’=0CHj; biochanin A; b) R=H osajin; R=OH pomiferin

Metoda byla dale pouzita ke stanoveni isoflavonoidt ve
vybranych rostlinach ¢eledi Cannabaceae (Cannabis sativa
a Humulus lupulus) a Lamiaceae (Scutellaria baicalensis).

Price vznikla za podpory projektii 525/06/0864 GA CR
a MSM 6046137305.
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Mikroorganismy rodu Streptomyces patii mezi volné
zijici grampozitivni heterotrofni bakterie, které jsou vyznam-
né z 1ékaiského hlediska pravé produkci sekundarnich meta-
boliti — antibiotik'. Tyto organismy produkuji az ptes 60 %
znamych antibiotik. U dalSich latek byly popsany insekticidni,
herbicidni ¢i antimykotické  G&inky?. Vzhledem
k vzrlstajicimu mnozstvi rezistentnich patologickych organis-
md je studium antimikrobialnich latek zaméfeno na ziskavani
novych a ucinngjsich derivati. Do intenzivné studované sku-
piny latek patii manumycinova antibiotika, na které byla
v posledni dob& zaméfena pozornost diky zjisténi jejich proti-
zénétlivych a protirakovinnych aéinka™.

V tomto projektu byly z vhodnych pidnich lokalit izolo-
vany tfi dosud neznamé kmeny streptomycet, které byly otes-
tovany na pfitomnost genového shluku nezbytného pro pro-
dukci manumycind. Tyto kmeny (Streptomyces sp. 12/5,
12/13 a SOK 69) byly kultivovany v GYM médiu pii 28 °C.
Po 72 hodindch bylo mycelium oddéleno centrifugaci
a supernatant byl nasycen NaCl a extrahovan ethylacetatem.
Mycelium bylo extrahovano acetonem. Oba dva extrakty byly
vysuSeny a analyzovany metodou TLC. Jednotlivé latky maji-
ci antimikrobidlni u€inky byly detegovany pod UV svétlem
a pomoci bioautografie na mikroorganismu Bacillus subtilis.
Kmen Streptomyces sp. 12/5 produkoval dvé majoritni latky
majici antimikrobialni u¢inky. V extraktech kment Strepto-
myces sp. 12/13 a SOK 69 bylo pokazdé zjisténo minimalné
pét latek s biologickou aktivitou. Nékteré z téchto latek byly
ze smési izolovany pomoci flash chromatografie s normalni
ireverzni stacionarni fazi. Struktura ziskanych latek byla
zkouméana pomoci metody HR-MS. Pro definitivni uréeni
struktury jednotlivych latek budou provedena méteni na NMR
spektrometru.

Tato prdice vznikla za podpory grantu GA AV CR
A600660607 a projektu MSMT CR 2B06154.

LITERATURA
1. Demain A. L.: Appl. Microbiol. Biotechnol. 52, 455
(1999).
2. Suzuki H., Furusho Y. Higashi T., Ohnishi Y., Horinou-
chi S.: J. Biol. Chem. 281, 824 (2006).

719

Sekce 4 — postery

3. Sattler 1., Thiericke R., Zeeck A.: Nat. Prod. Rep. 71998,
221.

4. Subramanian S., Handa R.: J. Postgrad. Med. 50, 293
(2004).

4P-04
VLIV QN’[IOXIDANTI? NA POSKOZENI DNA
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Chelerythrin (CHE) a sanguinarin (SA) jsou hlavni za-
stupci kvarternich benzo[c]phenanthridinovych rostlinnych
alkaloidi. CHE a SA zpusobuji poskozeni DNA v bunééné
kultufe HL-60', mechanismy jejich genotoxického piisobeni
v§ak mohou byt odlisné. Molekula SA, na rozdil od CHE,
interkaluje do struktury DNA, jak bylo prokdzano na riznych
bun&énych liniich®. Nejnovéjsi data také potvrzuji oxidativni
poskozeni DNA pod vlivem SA®.

Cilem prace bylo zjistit, zda jednim z mechanismti geno-
toxicity CHE muze byt také oxidativni stres. Buiky HL-60
o hustoté 10%ml byly inkubovany s CHE (3ug ml") po dobu
60 min v kultivaénim médiu. Pfi sledovani vlivu antioxidanti
pfedchazela 30 min inkubace se zkoumanou latkou. Flavonoid
baicalin, kyselina kavovad a Trolox mély v kultufe HL-60
protektivni G¢inek na poSkozeni DNA peroxidem vodiku,
které jsme sledovali metodou analyzy komet. Po ukonceni
kultivace se zkoumanymi latkami byly buiiky resuspendovany
ve fosfatovém pufru s 10 mM EDTA, pH 7,4 a pfidany do
roztoku agardzy s nizkou teplotou tani. Alikvoty suspenze
byly aplikovany na podlozni mikroskopicka skla. Po ztuhnuti
gelu byly imobilizované buiiky lyzovany a podrobeny denatu-
raci v alkalickém roztoku. Po neutralizaci jsme provedli elek-
troforézu denaturované DNA imobilizovanych bunék v Tris-
boratovém pufru, pH 8,4 (15 min za konstantniho napéti
1 Vem™). Po obarveni dusi¢nanem stifbrnym jsme sledovali
podil DNA vohonu komet, odpovidajici poskozeni
s dvoufetézcovymi zlomy.

Poskozeni DNA zptsobené CHE odpovidalo 63% DNA
v ohonu komet. VSechny aplikované antioxidanty snizovaly
poskozeni DNA (Trolox 50 %, baicalin 40 %, kyselina kavo-
va 54 % DNA v ohonu). Na zéklad¢ téchto udajii je mozné
predpokladat, ze oxidativni stres je jednim z mechanismi,
kterym CHE zplisobuje poskozeni DNA v bunécéné kultuie
HL-60.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 525/08/0819.
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Dithymoquinone (DTQ), thymohydroquinone (THQ)
and thymoquinone (TQ) have previously been identified as
main quinone constituents of Nigella sativa L. seeds, whereas
TQ is considered to be main quinone constituent responsible
for biological activities of the plant'. In our study, we aimed
to compare antioxidative effects of TQ, THQ and DTQ.

TQ was purchased from Sigma-Aldrich (CZ). DTQ and
THQ were synthesized from TQ according to the previously
described methods**. Antioxidative activity of all compounds
was evaluated in vitro using 2,2-diphenyl-1-picrylhydrazil
(DPPH) free radical scavenging method®. The structures of
DTQ (), THQ (ZI) and TQ (III) are shown in Fig. 1.

The results of antioxidative assay showed that the best
DPPH scavenging activity was produced by THQ (ICs,=2.4
pg ml™), which exhibited stronger antioxidative action than
the inhibitory effect achieved by both reference compounds
trolox (ICs=3.7 pg ml™) and ascorbic acid (ICs=2.6 pg ml™),
suggesting highly potent antioxidative properties of this com-
pound. In contrast, TQ (ICs= 170 pg ml™") possessed only
week antioxidative effect and DTQ showed no antioxidative
activity in range of inhibitory concentrations tested.

0 0 OH
0 0 OH 0
I ] m

Fig. 1. Chemical structures of main quinones of V. sativa seeds

This research was supported by Czech Science Foundation
(Project No. 525/08/1179).
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Oblast’ juzného Slovenska je najvyraznejSim producen-
tom zeleniny v ramci uzemia SR. Hlavnym zdrojom privodu
kadmia v strave su obilniny, zelena listova zelenina
a zemiaky'. Kadmium je prevazne sorbované na povrchu
agregatov v I'ahko rozpustnych formach, ¢im sa zvySuje riziko
prieniku kadmia do agroekosystému. Fytoremediacia vyuziva
rastliny na upravu environmentalnych problémov spdso-
benych c¢lovekom. Fytoextrakcia ako jedna z fytoreme-
dia¢nych technik vyuziva rastliny (hyperakumulatory) na
odstranenie kontaminantov z pdd, sedimentov alebo vody
v rastlinnej biomase. Tento proces sa CastejSie vyuZiva na
odstranovanie tazkych kovov. Je to proces efektivnejsi, fi-
nanéne menej nakladny ako procesy zalozené na odstranovani
pddy tazkou technikou?.

V naSej praci sme sa zamerali na elimindciu kadmia
z kontaminovanej pody prave technikou indukovanej fytoex-
trakcie, ktord vyuziva chelaty alebo iné reagenty na zvysenie
mobilizacie kovov. Ako chelata¢nu latku sme pouzili EGTA —
kyselinu etylén—bis(oxy-etylén-nitrilo)-tetraoctovi. Kadmium
bolo pridané do pddy v dvoch rbéznych koncentraciach
5a15mgkg . Stanovenie obsahu kadmia v pode a rastline
kukurice sa vykonalo na atdbmovom absorpénom spektrofoto-
metri. Potvrdil sa $tatisticky vyznamny rozdiel v obsahu Cd
vnadzemnej &asti rastliny po pridavku 5mg Cdkg™
apridavku chelatatného &nidla 6 a 12 mmol EGTA kg™
oproti kontrolnému variantu.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA ¢. 1/4370/07.
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Stylophorum lasiocarpum (Oliv.) Fedde je viceleta byli-
na z &eledi Papaveraceae pochézejici z centrélni a jizni Ciny,
kde je po staleti vyuzivana v lidové medicin€. Kofeny rostliny
jsou jednim z mala rostlinnych zdroji makarpinu, ktery je
pokladan za potencidlné velmi perspektivni fluorescencni
sondu v pritokové cytometrii'. Jsou v nich obsaZeny i dalsi
minoritni benzo[c]fenathridinové alkaloidy (KBA), jeZz jsou
v posledni dobé pfedmétem vyzkumu. V dal$im studiu jsme
se proto zaméfili na zjiSténi obsahu alkaloidd v nadzemni
Casti a plodech. Soucasné jsme sledovali zmény obsahu alka-
loidl v nadzemnich i podzemnich ¢astech v mési¢nich inter-
valech v prubéhu vegetace.

V nadzemni ¢asti je hlavnim alkaloidem koptisin (0,23
az 0,39%). Obsah KBA sanguinarinu, chelerythrinu
a chelirubinu je ve srovnani s koptisinem velmi nizky (0,001
az 0,07 %). Dalsi minoritni KBA nebyly v nati prokazany.
Zastoupeni alkaloidd v pribéhu vegetace se ménilo. Obsah
koptisinu u jednoletych rostlin byl nejvy$si v cervenci
(0,39 %) avpribéhu dalsi vegetace klesal. Naproti tomu
nejvyssi koncentrace KBA byly nalezeny ve vzorcich sbira-
nych ke konci vegetace. Obsah sanguinarinu se v prib¢hu
vegetace zvysil vice néz 100krat. Rovnéz v plodech je nejvice
zastoupenym alkaloidem koptisin (1,69 %). Je provazen san-
guinarinem a stylopinem.

Obsah alkaloidd v kofenech je podstatné vys§i nez
v nadzemni ¢asti. Hlavnim alkaloidem je opét koptisin (0,86
az 0,95 %), z benzofenanthridinovych alkaloidt jsou nejvice
zastoupeny sanguinarin a makarpin. Ve srovnani snati je
zastoupeni alkaloidi v kofeni v pribéhu vegetace pomérné
stabilni.

Zavér: hlavnim alkaloidem vSech ¢asti rostliny je kopti-
sin. Obsah kvartérnich benzo[c]nathridinovych alkaloidd
v nadzemni ¢asti i v plodech je nizky. Tyto ¢asti rostliny
nejsou tedy pro izolaci KBA perspektivni. V kofenech byla
potvrzena relativné vysoka koncentrace makarpinu v pribéhu
celého vegetacniho obdobi, piestoze hlavnim alkaloidem
kofene je koptisin. Koteny S. lasiocarpum lze tedy pokladat
za jeden z moznych rostlinnych zdrojii pro izolaci alkaloidu
makarpinu.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR ¢. 525/08/0819.
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4P-08
FYTOCHEMICKE STUDIUM Macleaya cordata

PAVEL KOSINA*, EVA VRUBLOVA®, JANA
SUCHOMELOVA®, JIRi GRUZ, MILAN KOLAR®,
KATHRIN TSCHIRNER®, JITKA VOSTALOVA?,
JITKA ULRICHOVA?® a VILIM SIMANEK?®

¢ Ustav lékai'ské chemie a biochemie, Lékar'skd fakulta, Uni-
verzita Palackého v Olomouci, Hnévotinska 3, 775 15 Olo-
mouc, bBiochemicky’ ustav, Lekarska fakulta, Masarykova
Univerzita, Komenského namésti 2, 662 43 Brno,  Laborator
riistovych regulatorit UP a AV CR, Slechtitelii 11, 783 71
Olomouc, 4 Ustav mikrobiologie, Lékarska fakulta, Univerzita
Palackého v Olomouci, Hnévotinska 3, 775 15 Olomouc,

¢ Phytobiotics Futterzusatzstoffe GmbH, Rosengasse 9, 65343
Eltville, Néemecko

kosina@tunw.upol.cz

Macleaya cordata (Papaveraceae) je znama z tradicni
ky. Je péstovana jako zdroj kvarternich benzo[c]
fenanthridinovych alkaloidi (KBA) sanguinarinu (SG) a che-
lerythrinu (CH) (Macleaya cordata extract, CAS 112025-60-
2) (cit."). Fytochemické studie M. cordata se soustiedily vy-
hradné na alkaloidovou frakci nadzemni ¢asti rostliny. Cilem
prace bylo stanoveni alkaloidd a fenolovych latek v nadzemni
gasti M. cordata péstované v Cing a Némecku, kvétech
a semenech ¢inské provenience. Komplexni extrakty byly
testovany na antimikrobidlni aktivitu ve srovnani s SG, CH
a jejich dihydroderivaty. Alkaloidy byly stanoveny metodou
HPLC s UV detekei’®, fenolové kyseliny metodou HPLC-MS
(cit.®) umoziiujici stanoveni volnych a esterové vézanych
forem. Hlavnimi alkaloidy byly SG, CH, allokryptopin a pro-
topin, z fenold kyselina p-hydroxybenzoova a ferulova.
U komplexnich extraktti korelovala jejich antimikrobialni
aktivita s obsahem KBA.

Tato prace vznikla za podpory grantii MSM 6198959216,
GA CR 525/07/0871 a GA CR 525/08/0819).
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4P-09
STABILITA EXTRAKTU Scutellaria baicalensis
IN VITRO

HANA PAULOVA?, HANA BOCHORAKOVA?, MARIE
NOVAKOVA" a EVA TABORSKA®

“ Biochemicky ustav Lékarské fakulty MU , Univerzitni kam-
pus, 625 00 Brno, ® Fyziologicky tistav Lékaiské fakulty MU,
Komenského nam. 2, 662 43 Brno

hpaulova@med.muni.cz

Scutellaria baicalensis Georgi (8i8ak bajkalsky) je rostli-
na pochdzejici z Vychodni Asie. Patfi k nejvyznamnéj$im
1é¢ivym rostlindm pouzivanym v pfirodni medicing ve vycho-
doasijské populaci. Nejcastéji se k [écebnym ucelim uziva
suseny kofen nebo se aplikuji extrakty pfipravené z kotfene.
V tradiéni ¢inské medicing se Scutellaria baicalensis pouziva
pti 1éCeni alergii, hypertenze, bakterialnich a virovych infekci,
hepatopatii, aterosklerozy. Terapeuticka aktivita kofene je
spojovana s pfitomnosti flavonoidd, pficemz hlavni obsaho-
vou latkou je baicalin vykazujici vyraznou biologickou akti-
vitu'™. V sougasné dobé se zabyvame studiem protektivnich
ucinkd flavonoidt Scutellaria baicalensis pii ischemicko-
reperfuznim poskozeni myokardu potkana.

V nasi praci jsme se zaméfili na posouzeni stability ex-
traktu Scutellaria baicalensis v pufrovanych vodnych rozto-
cich v rozsahu pH 3-9 (v¢etné pH 7,4) pii dlouhodobém skla-
dovani. Porovnany byly i jiné podminky skladovani (=80 °C
a—20°C). Slozeni extraktu bylo sledovano pomoci HPLC
s elektrochemickou detekci, hodnocen byl obsah hlavniho
flavonoidu baicalinu. U standardu baicalinu byla sledovéana
také jeho stabilita pfi inkubaénich teplotach 25 °C a 37 °C.
Hodnoceni bylo provedeno v riznych pH podobné jako
u extraktu. Byla potvrzena degradace baicalinu, ktera je zavis-
la na pH a teploté, a na zdklad¢ vysledki jsou diskutovany
moznosti dlouhodobého uchovavani vzorkl pied vlastni ana-
lyzou.

Tato prace byla FeSena jako soucast vyzkumného zaméru
VVZ MSMT 0021622402

LITERATURA
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Juany Y.: Cancer Lett. 160, 219 (2000).
3. Bochotakova H., Paulova H., Slanina J., Musil P., Tabor-
ska E.: Phytother. Res. 17, 640 (2003).
4P-10

ALGINATE HYDROGEL MATRICES FOR
IMMOBILIZATION OF THE PROTEINS AND CELLS
IN THE DESIGN OF IMPLANTABLE GLUCOSE
BIOSENSOR

ZUZANA KRONEKOVA*, MARTIN DANKO?, DUSAN
CHORVAT, JR.*", IGOR KRUPA?, BENNY MOTRO®,
SHULAMIT MICHAELI®, TASSOS ECONOMOUY,
and IGOR LACIK**
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Institute of the Slovak Academy of Sciences, Dubravska cesta
9, 842 36 Bratislava, Slovakia, © Bar-Ilan University, Ramat
Gan, Israel, 4 Institute of Molecular Biology and Biotechnol-
ogy, Iraklio-Crete, Greece
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Alginates belong to the group of polysaccharides that are
natural products of marine brown algae. Alginate hydrogel is
formed by action of divalent cations (most frequently calcium
and barium) under the physiological conditions, which pro-
motes utilization of alginate gels in immobilization of living
cells and enzymes'.

Alginate gels are also utilized for immobilization of the
glucose binding protein (GBP) either in a free form or pro-
duced in living mammalian cells inside the glucose sensing
chamber, which is one of the main tasks in the implantable
glucose biosensor design within the IP 6EU P. Cézanne pro-
ject. This contribution reports on strategies used in terms of
selection of the gelling conditions used for the alginate hy-
drogel formation and covalent and physical entrapment of the
GBP. The mechanical and chemical stability of formed hy-
drogels under physiological conditions, diffusion and optical
properties were analyzed. These properties seem to be suit-
able to meet the requirements for protein and cell immobiliza-
tion as well as for the overall biosensor design.

This work was supported by the Sixth Framework Program of
the EU, IP-031867, P. Cezanne and by the Slovak Research
and Development Agency under the contract No APVV- 51-
033205.
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4P-11

RECIPROCAL EFFECT OF Se AND Cd ON Sinapis alba
SEEDLINGS

MARIANNA MOLNAROVA and AGATA FARGASOVA

Department of Ecosozology and Physiotactics, Faculty of
Natural Sciences, Comenius University in Bratislava, Mlyn-
ska dolina B2, 842 15 Bratislava, Slovak Republic
molnarova@jns.uniba.sk; fargasova@fns.uniba.sk

Many heavy metals are essential for living organisms.
These microelements can be toxic in higher concentrations.
Researchers focused to study of individual metal toxicity, but
metals in environment interact among themselves, too. Essen-
tiality of selenium and its physiological role in plants remains
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controversial yet'. Terrestric plants prefer selenium in the
form of selenate as a source of selenium. Cd is not essential
element for plants; however it is effectively absorbed by roots
as well as by leaves. Moreover, chlorophyll content is indica-
tor of critical level of Cd in plants”.

The aim of our study was assessment of two heavy met-
als interaction: Se and Cd. From our previous experiments we
chose three concentrations of each element, at which inhibi-
tion of root growth was approximately 25 %, 50 % and 75 %;
and we combined Se and Cd each other. Tested metals were
used Na,SeO,4 and CdCl,. 2.5 H,O, compounds in concentra-
tions reflected following metal content (mg 1™'): Se 10.4, 20.1
and 31.3; Cd 71.4, 142.8 and 219.1. Comparison was done
between effects of individual metals and their pair combina-
tions and interactions were expressed as additivity, synergism,
resp. antagonism®. When metal reciprocal effect is higher than
100 % antagonism occurred and this interaction type was
prevailing for root growth in all Se combinations with Cd
concentration 142.8 and 219.1 mg !, The strongest antago-
nistic effect on root growth (137.7 %) indicated combination
Cd(142.8) + Se(31.3). Se also reduced Cd effect on photosyn-
thetic pigments production and for combination Cd(219.1) +
Se(10.4) reached calculated A value® 226 % for chlorophyll g,
195 % for chlorophyll b, and 226 % for total carotenoids.

The project was supported by the Scientific Grant Agency of
Slovak Republic, VEGA Grant No. 1/4361/07.
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4P-12

IMUNOCHEMICKE METODY PRO STANOVENI
EQUOLU

PETRA LANKOVA, LUCIE BUKACKOVA, ELENA
A. PROKUDINA a OLDRICH LAPCIK

Fakulta potravindiské a biochemické technologie, VSCHT
Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6

petra.lankova@yvscht.cz

Equol je fyziologicky vyznamny metabolit vznikajici
pusobenim dosud neidentifikovanych stfevnich bakterii na
daidzein a formononetin — isoflavony vyskytujici se v soje
a dal§ich bobovitych rostlinach. Vykazuje estrogenni aktivitu,
ktera je dokonce silngjsi nez u jeho prekurzord. Pfeména daid-
zeinu na equol probiha pouze u 30-50 % lidské populace.

V této studii jsme vyvinuli metody nepfimé kompetitivni
ELISA pro stanoveni equolu v biologickém materialu (krev,
moc). Jako imunogeny byly pouzity konjugaty equolu s ho-
vézim sérovym albuminem vazané na nosi¢ prostiednictvim
karboxymethyletherovych mustkd v polohach C7 a C4’. Kon-
jugaty stejnych hapteni s ovalbuminem byly pouzity k imobi-

723

Sekce 4 — postery

lizaci. Jednotlivé ELISA metody byly optimalizovany testo-
vanim rdznych koncentraci protilatek a potahovacich antige-
ni, upfesnénim reakéniho Casu a vyuzitim blokovacich ¢ini-
del. Ktizové reakce jednotlivych imunoanalytickych metod
s dal$imi isoflavony jsou v piijatelném rozmezi (do 0,6 %)
a ovlivnéni molekulami s jinou strukturou je zanedbatelné.

Obr. 1. a) R'=0H, R*= OH daidzein; R'=OH, R’=~OCHj; formono-
netin, b) equol

Price vznikla s podporou projektii GA CR 303/08/0958
a MSM 60460137305.

4P-13

TESTOVANj BIOL,OGICKE AKTIVITY
HUMINOVYCH LATEK Z RUZNYCH ZDROJU
NA VYSSICH ROSTLINACH

BARBORA ANTOSOVA, JARQMiR NOVAK, JOSEF
KOZLER a JAROSLAV KUBICEK

Vyzkumny vstav anorganické chemie, a.s., Revolucni 1521/84,
400 01 Usti nad Labem
barbora.antosova@vuanch.cz

Huminové latky (HS) se uplatiuji v zemédélstvi jako
nespecifické rostlinné stimulatory ke zvySeni vynost a zlepSe-
ni kvality produkce'. Piiznivé ovlivituji fotosyntézu, dychani,
enzymatickou ¢innost, pfijem vody a zivin. HS Ize aplikovat
do pudy i formou postiikil na list.

Stimulaéni aktivita HS u vy$Sich rostlin je zavisla na
vlastnostech HS, které se mohou vyrazné lisit podle jejich
zdroji a zGsobu izolace. Pro testovani biologické aktivity
(BA) HS byly pouzity roztoky humatu draselného (HK). Roz-
toky HK byly zesurovin pfipraveny alkalickou extrakei

Tabulka I
Relativni piirtstky zarode¢nych korenti kukufice pii ptisobeni
HS rtizného ptivodu v ¢asovych intervalech. Kontrola — 100 %.

Vychozi surovina Casové intervaly [h]

0-48 0-72 0-96
Oxyhumolit, Vr$any 127 139 146
Oxyhumolit, lom Jifi, Sokolov 128 170 170
Uhli, lom Druzba, Sokolov 236 238 240
Oxyhumolit, lom Vaclav 148 148 145
u Duchcova
Raselina, Svétlik 145 132 136
Lignit, Mikul¢ice 228 271 244
Cernozem, Radovesice 146 140 136
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a CiStény sedimentaci a odstfedénim. BA byla testovana na
kli¢icich semenech kukutice. Kofeny o délce cca 2 cm byly
ponofeny do zivného roztoku obohaceného o HS o koncentra-
¢i 100 mg I”! (cit.?).

Laboratorni metoda testovani BA HS pomoci kli¢icich
rostlin umoznuje v relativné kratké dobé stanovit stimulaéni
ucinnost piipravenych preparati.

Reseno s podporou Ministerstva prizmyslu a obchodu CR,
evidencni cislo projektu: FT-TA/038.
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4P-14
IDENTIFIKACE NOVYCH' PRIRODNICH LATEK
V Orobanche flava POMOCI 1D a 2D NMR
SPEKTROSKOPIE

ALEXANDER POPA® a IGOR POPA"

 Slovanské gymndzium Olomouc, . Jifiho z Podébrad 13,
771 11 Olomouc, *Laborator ristovych reguldtort;, Univerzita
Palackého v Olomouci a Ustav experimentdini botaniky

AV CR, Slechtiteli 11, 783 71 Olomouc

Identifikace novych ptirodnich latek v rostlinach je jed-
nim ze zékladnich tkold fytochemie. Nékteré druhy Oroban-
chaceae vyuziva tradi¢ni lidovd medicina pro jejich antimik-

~~~~~

jiné s  pritomnosti  fenylpropanoidnich  glykosidt
s antioxida¢ni aktivitou. Zaraza devétsilova Orobanche flava
vSak doposud nebyla podrobena fytochemické analyze. Poda-
filo se nam nove izolovat a identifikovat struktury dvou fenyl-
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propanoidnich glykosidi (oraposid, acteosid)
v methanolickém extraktu lodyhy a podzemnich ¢asti zarazy
devétsilové. Latky byly separovany pomoci HPLC-MS
a identifikovany na zikladé NMR studia: 1D ('H, C, APT),
2D (COSY, HMQC, HMBC exp.) s pfifazenim 'H a °C sig-
nald.

Vyzkum byl proveden za podpory Grantu MSMT ¢.
2E06029 ,,STM Morava ‘v ramci narodniho programu, vy-
zkumu II-Lidské zdroje.

4P-15

SEZONNI DYNAMIKA AKTIVITY ENZYMU
RUBISCO A PIGMENTU XANTOFYLOVEHO CYKLU
SMRKU A BUKU POD VLIVEM ZVYSENE
KONCENTRACE CO,

JIRT KALINA®, MARIE DUCIUCOVA®, MARTINA
KOSVANCOVA" a OTMAR URBAN"

“KF, PFF, Ostravska univerzita v Ostravé, 30. dubna 22,
701 03 Ostrava 1, LEFR, USBE AV CR, Porici 3b, 603 00
Brno

Jjiri.kalina@osu.cz

K hlavnim faktorm prostiedi, které vyznamné ovliviiuji
rust a vyvoj rostlin, je ozafenost a koncentrace CO, ([CO,])
v atmosféfe, o které se v posledni dobé hovoii hlavné
v souvislosti se zménami globalnich klimatickych podminek.

Kultivace studovanych dievin — buk (Fagus sylvatica L.)
a smrk (Picea abies [L.] Karst.) (v€k 8 let) — byla provadéna
v lamelovych kultivaénich sférach na EEP AVCR Bily Kiiz
v atmosféfe s pfirozenou [CO,] (375 pmol(CO,) mol™)
a dvojnasobnou [CO,] (700 pmol(CO,) mol™). Cilem experi-
mentu bylo stanovit zmény aktivity a mnozstvi enzymu Ru-
bisco a zmény pigmentl xantofylového cyklu (anteraxantin —
A, violaxantin — V, zeaxantin — Z).

V prubéhu roku 2007 byly provedeny tii odbéry (kvéten,
Cervenec a zafi) rostlinného materidlu. Maximalni rychlost
karboxylace in vivo — Vimax byla stanovena pomoci oteviené-
ho gazometrického systému Li-6400 (LiCor, USA). Pro sta-
noveni aktivity, resp. mnozstvi enzymu Rubisco in vitro byla
vyuzita spektrofotometricka metoda (UV-VIS, Unicam, Ang-
lie). Stanoveni deepoxida¢niho poméru (DEPS (Z+A)/
(V+A+Z)) a poméra pixmentl xantofylového cyklu (V/IVAZ,
A/VAZ a Z/VAZ) bylo provedeno pomoci HPLC systému
(TSP Analytical, USA).

Zmény maximalni rychlosti karboxylace in vivo (Vemax)
v prub&hu vegetacni sezony byly zjistény nasledovné. Zatim-
co listnaty buk lesni dosahuje maximalnich hodnot Vepax
v prib&hu léta, u jehli€natého smrku ztepilého (1 rok staré
jehlice) dochazi v prib&hu vegetacni sezoény k postupnému
poklesu hodnot Vepmax. Tento postupny pokles souvisi zejména
s translokaci dusiku do mladych listovych pletiv.

Pomoci spektrofotometrického stanoveni bylo zjisténo,
ze mnozstvi enzymu Rubisco v pribéhu sezény nariista, pii-
¢emz obsah enzymu Rubisco v jehlicich smrku je pfiblizné
dvojnasobny oproti listim buku. Aktivita enzymu Rubisco je
u smrkl vystavenych zvysené [CO,] na zacatku sezdny vétsi,
v Cervenci stejnd a na konci sezony mensi oproti rostlindm
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kultivovanych v pfirozené [CO,]. Naproti tomu aktivita enzy-
mu Rubisco bukii vystavenych zvysené [CO,] je potlacena jiz
v letnich mésicich.

Rostliny vystavené zvySené [CO,] maji DEPS mirné
vyssi oproti rostlinam kultivovanych v pfirozené [CO,] jiz od
letnich mésict, zatimco na zacatku sezény byly hodnoty DE-
PS téméf stejné. Byla zaznamenana rozdilna odezva mnozstvi
A v priib¢hu sezény u buku a smrku na vysokou ozafenost.

Tato prace byla vypracovana v rémci projektu GA CR r. é.
522/06/0930 ,, Zmeny aktivity a obsahu enzymu Rubisco pri
pusobeni zvysené koncentrace CO,".

4P-16
STUDIUM AUXINU POMOCI IMUNOAFINITNI
EXTRAKCE A UPLC-MS/MS

ALES PENCIK, JAKUB ROLCIK a MIROSLAV
STRNAD

Laborator rustovych regulatorii, Univerzita Palackého &
Ustav experimentalni botaniky AV CR, Slechtiteli 11, 783 71
Olomouc

alespencik@seznam.cz

hormont ovliviiyjicich dlouzivy rust bunék, vétveni kofenu ¢i
ohyb rostlin za svétlem (fototropismus) je kyselina 3-indo-
lyloctova (IAA). Tiebaze jsou jeji biosyntéza a metabolismus
jiz dlouho usilovné studovany, mnohé otazky ziistavaji nezod-
povézeny. Na viné je slozitost rostlinného materialu, snadna
degradovatelnost analytu a jeho velmi nizk4 koncentrace po-
hybujici se ¢asto na urovni desitek fmol v 1 g Cerstvé hmoty.

Pro analyzu IAA a jejich derivatii jsme proto vyvinuli
komplexni analyticky protokol, ktery zahrnuje nejenom mo-
derni instrumentdlni analytickou koncovku (HPLC nebo
UPLC s navazujici tandemovou hmotnostni detekei), ale téz
polyspecifickou imunoafinitni purifikaci. Vzorek, jehoz hmot-
nost se pohybuje mezi 10 az 50 mg, je v prvnim kroku extra-
hovan fosfatovym pufrem a piecistén pomoci SPE. Po methy-
laci je vzorek purifikovan imunoafinitni extrakei, za niz nasle-
duje finalni analyza. Siroka specifita pouzitych polyklonal-
nich protilatek umoznuje kvantifikovat celou fadu derivatl
indolu se substituci v poloze 3: 3-indolylacetonitril, 3-indo-
lylacetamid, 3-indolylethanol a tzv. konjugaty IAA s témito
aminokyselinami: Ala, Asp, Gly, Glu, Leu, Phe, Trp a Val.
Limit detekce se pohybuje od 0,2 fmol do 10 fmol.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT Ceské republiky
MSM 6198959216.
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5P-01
50 LET OD UMRTI PROF. OTAKARA VIKTORINA

MARTINA KLUCAKOVA a MILOSLAV PEKAR*

Ustav fyzikalni a spotiebni chemie, Fakulta chemicka,
VUT v Brné, Purkynova 118, 612 00 Brno
klucakova@fch.vutbr.cz

Vyznamny, bohuzel dnes jiz pozapomenuty Cesky fyzi-
kalni chemik Prof. RNDr. Otakar Viktorin se narodil
23. kvétna 1903 v Cerné Hofe pobliz Brna. Po absolvovéni
statni realky v Brné vystudoval prirodovédecky odbor Masa-
rykovy univerzity v Bmé. Zde ziskal v roce 1929 vysvédceni
o ucitelské zptisobilosti chemie a o rok pozdéji byl promovan
na doktora ptirodnich véd. Od 1. fijna 1930 nastupuje jako
asistent na Ustav teoretické a fyzikalni chemie Ceské vysoké
skoly technické v Brng&. Ustav v té dobé fidi profesor Jifi Ba-
borovsky, jeden ze zakladatelll nasi fyzikalni chemie a autor
jeji prvni ¢eské ucebnice.

Celozivotnim zajmem profesora Baborovského, a tim
i hlavni néplni védecké ¢innosti jeho tstavu, byla problemati-
ka hydratace iontl, studovana metodou elektrolytického pte-
vodu vody. V této oblasti také zacina védecka draha O. Vikto-
rina. Brzy se vSak zacind orientovat na jinou, moderni a rych-
le se rozvijejici tématiku — feceno slovy jednoho jeho piehled-
ného ¢lanku — nuklearni fyziku, zejména na jeji aplikace
v oblasti chemie. Zpusobily to zfejmé jeho zahrani¢ni pobyty
vykonané ve 30. letech nejprve na Ecole des Hautes Etudes
v Pafizi apozdéji ve zndmé Cavendishové laboratoii
v Cambridge. Vyznam jeho patizskych praci vedl k udéleni
venia legendi pro obor fyzikalni chemie pocatkem roku 1938.
Nedlouho po jeho navratu z Anglie byly ceské vysoké skoly
uzavieny a doc. Viktorin béhem okupace plisobi na Vyzkum-
ném ustavu pro prumysl kozeluzsky, zalozeny jiz v roce 1922
pti chemickém odboru ¢eské brnénské techniky. Po osvoboze-
ni se vraci na matefsky ustav a po nahlé smrti Prof. Baborov-
ského v fijnu 1946 piebira jeho vedeni. S G¢innosti od 1. dub-
na 1947 je jmenovan mimofadnym profesorem pro obor fyzi-
kalni chemie. Dlouhd nemoc mu vSak nakonec od tnora 1951
znemoznila dochazet na pracovisté a donutila fakticky ukoncit
jeho pedagogické i védecké pusobeni. Je snad zvlastnim osu-
dem, Ze o n€kolik mésicti pozdé&ji je brnénska technika zrusena.

Prof. Viktorin bezesporu patiil k prikopnikiim nuklear-
nich véd v byvalém Ceskoslovensku. Napsal prvni &eské sou-
borné knizni pojednani o novém odvéti jaderné chemie a fyzi-
ky [25]. Pod hlavickou chemické technologie VII zajist'oval
od roku 1948 vyuku novych ptedméti z oblasti vztahu mezi
chemickou konstituci a vlastnostmi latek, véetné ,,Atomové
fysiky“. Zaslouzil se rovnéz o doplnéni a znovuvydani pred-
vale¢né Baborovského piirucky pro fyzikalné chemicka prak-
tika. Bohuzel, tfeti vydani Baborovského uéebnice fyzikalni
chemie, které pfipravoval pivodné s kolegou Veliskem, jiz
dokoncit nestihl. Prof. Viktorin umira 25. dubna 1958.
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5P-02
TEQRIA A PRAX PROJEKTOVEI:IO VYUCOVANIA
K TEME TRVALO UDRZATEENY ROZVOJ

MARIA GANAJOVA a JULIA KALAFUTOVA

Oddelenie didaktiky chémie, Prirodovedecka fakulta, Univer-
zita P. J. Safarika, Moyzesova 11, 041 54 Kosice, Slovenska
republika

Jjulia.kalafutova@upjs.sk

Cielom prispevku je informovat ucitel'skil verejnost’
chémie o didaktickom materiali Projektové vyuCovanie
k téme Trvalo udrzatel'ny rozvoj, ktory bol vytvoreny v radmci
projektu KEGA ¢.3/6301/08 (cit."). Jeho ciefom je spristupnit’
poznatky o projektovom vyucovani na  Slovensku
av zahrani¢i ako i empirické skusenosti, ktoré vyplynuli
z rieSenia predchadzajucich projektov KEGA>?,

Prvé kapitoly didaktického materialu informuju
o kladnych, ale i zapornych strankach projektovej metddy,
aktualnych teleprojektoch i uskaliach, ktoré vyplyvaja
z vyucby chémie ako vedy. NajuzitoénejSou Cast'ou pre ucite-
lov je kapitola spristupniujica metodiku tvorby projektov,
oznacena ako ,,4 — uroviiovy plan® tvorby projektu, aplikova-
na na tému Mineralne vody v okoli Kogic*. Tato Cast’ je navo-
dom pre tvorbu projektov na I'ubovolni tému a zaroven po-
skytuje mnozstvo poznatkov o aplikacii prvkov mobilnej
analytickej inStrumenticie do konkrétneho udiva chémie.
Zaveretné kapitoly poskytuju zakladné poznatky a poziadav-
ky trvalo udrzateného rozvoja a prezentujii najuspesnejsSie
projektové prace z chémie v poslednom obdobi na Slovensku
i v zahranici.

Didakticky material je urceny predovsetkym ucitelom,
ktori budi v skolskom roku 2008/2009 zapojeni do hore uve-
deného projektu KEGA. Vramci neho budi vzdeldvani
v témach: chémia potravin, ich bezpe¢nost’ a zdravie, cyklické
procesy a recyklacia, nové a obnovitel'né zdroje energie, ktoré
povedie k realizacii projektovych timovych prac ziakov na
vybranu tému trvalo udrzate'ného rozvoja.

Uvedeny didakticky material ndjde svoje miesto aj
v d’alSom vzdelavani uc¢itel'ov chémie v ramci akreditovanych
kurzov Klub ucitelov chemie, Chémia bezného zivota, ktoré
budu realizované v ramci kariérneho postupu ucitel'ov chémie
na Prirodovedeckej fakulte UPJS v Kogiciach.

Tato prdaca vznikla za podpory grantu KEGA ¢.3/6301/08 MS
SR.
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5P-03
PROJEKT BADATEL - PODPORA
TALENTOVANYCH STREDOSKOLAKU

MARTIN KUBALA

Prirodovédecka fakulta Univerzity Palackého v Olomouci,
t. Svobody 26, 771 46 Olomouc
mkubala@prfnw.upol.cz

Na Piirodovédecké fakult¢ Univerzity Palackého
v Olomouci se v poloviné roku 2006 rozbéhl projekt Badatel,
ktery otevira stiedoskolskym studentim dvefe univerzitnich
laboratoii a umoznuje jim vyzkousSet si, jak se dé€la skute¢na
véda. Projekt se mezi studenty setkal s ptekvapivé velkym
ohlasem a v jiz se do né&j zapojilo vice nez 100 studentd.

Klicovym  prvkem  je internetova databaze
(www.badatel.upol.cz), kam pracovnici nasi fakulty vypisuji
pro studenty témata a studenti se na né¢ podle svych zajmu
ptihlasuji. V ramci nasich moznosti se snazime také podporo-
vat studenty, ktefi pfijdou s vlastnim zajimavym tématem.
Ukazuje se, ze stiedoskolaci jsou schopni ovladnout metodiky
pouzivané ve $pickovém vyzkumu a diky své aktivit¢ a nadse-
ni jsou schopni dosahovat vybornych vysledkt. Svéd¢i o tom
nejen uspéchy studentdl v riznych védeckych soutézich, ale
i publikace v impaktovanych Casopisech.

Studenti maji moznost prezentovat svou praci také na
malé konferenci, kterou pro n¢ kazdoroéné poradame. Prezen-
tované prispévky maji velmi vysokou Groven a da se fici, ze
témef vSechny jsou srovnatelné s tim, co viddme u obhajob
bakalatskych praci, ty nejlepsi dokonce piesahovaly vykony
vétsiny diplomantd.

Na zaklad¢é dosavadnich zkuSenosti se domnivame, ze
projekt je pfinosny jak pro studenty, tak pro univerzitu
a véfime, Ze se bude dale Gspésné rozvijet.

Chtel bych podeékovat vsem, kteri svym usilim umoznili chod
projektu Badatel, jakoz i tem, kdo projekt propaguji. Projekt
Je také podporovin grantem MSMT ¢&. 2E06029 ,, STM-
Morava“.

5P-04
TVORBA NQVYpH ULOH DO PREDM]::TU
MOLEKULARNI MODELOVANI{

TOMAS ZELENY, PETR SKLENOVSKY a MICHAL
OTYEPKA

Katedra fyzikalni chemie, Prirodovédecka fakulta, Univerzita
Palackého v Olomouci, tr. Svobody 26, 771 46 Olomouc
tomas.zeleny@upol.cz

Piedmét ,Molekularni modelovani“ (KFC/MOMO)
vyucovany na Piirodovédecké fakulté Univerzity Palackého
v Olomouci je zaméfen na ziskdni zakladnich znalosti
z oblasti vypocetni chemie. Vzhledem ke skutecnosti, Ze je
molekularni modelovani dynamicky se rozvijejici védni disci-
plinou, je nezbytné neustalé sledovani aktualnich trendt
a jejich vCasné zaclenéni do vyuky. Prioritou projektu je zata-
zeni novych uloh do kurzu molekularniho modelovani, které
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reflektuji aktualni stav ve vypocetni chemii se zaméfenim na
vypocet termodynamickych veli¢in aparatem kvantové me-
chaniky a statistické termodynamiky, strukturni databaze
biomolekul (www.pdb.org"), vizualizatni software, zakladni
principy molekulové mechaniky a dynamiky. Ulohy byly
voleny tak, aby studentim byly ndpomocny pro hlubsi pocho-
peni probirané problematiky a jejiho vyznamu v aplikacich.
Studenti se samostatné zapojili do vyhledani potfebnych in-
formaci nezbytnych pro spésné feseni prace, vybudovali si
strategii pro feSeni problému za odborné pomoci lektora. Za-
dani a ysledky uloh jsou vefejné a zdarma zpfistupnény na
univerzitni siti, konkrétné na webovych strankach Katedry
fyzikalni chemie (fch.upol.cz).

Tato price vznikla za podpory grantu FRVS 2261/2008.

LITERATURA
1. Berman H. M., Westbrook J., Feng Z., Gilliland G., Bhat
T. N., Weissig H., Shindyalov I. N., Bourne P. E.:
Nucleic Acids Res. 28, 235 (2000).

5P-05

MULTIMEDIALN{ PODPORA PREDNASEK,
SEMINARU A LABORATORI Z ANORGANICKE
CHEMIE

JAROMIR VINKLAREK a MILAN ERBEN

Katedra obecné a anorganické chemie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 95, 532 10
Pardubice

Jjaromir.vinklarek@upce.cz

V roce 2003 byly na Univerzité¢ Pardubice akreditovany
bakalarské studijni programy Chemie a technicka chemie
a Chemie a technologie potravin pro studenty prezenéni
i kombinované formy vyuky. Schvaleny modul v sobé zahr-
nuje povinny predmét Obecnd a anorganickd chemie 11, ktery
se skladd z predndSek a seminaiti, a pfedmétu Laboratote
Obecné a anorganické chemie II. Pfedevsim z bezpec¢nostnich
a ekologickych divodu (prace studenti s vysoce toxickymi
slouceninami, nebezpecné odpady — tézké kovy, chromany,
dichromany, ...) bylo v laboratofich zruSeno teoretické
i praktické provedeni tzv. zkumavkovych reakci anorganic-
kych ionti podle klasického sirovodikového postupu. To se
vS§ak bohuzel zpétné negativné odrazilo i na teoretickych zna-
lostech studentd v oblasti anorganické chemie. Laboratorni
ulohy totiz plnily dvé funkce.

V oblasti preparace byly zakladem pro sledovani kvalita-
tivniho slozZeni vychozich latek, reakénich smési, vyloucenych
produktt a stupné dokonalosti pribéhu nékterych operaci.

V oblasti zvladani uéiva v pfedmétu anorganicka chemie
umoziovaly systematicky se orientovat v rozsahlém mnozstvi
jinak obtizné zapamatovatelnych informaci o chemickych
reakcich anorganickych slouéenin.

Vytvoteny interaktivni studijni material bude obsahovat
ptehled vyznamnych reakci vybranych anorganickych ionti
s popisem jejich pfipadnych vizualnich zmén (vznik nebo
rozpou$téni srazeniny, jeji barva, zména zbarveni roztoku,
vyvin plynu a pod.). U vybranych reakci bude pfilozena krat-
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ka videosekvence dokumentujici redlné¢ zmény pii vlastni
reakci. Vizualni vjem mize napomoci studentovi 1épe si zapa-
matovat pfedkladané informace o chemické reakci. V zavéru
predkladaného studijniho materialu budou studentovi nabid-
nuty testové bloky s obtiznosti obvyklou v roénikovych
a zkouskovych pisemnych pracich. Vysledky téchto testi
umozni studentovi okamzitou sebekontrolu, zda studovanou
problematiku dostate¢né zvladnul.

Pro tvorbu strukturovaného multimedialniho vyukového
modulu bude pouZzit program Macromedia Authorware 7.0.
Macromedia Authorware je nastroj pro tvorbu a vyvoj multi-
medialnich programu, ktery umoziuje kromé jiného i tvorbu
interaktivnich vzdélavacich kurzti. Vzhledem k pouzité tech-
nologii (Shockwave) lze vytvofenou aplikaci snadno prenést
na internet a spoustet ji v béznych webovych prohlizecich a to
se zachovanim interaktivity.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR FR
VS /1496/2008/F1d.

5P-06
L@BYRINT — KQRENSPQNDENCNE INTERNETOVA
PRIRODOVEDNA SOUTEZ

MARTA KLECKOVA, MAREK PAVLi,CEK, LUKAS
RICHTEREK, MARTINA VASICKOVA a LIBOR
KVITEK

Prirodovédecka fakulta Univerzita Palackého, t7. Svobody 8,
771 46 Olomouc
marta.kleckova@upol.cz

Internetové soutdZe fadime do neformalniho vzd&lavani',
jsou zalozené na bazi dobrovolnosti, na vlastnim zajmu vzdé-
lavat se, uplatituje se pfi nich vnitini motivace a aktivni pro-
zitky, rozviji znalosti, schopnosti, dovednosti, kompetence.

Dnes jsou diky rozSifeni internetu ve  Skolach
i v domacnostech CR pfistupné témét kazdému (v idedlnim
piipad¢).

Prirodovédecka fakulta Univerzity Palackého Olomouc
jiz druhym rokem pfipravuje internetovou soutéz L@byrint
(internetova laboratof, odkaz http://isouteze.upol.cz). Soutézni
ulohy jsou ve dvou stupnich naro¢nosti, z nichZ jeden je urcen
pro zaky ZS a studenty ekvivalentnich roénikii viceletych
gymnézii, druhy pro studenty SS. Pii feSeni zajimavych aloh
z chemie, fyziky a matematiky, které jsou zpracované atrak-
tivni spiSe zabavnou formou — ,,hry s védou (kvizy, rébusy,
nejen své védomosti, dovednosti z ptirodovédnych obort, ale
fesi také problémové Ulohy souvisejici s kazdodennim zivo-
tem™’. Soutdz L@byrint ma vzdy dvé domaci & 3kolni kola,
tieti kolo probiha na Univerzit¢ Palackého v Olomouci.
V jednotlivych kolech neni nutné fesit v§echny ulohy, body se
celkové séitaji. VyfeSené ulohy domacich ¢i $kolnich kol lze
poslat postou nebo elektronicky. Nejuspésnéjsi fesitelé, podle
dosazeného celkového poctu bodd, jsou pozvani do finale —
univerzitni kolo, které probihd budto v ramci konference
Mladych prirodovédeti (L@byrint chemie) nebo na zaverec-
ném seminafi (L@byrint fyziky a matematiky). Na finalisty
Cekaji on-line ulohy, které jsou vyhodnoceny tentyz den
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a slavnostné jsou ocenéni ti nejlepsi. Pro soutézici je na odpo-
ledne pfipraven sportovné-kulturni program. Z dosavadnich
zkuSenosti provozovani internetovych pfirodovédnych soutézi
se ukazuje jako nezbytné byt v kontaktu s uciteli ze $kolské
praxe, ktefi jednak informuji Zaky o soutézi a alespon obcas je
vyzvou k odeslani feSeni. Také se ihned v prubé¢hu prvniho
kola 1. ro¢niku L@byrintu ukézalo vyhodnéj$i nabidnout
soutézicim zasilat feSeni ukoll i poStou, ne pouze elektronic-
ky, az 50 % tcastnikid soutéze vyuziva klasickou postu.

Tato préce vznikla za podpory grantu MSMT CR NPV II
2E06029.
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5P-07
CHEMICKE VZDELAVANIE S PODPOROU
E -LEARNINGU

MELANIA FESZTEROVA

Katedra chémie, Fakulta prirodnych vied, Univerzita Kon-
Stantina Filozofa, Tr. A. Hlinku 1, 949 74 Nitra, SR
mfeszterova@ukf.sk

Vyvoj v oblasti vedy atechniky ovplyvnil ziujem
o prvky edukaénych inovéacii. Aplikacia informaénych tech-
noldgii je spojena sich dynamickym nastupom nielen do
praktického Zivota, ale aj do oblasti vzdelavania. Mnohé pred-
mety z oblasti chémie su dnes vyucované s pomocou infor-
maénych akomunikaénych technolégii (IKT)'. Moznosti
vyuzitia IKT v chemickom vzdelavani su $pecifické. Vyuzitie
pocitaca optimalizuje a zefektiviiuje jednotlivé fazy vyucova-
nia, umoziuje reSpektovat’ individudlne pracovné tempo Zia-
kov. Dovoluje prispdsobit’ sa jednotlivym typom didaktic-
kych tuloh variabilitou odovzdavanych vedomosti v konkrét-
nych situaciach, najst’ vhodné formy vyjadrenia tychto znalos-
ti a naslednej kontroly.

Odborné zameranie chémie je zalozené nielen na profe-
sionalnom osvojeni si teoretickych zakonitosti a principov, ale
predovsetkym na ich vyuziti v praxi. E-learning dovoluje
neustale inovovanie vedomosti, ¢i uz v ramcei vysokoskolské-
ho vzdelavania, pripravy pre profesijné zaradenie alebo
v dalsom vzdelavani, umoziuje doplhovanie poznatkov
a roz§irovanie vedomosti>. Jeho cielom je skvalitnit’ vyucbu
chemickych predmetov a sucasne zaclenit’ nové vyvojové
trendy do chemického vzdelavania.

Prispevok vznikol s podporou grantu CGA VI1/2/2007.

LITERATURA
1. Urbanova K., Ctrnactova H., v knize: Soudobé trendy
v chemickém vzdélavani, s. 101. Gaudeamus, H. Kralové
2006.
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2. Hilbert H., Kagiarova S.: Uloha informagnych systémov
v implementacii environmentalneho zdravia do edukac-
ného systému. V: Vyuzitie IKT v prirodovednom vzdeld-
vani. Prirodovedec ¢. 217, Nitra 2006.

5P-08
TVORBA VYUKOVEHO S;MU;AéNiHO ]
PROGRAMU PRO KAPILARNI ELEKTROFOREZU

JAN PETR?, VITEZSLAV MAIER?, JOANNA
ZNALEZIONA®, RADIM KNOB’, PETRA ]
VYSKOCILOVA®, PETR BEDNAR® a JURAJ SEVCiK®

“ Katedra analytické chemie, Piirodovédecka fakulta, Univer-
zita Palackého v Olomouci, Tida Svobody 8, 771 46 Olomouc,
b Laborator dédicnych metabolickych poruch, OKBL, Fakultni
nemocnice Olomouc, I. P. Paviova 6, 775 20 Olomouc
petrjanl@gmail.com

Kapilarni elektroforéza (CE) patii mezi moderni separac-
ni metody, umoziiuje separovat jak malé anorganické ionty,
tak velké Castice jako fragmenty nukleovych kyselin, protei-
ny, viry ¢i mikroorganismy. Jeji praktické pouziti se odviji od
pochopeni teoretickych i praktickych aspektii této techniky.
Za ¢elem zlepSeni procesu vyuky této techniky byl vytvoren
simulaéni program pro kapilarni elektroforézu na bazi uziva-
telského rozhrani, ktery pouziva komeréni pftistroj Agilent HP
3PCE (Agilent Technologies, Némecko). Tento program obsa-
huje nastaveni zékladnich parametr analyzy pro zatim ome-
zeny pocet analytd a elektrolytt. Na zakladé tohoto nastaveni
simuluje analyzu na bazi numerického tfeSeni rovnic kontinui-
ty jako odezvu detektoru v daném misté kapilary.

Autori dekuji zaﬁnavncvm' podporu Ministerstvu Skolstvi, mla-
deze a telovychovy Ceské republiky (projekty ¢. MSM
6198959216 a FRVS 2404/2008/G6,).

5P-09
EXPERIMENTY Z ELEKTROCHEMIE

ZUZANA MELICHOVA, IVETA NAGYOVA a LENKA
HARVANOVA

“ Katedra chémie, Fakulta prirodnych vied, Univerzita Mateja
Bela, Tajovského 40, 974 01 Banska Bystrica, b 78 Beiovské-
ho 1, 841 01 Bratislava, SR

melichov@fpv.umb.sk

Elektrochémia sa zaobera rovnovahami v sustavach elek-
trolytov, §tudiom elektrochemickych dejov, prebiehajucich na
elektrodach pri prenose elektrického naboja cez fazové roz-
hranie ako aj vzajomnymi premenami chemickej a elektrickej
energie, ktoré sa uskutoctuju v elektrochemickych sustavach.
Je jednou z oblasti chémie, ktora nie je oblibenou ani medzi
Studentmi ani medzi uciteI'mi chémie. Pravdepodobne je to
sposobené nedostatkom odbornej literatiry, ktord by vhod-
nym spdsobom vysvetlovala problematiku elektrochémie. Na
slovenskom kniznom trhu chyba takyto druh literatiry, ¢o sa
prejavuje aj v praxi.
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Vramci projektu KEGA ,Elektrochemické tlohy
a experimenty vo vzdelavani®, ktoré¢ho cielom bolo vytvorit
ucebny material k uvedenej problematike. Publikacia obsahu-
je zékladné poznatky z elektrochémie, priklady ako aj teore-
tické a experimentalne lohy. Je uréena pre vsetkych zaujem-
cov o experimenty z elektrochémie, hlavne pre ziakov, §tu-
dentov a ucitel'ov chémie.

V materiali st zahrnuté jednoduché experimenty zamera-
né na sledovanie vlastnosti kovov, elektrolyzu, galvanické
¢lanky a kordziu. Uvadzame tiez experimenty naroénejsie na
pristrojové vybavenie, ktoré su urcené pre talentovanych Zia-
kov a Studentov vsetkych typov $kol. Vytvoreny ucebny ma-
terial je mozné vyuzivat’ aj v ramci pripravy ucitelov prirodo-
vednych predmetov, ako aj pri d’alSom vzdelavani ucitelov
z praxe. Didaktickd UC€innost vytvoreného materidlu bola
overovana na skupinach ziakov a Studentov vybranych slo-
venskych $kol.

Tato prdca vznikla za podpory grantu KEGA ¢. 3/4202/06.

5P-10

VYUZITIE METODIKY BISEL PRI MONITORINGU
KVALITY POVRCHOVYCH VOD V EDUKACNOM
PROCESE

IMRICH JAKAB* a VIERA VANKOVA

Katedra ekologie a environmentalistiky, Fakulta prirodnych
vied, Univerzita Konstantina Filozofa v Nitre, Tr. A. Hlinku 1,
949 74 Nitra, SR

ijakab@ukf.sk

Katedra ekologie a environmentalistiky, FPV UKF
v Nitre vyuZiva metodiku BISEL' v eduka&nom procese pre-
gradualnej pripravy uditelov ako nastroj pre experimentalne
urcenie kvality povrchovych vod.

Pred realizaciou samotného biomonitoringu je potrebné
poukazat’ na suvislosti medzi obsahom vo vode rozpustného
kyslika, saprobitou a vyskytom vodnych bezstavovcov. Stu-
denti st oboznameni so zakladnymi principmi biomonitorin-
gu, s bioindikaénymi druhmi vodnych bezstavovcov
a s metodikou BISEL. Praca vteréne zacina stanovenim
vhodného odberového miesta vybraného vodného toku, jeho
presnou lokalizaciou a potrobnnym opisom vodného toku,
jeho brehu, dna a okolitej krajiny. VSetky udaje sa zapisuji do
formularu metodiky BISEL.

Odchyt vodnych bezstavovcov sa realizuje sietkou
z te¢licej vody a bahna pripadne ru¢nym odberom zo spodnej
Casti ponorenych kamenov. Jednotlivé rozliSené taxony, vyz-
namné pre indikaciu Cistoty vody, zaznamenavame do formu-
lara, ktory nam na zaklade citlivosti najdenych druhov zivoci-
chov na kyslik rozpusteny vo vode umozni uréit’ rozhodujicu
triedu. Na zaklade celkového poctu najdenych taxonov a roz-
hodujuce;j triedy stanovime triedu Cistoty vody vodného toku
pre biologické ukazovatele a kyslikovy rezim.

Vystupom prace v teréne a monitoringu su vyplnené
formuléare, ktoré  jednotlivé skupiny interpretuju
a audiovizudlne, pripadne posterom, prezentuju.

Pocas terénnych prac Studentov 4. ro¢nika bola v roku
2007 v sledovanom useku vodného toku Devenica
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(Kostol'any pod Tribecom) stanovena II. trieda kvality Cistoty
vody pre biologické ukazovatele a kyslikovy rezim.

Tato praca vznikla za podpory grantu CGA VI/8/2007.

LITERATURA
1. Borian G., Borsos S.: Vizbiologiai praktikum. 62 s. Green
Pannonia Alapitvany, Budapest 2001.
2. STN 75 7221 Kvalita vody. Klasifikacia kvality povrcho-
vych vod.

5P-11
V\gUZITlE KOLORIMETRICKYCH

RYCHLOTESTOV PRI MONITORINGU KVALITY
POVRCHOVYCH VOD V EDUKACNOM PROCESE

VIERA VANKOVA* a IMRICH JAKAB

Katedra ekologie a environmentalistiky, Fakulta prirodnych
vied, Univerzita Konstantina Filozofa v Nitre, Tr. A. Hlinku 1,
949 74 Nitra, SR

vvankova@ukf.sk

Pri monitoringu kvality povrchovych vod sa vyuzivaju
v edukacnom procese pri realizcii terénnych prac na Katedre
ekologie a environmentalistiky, FPV UKF v Nitre kolorimet-
rické rychlotesty. Slizia na urCenie zakladnych fyzikalno-
chemickych ukazovatel'ov kvality vody. Kolorimetricky sta-
novujeme pH a obsah amoniaku, dusitanov, dusi¢nanov
a fosforecnanov. Titra¢ne stanovujeme celkovu tvrdost’ vody
a obsah rozpusteného kyslika vo vode. Na stanovenie jednot-
livych ukazovatelov sa vyuziva Kompaktné laboratorium
Aquamerck® 11151 pre analyzu vody od MERCK spol. s r.o.
Obsahuje testy pre vSetky dolezité paramentre kvality vod,
ktoré je mozné realizovat’ priamo v teréne. Pred realizaciou
monitoringu je potrebné oboznamit' Studentov s vplyvom
vybranych chemickych zla¢enin na vodny ekosystém, na
zdravie ¢&lovek'. Studenti si zopakuju principy analyz
s vyuzitim kolorimetrickych rychlotestov urenych na stano-
venie vybranych chemickych ukazovatel'ov, oboznamia sa
s obsahom kufrika, metédami a rozsahmi merania, spésobom
odoberania vzoriek a postupmi prace pri kolorimetrickom
a titranom procese.Praca v teréne zacina stanovenim vhodné-
ho odberového miesta vybraného vodného toku. Nasledne sa
odoberie vzorka vody, ktora sa podrobi analyze. Postupne sa
vykonévaju analyzy uvedenych ukazovatel'ov podla stanove-
nych postupov. Vysledky stanovenia modzZeme porovnat
a klasifikovat’ na zaklade limitnych hodndt ukazovatelov
uvedenych v STN 75 7221 (cit.?). Z fyzikalnych ukazovate-
lov sa na mieste odberu stanovi teplota, farba
a prichl'adnost’. Vetky zistené udaje sa zapisuju do formu-
laru metodiky BISEL (cit.”), ktorej sii¢astou je aj stanovenie
fyzikalno-chemickych ukazovatel'ov kvality vody. Vysledky
monitorovania vodného toku Devenica Studentmi 4. ro¢nika
namerané vroku 2007: pH7, NH," 02mg dm™3, NO,
0,05 mg dm™, NO5 25 mg dm?, PO, 0,5 mg dm™. Celkova
tvrdost’ vody 200 mg dm™ a obsah rozpusteného kyslika vo
vode 7 mg dm™. Vysledkom monitoringu vody pre zakladné
fyzikalno-chemické ukazovatele je III. trieda kvality vody.
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Tato prdaca vznikla za podpory grantu MS SR KEGA
3/4282/06.

LITERATURA

1. Hronec O., Téth J., Tomas J.: Cudzorodé latky a ich
rizikd. s. 198 (2002).
STN 75 7221 Kvalita vody. Klasifikécia kvality povrcho-
vych vod.
Borian G., Borsos S.: Vizbiologiai praktikum. 62 s. Green
Pannodnia Alapitvany, Budapest 2001.

2.

3.

5P-12
VYUZITIE CHEMICKYCH FAKTOROV )
V KRAJINOEKOLOGICKOM HODNOTENI
POMOCOU GIS VYSTUPOV

HUBERT HILBERT

FSEV, Univerzita Alexandra Dubceka, Studentska 2, 911 50
Trencin, SR
hilbert@slovanet.sk

Pre vytycenie lokalnych environmentalnych problémov
v danom regione je potrebnd podrobna analyza prirodného
prostredia ako aj vplyv antropogénnej &innosti Gloveka'.

Cast’ udajov je mozné ziskat excerpciou literatiry, terén-
nym prieskumom, fyzikalno-chemickou analyzou vybranych
ukazovatelov  znelistenia, identifikdciou bioindikatorov
a d’alsich parametrov’. Udaje boli spracované po identifikécii
krajinného systému metddou systémovej analyzy s vyuzitim
grafického editora Corel Draw a nastrojov GIS (Geomédia)
Intergraph™*,

Tato prdca vznikla za podpory grantu VEGA 1/3276/06.

LITERATURA

1. Kasiarova S.: Aspekt environmentalneho zdravia v TUR
I. Trencin : FSEV, 2008, 239 s., v tlaci.
Feszterova M.: Kontaminacia ovzdu$ia a jej dopad na
zivotné prostredie v dosledku prevadzky zavodu Duslo,
a. s. Sala. s. 48-50. UKF, Prirodovedec ¢&. 216, Nitra
2006.
. Hilbert H., Kasiarova S.: Medzindrodnd vedecka konfe-
rencia ,,Regiony — vidiek — Zivotné prostredie, 11.—12.
novembra 2004, Nitra, s. 96-98. Zbornik abstraktov.
SPU, Nitra 2004.
Kasanickd K., Vilinova K., V: [Inovacné trendy
v prirodovednom vzdeldvani, s. 89-91. PF TU, Trnava
2007.

2.
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5P-13
KOSTOLIK SV. MARGITY ANTIOCHIJSKEJ OCAMI
HMOTNOSTNEJ SPEKTROMETRIE

MICHAL PROCHAZKA?, MONIKA STUPAVSKA®,
MONIKA ARANYOSIOVA*" a DUSAN VELIC*"

“ Katedra fyzikdilnej a teoretickej chémie, Univerzita Komen-
ského, Prirodovedecka fakulta, Mlynska dolina, 842 15 Brati-
slava, ® Medzindrodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 812 19
Bratislava, SR

m_prochazka@zoznam.sk

Kostolik sv. Margity Antiochijskej, nachadzajici sa
v obci Kopcany (okres Skalica, 15 km od Kutov), je povazo-
vany za najstarsiu stojacu cirkevnu stavbu v strednej Eurdpe.
Vzorky dreva z kostolika sme podrobili analyze metédou
hmotnostnej spektrometrie sekundarnych iénov, SIMS
(Secondary Ion Mass Spectrometry).

Vek kostolika nie je doposial’ presne uréeny, publikova-
né nazory na jeho datovanie mali pomerne burlivy vyvoj.
V dnesnej dobe sa spaja s vybudovanim ned’alekého velko-
moravského hradiska Valy z 9. stor. Vek organickych zvys-
kov mozno ur¢it’ na zéklade rozpadu radioaktivneho izotopu
uhlika '“C (doba polpremeny je 5568 rokov). Pomer izotopov
uhlika '?C, "C je v Zivom organizme rovnaky a konstantny,
aviak po smrti dochadza k pozvolnému ubudaniu uhlika 'C.
Moznost’ pouzitia SIMS v tejto problematike je diskutovana
v tomto prispevku. Zakladnym principom SIMS techniky je
bombardovanie povrchu vzorky primarnymi iénmi s vysokou
energiou. Pri prechode vzorkou i6ny odovzdavaju Cast’ svojej
kinetickej energie na Castice vo vzorke a tym generuju koliz-
nu kaskadu, ktorej vysledkom je emisia atdbmov a molekul
z povrchu. Tie su nasledne ionizované, extrahované do kolony
,,doby letu“ (TOF), kde st na zéklade rozdielnej hmotnosti
separované a analyzované.

Touto metddou sme analyzovali vzorky dreva z kostolika
a porovnavali sme ziskané spektra z ,,historic-
kého* (z povodného tramu) a ,referenéného” (zo sucasného
oblozenia) dreva. Snazili sme sa najst’ pomery izotopov uhlika
12C, 14C, ale ked’ze hmotnosti '*C a organického zvysku CH,
sa liSia az na deviatom desatinnom mieste, co presahuje moz-
nosti SIMS, piky sa prekryju a nie je mozné ur¢it’ mnozstvo
C vo vzorke. V spektrach sme zistili rozdiely v pomeroch
zastapenia “C a CH, v ,referenénom asi 1:3
a v historickom® asi 1:0,8. V spektrach sme pri vyssich
hmotnostiach (550-650 m/z a 1050-1250 m/z) pozorovali
fragmentacné rady* tj. rovnaky tbytok hmotnosti organickej
makromolekuly, len pri ,referencnom dreve®. V spektrach
,historického dreva“ sa tieto rady nenachadzali. Tieto fakty
vysvetlujeme ¢asovou degradaciou dreva, premenou organic-
kého materidlu na anorganicky, istd formu skamenenia.

Tato praca vznikla za podpory grantov VEGA 1/2447/05,
APVT-20-029804 a APVV-0491-07.

LITERATURA
1. Briggs D.: Surface Analysis of Polymers by XPS and
Static SIMS. Cambridge University Press, Cambridge
1998.

731

Sekce 5 — postery

5P-14
MOLEKULARNY POVOD VESTIARNE V DELFACH

JAN SKOVIERA?, MONIKA ARANYOSIOVA™
a DUSAN VELIC*®

“ Katedra fyzikdalnej a teoretickej chémie, Prirodovedeckd
fakulta, Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842 15
Bratislava, b Medzinarodné laserové centrum, Ilkovicova 3,
812 19 Bratislava, SR

rossum26@gmail.com

Delfy stt vyznamnym antickym mestom zname tym, ze
tu bola vestiaren zasvétena Apollénovi. Vo vestiarni sedavala
vestica, ktord sa  pred veStenim okupala anapila sa
z miestnych pramenov. Potom bola usadena na trojnozku nad
puklinou, z ktorej vychadzal omamny plyn, a pod vplyvom
tohto plynu vestila.

V dosledku tektonickej ¢innosti vznikli pod Delfami
pukliny, z ktorych unikal zemny plyn. Ten mohol byt spolu
s miestnymi prameiimi zdrojom intoxikacie vectice (pytie).
Uvedeny plyn sa adsorboval na tuhom fdzovom rozhrani puk-
lin.

Hmotnostna spektrometria sekundarnych iénov je dosta-
tocne citliva metdda analyzy povrchu na kvalitativnu identifi-
kaciu uvedeného plynu. Principom met6dy je bombardovanie
povrchu luémi vysokoenergetickych castic (primarnych i6-
nov), ktoré prenikaji do vzorky, pricom dochadza k odovzda-
niu Casti energie primarnych iénov molekulam vzorky podla
zakonov pruznej zrazky. Ak je energia dostatocne vysoka na
pretrhnutie vizby alebo odtrhnutie elekronu, vznikaji sekun-
darne i6ny (asi 1 % pripadov), ktoré su elektrickym polom
extrahované do kolony doby letu (Time of Flight, ToF)
anasledne dopadaju na detektor. Pri bombardovani vzorky
primarnymi i6nmi dochadza k rozpadu molekul na fragmenty,
ako aj k vzniku iénovych radikalov, ktoré odtrhnutim elektro-
nov alebo naopak ich prijatim nadobudaju prevazne jednotko-
vy naboj. Meranie hmotnosti sekundarnych iénov je zalozené
na rozdielnom ¢ase doby dopadu i6nov na detektor.

Po analyze hmotnostného spektra sme zistili zvySeni
koncentraciu etylénu vo vzorke zpukliny v Apolonovom
chrame v Delfach. Na danej vzorke sme nepozorovali Ziadne
iné omamné alebo toxické zluceniny v zvysenej koncentracii.
Vzorku sme porovnavali so vzorkami kamerov z okolia ves-
tiarne.

Tato praca vzmikla za podpory grantov VEGA 1/2447/05,
APVT-20-029804 a APVV-0491-07.

LITERATURA
1. Frank L., Kral J., v knihe: Metody analyzy povrchii, lon-
tové, sondové a specialni metody, kap. 5, Academia,
nakladatelstvi Akademie v&d Ceské republiky, Praha
2002.

. Briggs D.: Surface Analysis of Polymers by XPS and
Static SIMS. Cambridge University Press, Cambridge
1998.
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5P-15
MULTIMEDIALNI U(’:EBN}CE VYPOCTU
Z ELEKTROANALYTICKYCH METOD

JANA SKOPALOVA, PAVEL ADAMOVSKY a MILAN
KOTOUCEK

Prirodovédecka fakulta Univerzity Palackého v Olomouci, tr-
Svobody 8, 771 46 Olomouc
Jjana.skopalova@post.cz

Samostudium a domaci pfiprava jsou nedilnou soucasti
vysokoskolského studia. Klicovou podminkou uspéchu téchto
vyukovych forem je snadno dostupna kvalitni studijni literatura.

Na Pfirodovédecké fakult¢ Univerzity Palackého
v Olomouci jsme v minulych letech vytvofili multimedialni
uéebnici piikladii z analytické chemie', kterou vyuzivaji stu-
denti vSech chemickych studijnich oborti pii samostudiu
k procvicovani tloh feSenych v seminafich z analytické che-
mie. V soucasnosti ptipravujeme dalsi multimedialni uéebnici
zaméfenou na problematiku vypocti v elektroanalytické che-
mii. Ucebnice shrnuje stru¢né teoretické zaklady nejbéznéj-
Sich elektroanalytickych metod a uvadi praktické ptiklady
véetné vzorovych feSeni a navodu na feSeni, jejichz zobrazeni
si mize uzivatel volit. Je délena do nékolika samostatnych
modull: zékladni elektrické veli¢iny a jejich méfeni, elektro-
chemické ¢lanky, potenciometrie, coulometrie
a elektrogravimetrie, voltametrie a vodivostni méfeni. Prikla-
dy jsou vybrany tak, aby studentim usnadnily jejich domaci
piipravu na laboratorni cvifeni a zpracovani naméfenych dat,
a také ptipravu na seminafe z instrumentalnich analytickych
metod.

Vytvafena ucebnice ma hypertextovou strukturu. Kromé
vyhody ki#iZzovych a hypertextovych odkazi, které umoziuji
rychlé ziskani potfebnych informaci, je dalsi obrovskou pred-
nosti elektronického textu moznost jeho prubézného dopliio-
vani, modifikovani, rozSifovani a aktualizace. Prostfednictvim
Internetu bude ucebnice vefejné piistupna ipro studenty ji-

-----

Katedry analytické chemie PfF UP (http://ach.upol.cz).
Tato prdce vznikla za podpory projektu FRVS 1313/2008.
LITERATURA

1. Kotouéek M., Skopalova J., Adamovsky P.: Priklady
z analytické chemie. http://ach.upol.cz/ucebnice.
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6P-01
SORPCE KOVU NA OXYHUMOLITY, UHLI
A LIGNIT Z LOZISEK V CESKE REPUBLICE

JAROMIR NOVAK, BARBORA ANTOSOVA a JOSEF
KOZLER

Technicka univerzita v Liberci, Studentska 2, 461 17 Liberec 1
Jjaromir.novak@vuanch.cz

Huminové latky (HS) maji schopnost vazat vicemocné
kationty. Pro praktické vyuziti této jejich vlastnosti ve vétSim
rozsahu budou vhodné takové materialy, které po natézeni
budou vyzadovat jen malo nakladné upravy.

V této praci byly zkoumany vazebné schopnosti piirod-
nich oxyhumolit, uhli a lignitu, dale téchto ,,aktivovanych*
surovin v kyseliné dusi¢né a nékterych surovin oxidovanych
kyselinou dusi¢nou pro dvoumocné ionty.

Mgéiena byla vazba Pb*", Cu®*" a Zn*" pii koncentracich
0,810 22,810~ mol I"' pii davee 1 g HS ve 400 ml suspen-
ze. Pro méfeni bylo zvoleno vsadkové uspofadani, rovnovaz-
né pH vrozmezi 5 az 6, pti kterém se na HS vaze nejveétsi
mnozstvi HS (cit."). Stanovovan byl zbytek volnych iontii
v roztoku.

Nejvetsi tcinnosti odstranéni, a to témét 99 %, doslo pri
niz&i koncentraci Pb*" a to u viech zkoumanych surovin.
U v8ech sledovanych iontli a pfi obou koncentracich bylo
jejich vysoké odstranéni z roztokli naméfeno u oxyhumolitd,
aktivovanych oxyhumolitli, oxidovanych uhli a oxidovaného
lignitu. Neoxidované uhli a lignit vazaly pfi vy$si koncentraci
primé&mg 70 % Pb>', 70 % Cu®" resp. 30 % Zn>". Pfi nizi
koncentraci byly primémé hodnoty vazanych iontti pro neo-
xidované suroviny u Cu*>* 91 % a Zn** 66 %.

Vysledky méteni prokazaly, ze uhelné suroviny mohou
slouzit jako levné sorbenty pro tézké kovy.

Tato prdace vznvikla v rdmci FeSent projektu 1M4684788502
s podporou MSMT CR spadajiciho do programu vyzkumu
a vyvoje PPZ-DP01.

LITERATURA
1. Cezikova J., Kozler J., Madronova L., Novak J., Jano$ P.:
React. Funct. Polym. 47, 111 (2001).

6P-02
IMOBILIZACE IONTU TEZKYCH KOVU Z REALNE
ODPADNI VODY NA PRIRODNIM UHLI

LUCIE RUPPENTHALOVA a LUCIE KUZNECOVOVA

Ostravska Univerzita v Ostrave, 30. Dubna 22, 701 03 Ostrava
lucie_ruppenthalova@centrum.cz

V ramci studia byla zkoumana sorpce iontl té€zkych
kovl (TK) zrealné odpadni vody na pftirodnim uhli. K této
praci byla pouzita kysela primyslovad odpadni voda (pH 2)
jihoceské strojirenské firmy. Zkoumané TK byly v odpadni
vodé obsazeny v malych koncentracich. Jako sorbenty byly
pouzity alterované a hnédé uhli se zrnitosti 0,25-0,8 mm.

Experiment byl proveden vsadkovym uspofadanim
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Tabulka I
Zmény koncentrace TK po sorpci na uhli (3g/50 ml)

Iont Pav. konec.  Koncentrace po sorpci [mmol ']
[mmol I"']  alterované uhli hnédé uhli

Ccd* 0,00107 0,00062 0,00098

cu* 0,04201 0,01598 0,03304

Ni** 0,00579 0,00367 X

Zn*" 0,40679 0,24546 0,33950

(batch). K 50 ml vzorku odpadni vody bylo postupné pfidano
0,1-3 g sorbentu (kontaktni doba 24 hodin). Nékter¢ vysledky
shrnuje tabulka I.

Pridavek uhli zpisobil snizeni obsahu TK vlivem zachy-
ceni na pfirodnim uhli. Pfi srovnani pouzitych sorbentti vy-
plyva, ze k vétsi sorpci TK dochazelo u alterovaného uhli,
které ma rozvinutéj$i mikroporézni strukturu (objem mikropd-
ra 235m?g™! proti 152 m*g™ u hn&dého uhli). Ta ziejmé
umoziuje lepsi piistup iontd kovi k aktivnim mistim na po-
vrchu uhli.

Ze sledovanych TK se nejlépe vazaly zine¢naté
amédnaté ionty, jejichz koncentrace v odpadni vodé byla
fadové vyssi, nez u iontd nikelnatych a kademnatych. Sorpci
Ni* na hnédém uhli nebylo mozno vyhodnotit (malé reprodu-
kovatelnost vysledk).

V odpadni vodé byly piitomny také ionty Pb*", jejichz
obsah po pfidani uhli vzrostl. Pravdépodobné to bylo zptso-
beno snadnéj§im vyluhovanim olova zuhelného skeletu
v porovnani s ostatnimi kovy.

Potvrdilo se, ze na sorpci TK maji vliv jejich vlastnosti,
strukturni parametry uhli a pH odpadni vody, které by mohlo
zpusobit zpétné vymyvani TK z uhelného sorbentu. Presto se
ukézalo, ze v nékterych piipadech lze ptirodni uhli jako sor-
bent TK pouzit i pro silné€ kyselé odpadni vody.

Tato prace vznikla za podpory grantu MPO ¢. 24-1TP1/083
a GA CR ¢ 105/07/P041.

6P-03

VPLYV Se NA AKUMULACIU A TRANSLOKACIU
TOXICKYCH (Cd, Pb) A ESENCIALNYCH (Cu, Zn)
KOVOV V SEMENACIKOCH Sinapis alba L.

AGATA FARGASOVA

Prirodovedecka fakulta Univerzity Komenského v Bratislave,
Mlynska dolina, 842 15 Bratislava, Slovensko
fargasova@fns.uniba.sk

Se nie je pre rastliny esencidlnym prvkom a jeho nadby-
tok oslabuje kli¢ivost semien, rast rastlin a vyvolava
chlorézu®. Nizke koncentracie Se inhibujii peroxidaciu lipi-
dov, ¢o podporuje rast, vyssie koncentracie pdsobia ako proo-
xidanty a vyrazne znizuju rastlinni produkciu. Kym Se vystu-
puje ako antagonista mnohych toxickych kovov (Hg, Cd, As,
Ag, Pb, Cu), naopak ako jeho antagonista sa uvadza Zn (cit.").
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V testoch sa pouzivali 8 diiové semenaciky Sinapis alba
L., ktor¢ rastli v kontrolnom alebo kovy obsahujucom hydro-
ponickom roztoku’. Kovy sa aplikovali jednotlivo
(CdCl, - 2,5 H,0; CuSOy- 5 H,0; Pb(NOs),; ZnSO4- 7 HyO;
Se0,) aj v kombinaciach (Se+Cd; Se+Zn; Se+Cu; Se+Pb)
v koncentraciach (mg I™"): Se — 3; Cu—3; Cd — 6; Zn — 15; Pb
— 100) a ich obsah sa v korenioch a vyhonkoch stanovoval
AAS analyzou s plamefiovou a elektrotermickou atomizaciou
(AAS 3, Carl Zeis 1)°. Experimenty sa robili v troch opakova-
niach.

Vsetky testované kovy zvySovali v S. alba akumulaciu
Se, ktorého obsah sa, v porovnanim s obsahom naakumulova-
ného Se z roztoku len so Se, zvysil v obidvoch ¢astiach rastlin
04 (SetCu) az 68 % (Set+Cd). Vynimkou bola len kombina-
cia Se+Cu, pri ktorej konc. Se vo vyhonku dosiahla len 33 %
jeho obsahu naakumulovaného z roztoku obsahujiiceho len
Se. V najvd¢Som mnozstve sa v obidvoch castiach rastlin
akumuloval Se z kombindcie Se+Cd. Opacne, Se znizoval
akumulaciu testovanych kovov v obidvoch castiach rastlin
s vynimkou kombinacii Se+Cd a Se+Cu, kedy Se zvysSoval
akumulaciu Cd a Cu v korenioch o 24 a 9 %, ale takmer uplne
redukoval akumulaciu Cu vo vyhonkoch. Se vel'mi vyrazne
redukoval aj akumulaciu Pb v koreni (o 43 %) aj vo vyhon-
koch (o 72 %). Ako jednotlivé kovy tak aj kovy z kombinacii
sa viac akumulovali v koretioch ako vo vyhonkoch.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1/4361/07.

LITERATURA
1. Sugawara N., Sugawara C.: Trace Subst. Environ Health
21,440 (1987).
2. Fargasova A., Pastierova J., Svetkova K.: Plant Soil En-
viron. 52, 8 (2006).

6P-04
MOiNOST[ PREPBACOVANi NEBEZPECNYCH
CHEMICKYCH LATEK A ODPADU

JURAJ KIZLINK

Fakulta chemicka VUT, Purkynova 118., 612 00 Brno
kizlink@fch.vutbr.cz

V praxi se Casto setkdvame s nebezpecnymi chemickymi
latkami, a to jak uz z provozu vyfazenymi, tak i jejich odpa-
dem. Obvykle se jejich odstranéni resp. zneSkodnovani fesi
jejich chemickou destrukci'™, nebo také odevzdanim do spa-
lovny nebezpeénych odpadi s finanéni uhradou za tuto &in-
nost. Jsou zde ale moznosti jejich chemického prepracovani
na hodnotné a v praxi vyuzitelné latky, nebo rizné mezipro-
dukty vyrobka’ .

U aromatickych amind bylo vyuzito diazotace a rozkla-
dem diazoniovych soli v methanolu na ptipavu methoxyderi-
vatt. Také je zde i moznost hydrolyzou pfipravit hydroxyderi-
vaty, které jsou meziprodukty pro rtizné organické syntézy’.
Hydraziny byly pfepracovany reakci s benzaldehydem na
aziny. Alkalické kyanidy reakci s benzylchloridem zase na
benzylkyanid, hydrolyzou a esterifikaci na fenyloctan ethyl-
naty, ze které¢ho lze redukci pfipravit 2-fenylethanol, jako
néhradu réizového oleje®.
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6P-05
PRi}’RAVA KATALYZATORU PRO PALIVOVE
CLANKY TYPU PEM

JAKUB POLONSKY a MARTIN PAIDAR

Ustav anorganické technologie, Vysokd $kola chemicko-
technologicka v Praze, Technickad 5, 166 28 Praha 6-Dejvice

Jjpolonsky@gmail.com

Palivové clanky ziskavaji pozornost jako perspektivni
nastroje pro energetiku budoucnosti, zejména pro automobi-
lovy pramysl'. Jednou z kli¢ovych &asti palivového &lanku
typu PEM je katalyzator, jehoz aktivni slozka je tvofena zcela
nebo z¢asti platinou. Jako nosi¢ se pouziva uhlik ve formé
sazi. Na nosi¢ se platina nanasi nej¢astéji chemickou depozici,
tj. redukci platiny zroztoku v pritomnosti nosic¢e. Jako re-
dukeni Cinidlo se pouziva napi. formaldehyd.

Cilem prace bylo pomoci metodiky popsané v literatute’
opakovatelné a reprodukovatelné pfipravit katalyzator pro
palivové ¢lanky typu PEM.

Katalyzatory byly pfipraveny redukci platiny z roztoku
kyseliny hexachloroplati¢it¢ formaldehydem v ptitomnosti
sazi Black Pearls 2000. Postup pfipravy byl modifikovan ve
smyslu délky reak¢ni doby, stafi roztoku platiny a typu mi-
chani. Aktivita na redukei vodiku a specificky povrch pripra-
venych katalyzatord byly méfeny na rotacni diskové elektro-
d&. Obsah platiny v katalyzatoru byl stanoven pomoci AAS.
Velikost a morfologie ¢astic byla zkoumana pomoci SEM
a HR-TEM. Katalyzatory byly porovnany s komeréné dostup-
nym katalyzatorem E-Tek HP 30 % Pt.

Aktivita pfipravenych katalyzatord byla srovnatelna
s komer¢nim katalyzatorem E-Tek, specificky povrch platiny
byl ve srovnani s komer¢nim katalyzatorem pfiblizné polovic-
ni. Obsah platiny se pohyboval v rozmezi 20-30 hm.%. Pfi-
pravené katalyzatory vykazovaly pfitomnost shlukt platino-
vych ¢&astic o velikosti okolo 40 nm, které jsou pro funkci
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katalyzatoru nezadouci. Reprodukovatelnost piipravy je nutné
dale ovefit na vét§im mnozstvi vzorkd.

Tato prace vznikla za financni podpory Evropské Unie v ram-
ci reSeni projektu ‘‘Apollon-B’’, Contract No.: NMP3-
CT2006-033228.
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6P-06
METODIKA TESTOVA'Ni PROVOZNICH PARAMET-
RU PALIVOVYCH CLANKU

JAKUB MALIS a MARTIN PAIDAR

Ustav anorganické technologie, Fakulta chemické technolo-
gie, VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6
Jjakub.malis@vscht.cz

V soucasné dobé uvazuji pfedni vyrobci automobilt
o zavedeni membranovych palivovych ¢lankt do sériové
vyroby jako alternativu ke klasickym zazehovym a vznéto-
vym motortim. Vyuziti palivovych ¢lankd jako potencialni
zdroj energie pro pfenosnd zafizeni zkoumaji rovnéz vyrobci
elektroniky.

Pro vykon membranovych palivovych ¢lankt jsou urcu-
jicimi parametry predevsim provozni teplota. Dale pak slozeni
vstupnich plynd, jejich prutok a tlak. Vodivost v soucasné
dobé pouzivanych perfuorovanych membran je silné zavisla
na obsahu vody, které jsou v suchém stavu prakticky nevodi-
vé. Z toho duvodu je nutné davkované plyny rovnéz zvlhéo-
vat. VSecny vyse zminéné veliiny ovliviiuji provoz palivoveé-
ho ¢lanku a proto musi byt brany v Givahu pfi jejich testovani.
Bohuzel pro riizné typy ¢lanki jsou vhodné ¢asto zcela rozdil-
né podminky. Vhodnost dané¢ho typu ¢lanku lze posoudit az
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Obr. 1. Voltampérova charakteristika palivového ¢lanku s experi-
mentalni anodou pfi teploté 80 °C; cerna kiivka — zavislost napéti
na mérném proudu a $eda kiivka — mérny vykon ¢lanku
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po nekolik desitek az stovek hodin trvajicich testech, k cemuz
se vyuzivaji tzv. testovaci stanice. Optimalni testovaci stanice
musi umoziovat kontrolu v§ech uvedenych veliéin.

V ramci této prace byla sestavena testovaci stanice, ktera
spliiuje pozadavky, pro testovani ruznych palivovych ¢lanka
v teplotnim rozsahu 40-160 °C.

Elektricky proud generovany palivovym c¢lankem
jeprivadén na elektronickou zatéz. Pro palivové clanky
s testovanymi komponenty byly nameéfeny volt-ampérové
charakteristiky (obr. 1.), na jejichz zakladé probihala dalsi
optimalizace jak provoznich podminek, tak piipadné zmény
ptipravy jednotlivych komponent.

Ve druhém kroku byl dlouhodobé sledovan vykon ¢lan-
ku provozovaném pfi optimalnich podminkach s cilem ovéfit
zivotnost ¢lanku.

Tato prace vznikla za financni podpory Evropské Unie v ram-
ci reSeni projektu ‘‘Apollon-B’’, Contract No.: NMP3-
CT2006-033228.

6P-07
STUDIUM MOZNOSTIi PRUMYSLOVE VYROBY
ETHANDINITRILU

JAN SIMBERA®, KAREL ZELINKA?, JINDRICH
BELUSA® a PAVEL PAZDERA"

“ Lucebni zdvody Draslovka a.s. Kolin, Havlickova 605,

280 99 Kolin, ® Centrum pro syntézy za udrzitelnych podminek
a jejich management, Ustav chemie, Prirodovédecka fakulta,
Masarykova univerzita, Kotlarska , 611 37 Brno
simbera@chemi.muni.cz

Ethandinitril (dikyan) je dilezitou surovinou pro chemic-
ky primysl, kde slouzi napt. k vyrobé oxamidu, diiminosukci-
nonitrilu a dalSich meziprodukti pro vyrobu 1é¢iv, fytoefekto-
ra a pod. Samotny ethandinitril je dilezitym fumigantem
a v posledni dob¢ nachézi uplatnéni pti vyrob¢é nanomateriali.

V ptispévku budou diskutovany moznosti jeho primys-
lové vyroby z hlediska technologické narocnosti, vytézku,
Cistoty a vzniku odpadt.

Tato prdace vyznikla za podpory grantu Ministerstva primyslu
a obchodu Ceské republiky, projekt
¢ 24-1TP1/090.
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6P-08
AMIDATION OF O-(CARBOXYMETHYL)STARCH
WITH PRIMARY AMINES

VIERA MAZIKOVA®, IVA SROKOVA®, MILAN
OLSOVSKY® a VLASTA SASINKOVA"

“ Faculty of Industrial Technologies, Trencin Univerzity of
A. Dubcek, I. Krasku 491/30, 020 01 Puchov, b Institute of
Chemistry, Center of Glycomics, Slovak Academy of Scien-
ces, Dubravskd cesta 9, 845 38, Bratislava, Slovak Republic
mazikova@fpt.tnuni.sk

Partially amidated O-(carboxymethyl) starch (CMS)
derivatives were prepared from CMS (DS=0.3) by treatment
with different primary amines (Cg, Cyo, C12) in methanol' or
DMSO with DMAP or DCCI as catalyst. The characterisa-
tionof reaction product was made by elementar analysis and
FTIR spectroscopy. Surface-activity and functional properties
related to application in textile finishing and laundry process
— washing power and antiredepositive efficiency have been
studied. Some of the tested derivates exhibited excellent de-
tergent performance properties.

This work was financially supported by the Slovak Grant
Agency VEGA, grant No. 2/6131/26.

LITERATURA
1. Srokova 1., Sasinkova V., Ebringerova A.:
res&Textiles in Eastern Europe 75, 120 (2007).
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6P-09
STUDIUM ,,ZIVEJ“ RADIKALOVEJ POLYMERIZACIE
STYRENU V PRITOMNOSTI ZNACIEK

LUDMILA HRCKOVA, STEFAN CHMELA a MAREK
STACH

Ustav polymérov SAV, Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava,
Slovenskda republika
upollud@savba.sk

V poslednom desatroc¢i sme svedkami rastiiceho zaujmu
o zivl radikalova polymerizaciu, ktorda umoziuje pomerne
jednoducht pripravu polymérov s programovanou vystavbou
makromolekul'. Ide napr. o regulovanie mélovej hmotnosti,
pripravu polymérov s uzkou distribiiciou molovej hmotnosti,
o moznost’ zavedenia koncovych funkénych skupin na poly-
mérnych ret'azcoch alebo o jednoduchu pripravu blokovych
kopolymérov.

Princip metody riadenej polymerizacie je zalozeny na
vratnych reakciach stabilnych nitroxylovych radikalov
s rasticimi makroradikalmi. Prechodne vzniknuty labilny
alkoxyamin sa rozkladd na povodny nitroxylovy radikal
arastovy radikal, ktory pocas svojej existencie staci adovat’
Cast’ pritomnych molekil monoméru. Opétovné vratné spoje-
nie makroradikdlu s nitroxylovymi radikdlmi takmer uplne
eliminuje vzajomné nevratné termina¢né reakcie medzi rastu-
cimi makroradikalmi. Takto pdsobenim stabilnych radikalov
sa zamedzi ,,odumretiu“ makroradikalov a ,,ziva“ polymeriza-
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cia moze pokracovat’.

Idealna ziva polymerizacia zacina rychlou iniciaciou, pri
ktorej sa vytvori koneény pocet rastiicich makroradikalov.
V reélnej zivej radikalovej polymerizacii mozu vsak radikaly
nielen nevratne zanikat, ale moézu sa aj tvorit’ nové radikaly
spontannou termickou inicidciou (najmi v pripade styrénu®).
V predkladanej praci sa Studoval vplyv viactunkénych zna-
¢iek, obsahujucich okrem radikalového centra chromofér na
baze naftalénimidu na priebeh polymerizacie styrénu. Fluo-
rescencné znaCky obsahovali radikalové centrum vo forme
nitroxylového radikalu —NO°, resp. alkoxyaminu —NOR.
Vyznamny prinos pouzitia uvedenych derivatov je v tom, Ze
ziskany polymér obsahuje fluorescencnii znacku na konci
retazca ¢o umoziiyje sledovanie priebehu polymerizacie ako
aj analyzu a charakterizaciu vysledného polyméru absorpénou
a emisnou spektroskopiou. Zistilo sa, Ze rozsah ,,zivosti“
procesu sa so zvySovanim konverzie znizoval, ¢o v§ak nemalo
vyrazny vplyv na polydisperzitu. Vyrazné zvySenie viskozity
v priebehu polymerizécie je najpravdepodobnej$im dovodom
zachovania nizkej polydisperzity.

Tato praca vznikla s podporou grantu VEGA 2/0082/08.
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6P-10

MOZNOSTI SLEDOVANI POLYMERACE STYRENU
NA POLYSTYREN METODOU INFRACERVENE
SPEKTROSKOPIE

MICHAEL SCHWARZE

SYNTHOS Kralupy a.s., O.Wichterleho 810, 278 52 Kralupy
nad Vitavou
michael.schwarze@kaucuk.cz

Hlavnim  produktovym  portfoliem  spolecnosti
SYNTHOS je vyroba butadien-styrenovych kaucukt (typu
Kralex) apolystyrent (typu Krasten, Koplen). Laboratof
FTIR-spektroskopie firmy SYNTHOS Kralupy a.s. se zaobira
rozbory  spekter  polymerti, stanovenim elastomeru
v houzevnatém polystyrenu, mikrostruktury polybutadienu,
rozbory olejii v provozech (tribodiagnostika), stanovenim
povrchové tipravy vzorkt, identifikaci neznamych latek, kon-
taminaci (ATR-FTIR) atd. Tento pfispévek je vénovan moz-
nostem sledovat pfeménu styrenu na polystyren metodou
infracervené spektroskopie. Kinetika polymerace zpénovatel-
ného polystyrenu se bézné sleduje méfenim konverze polyme-
ra¢ni nasady refraktometricky. Jednd se o méfeni nenaro¢né
a predevsim rychlé, kdy vysledek je k disposici jiz za nékolik
minut po odbéru vzorku z reaktoru. Snizeni tepelné vodivosti
pénového polystyrenu se dosahuje ptidavkem sazi, grafitu
nebo hlinikového prasku do polymera¢ni nasady, coz znemoz-
fuje pfimé méfeni stupné konverze refraktometricky. Byla
provéfena moznost stanoveni stupné konverze na zakladé
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mefeni IR spekter ve stiedni infracervené oblasti (MID
IR).Kalibrace byla provedena na vzorcich odebranych ze
¢tvrtprovozniho polymeracniho reaktoru pifi suspenzni poly-
meraci styrenu. Po odbéru byla reakéni smés odstiedéna
a k méfeni byla pouzita organicka faze. Ve stiedni IR oblasti
bylo pouzito celkem 26 kalibra¢nich standardii. Konverze pro
kalibraci byla stanovovana refraktometricky pomoci refrakto-
metru Abbe (C. Zeiss, Jena, Némecko), vzorky byly odebira-
ny pouze v prib¢hu nizkoteplotniho cyklu (do konverze cca
70-80 %) kazdych 30 minut. IR spektra ve stfedni oblasti se
mefila ve formé kapilarnich filmi mezi dvémi Si okénky
(praimér 32 mm, tloustka 2 mm) ve specialné zhotoveném
drzéku. Spektra byla sniméana v intervalu 4000—450 cm™
spektrometrem FTIR Nicolet NEXUS. Spektralni data byla
zpracovéana pomoci programu TQ Analyst'; kalibrace byla
provedena pomoci algoritmu PLS (Partial Least Squares). Ke
sledovani kinetiky polymerace styrenu bylo vyuzito rozdila
ve spektrech styrenu a polystyrenu. Vyrazné rozdily lze pozo-
rovat v oblasti 2980—2800, 1635 a 1600 cm™".

Na zékladé porovnani vysledkd hodnot konverzi kalib-
racnich standardt naméfenych refraktometricky
a vypocitanych metodou PLS je mozno konstatovat, Zze méfe-
ni ve stfedni IR oblasti je mozno vyuzit ke sledovani kinetiky
polymerace.

LITERATURA
1. Spektroskopicky software TQ Analyst (manual), Nicolet
CZ s.1.0. Praha 2006.

6P-11
VLASTNOSTI RECYKLOVANYCH UHLIKOVYCH
VLAKEN

JAN GREGR?, VLADIMIR KOVACIC®
a JIRI MILITKY*

“ Katedra chemie FP TU v Liberci, Studentskd 2, 461 17 Libe-
rec, ® Katedra textilnich materialii, FT TU v Liberci, Student-
skd 2, 461 17 Liberec, ¢ Katedra textilnich materiali, FT TU
v Liberci, Studentska 2, 461 17 Liberec

jan.gregr@tul.cz

Vlékna vysoce vykonnych kompozitnich materiali jsou
materidlem drahym a tézko dostupnym. Pfi jejich zpracovani
se provadi velké mnozstvi zkousek a tim vznikd primarni
odpad, po dobé zivotnosti vyrobki vznikd problém, co
s témito vyrobky. Z tohoto diivodu je velky zajem o recyklaci
pouzitych kompozitnich materiali. Provedli jsme fadu experi-
mentt pro ziskani uhlikovych vlaken recyklaci kompozitl
s termosetovou matrici.

Primarni experimenty pomohly urcit optimalni podmin-
ky pro uplnou destrukci epoxidovych pojiv kompoziti.
U recyklovanych vlaken byly studovany morfologické zmény,
zmény povrchu, ztraty hmotnosti, zmény priméri a zmény
mechanickych vlastnosti'?. Byl proveden rozbor prachovych
Castic uvoliujicich se zrecyklazi a posouzena mozna rizika.
Kromé laboratornich vzorkid byly zkouseny poloprovozni pro-
dukty recyklace provedené na zatizeni ve VZLU a.s. Praha.

Tato prace vznikla za podpory Vyzkumného centra Textil
II M 0553 MSMT CR.
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Tabulka I
Zmény pruméru a hmotnosti vlaken po recyklaci

Proces Prostiedi ~ Primér  Ztrata hmotnosti
[wm] [%]

Standard vzduch 494 57,3

St. —50 °C vzduch 6,39 28,6

St. —100 °C vzduch 7,38 5,5

St. —100 °C dusik 7,43 4,4

Pavodni vlakno - 7,71 -

Tabulka IT
Zmény mechanickych vlastnosti vlaken po recyklaci

Proces Prostiedi Pevnost v tahu  E-modul
[MPa] [GPa]
Standard vzduch 820 83
St. =50 °C vzduch 1122 104
St. —100 °C vzduch 1496 102
St. —100 °C dusik 1731 105
Puvodni vlakno - 1700 105
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One of the main priorities in the present rubber industry
is production of ecologically friendly rubber compounds in
according with high quality of products. Commercially used
accelerators, like Dithiocarbamates and Benzothiazoles con-
taining secondary amine fragments, may to form dangerous
cancerogenic Nitrosamines according to the reaction':

R\
N—H + NO,
R

R\
N—N=0 + HNO,
/

R

The creation of Nitrosamine-free vulcanization systems
is one of the importent environmental problems in the car
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tyres production. Present work deals with preparation of new
ecologically friendly Nitrosamine-free vulcanization system
of rubber compond for passenger car tyres. The formation of
Nitrosamine-free vulcanization system was providet by the
way of substitution of commercially used benzothiazolic ac-
celerator with some new accelerators on the base of Dithio-
phosphates, that do not form dangerous Nitrosoamines.

The new Nitrosamine-free vulcanization systems were
prepared by the substitution of commercially used accelerator
Vulkacit DZ with new dithiophosphate accelerators®. In all of
the prepared systems in the function of plasticizer was used
low-aromatic oil (RAE). Vulcanization characteristics and
physical properties of new prepared systems were compared
with the properties of commercial rubber compound for pas-
senger car tyres.

On the base of evaluated results two optimal synergistic
vulcanization systems were selected”’.

The authors wish to thank the Slovak Grant Agency VEGA
No.1/3161/06 and AV grant No. 4/2014/08 for financial sup-
port.
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VLIV PRIDAVKU KERATINOVEHO HYDROLYZATU
NA OBSAH VOLNEHO FORMALDEHYDU

VE VYTVRZENE MOCOVINOFORMALDEHYDOVE
PRYSKYRICI

SVATOPLUK SUKOP?, PAVEL MOKREJS"
a KAREL KOLOMAZNIK®

“ Ustav chemie, ® Ustav inzenyrstvi polymerii,  Ustav automa-
tizace a ridici techniky, Fakulta technologicka, Univerzita
T.Bati ve Zline, nam. TGM 275, 762 72 Zlin

sukop@ft.utb.cz

Pii vyrobé devovlaknitych desek, které nalézaji hlavni
uplatnéni pfi aplikaci v nabytkarském primyslu, jsou pouzi-
vana fenolformaldehydova a mocovinoformaldehydova adhe-
ziva. V prib&hu vytvrzovani, kdy vznikaji z rozpustnych ter-
moplastickych rezolti nerozpustné termosetické rezity, docha-
zi k uvoliiovani formaldehydu. Rovnéz tak pii vytvrzovani
mocovinoformaldehydovych adheziv, které obsahuji (na roz-
dil od formaldehydovych) vyssi podil volného formaldehydu,
se uvoliiuje formaldehyd'.

Cilem prace bylo sledovat vliv pfidavku keratinového
hydrolyzatu na obsah volného formaldehydu ve vytvrzené
mocovinoformaldehydové pryskyfici. Keratinovy hydrolyzat
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byl pfipraven modifikovanym redukénim zpisobem, spociva-
jicim ve dvoufazovém rozkladu ovéi viny*. Mo&ovinoformal-
dehydové pryskytice byla pfipravena polykondenzaci formal-
dehydu s mo&ovinou v slab& kyselém roztoku®. Po naneseni
mocovinoformaldehydové pryskyfice suréitym obsahem
keratinového hydrolyzatu na bukovou dyhu bylo provedeno
vytvrzovani pii teploté 125 °C po dobu v rozmezi od 20 do 80
minut. Volny formaldehyd byl stanoven v modifikované moco-
vinoformaldehydové pryskyfici provozni lahvovou metodou®.

Vysledky experimentd v laboratornich podminkach pro-
kazaly pfiznivy vliv pfidavku keratinového hydrolyzatu na
redukci volného formaldehydu ve vytvrzené mocovinoformal-
dehydové pryskyfici. Pro provozni ovéfeni ale bude nutno
provést dalsi experimenty.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102.
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SPALOVACI ZKOUSKY ENERGETICKEHO VYUZITI
CERTIFIKOVANEHO PALIVA TPS NOLO 1 NA BAZI
LAGUN OSTRAMO NA ENERGETICKYCH
BLOCICH

BOHUMIR CECH a JAN MATOUSEK
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Vramci realizace akce ,,Opatieni vedouci k napravé
ekologické zatéze skladky odpadii s.p. DIAMO v Ostravé
,NAPRAVNA OPATRENI — LAGUNY OSTRAMO* byly
v CEZ, a.s. Elektrarng Détmarovice a v ENERGETICE TRI-
NEC, a.s. provedeny spalovaci zkousky se smési certifikova-
ného paliva TPS NOLO 1 vyrobené na bazi lagun s ¢ernym
uhlim.

Spalovaci zkousky v CEZ, a.s. Elektrarng Détmarovi-
ce byly provedeny v kvétnu 2007 na vyrobnich blocich VB3
a VB4 pracujicich do spolecného odsifovaciho zafizeni absor-
béru a v &ervnu 2007 v ENERGETICE TRINEC, a.s.. Rozsa-
hy zkousek a jejich napln¢ byly vzdy uréeny jednotlivymi
,Projekty spalovacich zkousek®“, vypracovanych katedrou
energetiky VSB-TU a schvalené“ Rozhodnutim KU Morav-
skoslezského kraje, odboru Zivotniho prostiedi a zemédelstvi
ve véci zmény integrovaného povoleni pro jednotliva zatize-
ni. Pro kazdou spalovaci zkousku bylo pfipraveno certifikova-
né paliva na bazi ropnych kalti s cernym uhlim-TPS-NOLO.

Predlozeny material je vénovan problematice spalova-
ni TPS-NOLO 1 ve fluidnim kotli s cirkulujici fluidni vrstvou
v Energetice Ttinec a.s. Pro vlastni spalovaci zkousku bylo
ptipraveno celkem 1200 t smési ¢erného uhli a TPS-NOLOI
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v hmotnostnim poméru 90 % : 10 %. V prib&hu spalovacich
zkousek byly provedeny 3 zkousky. Prvni byla provedena
s ¢istym uhlim, nasleduji zkousky se smési 10 % TPS NOLO
1 s 90 % ¢erného uhli pfi riznych vykonech kotle.

V prubéhu spalovaci zkousky byly odebirany kontinual-
né, piipadné jednorazové méteny vSechny vstupujici a vystu-
pujici hmoty ze spalovaciho procesu CO, NO,, SO,, C,H,,
PAU, PCB, PCDD, PCDF, tézké kovy, TZL. Rovnéz byly
podrobné sledovany vysledné vedlejsi produkty popelti ze
spalovani.

Zpusob spalovani ve fluidni vrstvé velkych energetic-
kych zdroji je schopen bezpeéné spalovat ropné chemické
latky a jejich smési pfi dokonalém rozkladu organickych slou-
cenin.

Velké energetické zatizeni s fluidni spalovaci technolo-
gii lze v pfiméfeném mnozstvi vyuzit pro energetické a ekolo-
gické zhodnoceni odpadnich latek podobné jako cementarské
technologie.
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VPLYV VONKAJ SIEHO PROSTREDIA )
NA UZITKOVE VLASTNOSTI SILIKATOVYCH
STRESNYCH KRYTIN

EVA SMRCKOVA a JANA KOZANKOVA

Ustav anorganickej chémie, FCHPT STU Bratislava, techno-
logie a materidlov, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, SR
eva.smrckova@stuba.sk

Zivotnost’ kvalitného vyrobku je ovplyvnena podmienka-
mi, za ktorych sa pouziva. V pripade stresnej krytiny je neza-
nedbatel'ny vplyv vonkajSicho prostredia. Prejavi sa zmenami
mikro$truktiry materialu, ktora tzko stvisi s pevnostou
a trvanlivostou vyrobkov. Atmosféra svojim chemickym
a fyzikdlnym posobenim znizuje zivotnost, spol'ahlivost
a odolnost’ najmé betonovych stre$nych materialov. Pri che-
mickej reakcii beténu so zlozkami okolit¢ho prostredia'?
dochadza k nevratnému poskodenie vyrobku, ktoré sa nazyva
koroézia. Za nebezpecny mozno tiez oznacit’ vplyv mikroorga-
nizmov a ich pdsobenie na uvedené materidly. Koroézia je
v tychto pripadoch vyvoland splodinami metabolizmu alebo
rozkladu. Ako priklad estetickej vady sposobenej mikroorga-
nizmami mozno uviest' rast machov na povrchu stresnych
krytin. Tento vplyv mikroganizmov sa neprejavuje jedine
u palenej glazovanej krytiny. Relativna Zivotnost’ krytiny sa
pohybuje spravidla v rozmedzi 50-100 rokov. Skuto¢na zivot-
nost pochopitelne nemdze byt sama osebe dlhsia
a v dosledku kumulovaného u¢inku neziaducich javov moze
byt ovela kratSia. V tejto praci sa pozornost’ sustredila na
zmeny mikro$truktiry streSnej krytiny, vyvolané vonkajS$im
prostredim. Vzorky sa vyhodnocovali pomocou ortut'ovej
porozimetrie a riadkovacej elektronovej mikroskopie (REM)
v zé&vislosti od doby vystavenia krytiny poveternostnym vply-
vom. Na zéklade ziskanych vysledkov mozno menovat’ tieto
podstatné rozdiely v mikrostruktire jednotlivych vzoriek: (a)
celkova porovitost’ novej beténovej krytiny je vyrazne nizsia
ako keramickej, (b) pOsobenim poveternostnych vplyvov
pérovitost’ betonovych vyrobkov vyrazne narasta, (c) kordzia
keramiky v kyslom respektive alkalickom prostredi je ovel'a
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niz8ia ako korozia betéonovej krytiny a (d) stabilita kvalitného
keramického ¢repu je vzhladom na jeho fazové zlozenie
ovela vyssia ako stabilita beténovej matrice. Na predizenie
zivotnosti betonovej krytiny je nevyhnutné jej povrch oSetrit’
uz vo vyrobe naterom odolavajucim dlhodobo horemenova-
nym vplyvom a zaroven UV Ziareniu.

Tato praca vznikla za podpory grantu GA VEGA ¢.
1/4095/07.
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V Ceské republice se roéné spaluje pro zajisténi elektric-
ké energie v teplarnach a elektrarnach asi 36 milionl tun
uhli'. P¥i kazdém spalovani viak ziistava v popelech mala st
uhli ve form¢ nespaleného zbytku — nedopalu (vyjadieného
jako %C). Stanoveni obsahu nedopalu v pevnych produktech
spalovani uhli je klicova otdzka z hlediska efektivity spalova-
ciho procesu, dalsiho vyuziti popelt a v posledni dobé¢ i kvuli
dal§imu vyuziti samotného nedopalu, napt. jako sorbetu.

Prispévek je zaméfen na porovnani Ctyi metod stanoveni
obsahu nedopalu v popilcich z fluidniho spalovani uhli ve
dvou spalovacich jednotkach. Obsahy nedopalu byly stanove-
ny ve dvou vzorcich tletovych popilkii odebranych ve dvou
elektrarnach s cirkulujici fluidni vrstvou — v elektrarné Tisova
a v Energetice Frantschach Stéti. Teplota spalovani v obou
elektrarnach byla 850 a 870 °C. V elektrarné¢ Tisova bylo
spalovano hnédé uhli s vapencem — pomér vstupnich hmot-
nostnich tok byl pfiblizné 91 % uhli a 9 % vapence.
V Energetice Stéti bylo spalovano hnédé uhli (45%), kira +
dfevni $tépka (25 %), biologické kaly COV (25 %), vapenec
(4 %) a tuhé alternativni palivo (1 %), které obsahovalo 50 %
plastu, 30 % odpadniho textilu a po 10 % papir a dfevo.

Obsahy nedopalu byly stanoveny za ucelem porovnani
nékolika metodami: zihanim vzorku pii teplot¢ 710 °C
(stanovena byla ztrdta zihanim), metodou pifimého Zzihani
vzorku pfi teploté 815 °C, metodou louzeni popela ve ziedéné
HCl a nasledného Zzihani vysuseného vzorku pii 815 °C
a metodou louzeni vzorku ve zfedéné HCl a nasledného sta-
noveni obsahu uhliku ve vylouzeném zbytku na pfistroji
LECO CS-244.
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skytuje metoda louzeni popilku v HCI v kombinaci se stano-
venim uhliku na pfistroji LECO CS-244. Vysledky ziskané
ostatnimi metodami jsou zatizeny vice ¢i méné pozitivni chy-
bou zplsobenou tepelnou transformaci nékterych mineralt
ptitomnych ve vzorku. Vzhledem k ptidavku odsifovaciho
aditiva — vapence v prub¢hu spalovani k nejvétsimu zkresleni
vysledkt dochazi pti zihani uhli¢itant ¢i portlanditu.

Prdce vznikla za podpory GA CR projektem ¢&. 105/08/0913.
Autori za tuto podporu dekuji.
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Prispévek je zaméten na vliv vykonu kotle na obohaceni
stopovych prvkl (As, Ni, Cr, Cu, Zn, Ge, Sn, Sb, W, Co, Br,
Se, Cl, V a Pb) v nedopalu z lozového popela (LP) odebrané-
ho ve dvou elektrarnach s cirkulujici fluidni vrstvou, kde bylo
spalovano ¢erné a hnédé uhli pii 40% a 100% vykonu kotle.

Porovnanim pfepoétenych obsahit prvki v nedopalu
a uhli bylo zjisténo, Ze chovani prvki se s typem spalovaného
uhli vyraznéji neméni. V obou elektrarnach bylo pozorovano
ochuzeni t€kavych prvki v nedopalu oproti uhli. V elektrarné
Pofici byl vsak zjistén také znacny vliv vykonu kotle na obsa-
hy prvki v nedopalu a uhli, kde pii plném vykonu byly obsa-
hy vétSiny prvkd v obou materialech srovnatelné, zatimco pii
40% vykonu byl nedopal do zna¢né miry ochuzen zvlasté
o tekavejsi prvky. Tento jev lze vysvétlit tim, ze pti 40% vy-
konu ma pivodni uhelnd ¢astice ve fluidni vrstvé pro tnik
tékavych prvkl k dispozici del§i casovy interval a dochazi
tedy kjejimu efektivnéj§imu vyhoteni. V elektrarné Pofici
byla popelnatost nedopalu pii 40% a 100% vykonu 72 %
a37 %. V elektrarné Tisova podobné chovani pozorovano
nebylo, coZ koresponduje se skutecnosti, ze A® hodnoty obou
nedopalll se vzajemné pfili§ nelisily — 53 % pti 40% vykonu
a 62 % pii 100% vykonu.

Porovname-li pfepoctené obsahy prvka v nedopalu a LP,
vyjma 40% vykonu v elektrarné Pofi¢i bylo zjisténo pomérné
vyrazné obohaceni prvkll v nedopalu. Toto chovani vSak ne-
bylo pozorovano v elektrarn¢ Pofic¢i pfi 40% vykonu, kde
obsahy vétsiny prvkl jsou v LP a nedopalu srovnatelné, patr-
né z divodu zvysené hodnoty popelnatosti zminéného nedo-
palu (72 %), ktery se v disledku této skutecnosti svym cha-
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rakterem blizi spiSe LP nez uhli. Chovani podobné uhli vyka-
zoval naopak nedopal ziskany pii 100% vykonu v elektrarné
Potic¢i, jehoz popelnatost je 37%.

Autori dékuji Grantové agentuie Ceské republiky za financni
podporu této prace projektem ¢. 105/08/0913.
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QSPR METODA PRO UR(’:ENi BIOLOGICKE
AKTIVITY REAKTIVATORU ACETYLCHOLIN-
ESTERASY INHIBOVANE PESTICIDY

ZDENKA KOLSKA*, KAMIL KUCA™” a DANIEL JUN"

“Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Univerzita J. E.
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pokrocilych studii, Fakulta vojenského zdravotnictvi, Univer-
sita obrany, Trebesska 1575, 500 03 Hradec Kralové
zdenka.kolska@ujep.cz, kucakam@pmfhk.cz, jun@pmfhk.cz

Vlastnosti jakychkoli chemickych latek, tedy i téch, které
mohou mit vyuziti jako reaktivatory acetylcholinestrasy (dale
jen AChE), mohou byt urceny experimentalnimi technikami.
V poslednich letech se objevuji pracovisté, ktera se snazi
vyvinout nové metody pro uréeni téchto parametri neexperi-
mentaln&"?. Tzv. odhadové &i vypodetni postupy byly vyvinu-
ty jiz pro odhad fady fyzikalné-chemickych parametrd, jak
pro &isté latky, tak pro smési’. Tyto modely jsou vhodné viu-
de tam, kde neni mozné provadét experimentalni stanoveni,
napi. tam, kde ptichdzime do kontaktu s nebezpecnymi latka-
mi nebo slouc¢eninami, které se za podminek meéteni rozklada-
ji nebo tam, kde mnozstvi ziskané latky neni dostatecné pro
uskuteénéni experimentu.

Neexperimentalni postupy je mozné rozdélit do dvou
skupin. Prvni je oznaCovana jako QPPR metody (Quantity-
Property-Property-Relationship), kde je hledana vlastnost
dana do vztahu s nékterou znamou veli¢inou latky.

Druhé skupina odhadovych metod je znama jako tzv.
QSPR (Quantity-Stucture-Property-Relationship). Tyto meto-
dy vychazeji pouze ze znalosti chemické struktury latek bez
nutné znalosti dalSich parametrii a odhaduji vlastnost slouce-
niny jen na zakladé chemické struktury. Jednim z téchto po-
stuptl jsou tzv. strukturné ptispévkové metody.

Biologicka aktivita n€kolika reaktivatort (o koncentraci
1-10”° mol dm™) AChE inhibovana riiznymi pesticidy byla
odhadnuta navrzenymi ptispévkovymi metodami.

Tato prace vznikla za podpory grantu ¢. IAA 400720710
Grantové agentury AV CR.
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STUDIUM VPLYVU PERTURBANTOV

NA NEKATALYZOVANU OSCILACNU REAKCIU
FENOLU S BROMICNANOM V KYSLOM
PROSTREDI

OLGA GRANCICOVA a ANNA OLEXOVA

Katedra fyzikalnej a teoretickej chémie, Prirodovedecka fa-
kulta, Univerzita Komenského, Mlynska dolina,

Bratislava

grancicova@fns.uniba.sk, olexova@fns.uniba.sk

Zdanlivo jednoduchd reakcia fenolu s bromi¢nanom
v prostredi kyseliny sirovej sa chova v relativne izkom inter-
vale koncentracii reaktantov a kyseliny ako typicky nekataly-
zovany bromi¢nanovy oscilator s prekvapujico rozmanitym
dynamickym chovanim' s2 sériami oscildcii oddelenymi
neoscilaénou fazou. K objasneniu pdévodu os-cilacii redox
potencidlu méze napomdct’ §tidium oscila-tora v pritomnosti
roznych perturbantov:
a/ tetrabutylamoénny i6n vytvara idonové pary s aniénmi ako aj
asociaty s dostatocne hydrofébnymi neutralnymi
molekulami®*®. Tieto efekty sa odriZaji prostrednic-
tvom zmeny rychlosti niektorej ciastkovej reakcie v zmene
tvaru oscilacii prvej série a doby ich trvania,
b/ t-butanol meni relativnu permitivitu prostredia a posobi ako
lapa¢ OH radikélov. S rasticou koncentraciou tohto pertur-
bantu dochadza najprv k zaniku druhej série oscilacii a potom
k postupnému poklesu poctu oscilécii prvej série.
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Obr. 1. Casova zavislost’ redox potencialu systému [fenol] = 0,004
mol dm™, [BrO;7] = 0,025 mol dm™>, 1,5 mol dm™ H,SO,:

a—0,b— 0,005 mol dm~ Bu,;NCIO,

Tdto prdaca vznikla za podpory grantu VEGA MS SR
1/3570/06.
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VLIV RYCHLOSTI PROUDICI ATMOSFERY

A ZRNITOSTI NA CHEMISORPCNI FAZI OXIDACE
UHLI
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zita v Ostrave, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava
vaclav.slovak@osu.cz, boleslav.taraba@osu.cz

S vyuzitim neizotermni simultdnni termogravimetrie
a diferen¢ni skenovaci kalorimetrie TG/DSC byl studovan
vliv rychlosti proudiciho vzduchu na oxidaci vzorkd hnédého
a ¢erné¢ho uhli o rzné zrnitosti. Sledovany teplotni interval
(150-250 °C u hnédého resp. 150-300 °C u cerného uhli)
odpovida chemisorpéni fazi oxidace uhli projevujici se zvyso-
vanim hmotnosti a uvolilovanim tepla. Pro oba vzorky uhli
byla provedena série méfeni pii tfech rychlostech proudéni
vzduchu (20, 100 a 200 ml min™" v peci s objemem 200 ml)
a pro tfi zrnitostni frakce (0,06-0,25; 0,25-0,8; 0,8—1 mm).
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Obr. 1. Zavislost tepla uvolnéného pii oxidaci uhli na hmotnost-
nim podilu viazaného kysliku

Byla prokazana korelace mezi hodnotou uvolnéného
tepla a mnozstvim vazaného kysliku (obr. 1), kterou lze apro-
ximovat linearnim prib&hem (R2 0,937, smérnice =
0,51+0,07). Tésny charakter zavislosti indikuje, ze rychlost
proudici atmosféry prakticky nema vliv na zménu distribuce
tepla generovaného pii oxidaci vzorku. Vliv rychlosti atmo-
sféry neprokazala ani analyza rozptylu na hlading vyznamnos-
ti 0,05. Naopak je evidentni vliv zrnitosti — s rostouci velikos-
ti uhelnych ¢astic klesa intenzita chemisorpce kysliku na uhli
a tento vliv je vyraznéj$i u méné porézniho ¢erného uhli.

Hodnota smérnice korela¢ni pfimky vypovida, ze pfi
chemisorpci 1 molu kysliku (O) se uvolni (nezavisle na typu
uhli a jeho zrnitosti) 816+112 kJ tepla. Pfes zna¢nou experi-
mentalni chybu mizeme tuto hodnotu porovnat s energii
vazby karbonylové skupiny C=0 (732 kJ mol™"). Pravé karbo-
nyly tak mizeme oznacit za pravdépodobné produkty chemi-
sorpéniho puisobeni kysliku na uhli.

Tato prdce vznikla za podpory grantu GA CR 105/06/0630.
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MATEMATICKY MODEL HYDRODYNAMIKY TOKU
V PRAVOUHLEM KANALKU S VYPLNi VE TVARU
SITKY

FRANTISEK VLASAK®, ROMAN KODYM,
DALIMIL SNITA® a KAREL BOUZEK®

“ Ustav anorganické technologie, * Ustav chemického inze-
nyrstvi, Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Tech-
nicka 5, 166 28 Praha 6

roman.kodym@vscht.cz, karel.bouzek@vscht.cz

Problematika hydrodynamiky toku (HT) v kandlu
s vyplni se dotykd celé fady chemickych procest. Jedna se
predevsim o procesy fizené pfenosem hmoty, v nichz hraje
rovnomérnost HT klicovou roli z hlediska vykonu zafizeni.
Typickym piikladem procesu tohoto typu je elektrodialyza
(ED). Zakladni jednotku ED tvofi pravouhly kanal, jehoz
protilehlé stény tvoii iontove selektivni membrany. V mistech
kanalu se snizenou intenzitou toku zpracovavaného rozto-
ku, a tim snizenou intenzitou pfenosu hmoty, dochézi k jeho
lokalnimu odsoleni. To vede v kone¢ném diisledku ke snizeni
proudové ucinnosti déje. Vlivem intenzivniho elektrostatické-
ho pole mize navic dojit rovnéz k poSkozeni membran.
V praxi je v soucasnosti tento problém fesen pouzitim vyplné
kanalu ve formé polymerni sitky. Ta podporuje intenzivni
promichavani kapaliny a spole¢né s distributory rovnomérnost
toku kapaliny v pracovni ¢asti kanalu. Sitka soucasné plni
funkci opory zajist'ujici trvalou pruchodnost kandlu. Se sta-
le rostouci kapacitou ED zafizeni se neumérmné zvysuji nakla-
dy spojené s experimentalni optimalizaci HT uvnitf téchto
zafizeni. Vhodné feSeni uvedeného problému nabizi matema-
tické modelovani.

Je zfejmé, Ze exaktni popis HT v uvedeném zafizeni
predstavuje trojrozmérou (3D) tilohu. ReSeni tohoto modelu
je vsak na dostupné vypocetni technice realizovatelné pouze
ve velmi omezeném objemu kandlu ptedstavujicim zlomky
procent prumyslového zatfizeni. PfedevSim z tohoto divodu
nebyl doposud obdobny matematicky model v literatute po-
psan. V ramci této prace byl uvedeny model navrzen, imple-
mentovan a validovan za pouziti experimentalnich dat ziska-
nych na odpovidajicim laboratornim zafizeni.

Navrzeny model fes$i uvedeny problém prostorovou re-
dukei problému z 3D na 2D. Tento piistup je umoznén struk-
turou sitky tvofenou dvéma vrstvami ruzné orientovanych
vldken. Skute¢nou modelovou doménu tak lze rozdélit na dve
fiktivni 2D wvrstvy. V kazdé znich je upfednostiiovan tok
roztoku ve sméru daném orientaci vldken. Zachovani 3D cha-
rakteru toku je umoznéno vymeénou roztoku mezi obéma vrst-
vami. Model HT vychazi zobecné Navierovy-Stokesovy
rovnice  (N-S).  Anisotropie  sitky je zohlednéna
v modifikovaném Darcyho zakoné, ktery zahrnuje dva empi-
rické hydraulické koeficienty. Pravé ty zvyhodiuji proudéni
kapaliny ve sméru podél vlaken. Modelové rovnice byly fese-
ny metodou koneénych prvka v prosttedi COMSOL Multi-
physics.

Tato préce vznikla za financni podpory Akademie véd CR
v ramci grantu ¢islo 105 050 161.
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PRIPRAVA A STUDIUM MONOVRSTIEV
SUBSTITUOVANYCH CYKLODEXTRINOV
HMOTNOSTNOU SPEKTROMETRIOU
SEKUNDARNYCH IONOV

LADISLAV RA];.ARA“. MONIKA ARANYOSIOVAP*
a DUSAN VELIC*

“ Univerzita sv. Cyrila a Metoda, Fakulta prirodnych vied,
nam. J. Herdu 2, 917 01 Trnava, ® Univerzita Komenského,
Prirodovedecka fakulta, Mlynska dolina, 842 15 Bratislava,
¢ Medzindarodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 812 19 Brati-
slava, Slovensko

ladislav.rabara@ucm.sk

Tvorba samoposkladanych monomolekulovych vrstiev
(angl. self-assembled monolayer; SAM) adsorbovanim zluce-
nin na rovinné povrchy st jednym z vyrobnych postupov
nanotechnoldgii. Vrstvy vznikaju na zaklade interakcii medzi
adsorbovanou latkou a povrchom substratu, podl'a charakteru
sil sa rozoznava fyzikalna, polarna a chemicka adsorpcia.
SAM mozno pripravit’ ponorenim substratu pokrytého zlatym
filmom do roztoku n-alkantiolu. Tioderivat sa chemisorpcne
viaze na zlaty film, rovnomerné rozmiestnenie nastava vd’aka
samoorganizatnej schopnosti daného systému'. V mensej
miere sa pouZivaju vetvené alebo aromatické alkantioly?.

V tomto prispevku st opisané SAM z cyklodextrinov
(CD), ktoré st pouzité pre ich komplexacné vlastnosti. CD-
SAM su vytvarané so zdmerom inkluzie hostovskych latok vo
vytvorenej 2D matrici hostitel'skych molekil. Rovnomerne
usporiadané cyklodextriny ukotvené na substrate tvoria po-
vrchovy &ip, ktory méze slizit' ako chemicky senzor® alebo
pamit'ova jednotka. Pouzité su: alfa-CD, beta-CD, gama-CD,
6-monodeoxy-6-monotio-beta-cyklodextrin a heptakis(6-O-z-
butyldimetylsilyl-2,3-di-O-acetyl)-beta-cyklodextrin.

Postup pripravy zahriiuje optimalizaciu koncentracie,
¢asu nanasania a spésobu premyvania vytvaranej monovrstvy.
CD-SAM su charakterizované hmotnostnou spektrometriou
sekundarnych i6nov*. V hmotnostnych spektrach je sledované
zastiipenie molekulovych i6nov daného CD a jeho fragmentov.

Tato praca vznikla za podpory grantov VEGA 1/3577/06
a APVT-20-029804.
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INFLUENCE OF MONOMER CONCENTRATION,
TEMPERATURE AND IONIZATION ON THE FREE
RADICAL PROPAGATION RATE COEFFICIENTS OF
METHACRYLIC ACID POLYMERIZED IN AQUEOUS
PHASE

LUCIA UCNOVA?, DUSAN CHORVAT JR.", MAREK
STACH?, and IGOR LACIK®

“ Polymer Institute of the Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava, b International laser
centre, llkovicova 3, 812 19 Bratislava, Slovak Republic
lucia.ucnova@savba.sk, igor.lacik@savba.sk

Industrial polymers are primarily prepared by free radi-
cal polymerization. For setting up the required properties of
the resulting polymer and for modeling the polymerization
process, it is necessary to know the reaction mechanism and
to describe the polymerization process with reliable rate coef-
ficients. The advent of pulsed laser initiated techniques in the
1990-ties has helped to understand the free radical polymeri-
zation. Improvement of the situation for propagation rate
coefficients, k,, occurred after employing the IUPAC-
recommended pulsed-laser polymerization in conjunction
with size-exclusion chromatography (PLP—SEC)'. Recently,
the PLP—SEC technique has been applied for measuring the k,
for water-soluble monomers polymerized in aqueous solution.
Water is a specific solvent which exhibits various types of
interactions which need to be considered in describing the
kinetics and mechanism of polymerization in the aqueous
phase.

Methacrylic acid (MAA) has been identified as a model
monomer for studies into the propagation kinetics in the aque-
ous phase in both non-ionized and ionized forms®. This contri-
bution deals with further studies into &, dependence on mono-
mer concentration, degree of ionization and temperature. Po-
lymerizations were carried out in the temperature range from
6 to 80°C, MAA concentration range from 5 to 40 °C and
degree of MAA ionization from 0 to 1 using various neutrali-
zation agents. A general observation was that &, strongly de-
pends on both degree of ionization and MAA concentration.
The obtained data are discussed in view of the internal friction
in the transition state structure for the propagation step, which
reflects the barriers to the internal motions resulting from the
electrostatic and hydrogen bonded interactions of growing
radical chain-end with the transition state environment, which
is expressed in the pre-exponential Arrhenius parameter.
Some effects on the activation energy cannot be excluded.

This work was supported by the Slovak Research and Devel-
opment Agency under the contract No. APVV-51-03790.
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The transduction of information from the cell membrane
(sarcolemma) to the myofibrils is mediated by Ca*" ions dur-
ing contraction of heart muscle. After depolarization of the
cell membrane in heart myocyte, Ca** influx through the volt-
age dependent DHPR channels from the extracellular com-
partment to the dyadic cleft leads to an increase of Ca" con-
centration that induces opening of calcium-dependent ryano-
dine receptor channels (RyRs) on the juxtaposed membrane of
the sarcoplasmic reticulum (SR) in a nonlinear process known
as calcium-induced calcium release (CICR). Opening of the
RyRs causes massive release of Ca’" from the SR to cyto-
plasm resulting in cell contraction. In the presented model we
numerically simulate the stochastic dynamics of DHPR and
RyR gating in the 3D space of the dyadic cleft upon depolari-
zation of the plasma membrane, using the Monte Carlo algo-
rithm'. RyRs are coupled in a cluster of 1-49 RyRs with
amutual distance of 28 nm between neighboring RyRs.
DHPR channels are accidentally distributed on plane at
adistance of 12 nm from the SR membrane. Interactions
among the channels are due to diffusion of Ca®*, which is
described by the set of time-dependent PDEs. For solving this
problem we used Vectorizable Local Uniform Grid Refine-
ment (VLUGR3) solver for PDEs in 3D. Each computational
run is repeated 10 000x, representing the activity of the
~10 000 Ca release units present in a single cell.

The model showed gained and graded SR release current
(Isg) in response to the DHPR trigger (3.9 nA peak/76 pA per
cell at 0 mV for 49 RyRs in a cluster and 7 DHPR channels).
Isx achieved its peak value in 4.5 ms after membrane depolari-
zation, and then it was significantly reduced to 0.6 nA within
15 ms due to Ca®* dependent inactivation of RyRs. The SR
Ca®" release was rapidly terminated (in 2.5 ms) when the de-
polarizing pulse (20 ms) ended. This simplified representation
will be extended to a complex model of excitation-contraction
coupling by linking with a reaction-diffusion model of the
dyadic cleft’.
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Fluorescencna spektroskopia sa modze zaradit medzi
najcitlivejSie metddy na detegovanie latok. Radovo su mera-
telné koncentracie 10 mol dm™. Princip fluorescenénej
spektroskopie je zalozeny na merani emitovaného Ziarenia.
Latka absorbuje elektromagnetické Ziarenie, ktoré ju vyexci-
tuje, potom cast’ svojej energie molekula neradiacne odovzda
okoliu (relaxuje). Nasledne emituje elektromagnetické ziare-
nie, ktoré je mozné merat’. Namerany signal ma uréita polohu
emisného maxima, ktora sa vplyvom prostredia meni. Tato
skuto¢nost’ umoznuje sledovat’ zmeny prostredia v okoli mo-

lekuly.

Nasim cielom bolo vytvorit' supermolekulovy systém
zobrazeny na obr. 1. Kumarin s cyklodextrinom vytvori su-
permolekulovy komplex. Okolo neho sa nachadza uzavreta
voda v reverznej micele.
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Obr. 1. Supermolekulovy komplex kumarin, B-cyklodextrin, mice-
la

Z nasich doterajsich vysledkov vyplyva, Ze ¢ast molekul
kumarinu prenikla do heptanu, ¢o rozpustadlo pre reverzné
micely, o om nam sved&i emisné maximum pri 435 nm. Dal-
Sia Cast’ sa zabudovala medzi nepolarne retazce uhl'ovodikov
surfaktantu. Tu pozorujeme emisné maximum pri 462 nm.
Cast’ molekul sa uzavrela v reverznej, ktorej emisné maximu
sa nachadza pri 507 nm. Cielom prace bolo sledovat’ solva-
tacny efekt na supermolekulové systémy. Zmenou velkosti
miciel moézeme menit mnozstvo vody v okoli systému
kumarin/B-cyklodextrin.

Tato praca vznikla za podpory grantov VEGA 1/2447/05,
APVT-20-029804 a APVV-0491-07.
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REKQNSTRUKCIA TOPOLQGIE CHBOMOZOMU
METODOU CCC S VYUZITIM ANALYZY SUMU
VSTUPNYCH DAT

EVA SMREKOVA a IVAN VALENT

Prirodovedecka fakulta Univerzita Komenského, Mlynska
dolina, 842 15 Bratislava, Slovensko
smrekova@jns.uniba.sk

Procesy ako st génova expresia, DNA reparacia, ¢i ¢aso-
vanie replikacie su viazané na priestorovl organizaciu chro-
matinového vlakna chromozomu. Pre objasnenie chromozo-
movej konformacie bola pripravend metéda umozinujica urce-
nie priestorovej konformacie chromozémov (Capturing Chro-
mosome Conformation, CCC') za predpokladu znamej sek-
vencie baz. Na zaklade pravdepodobnosti interakcie (cross-
linking) dvojic vybranych bodov sledovaného objektu je vy-
tvorend matica, tzv. distanéna tabulka. Dalgim matematickym
spracovanim tejto matice je mozné ur€it’ priestorové stiradnice
danych bodov objektu. Tato metodoldgia bola aplikovana na
chromozém III v kvasinkach Saccharomyces cerevisiae', kde
boli potvrdené kvalitativne vlastnosti organizacie tohto chro-
mozomu, ktory sa ukéazal ako otvoreny zakriveny kruh.

Experimentalne data st spravidla zatazené znacnymi
chybami a uspesna rekonstrukcia priestorovej topologie chro-
mozomu je podmienena efektivnou filtraciou experimentalne-
ho Sumu.

Cielom komplexného projektu je analyza konformacie
mitochondridlneho chromozému kvasiniek v réznych fazach
bunkového cyklu. V predkladanej praci sme sa zaoberali ana-
lyzou cCiastkového problému — zostrojenim 3D modelu ob-
jektu. Hlavnym cielom bolo overit” spolahlivost’ navrhnutej
matematickej metody' a preskumat’ d’alie moznosti filtricie
Sumu metédami linearnej algebry. Nami pripraveny pocitaco-
vy program vyuziva generovanie Sumu pre simulovanie expe-
rimentalnych dat, a to generovanim nahodnych C¢isel
s normalnym rozdelenim®. Analyza sa zameriava na vplyv
pouzitia generatora bieleho, Sedého a inych Sumov, ktoré sa
lisia rozlozenim spektralnej hustoty’. Dalej sa zaobera vply-
vom odstranenia Sumu pomocou choleskeho dekompozicie
a dekompozicie na singularne hodnoty.

Z tejto analyzy je mozné ziskat informacie
o najvhodnejSom usporiadani konkrétneho praktického expe-
rimentu, ktory nam poskytne data pre pripravu 3D modelu
skimaného objektu a jeho 3D zobrazenia pomocou anaglyfic-
kej snimky.
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VLIV zquzNi NA KOVQVE SLOUCENINY
VE VODNYCH ROZTOCICH

JAN BARTA, MILAN POSPIiSIL a VACLAV CUBA
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V poslednim desetileti bylo intenzivné zkoumano chova-
ni Castic o velikosti mensi nez 1 €m, jejichZ vlastnosti jsou
dosti odlisné od vlastnosti velkych &astic pfislusnych prvka
nebo sloucenin a velmi silné zavisi na velikosti a tvaru. Pfi-
kladem miize byt zvysend katalyticka aktivita', tepelna vodi-
vost™*, snizend teplota tani* apod. Jednim ze zptisobi piipravy
kovovych nanocéstic je radiacni redukce roztokl soli tohoto
kovu, kdy oxidujici produkty radiolyzy vody (napt. OH-) jsou
vychytavany vhodnymi scavengery a redukujici meziprodukty
jako He, e7,q reaguji s kovovymi ionty. Aby nedoslo ke koagu-
laci castic do pfili§ velkych shluki, pfidava se do roztoku
povrchové aktivni latka — stabilizator.

Byly studovany ucinky zafeni gama, urychlenych elek-
tront i UV zafeni na odvzdu$néné vodné roztoky CuSO,
o koncentraci 10”2 mol dm™ v 1,28 mol dm™ 2-propanolu
(scavenger) a/nebo 10~ mol dm™ PVA (stabilizator). Jako
stabiliza¢ni ¢inidlo byla vedle polyvinylalkoholu vyzkousena
také EDTA. Tvorba nanocéastic médi byla sledovana spektro-
fotometricky, Cistota a slozeni vyredukované médi byly urce-
ny rentgenovou difrakéni analyzou.

Pii ozafovani urychlenymi elektrony i gama zafenim byl
z roztoku obsahujiciho zaroven scavenger a stabilizator pfi-
praven fialovy koloidni roztok médi absorbujici pii vlnové
délce 570 nm. Za piistupu kysliku doslo k velmi rychlému
rozpousténi koloidni médi. Urychlené elektrony diky své
vysoké energii zpUsobily vytvotreni malého mnozstvi koloidni
médi i v roztoku, ktery neobsahoval 2-propanol — funkci sca-
vengeru ziejmé za téchto podminek ¢astecné prevzal PVA. Ve
filtratu z ozatenych roztokd byla rentgenovou difrakci potvr-
zena kovova méd’ znecisténa oxidy médi.
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The comparison of Frenkel and charge-transfer exciton
contributions to the heterodyne-detected electronic 2D two-
pulse photon-echo (2D-2P-PE) signal of coupled dimers has
been approached numerically.

Our present study is an enlargement of our recent ana-
lytical results', where 2D-2P-PE hetorodyne-detected signals
of symmetric coupled dimers (SD) have been analyzed. In [1],
the one- and two-exciton states of SD are described by local
one-excited monomeric MOs based VB configurations
("Frenkel excitons").

For more strongly interacting monomers, also the
charge-transfer MO-VB configurations have to be taken into
account (see e.g. [2]). As a starting point of our 2D-2P-PE
numeric calculations, we have chosen a special case of
PTCDA dimer, where the projections of one-exciton MO
states into VB contributions are well described?.

The VB configurations to the two-exciton states have
been chosen as simple as possible: (7) the one-excited local
and charge transfer states and (i7) two-excited local contribu-
tions. These configurations are dominant in PTCDA-like
molecules. For exactness, the problem of the VB description
of two-exciton states is based on the exact projection of MO
states into VB configurations (see e.g. in ref®).

The work was supported by the the Slovak Ministry of Educa-
tion (Vega project No. 1/0046/08).
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Vzhledem k roz$ifujicim se aplikacim radioterapeutic-
kych metod nabyva studium vlivu zafeni na latky pfitomné
v organismu stale vétsi vyznam. V této praci byla studovana
enzymaticka aktivita kataldzy a peroxidasy (HRP) po jejich
ozateni ionizujicim zafenim. Ozafeni se provadélo radionukli-
dovym zdrojem *°Co Gammacell 220 s davkovym piikonem
8 Gy/h.

Enzymaticka aktivita katalazy byla méfena katalytickym
rozkladem peroxidu vodiku za konstantni teploty a tlaku. Tato
metoda je jiz fadu let vyuzivana pfi studiu vlastnosti tuhych
oxidovych, sulfidovych a kovovych katalyzatort. Jeji podsta-
tou je sledovani kinetiky rozkladné reakce méfenim objemu
kysliku uvoliiujiciho se béhem reakce'. Méfeni bylo provede-
no tak, Ze byl do roztoku katalazy ve fosfatovém pufru tempe-
rovaného na 37 °C pfidan roztok peroxidu vodiku. Po uzavie-
ni aparatury byl méfen Cas nutny k uvolnéni definovaného
objemu kysliku. Postupné byly nalezeny optimalni koncentra-
ce katalazy i peroxidu vodiku tak, aby reprodukovatelnost
i opakovatelnost vysledkd byla co nejlepsi. Studium vlivu
ionizujiciho zafeni na roztoky kataldzy o rtizné koncentraci
potvrdilo, ze s rostouci davkou v intervalu 4-956 Gy aktivita
enzymu klesa. Déle bylo prokazano, ze s rostouci koncentraci
enzymu vliv zafeni na degradaci katalazy klesd, coz je patrné
zejména pii malych davkach zafeni.

Pro méfeni aktivity peroxidazy byla zavedena standardni
metoda vyuZivajici UV-VIS spektrofotometrie’. K roztoku
peroxidazy ozafené davkami 12-572 Gy zafeni gama byl
pfidan 3,3°,5,5’-tetramethyl-benzidin (TMB) v acetatovém
pufru, peroxid vodiku a po inkubaci kyselina chlorovodikova.
Poté byla méfena absorbance roztoku pii vinové délce
450 nm. I zde bylo prokazano, ze navrZzenou metodikou lze
s dostate¢nou ptesnosti, reprodukovatelnosti a opakovatel-
nosti stanovit zavislost enzymatické aktivity na aplikované
davce zafeni.
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V kvantovej chémii je velmi obmedzujucim problémom
principidlna nemoznost’ analytického rieSenia Schrodingero-
vej rovnice pre viacelektronové systémy. Ciastoénym riese-
nim tohto problému je zavedenie aproximacie jednoelektrono-
vého modelu, v ktorom sa elektrony pohybuju v spriemerne-
nom poli ostatnych elektronov (orbitalna predstava). V sku-
tocnosti elektrony dosiahnu energeticky vyhodnejsi stav, ako
im to umoziluje spriemernené pole. Rozdiel medzi skutoénou
energiou a energiou jednoelektronového modelu sa nazyva
korelacné energia. Korelacné metody vylepsuju popis jednoe-
lektrénového modelu zahrnutim Slaterovych determinantov
zodpovedajucim excitovanym stavom do rozvoja vlnovej
funkcie. Takyto pristup vSak nedostato¢ne popisuje interakcie
elektronov pri malych vzdialenostiach (elektronovy hrot'),
¢oho dosledkom je vel'mi pomala konvergencia konvenénych
korelaénych metod k presnej hodnote. Uz od zaciatkov kvan-
tovej chémie je zname, ze na korektny popis elektronového
hrotu je potrebné do rozvoja vinovej funkcie explicitne zahr-
nat’ &len medzielektronovej vzdialenosti — r; (cit.?). Zahrnu-
tie r;, ¢lena do vlnovej funkcie je metodologicky a vypoctovo
naro¢né najma kvoli vyskytu mnohoelektrénovych integralov,
ktorych pouzitie v realnych vypoctoch je prakticky nerealizo-
vatelné. Prva z prakticky pouzitelnych metdd je zaloZena na
tzv. R12 pristupe’. Tento pristup umoznil implementaciu
velmi presnych metdd, ktoré st porovnatelne vypoctovo
naroc¢né ako konvenéné korelaéné metody.

V prezentovanej praci rozsirujeme R12 pristup o novy
variant ,,C* (cit.*), ktory nevyzaduje pouzitie integralov obsa-
hujucich komutator medzi operatorom kinetickej energie
a korelacnym faktorom. Tieto integraly boli vel'mi aproxima-
tivny a stcasne vypocétovo najnaroénejsi krok, ¢o limitovalo
pouzitelnost’ R12 pristupu len na malé systémy. Preto nova
R12/C metdda poskytuje presnejSie vysledky, je vypoctovo
menej naroéna a umoziuje aplikaciu R12 pristupu aj smerom
k vac¢sim systémom. V praci sme sa tiez venovali zavedeniu
korela¢ného faktora v exponencidlnom tvare (Slaterov gemi-
nal) namiesto doteraz pouzivaného linearneho faktora, ktory
obsahuje aj vyssie ako len linearne 7, Cleny.
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Cielom naSich vypoctov elektronovych procesov vo
sférickych kovovych nanocasticiach striebra je modelovanie
dynamiky ich optickych vlastnosti, ziskatelnych pomocou
ultrakratkocasovej pump-probe laserovej optickej
spektroskopie'?. Sférické kovové nanolastice s obalené
surfaktantom, ktoré sa nachadzaji v koloidnom roztoku orga-
nického rozpustadla. Vo vypoctoch sa uvazuje aj elektron-
elektronovy rozptyl, ale ked’ze Casové rozliSenie experimen-
talnej aparatary je 100 fs, sustredime sa hlavne na elektron-
fonénovy rozptyl a na prevod tepla do okolia. Modelovanie
Casovej zmeny nelinearnej absorbcie bolo uskutoénené pre
nanocastice priemerom od 5 do 15nm, pre rézne energie
laserového pulzu. Pociato¢na teplota elektronov zavisi od
vel’kosti nanocastice, ako aj od priemeru excitujuceho lasero-
vého zvizku a ma vplyv na tepelnu relaxéciu, teda na procesy
s tym spojené. Experimentdlne sa ziskava ¢asova zavislost
parametra At/t , kde T reprezentuje transmitanciu, a moze byt’
vyjadrend pomocou ucinného prierezu absorpcie 6(®,7) po-
mocou vztahu '?

At 3

T 27a’

[0(a.T) - o(,T,)]

kde a je priemer Castice, o je frekvencia a T je teplota. Teplot-
na a frekvencna zavislost' absoréného prierezu je vyjadrend
vztahom

WT)/2
[0-0,()] +[11)/2]

kde s(a) je normaliza¢ny prefaktor zavisly od priemeru Casti-
ce, o je frekvencia, g, je frekvencia povrchového plazmonu
a y je Sirka rezonancie. Teoretické modelovania optickych
vlastnosti sférickych kovovych nanocastic maju prispiet
k porozumeniu  dynamike elektrénov v mezoskopickych
objektoch?.

o(w,T)=s(a)
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Tato praca je venovana $tidiu podmienok tvorby inklu-
zivneho komplexu medzi vybranymi hostovskymi molekula-
mi ako a-, - ay- cyklodextriny (CD) a stanoveniu rovnovaz-
nych konstant komplexacie s fluorescenénymi farbivami
(napr. kumarin C522) vo vodnom prostredi. Takéto komplexy
predstavuju stéricky ohrani¢ené — ,.confined“ (host/guest)
systémy s pozadovanymi spektralnymi a fluorescenénymi
vlastnostami'?. V d’alsom kroku sa pripravené komplexy
pouziji na modifikaciu povrchov vrstevnatych silikatov napr.
montmorillonitu, za ucelom pripravy funkcionalizovanych
nanokompozitnych tenkych vrstiev s fluorescenénymi vlast-
nostami. Pripravené host/guest komplexy st §tudované pomo-
cou fluorescencénej spektrometrie a tenké vrstvy sa charakteri-
zuju pomocou infracervenej 1€) a d’alekej (@
(,,terahertzovej) spektroskopie tak, aby umoznili sledovanie
zmien spektier na zéklade podmienok ich pripravy.

V siilade s literatarnymi dajmi’, zvySovanie koncentra-
cie B-cyklodextrinu spdsobilo zvySenie intenzity fluorescencie
kumarinu. Takéto spravanie fluorescenénych molekil je spo-
sobené tym, ze po vzniku inkluzivneho komplexu dochadza z
Casti, alebo Uplnej desolvatécii tychto molekul. Stratou hydra-
tacného obalu sa zniZzuje miera neziarivej relaxacie, ¢im do-
chadza k zvySeniu populacie elektronovo excitovanych sta-
vov, a tym aj k zvySeniu intenzity fluorescencie. Namerané
hodnoty intenzity fluorescencie v zavislosti od koncentracie
B-cyklodextrinu ~ sa  vyhodnotili  pomocou  Benesi-
Hildebrandovho vzt'ahu. Pre merania fluorescenénych spek-
tier kumarinu C522 bolo pouzité excitaéné ziarenie o vlnovej
dizke A= 415 nm. Linearnou regresiou ziskana asociacna
konStanta pre inkluzivny komplex kumarin C522 s f-
cyklodextrinom vo vodnom prostredi pri laboratornej teplote
20 °C je K25 p-cp =701,7+16,8 dm* mol ™.

Tato praca je podporovanda vedeckou grantovou agentirou
VEGA cislo 1/4457/07.
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Hladanie novych aplikacii mineralov s neexpandujucou
Struktirou napriklad kaolinitu a halloyzitu ako prekurzorov
pre ekonomicky rentabilné organicko-anorganické nanomate-
ridly vyzaduje ich cieleni chemicki modifikaciu ktord by
vyznamne vylepSila funkénost’ tychto materidlov. V tejto
stadii je pojednavané o priprave nového organicko — anorga-
nického hybridného nanomaterialu na baze kaolinitu priprave-
ného interkaldciou Kumarinu C522 prostrednictvom guest —
displacement reakcie pouzitim host — guest interkaldtu
s dimetylsulfoxidom (DMSO)'. Pripraveny material bol cha-
rakterizovany metdédami ako rontgenova difrakcia (XRD),
infraCervena spektroskopia s Fourierovou transformaciou
(FTIR) atermalnou analyzou (TA)*. Morfoldgia &astic bola
pozorovana rastrovacim elektronovym mikroskopom (SEM).

Z porovnania IC spektier jednotlivych interkalatov vid-
no, ze v dosledku host-guest a guest-displacement reakcii
doslo v kaolinite k zmene intenzit a poloh AIAIOH valenc-
nych vibraénych pasov najmi v oblasti 3700-3600 cm™, &o
tiez indikuje interakciu Kumarinu C522 s povrchovymi OH
skupinami kaolinitu. Detekcia absorbénych pasov sice potvr-
dzuje pritomnost’ organickych molekul na povrchu anorganic-
kej tuhej fazy avsak jej pritomnost’ v medzivrstvi jednoznaéne
potvrdzuju len rontgenové difrakéné zaznamy z ktorych vy-
plyva, ze doslo k zmene pozicie prvého bazalneho reflexu
kaolinitu na zdklade interkalacie s DMSO anasledne
s Kumarinom C522. Vzdialenost’ bazalnych rovin $tartovacie-
ho kaolinitu vzrastla interkalaciou DMSO 2z 0,72 nm na
1,12 nm, ¢im je jednoznacne potvrdeny stup molekil DMSO
do medzivrstvia. Difrakéné zdznamy ukazuju, ze sa dosiahla
priblizne 100% interkalacia kaolinitu s DMSO. Rovnako sa
potvrdila interkalovatelnost’ kumarinu C522 pri¢om hodnota
bazalnej vzdialenosti 0,84 nm indikuje pravdepodobne planar-
ne usporiadanie molekul v medzivrstvi kaolinitu.

Tato praca je podporovand vedeckou grantovou agentirou
VEGA cislo 1/4457/07.
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The catalytic activity and selected physico-chemical
properties of mixed oxide catalysts were studied. Hydrogen
reduction was used as topochemical reaction to study chemi-
cal properties and reactivity of individual samples.

Set of NiO-TiO, catalysts containing variable amount of
both components were prepared; the alcoholic solution of
tetra-N-butyl orthotitanate was hydrolyzed by aqueous solu-
tion of ammonium nitrate. Precipitated titanium nitrate was
carefully rinsed and dried. Subsequently, the precipitate was
mixed with HNO; solution containing various amounts of
nickel nitrate and aqueous solution of potassium hydroxide
was slowly added into the mixture. Precipitate consisting of
both nickel hydroxide and titanium hydroxide was formed.
The solid mixture of hydroxides was washed, dried, carefully
homogenized by grinding in agate mortar and calcinated for
5 hours at temperature 500 °C.

RTG diffraction measurements revealed crystalline
structure of both oxides in the samples with different compo-
sition. Obtained data suggest, that used preparative method
does no lead to formation of solid solution. Dependence of
specific surface areas on sample composition is strongly non-
monotonous and non-additive. This evidence suggests that
prepared set of mixed catalysts has different properties than
their simple mechanical mixture.

The non-monotonous dependence of the maximum re-
duction degree on the composition of the samples provides
evidence that TiO, oxide significantly affects the reduction
rate of the nickel oxide.
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Z duvodu tvorby rezistence bakterii vuc¢i antibiotikim
v poslednich n€kolika letech opétovné nariistd zajem
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o antibakterialni ucinky stiibra pfedevSim v oblasti 1ékafstvi.
V soucasné dob¢ se vsak stiibro spiSe nez v iontové formé
uziva ve formé nanocastic stfibra. Pfestoze je antibakterialni
aktivita nanocastic stiibra prostudovana pomémé $iroce, do-
posud nebyla jednoznaéné zodpovézena otazka toxicity stiibr-
nych nanocéstic vuci slozitéj$im eukaryotickym organismim.

Jednim z modelovych eukaryotickych organismi ¢asto
pouzivanych k testovani toxicity je trepka velka (Paramecium
cadatum) z divodu nenaro¢ného chovu a zaroven slouzi jako
bioindikator znecisténi vod. Proto byl pro ur¢eni miry toxicity
nanocastic stfibra vybran pravé tento organismus.

Toxicita nanocastic stfibra byla testovana na zakladni
disperzi stiibra s pH 11,5. Nasledné pak byla testovana upra-
vena disperze stfibra s pH 8,1. Nakonec byl posuzovéan vliv
toxickych ucinkd stabilizovanych cCastic stfibra bilkovinou
kaseinem. Z provedenych experimentli byla urcena toxicka
koncentrace nano¢astic stifbra 3 mg L™ pro viechny typy
testovanych disperzi stfibra. AvSak podle doby thynu 50 %
sledovanych organismii vykazovala nejvyssi toxicitu disperze
stiibra s pH 11,5. Nanocastice stiibra obsazené v disperzi
s pH 8,1 byly v porovnani s pivodni disperzi méné toxickeé,
jelikoz doby uhynu 50 % organismu byly delsi. Nejdelsi doby
uhynu organismi byly zaznamenany pro nanocastice stiibra
stabilizované kaseinem.
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Molekulové mechanika je jednim z nejsilnéjSich nastro-
jb, které méa v soucasné dob¢ vypocetni chemik k dispozici.
K molekularné dynamickym simulacim se dnes pouziva fada
komercnich balikii a jednim z nejoblibenéjsich je program
AMBER'. Pies jeho kvalitu se ale ukazuje, Ze vysledky mo-
hou byt nékdy negativné ovlivnény tvarem funkce pouzité pro
popis mezimolekulové repulze — Lennard-Jonesovym potenci-
alem. Pravé moznosti nahrazeni Lennard-Jonesova vztahu pro
repulzi presnéjsi exponencialni funkci jsme se zabyvali v této
préaci. Parametry pro exponencialni repulzi byly ziskany jed-
noduchou konverzi z pivodnich van der Waalsovych parame-
tréi pole Cornell a spol.”. Modifikované pole bylo testovano na
vybranych geometriich cytosin dimeru, kde se ukazalo, Ze
s malou upravou parametrizace lze dosahnout omezeni nad-
mérmné odpudivych interakei v prili§ blizkych geometriich.
Pokusili jsme se také navrhnout vhodné exponencialni para-
metry pro nejpouzivanéj$i modely vody, TIP3P a SPC/E.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT ¢ 2E06029
"STM-Morava" a grantu MSM 6198959216.
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8P-01
SLEDOVANIE VPLYVU PALMQVEHO TUKU
NA KVALITU PEKARSKYCH VYROBKOV

LUCIA MINAROVICOVA, MICHALA JANCUROVA,
ALEXANDER DANDAR a ZUZANA KUSIKOVA

Oddelenie potravinarskej technologie Fakulty chemickej
a potravinarskej technolégie STU, Radlinského 9, 812 37
Bratislava, Slovenskd republika
lucia.minarovicova@stuba.sk

Palmovy olej sa ziskava z duziny plodu palmového stro-
mu Eliaes guineensis. V panenskom stave ma olej svetli
oranzovo-Servent farbu kvoli vysokému obsahu karoténov'.

Palmovy tuk je pri izbovej teplote polotuhy vd’aka 50%-
nému nasyteniu. Palmovy tuk je pomerne rezistentny voci
oxidacii a teplu pri dlho pdsobiacich vysokych teplotach, ¢o
robi z palmového oleja velmi dobré médium pre vyprazacie
olejové zmesi'.

Ciel'om naSej prace bolo overit’ deklarovant ekonomicku
vyhodnost’ pouzivania palmového tuku v pekdrstve namiesto
bezného tuku ¢i oleja. Tato ekonomickost’ by mala vyplyvat
zmozného znizovania pridavku tuku pri zachovani kvality
vyrobkov. Taktiez sme overovali predizent trvanlivost’ vyrob-
kov s obsahom palmového tuku, ktora by mala vyplyvat
z podstaty tohto tuku, a to, Zze je vel'mi nasyteny a teda nevy-
sychavy.

Pri nasich meraniach sme porovnavali Standardné biele
pecivo (3 % tuku — slne¢nicovy olej — na hmotnost’ muky)
s pekarskymi vyrobkami, v ktorych sa pouzil palmovy tuk,
ato v mnozstvach 3 %, 2,4 %, 1,8 %, 1,5%, 1,2 %, 0,9 %,
0,6 % na hmotnost muky. TaktieZ sme porovnavali cicerové
pecivo Standardné (s beznym stolovym olejom, 2,5 % na mu-
ku) s cicerovym pecivom s obsahom palmového tuku (0,6 %
na muku) a Standardné cicerovo-celozrnné pecivo s cicerovo-
celozrnnym pecivom s obsahom palmového tuku (0,6 % na
muku). Tymto pekarskym pokusom sme sledovali vplyv pal-
mového  tuku, ktorého mnozstvo sme  stanovili
v predchadzajucom pekarskom pokuse, na peciva iného typu.

Palmovy tuk ako mozna nahrada bezného margarinu
v pekarstve v nasich pokusoch obstal. Napriek zniZovaniu
jeho mnozstva vo vyrobku az o 80 %, kvalita vyrobku, ako
napr. tvar, klenutost’, pravidelna poérovitost’ ostali na rovnakej
urovni. Ked'ze palmovy tuk je bez charakteristickej vone,
neboli negativne ovplyvnené ani chutové a vonné vlastnosti
peciva. Z hodnotenia senzorickej komisie mézeme ustdit, ze
palmovy tuk dal vyrobkom l'ahkost’, nadychanost’.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA ¢. 1/0746/08.
LITERATURA

1. Malaysian Palm Oil Council (2008), http://
www.mpoc.org.my/main_palmoil.asp, stazeno 4.4. 2008.
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8P-02

VPLYV PODNYCH VLA,STNOSTi NA OBSAH
RUTINU A KVERCERTINU V ZRNE LASKAVCA
A PROSA

ALENA VOLLMANNQVA”, SILVIA MELIC;{A(“:OVA“,
MARIA TIMORACKA® a DANA URMINSKA"

“ Katedra chémie FBP SPU, Tr. A. Hlinku 2, 949 76 Nitra,

b Katedra biochémie a biotechnologie FBP SPU, Tr. A. Hlin-
ku 2, 949 76 Nitra, Slovenska republika
alena.vollmannova@uniag.sk

V modelovych podmienkach sa overovala schopnost’
laskavca a prosa kumulovat’ rizikové kovy z metalicky konta-
minovanej pody pri zmene niektorych podnych vlastnosti vo
vzt'ahu k obsahu rutinu a kvercetinu v zrne uvedenych plodin.
Pre experiment bola zvolena poda z alavia Stiavnického poto-
ka v lokalite Dudince na Gzemi Hontu. V tomto regione do-
dnes pretrvava rezidudlna metalickd kontaminacia pod
v dosledku byvalej banskej a hutnickej vyroby v jeho severnej
Zasti (Stiavnické vrchy)'.

Na zmenu podnych vlastnosti sa pouzili rozne davky
zeolitu, CaCOs;, mletej magnezitovej horniny (MMH)
a kaustiku. Obsah kovov v zrne plodin bol stanoveny metédou
AAS po predchadzajucej mineralizacii suchou cestou, obsah
flavonoidov po extrakcii metanolom metédou HPLC.

V zrne laskavca boli vo vSetkych variantoch prekrocené
limity ur¢ené Potravinovym kdédexom SR pre obsah Zn (2,6
az 5-nasobne), Cu (1,5 az 1,9-nasobne) a Cd (18 az 33-
nasobne), v zrne prosa obsah Zn len v kontrolnom variante
a variante s aplikaciou 10 g CaCO; (1,3 resp. 1,5-nasobne),
Cu v 4 variantoch s vynimkou aplikacie zeolitu a jeho kombi-
nacie s MMH (1,1 az 1,8-nasobne) a Cd vo vsetkych varian-
toch (9 az 16-nésobne).

Obsah rutinu aj kvercetinu v zrne laskavca bol najvyssi
v kontrolnom variante (s najvy$$im obsahom rizikovych ko-
vov), najniz§i vo variante s aplikaciou MMH a kaustiku,
a Cd.

Obsahy rutinu aj kvercetinu v zrne prosa boli najvyssie
vo variante s aplikaciou 10 g CaCOs, pricom v tomto variante
bol zisteny aj najvyssi obsah Cu. Obsahy ostatnych kovov
boli najvyssie v kontrolnom variante.

Upravou pddnej reakcie vyuzitim druhotnych surovin
(MMH a kaustiku) mozno eliminovat’ vstup rizikovych kovov
do potravinovych surovin, avSek nie v dostatno¢nej miere. Na
zaklade uvedenych vysledkov mozno vyslovit' predpoklad, ze
v podmienkach metalickej zataze priSlo k zvySenej tvorbe
rutinu a kvercetinu v zrne laskavca v désledku pravdepodob-
ného obranného mechanizmu rastliny voci stresovému fakto-
ru. Tento fakt sa vSak nepotvrdil v zrne prosa.

Praca vznikla s podporou VEGA 1/3455/06, KEGA
3/5081/07.

LITERATURA
1. Téth T., Tomas J., Lazor P., Chlpik J., Jomova K., Hege-
diisova A.: ChemZi 1, 285 (2005).
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8P-03
RAFINACIA BAVLNiKOVEHO OLEJA
ETANOLAMINOM

OYBEK ZUFAROV, STEFAN SCHMIDT a STANISLAV
SEKRETAR

Oddelenie potravinarskej technologie Fakulty chemickej
a potravinarskej technolégie STU, Radlinského 9, 812 37
Bratislava, Slovenskd republika

oybek.zufarov@stuba.sk

Bavlnikové semeno obsahuje priblizne 2 % toxickych
latok ako st gossypol a jeho derivaty'. Kvéli obsahu gossypo-
lu v surovom oleji sa bavlnikovy olej tazko rafinuje. Dnes
existuje niekol’ko metdd odstranenia gossypolu pocas jeho
chemickej rafindcie. Na zaklade jeho hydroxilovych
a aldehydovych skupin, gossypol reaguje s roznymi chemika-
liami ako kyselina antranilovd, hydroxid sodny, karbamid
ainé, s ktorymi tvori v tuku nerozpustné zlic¢eniny, ktoré sa
odstraniuju z oleja so soapstockom alebo filtraciou. Uvedené
chemikalie sa dnes pouzivaji na ziskavanie rafinovaného
oleja pre jedlé tgely®™.

Bavinikovy olej bol rafinovany monoetanolaminom,
dietanolaminom a trietanolaminom. Na zdklade vysledkov
rafinacie bavlnikového oleja bolo mozné vyvodit, ze tato
metoda rafinicie olejov ma vela vyhod. Hlavna vyhoda je
v tom, Ze v jednom procese sa da znizit' obsah gossypolu od
0.129 % do 0.059 %, obsah fosforu od 724,3 mg kg’1 do
7 mg kg™, &islo kyslosti od 4,28 mg KOH g™' na menej ako
0,3 mg KOH g™'. Okrem toho sa zlepila aj farba oleja. Obsah
vapniku, horéiku a Zeleza tak isto klesol po spracovani oleja
etanolaminom.

Cely proces prebieha pri izbovej teplote, ¢o je ekonomic-
ky vyhodné, takze sa predpoklada, Ze sa odstrani aj ¢ast’ vos-
kov v oleji. Tato metdda spojila v jednom procese odstranenie
volnych mastnych kyselin, odslizovanie, ¢iastoénll venteriza-
ciu a odfarbovanie olejov, pocas celého procesu nie st ziadne
naroky na teplotu.

Tato prdca vznikla za podpory grantu VEGA 1/0746/08
a APVV —0310-06.
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8P-04
KORENOVY PRIJEM ROZNYCH FORIEM CHROMU

LADISLAV LAHUCKY, ALENA VOLLMANNOVA,
JOZEF KULICH a LUBOS HARANGOZO

SPU, FBP, KCH, Tr. A. Hlinku 2, 949 76 Nitra, Slovensko
ladislav.lahucky@uniag.sk

Nazory na biopristupnost’ chromu su casto rozporné.
Zhoduju sa vSak napr. poriadkovo vyssou fytotoxicitou zlice-
nin Cr*" v porovnani s Cr**.

Ziskané vysledky testu fytotoxicity Cr®" dokumentuju, Ze
davky 2 a5 mg Cr®" na kg pieskového substratu preukazne
znizili hmotnost’ biomasy korefiov a nadzemnych casti jarné-
ho ja¢mena. Napriek tomu, Ze koren tvori vyznamnu bariéru
pre transfer chromu do nadzemnych casti rastlin, preukazne sa
zvysil jeho obsah v nadzemnych ¢astiach jaémena pri davke
50mgkg™ Cr', 2 asmgkg! Cr*. Vysledky v pokuse
s kukuricou dokumentuju, ze k zvySeniu obsahu mobilnych
foriem chromu v pouZzitych pddach vo vyluhu 2M HNO; vyz-
namne prispeli zladeniny Cr®". Preto je potrebné hodnotit
riziko Cr** a Cr*" v ekosystémoch kontaminovanych roznymi
formami chromu diferencovane. Rizikovy je obsah chromu
v koretiovych castiach rastlin po aplikacii relativne nizkych
davok Cr®'". V nadzemnych &astiach sa davky Cr’* a Cr®" ne-
prejavili rozdielnymi obsahmi chromu. Diferencovanie foriem
chrému potvrdilo zastiipenie oboch foriem chréomu Cr**a Cr®
v korefioch a viiati zemiakov. Pri aplikacii Cr®" bolo zastupe-
nie chrému v korefioch v prospech Cr®" (73 %), pri aplikacii
Cr’* bolo zastipenie oboch foriem takmer vyrovnané. Na
substratoch s prachom Istebné prevazovala anidénova forma
Cr* (84 %). V substratoch s prachom Sered” bol obrateny
pomer v prospech kationovej formy Cr** (74 %). V extraktoch
nadzemnych Casti bolo pomerné zastupenie oboch foriem
chréomu vyrovnané. Aplikacia davok Cr'* a Cr® vyznamne
neovplyvnila obsah Cr v hl'uzach zemiakov. Tieto obsahovali
len stopové mnozstva chromu, preto bola diferenciacia ich
foriem nerealizovatelna. Poznatky ziskané na kukurici
a zemiakoch nie je mozné zovSeobecniovat. Mozno predpo-
kladat, 7e v pddach kontaminovany Cr’ (oblast Istebné)
bude zvlast rizikova v zahradkarskych podmienkach pestova-
nd korenova zelenina snadlimitnymi obsahmi chréomu
s prevaznym zastipenim formy Cr®*, o dokumentujd aj vy-
sledky Chrenekovej a kol., 1992, 1994.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA ¢. 1/2428/05
a VEGA ¢. 1/3455/06.
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8P-05

KULTURNE RASTLINY AKO ZDROJE SELENU
A ICH VPLYV NA ZDRAVOTNY STAV
OBYVATELSTVA

ANDREA VARGpVA. SILVIA JéKAB(’)VA, ONDREJ
HEGEDUS a ALZBETA HEGEDUSOVA

Katedra chémie, Fakulta prirodnych vied, Univerzita Kon-
Stantina Filozofa v Nitre, Tr. A. Hlinku 1, 949 74 Nitra, SR
avargova@ukf.sk

Podrla udajov Statistického uradu SR predstavujt kardio-
vaskularne ochorenia nadpolovi¢ny a onkologické ochorenia
takmer Stvrtinovy podiel na vSetkych timrtiach, priCom tento
trend pretrvava v poslednych 30 rokoch. U populacie sa pri-
tom zistil nedostate¢ny prijem selénu', ktory napoméha zniZo-
vat riziko vniku uvedenych ochoreni.

Nedostatoéné mnozstva selénu v potravinach suvisia
s jeho obsahom v pddach. V podmienkach Slovenska sa zis-
til nizky obsah Se v pode® ajeho nedostupnost pre rastliny
suvisi s prevahou kyslych pod, ktoré obsahujii malo pristupné
formy Se**.

Obohacovanie pod anorganickym selénom a pestovanie
pol'nohospodarskych plodin na takychto pddach je jednou
z ciest, ako zvysit’ prijem selénu v l'udskej vyzive. Konzuma-
cia selénovo obohatenej zeleniny suplementuje selén vo for-
me, 'ahko absorbovanej organizmom a napomaha zniZzovaniu
rizika onkologickych a kardiovaskularnich ochoreni.

Vysledky biofortifikacie kultarnych rastlin selénom na
priklade kapusty hlavkovej a hrachu zédhradného naznacuju,
ze aj pri sicasnom trende spotreby by mohli byt tieto poziva-
tiny vyznamnym zdrojom selénu pre obyvatel'stvo. Suple-
menticia uvedenych plodin 1 mg Sekg™ by mohla zvysit
prijem selénu v priemere o 114 pg/denn. Nevyuzity selén by
sa vSak mohol v pdde hromadit, preto je pri fortifikacii pod
nutné kontrolovat’ jeho obsah. Aplikacia selénanu sodného by
bola mozna len v pripade, Ze poddny obsah selénu je nizsi ako
0,1 mg kg™ a obsah aplikovan¢ho selénu na 1 ha plochy by
nepresiahol 100 az 200 g Se, podl'a pestovaného rastlinného
druhu.

Prispevok vznikol s podporou projektu VEGA 1/3540/06.

LITERATURA
1. Kadrabova J., Mad’ari¢ A., Ginter E.: Food Chem. 58,
29 (1997).
2. Curlik J., Seféik P.: Pédy. VUPOP, s. 100. Bratislava

1999.
3. Magalova T.: Vyziva a zdravie 43, 8 (1998).
Sager M.: Pure Appl. Chem. 78, 111 (2006).
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8P-06
BIOlfORTIFIKACIA HRACHU ZAHRADNEHO
SELENOM

SILVIA JAKABOVA, ONDREJ HEGEDUS, ALZBETA
HEGEDUSOVA a ANDREA VARGOVA

Katedra chémie, Fakulta prirodnych vied, Univerzita Kon-
Stantina Filozofa v Nitre, Tr. A. Hlinku 1, 949 74 Nitra, SR
sjakabova@gmail.com

Prispevok poukazuje na prakticki moznost' ako vyuzit
agronomicku biofortifikaciu na ziskanie selénovo-obohatenej
rastlinnej pozivatiny.

Hrach zahradny sa pestoval vo fytokomore s pridavkom
selénanu sodného v mnozstve 0, 1, 2, 4 a 6 mg kg™' pédneho
substratu. Po 50 diioch sa rastliny zberali, separovali na kore-
ne, nadzemnu cast’ a semena a analyzovali na obsah Se meto-
dou ZET-AAS'. Zatial &o uvariantov s pridavkom Se 1
a2mgkg' bola najvysdia kumulécia Se v zrne, varianty
s pridavkom 4 a 6 mg kg™ vykazovali najvyssiu kumulaciu Se
v koreni.

Priemerny obsah Se v koreni sa zvySoval v porovnani
s kontrolou 43 az 173-nasobne. V nadzemnej Casti sa zvySo-
val obsah Se 79 az 372-nasobne a v zrne predstavovala kumu-
lacia Se 130 az 415 nasobok v porovnani s kontrolnym va-
riantom.

Analyzou hrachu sa zistilo, Ze po fortifikacii pod rozny-
mi davkami selénanom sa imerne zvysil aj prijem celkového
obsahu selénu vo vietkych Gastiach hrachu siateho®. Obsah Se
vo vsetkych Castiach rastliny silne koreloval s jeho pridavkom
do pody.

Hodnotenie vplyvu selénanu na tvorbu biomasy sa reali-
zovalo Statisticky porovnanim hmotnosti biomasy medzi jed-
notlivymi variantmi. Signifikantné rozdiely oproti kontrole sa
zistili v biomase koreflov aj nadzemnej casti u variantov
s pridavkom 4 a 6 mg kg™', kedy uz selén posobil fytotoxicky
a brzdil rast rastlin, ¢o sa prejavovalo od vzidenia az po zber
rastlin.

Prispevok vznikol s podporou projektu VEGA ¢. 1/3540/06.

LITERATURA
1. Hegedtis O., Hegedlisova A., Simkova S., Pavlik V.,
Jomova K.: J. Biochem. Biophys. Methods, v tlaci.
2. Hegediis O., Hegediisovd A., Simkova S.: Selén ako
biogénny prvok. UKF Nitra, v tlaci (2008).
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8P-07

TVORBA BIOMASY A ZMENY OBSAHOV
SPERMIDINU A ETYLENU V JARNOM JACMENI
PO SPOLOCNEJ APLIKACII TRIAZINOVEHO
HERBICIDU S POLYAMINMI A S REGULATORMI
POLYAMINOVEJ BIOSYNTEZY

PAVOL TREBICHALSKY, PETER LAZOR, LUBOS
HARANGOZO a ANNA HRUSKOVICOVA

Katedra chémie, Fakulta biotechnologie a potravindrstva,
Slovenska polnohospodarska univerzita, Trieda A. Hlinku 2,
949 76 Nitra, Slovenska republika

palotre@atlas.sk

Sledoval sa vplyv triazinového herbicidu (samotného,
alebo v kombinaciach s pripravkami s morforegulacnymi
ucinkami) na kvantitativne parametre ja¢mena jarného
(odrody Kompakt) v modelovych podmienkach nadobovych
pokusov pod svetelnou rampou.

Ciel'om experimentu bolo taktiez stanovit’ vplyv tychto
komponentov na syntézu niektorych endogénnych organic-
kych latok (spermidinu a etylénu) metédou HPLC.
V pokusnych nadobach (25 ks rastlin) obsahujicich 1 kg
zeminy; 0,5 kg kremicitého piesku sa udrzovala hladina za-
vlazovania na 60 % PVK. Po 14 dnioch bol pokus (11 varian-
tov po Styri opakovania) foliarne oSetreny. Prvy variant bol
kontrolny, v druhom sa aplikoval samotny herbicid (0,5 1 ha™)
a v nasledujucich sa aplikovali zmesi herbicidu (0,5 1ha™)
s polyaminmi (putrescin, spermidin a spermin), v dalSich
variantoch s ich degradaénymi produktami (kyselinou y-amino-
maslovou a propyléndiaminom).

Herbicid redukoval mnozstvo vyprodukovanej suSiny
nadzemnej hmoty, nie vSak Cerstvii nadzemni hmotu a suSinu
korenov. Aplikované regulatory polyaminovej biosyntézy
eliminovali jeho negativny ucinok na tvorbu susSiny nadzem-
nej hmoty a naviac pusobili na jej tvorbu stimulaéne ako aj
na tvorbu Cerstvej nadzemnej hmoty. Vsetky regulatory
v zmesi s herbicidom v tychto podmienkach redukovali mnoz-
stvo susiny korefiovej hmoty.

Po aplikacii pripravkov dochaddza pomerne rychlo
k zmenam v hladine vol'nych polyaminov. Po dvoch hodinach
zacina narastat’ obsah spermidinu a ako reakcia na jednotlivé
latky kulminuje po Siestich hodinach. Nasledny pokles hladin
spermidinu vo vSetkych rastlinach sa dosiahol po 48 h. Tento
udaj je v inverznom vztahu k narastu hladiny etylénu uvolne-
ného rastlinami. To len potvrdzuje znamy antagonisticky
vzt'ah etylénovej a polyaminovej biosyntézy.
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8P-08

HYGIENICKA KVALITA RASTLINNYCH .
PRODUKTOV DOPESTOVANYCH PO APLIKACII
BIOKALU

TOMAS TOTH?, RICHARD POSPISIL®, JURAJ
CHLPIK’, DANIEL BAJCAN?, JULIUS ARVAY*
a PAVOL TREBICHALSKY*

“ KCH FBP SPU v Nitre, " FAPZ SPU v Nitre, Tr. A. Hlinku 2,
949 01 Nitra, Slovenska republika
tomas.toth@uniag.sk

Vyhnity biokal po vyrobe bioplynu je nepachnuci, dobre
odvodnitelny a z hygienického hl'adiska neskodny. Podporuje
tvorbu humusu a upravuje Struktiru pddy. Frakcie a mobilitu
kadmia a olova do pddy aplikaciu biokalu ziskaného po konti-
nualnej kofermentécii zivoéisnych odpadov a energetickych
plodin sme zistovali v podmienkach poloprevadzkového po-
kusu na Vyskumnej baze SPU v Kolifianoch. Varianty poku-
su : Kontrola : bez aplikdcie biokalu; Variant 1: aplikacia
biokalu na jeseft — 50 t ha™'; Variant 2: aplikacia biokalu na
jar —50tha™'. Vramci pokusov sa pestovali plodiny : jac-
men jarny, cukrova repa, kukurica na silaz, slne¢nica ro¢na.
V zdujme posudenia biopristupnosti tazkych kovov sme sle-
dovali distribuciu Cd a Pb v jednotlivych pddnych typoch
metodou selektivnej sekvencnej extrakcie. Na zéklade stano-
veni a analyz mozno vyvodit’ zavery a : analyzou biokalu sme
zistili, Ze obsah Cd aj Pb v aplikovanom substrate je nizsi ako
je medzna hodnota pre obsah t'azkych kovov stanovena zako-
nom. Metddou selektivnej sekvenénej extrakcie sme zistili, ze
45-53 % z celkového obsahu Pb sa nachadza v pode vo for-
mach, ktoré st pre rastliny v pristupnej forme, podiel prijatel’-
nych foriem Cd v pode tvori 11-13 % z celkového obsahu.
Obsah Cd a Pb vo vzorkach nadzemnej biomasy bol nizsi ako
je limitnd hodnota stanovena legislativou. Aplikacia kalu na
jar a na jeset nemala vyrazny vplyv na prijem Cd a Pb slnec-
nicou v porovnani s kontrolnym variantom. V porovnani sa
NPM Potravinového kdédexu SR mozno konStatovat’, Ze obsah
Cd v zrne jamena bol vyssi o 44 % ako je NPM. Obsah Pb
je niz§i ako je NPM. Z hygienického hl'adiska dopestovany
jacmen nie je vhodny na potravinarske a sladovnicke vyuzitie,
v bul'vach cukrovej repy bol obsah Pb prekroceny o 10 %
a obsah Cd 0293 %. Na zéklade obsahov Pb a Cd nie je cuk-
rova repa vhodna pre spracovanie v cukrovarnickom priemys-
le. Zhladiska prijmu sledovanych rizikovych prvkov je
vhodnejsia aplikacia kalu na jesen ako v jarnom obdobi. Apli-
kacia biokalu nemala preukazny vplyv na prijem kadmia
aolova aich obsah v nadzemnej biomase bol niz$i ako je
limitna hodnota stanovena legislativou.
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8P-09
VYUZITIE ODPADU PRI SPRA('?OVANi MAGNEZITU
AKO HORECNATO-VAPENATEHO HNOJIVA

JAN TOMAS, TOMAS TOTH, ALENA
VOLLMANNOVA a JANETTE MUSILOVA

Katedra chémie, Fakulta biotechnologie a potravindrstva,
Slovenska polnohospodarska univerzita v Nitre, 949 01 Nitra,
Slovenska republika

Jjan.tomas@uniag.sk

Programované hore¢nato-vapenaté hnojivo na baze pri-
rodnej mletej horecnatej horniny a kaustiku pri hmotnostnych
pomeroch 70 : 30 obsahuje minimalne 45 % MgO, z toho
priblizne polovica v uhli¢itanovej forme a polovica v oxidovej
forme. Kausticky MgO ma priaznivi rychlost hydratacie
arozpustania ako ivysoku relativnu neutraliza¢nu hodnotu
a vysoku alkalizujucu aktivitu.

Pouzitie programovaného horeénato-vapenatého hnojiva
vo vel'koplo$nych pokusoch na lahkej piesocnatej regozemi
arenickej na Zahori sa zvySil obsah pristupného horcéika
z kategorie vel'mi nizkeho obsahu do kategorie nizkeho obsa-
hu. Zaroven na uvedenj pokusnej ploche pri pestovani Raze
siatej (Secale cereale L.) sa zvysila Groda zrna za pouzitia
horeénatych hnojiv o 11,0-26,4 %. Pozitivny vplyv aplikova-
ného hore¢natého hnojiva sa prejavil na zvySenom odbere
hor¢ika a vapnika zrnom i slamou pokusnej plodiny.

Aplikécia pokusného hnojiva na stredne tazkej kambize-
mi typickej na Strednom SpiSi sa obsah hor¢ika zvysil
z kategorie nizkeho obsahu do kategoérie stredného obsahu.
Uvedené hnojivo na pokusnom pozemku zvysilo urodu kuku-
rice silaznej. Aplikované mleté hore¢nato-vapenaté hnojivo
zvySovalo trodu kukurici silaznej o 13,6-19,8 %. Zvysené
obsahy pristupného horc¢ika v pdde ako nasledok aplikova-
nych hnojiv sa odrazili vo zvySenom obsahu horéika
v kukurici silazne;j.

Zo stanoveni sorpénych vlastnosti l'ahkej piesocnatej
pody vyplyva, ze aplikdciou hore¢natych hnojiv sa v priebehu
troch rokov u uhli¢itanového typu hnojiv a u zmesného horec-
nato-vapenatého hnojiva v slabo nasytenej pode zvysila jej
nasytenost’ z hodnoty 50-70 % na hodnotu 75 %, ¢o znamena
nasytenti podu.

8P-10
OBSAH Cd A Pb V ZRNE OBILNIN PESTOVANYCH
V ZATAZENEJ OBLASTI

TOMAS TOTH, JAN TOMAS, LUBOS HARANGOZO,
PETER LAZOR, LADISLAV LAHUCKY, JURAJ CERY
a JOZEF KULICH

KCH FBP, Slovenska polnohospodarska univerzita v Nitre,
Tr. A. Hlinku 2, 949 01 Nitra, Slovenska republika
tomas.toth@uniag.sk

Vplyv tazkych kovov na Zivotné prostredie je zvyrazne-
ny ich perzistenciou. Vyskyt tazkych kovov v rastlinach stvi-
si s ich pritomnost'ou v pddach. Hlavnymi bariérami blokova-
nia prijmu alebo transportu tazkych kovov do nadzemnych
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Casti rastlin st korefiova ciapocka aendoderma. Obilniny
patria medzi strategické plodiny agrosektora na Slovensku.
V roku 2004 obilniny tvorili 60,19 % vo vyuzivani ornej
pody. Sledovanie rizikovych prvkov v pddach a pestovanych
pol'nohosp. plodinach sa uskuto¢nilo na Agroduzstve Staré
aRD Vola vokr. MI. Obsahy tazkych kovov (Cd a Pb)
v poédnych typoch sme posudzovali z hl'adiska rizik, ktoré
vyplyvaju z ich prieniku do potravového retazca. Z vysledkov
stanoveni Pb, Cd, ich celkovych obsahov a obsahov vo vylu-
hu 2M HNO; vyplyva, Ze obsah Pb v podach na stanovistiach
v regiéne Stredného Spisa a v povodi rieky Stiavnica bol vys-
§i ako je legislativne stanovena norma pre jeho obsah v pode.
V najbliz§om okoli rieky Stiavnica st prekradované indikaéné
hodnoty (C) v pripade Pb. Obsah Cd v pode bol vyssi ako je
legislativou stanovena limitnd hodnota na vSetkych stanovis-
tiach. Z hodnotenia obsahu Cd vzrne obilnin vo vztahu
k NPM pre pozivatiny vyplyva, ze NPM pre tento prvok bol
prekroceny v 27 vzorkach z celkového poctu 38 vzoriek. Sla-
bo kyslé pH sa prejavilo ako blokovaci faktor prijmu Cd.
Vzhl'adom na zistené skuto¢nosti odportiCame venovat’ zvyse-
nu pozornost’ obsahu Cd v zrne pSenice a nasledne i v muike.
V pripade dopestovaného ja¢menia vyplyvaji podobné zavery,
ako v pripade pSenice, tj. v zrne ja¢mena sme zistili prekroce-
nie NPM na vsetkych stanovistiach. ZvySend kumulacia Pb
v zrne pSenice sa prejavila na vSetkych sledovanych stanovis-
tiach. Prekrogenie NPM bolo najvyraznejsie v oblasti Strba
a Stiavnica. Penica dopestovana na 23 stanoviStiach
z celkového podtu 26 stanovist nespliala kritéria pre jeho
maximalny obsah stanoveny PK SR. Podobné skutocnosti
sme zistili aj v pripade zrna ja¢mena. 10 vzoriek z celkového
poc¢tu 11 prekracovalo hodnoty NPM. vzhladom na zistené
skutocnosti treba venovat’ zvySenu pozornost’ dopestovanym
komoditam na tychto stanovistiach z dovodu mozného inputu
Cd a Pb do potravového ret'azca ¢loveka.

8P-11
ANTIOXIDANT Q;

TOMAS TOTH?, ALENA VOLLMANNOVA®, JUDITA
BYSTRICKA®, KLAUDIA JOMOVA”, JANETTE
MUSILOVA® a ANNA HRUSKOVICOVA®

“KCH FBP SPU v Nitre, Tr. A. Hlinku 2, 949 01 Nitra,
b KCH FPV UKF v NitreTr. A. Hlinku 1, 949 01 Nitra,
Slovensko

tomas.toth@uniag.sk

Objav koenzymu Qo je povazovany za jeden z naj-
zaujimavej$ich objavov minulého storocia. Koenzym Q;o bol
po prvy krat izolovany vroku 7957 zhovédzieho srdca,
z mitochondrii doktorom Frederickom Crane z Wiscoins. Jeho
chemicka Struktara je 2,3-dimethoxy-5-methyl-6-decaprenyl
benzochinén. Koenzym Qo-ubichinén je lipofilny, nebielko-
vinovy provitamin nachadzajuci sa v kazdej bunke tela a sluzi
ako pre niekolko kl'icovych enzymatickych pochodov, pre
tvorbu energie v bunkach a je aj syntetizovany v mnohych
tkanivach. Biosyntéza koenzymu Qo je zaminokyseliny —
tyrozin. Svojim zlozenim je podobny vitaminom E a K, ktoré
sa vyskytuji najmé v peceni, srdci a mozgu. Koenzym Qg je
zIt4 prirodna Zivina nevitaminového charakteru, nepostrada-
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te'na pre 'udsky organizmus. V l'udskom tele sa nachadza asi
vo veku okolo 20 roka zivota. S pribidajicim vekom klesa az
na nulové hodnoty. Biologicky vyznam: energetickd aktivita
na urovni bunkovych Struktur mitochondrii, antioxida¢né
uéinky, pouziva sa v prevencii a v podpornej lieCbe anginy
pectoris, portch rytmu, kardiomyopatii a inych ochoreniach
srdca, podporuje ¢innost’ imunitného systému, zlepSuje fago-
cytozu, znizuje krvny tlak, koenzym Qo ma slubné ucinky
u Parkinsonovej a Alzheimerovej choroby, pozitivne Gcinky
pri liecbe rakoviny prsnika, stabilizuje hladinu cukru v krvi,
priaznivy vplyv na zapalové ochorenia zubov, znizuje tvorbu
histaminu, spomal’uje proces starnutia, pomaha redukovat’
vahu, zvySuje atletické vykony a potlacuje chronicky tinavovy
syndrém. Nedostatok: jeho produkcia s pribudajucim vekom
klesa, ¢o sa prejavuje oslabenim svalstva a celého organizmu,
pri znizeni mnozstva Q;o v organizme o 75 % nastava ukonce-
nie zivotnych aktivit a nakoniec smrt. Viditelnym prejavom
nedostatku tejto latky st vrasky, kruhy pod ocami a zdrsne-
nie pleti. Potreba: Kol'ko koenzymu Q;, by malo predstavo-
vat’ denny prijem, nie je presne stanovené, odporuca sa dav-
ka 20-30 mg. Zdroje: najbohats$imi zdrojmi koenzymu Qo st
oleje s dlhymi nenasytenymi retazcami (s6jovy olej alebo olej
v orechoch). Nachadza sa bezne v niektorych potravinach ako
napr. hovidzie srdce, brav€ové méso, sardinky, losos, Spenat,
orechy.

Tato praca vznikla podporou projektu KEGA ¢. 3/4282/06.

8P-12
FARBIVA PRIRODNEHO POVODU
V POTRAVINACH

TOMAS TOTH?, RADOVAN STANOVIC?, LINDA
PELTZNEROVA®, ALZBETA HEGEDUSOVA®, ALICA
BOBKOVA® a SILVIA MELICHACOVA®

“ FBP SPU v Nitre, Tr. A. Hlinku 2, 949 01 Nitra, ®* FPV,
UKF v Nitre, Tr. A. Hlinku 1, 949 01 Nitra, Slovensko
tomas.toth@uniag.sk

Vyroba a aplikacia aditivnych latok je v poslednych
dvoch desatrociach najrychlejSie sa rozvijajuca oblast’ potra-
vinarstva. V stasnej dobe je v Eurdpskej unii schvalenych
cca 180 potravinarskych aditiv a ich skupin. Farbiva maja
velmi dolezitd Glohu pri vyrobe priemyselnych potravin.
Farba potraviny Casto vytvara prvy dojem spotrebitel'a. Roz-
del'uju sa do dvoch skupin na farbiva prirodné vratane farbiv
prirodne identickych a syntetické. Niektoré Studie ukazali, ze
potraviny nechutia tak ako by mali, ked’ nemaju vhodnu far-
bu, pretoze farba ovplyviiuje vnimavost’ spotrebitel'a. Prirod-
né farbiva st farebné latky, ktoré zivé bunky syntetizuji
a akumuluju, alebo ich exktretuji do prostredia. Tieto farbiva
su: prirodzenou sucast'ou potravin zivocéisneho alebo rastlin-
ného pdévodu danou genetickymi dispoziciami daného orga-
nizmu, stcast'ou inych nez potravinarskych materialov prirod-
ného povodu, z ktorych sa ziskavaju v povodnom stave; ako
také alebo Struktirne pozmenené sa pouZzivaju na farbenie
potravin. Povolené prirodné farbiva: karotenoidy, o, B, vy ka-
rotén, annanto, kapsantin, kapsorubin, lykopén, [-apo-8-
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-karotenal, etylester kyseliny -apo-8-karoténovej, xantofyly,
kantaxantin, lutein, betanin, antokyany, kurkumin, riboflavin,
alkanet, koSenila, chlorofyl, Cu-chlorofyl. Farbiva pouzité
v potravine musia byt’ vyznacené na obale a to bud’ nazvom
latky, alebo ¢iselnym kodom E. Preto ma kazdy spotrebitel
moznost’ vybrat’ si potraviny, ktoré farbiva neobsahuju, alebo
obsahuju len farbivd vSeobecne povazované za bezpecné.
Podl’a §truktry sa rozoznavaju nasledujice zakladné skupiny
farbiv: dusikaté heterocyklické zluceniny, kyslikaté hetero-
cyklické zluceniny, fenoly a od nich odvodené farbiva, terpe-
noidy.

Tato praca vznikla podporou projektu KEGA ¢. 3/4282/06.

8P-13

UCINOK METALICKEJ ZATAZE POLNO-
HOSPODARSKEJ PODY NA KVALITU PRODUKCIE
SUROVIN NA POTRAVINARSKE UCELY

JAN TOMAS, DANIEL BAJCAN, LADISLAV )
LAHUCKY, JULIUS ARVAY a JUDITA BYSTRICKA

Katedra chémie, Fakulta biotechnologie a potravinarstva,
Slovenska polnohospodarska univerzita v Nitre, 949 01 Nitra,
Slovenskda republika

Jan.Tomas@uniag.sk

Znecistenie nasich péd je alokované predovsetkym do
oblasti priemyselnych centier, do okoli urbanizovanych cel-
kov, ale aj uzemia s vysokym geochemickym pozadim znecis-
tujucich prvkov. Olovom su kontaminované najmé fluvizeme
a kambizeme povodia Stiavnitky, kde na vietkych sledova-
nych stanovistiach (celkove 18 z 24) sme zistili nadlimitny
obsah Pb v péde. Pritom kambizeme (priemerny koeficient
prekrocenia limitnej hodnoty K pre Pb=24,1) st vyrazne viac
kontaminované ako fluvizeme (priemernd hodnota K pre
Pb=14,5). Najviac Cd su kontaminované fluvizeme
a kambizeme. Pritom kambizeme (priemerna hodnota K; pre
Cd=22,1) st viac kontaminované ako fluvizeme (priemerna
hodnota K, pre Cd=16,9). Nadlimitny obsah Cd sme zistili
v semendch slnecnice, pri¢om obsah Cd bol 0,38-13,1 mg kg’l,
¢o je 0,8-26,2nasobok NPM. Nadlimitné obsahy Cd
v olejninach sme zistili prevazne na fluvizemiach, ktoré boli
vysoko kontaminované kadmiom. Obsah Pb v zrne obilovin
bol v rozpiti 0,05 az 0,95 mg kg™, ¢o predstavuje 0,25—4,8
nasobok NPM, pri¢om NPM pre Pb bolo prekrocené vo vacsi-
ne vzoriek obilovin. Nadlimitny obsah Pb sme zistili aj
u slneénici, pri¢om obsah Pb bol v intervale 0,6 a7 24,2 mg kg™,
¢o je 0,6-24,2 nasobok NPM. Tieto vysledky potvrdzuji naj-
mé nevyhnutnost’ komplexného pristupu pri hodnoteni systé-
mu pdda « rastlina.

Tento projekt vznikol podporou projektu VEGA ¢. 1/0339/08.

LITERATURA
1. Jomova K., Vollmannova A., Hegedusova A., Toth T.:
Phytopedon. Bratislava, 2003, ro¢. 2, s. 146—148.
2. Vollmannova A., Lahucky L., Toth T, Hegedusova A.,
Jomova K.: Péda a rastlina : zb.z konf., GEMINI, Brati-
slava 2002, s. 261-263. Bratislava 2002.
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8P-14

OBSAH KADMIA VO VODOROZPUSTNYCH
A NEROZPUSTNYCH SACHARIDOCH CUCKA
ZEMIAKOVEHO

JANETTE MUSILOVA, MARIA TIMORACKA, LINDA
PELTZNEROVA a JURAJ CERY

Katedra chémie FBP SPU, Tr. A. Hlinku 2 949 76 Nitra, SR
Janette.musilova@uniag.sk

Chemické zlozenie hl'uzy I'ul’ka zemiakového sa meni vo
velkej miere v zavislosti od podno-klimatickych podmienok’,
odrody, stupiia zrelosti, dizky a podmienok uskladnenia, meni
sa aj v hl'uzach v jednom trse a v zavislosti od d’alsich fakto-
rov. SuSina, ktora tvori asi 24 % zemiakovej hl'uzy, obsahuje
Skrob (priblizne 75 %), 5-10 % N-latok (aminokyseliny, biel-
koviny, dusi¢nany), tuky (0,1 %) a d’al3i rad latok, ktoré dopi-
naji nutri¢nt hodnotu zemiakov. K nim patria najmé sachari-
dy a polysacharidy, vitaminy, mineralne latky, enzymy, farbi-
va, organické kyseliny, aromatické latky, fenoly, glykozidy.

Vo forme modelového nadobového pokusu sme zistova-
li vplyv kontaminacie pddy s réznymi aplikovanymi davkami
Cd (0, 3, 5, 10 mg kg™ pody) na jeho kumulaciu v hluzach
4 odrod zemiakov (Junior, Livera, Agria, Asterix), tvorbu
vodorozpustnych sacharidov (VRS), nerozpustnych sachari-
dov (NRS) a mnozstvo nimi viazaného Cd. Pédny obsah Cd
v kontrolnom variante prekracoval hygienicky limit ureny
legislativou o 30 %.

Obsah VRS sa so zvySujucimi obsahmi Cd v pode zvy-
Soval takmer vo vSetkych odrodach. V 1. variante bol najvyssi
obsah VRS v odrode Junior (0,13 %), v d’alsich v odrode
Asterix (2. variant 0,22 %, 3. variant 0,43 %, 4. variant
0,57 %). Obsah NRS bol taktiez najvyssi v odrode Asterix vo
vSetkych variantoch. Odroda Junior sa vyznacovala najvyssou
schopnostou kumulovat Cd vo frakcii VRS (0,074 az
0,12 mg Cd vo VRS v 1kg Cerstvej hmoty). K podobnému
zisteniu sme dospeli aj pri hodnoteni Cd vo frakcii NRS
(0,147 az 0,193 mg Cd vo NRS v 1kg cerstvej hmoty)
s vynimkou variantu s najvy$§im pridavkom Cd, kde sme

Praca vznikla s financnou podporou grantu VEGA
1/4428/07.

LITERATURA
1. Zrust J.: Bramboraftstvi 71 (2003).
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8P-15

RIZIKO KONTAMINACIE ZLOZIEK
POTRAVOVEHO RETAZCA KADMIOM, OLOVOM
A CHROMOM V REGIONE HONT

DANIEL ]}AJCAN, JAN TOMAS, RADOVAN
TANOVIC a LINDA PELTZNEROVA

Katedra chémie, FBP SPU v Nitre, Tr. A. Hlinku 2, 949 76
Nitra, Slovenska republika
bajcan@gmail.com

Vplyv cudzorodych latok na zivotné prostredie je pred-
metom zaujmu mnohych vedcov ako aj Sirokej verejnosti uz
niekol’ko desatroc¢i. Jednou z najvyznamnejsich skupin cu-
dzorodych latok st rizikové prvky. Tie patria medzi nedegra-
dovatel'né kontaminanty, ktoré sa vyznacuju rozdielnym zdro-
jom povodu, vlastnostami ako aj poOsobenim na Zivé
organizmy'. Prostrednictvom potravového retazca prenikaji
do rastlin, zivo¢ichov a nakoniec aj do T'udského organizmu.
Pre ¢loveka predstavuju tazké kovy znaéné nebezpecenstvo,
pretoze uz v malych koncentraciach spdsobuju poskodenie
organizmu®. Zakernost' ich pdsobenia spo&iva v tom, Ze ok-
rem akutnych intoxikacii, ktoré su vSak vzacne, sa tieto latky
v tele hromadia, kumuluju a organizmus svojimi u¢inkami
postupne menia. Spdsobuji zdanlivo nebadate'né poruchy,
ktoré viak moézu vyustit' do vaznych metabolickych porach® .
Pre expoziciu obyvatel'stva je dolezity hlavne ich prijem po-
travou. Ked'’Ze hlavnym zdrojom potravin je pol'nohospodar-
ska vyroba, je potrebné hodnotit najmi negativne vplyvy
rizikovych prvkov na kvalitu polnohospodarskej produkcie.
Praca sa zaobera kontaminaciou pol'nohospodarskych plodin
rizikovymi prvkami vo vybranej oblasti Hontianskeho regio-
nu (v altviu rieky Stiavnica). Tato oblast’ je vysoko kontami-
novana tazkymi kovmi v dosledku takmer tisicro¢nej tazby
a spracovania polymetalickych rad v regiéne Banskej Stiavni-
ce. Vzorky polnohospodarskych plodin (celkovo 95) boli
odobrané v rokoch 2005-2007 a analyzované metédou AAS.
Vécsina vzoriek (71 resp. 53 %) odobranych plodin obsaho-
vala nadlimitné mnozstva Cd a Pb, ¢o suvisi s extrémne vyso-
kym obsahom tychto prvkov v pddach sledovaného tizemia.
Na druhej strane sme zistili zvySené obsahy Cr
v pol'nohospodarskych plodinach (u 26 % vzoriek — najmé
krmovinach a olejninach), napriek nizkemu obsahu tohto
prvku v sledovanych pddach.

Tato prdca vznikla za podpory grantu VEGA ¢. 1/0339/08
a grantu KEGA ¢. 3/4282/06.
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8P-16
ZASOBNE BIELKOVINY AKO MARKERY
TECHNOLOGICKEJ KVALITY ZRNA PSENICE

KLAUDIA JOMOVA a EVA MEDVECKA

Katedra chémie Fakulty prirodnych vied UKF v Nitre, Tr. A.
Hlinku 1, 949 74 Nitra, Slovenska republika
kjomova@ukf-sk

Zasobné bielkoviny pSenice, gliadiny a gluteniny, su
hlavnymi komponentami lepku, ktory je zodpovedny za reolo-
gické vlastnosti a chlebopekarsku kvalitu pseniénej muky'.
Rozmanité kombinacie gluteninovych podjednotiek ovplyv-
fiuju technologicku kvalitu odréd pSenice roznymi spdsobmi.
V praci sme sa zamerali na hodnotenie profilov zasobnych
bielkovin genotypov pSenice uvedenych v Listine registrova-
nych odrdd, ktoré si markermi technologickej kvality. Na
analyzu sme pouzili zrno pSenice letnej formy ozimnej. Glia-
diny boli extrahované metédou ISTA v kyslom prostredi®.
Extrakciu gluteninov sme realizovali podl'a metody ISTA®.

Na zéaklade ziskanych elektroforetickych profilov sme
zhodnotili liniovost’ odrod. Alelickd kompozicia poukazujuca
na najvyssiu technologicku kvalitu muky, ktorej zodpoveda
hodnota Glu-skére 10, bola zistena u odrody Axis (2*, 7+8,
5+10) a Eurofit (1, 17+18, 5+10). Majoritny podiel (27 %)
genotypov bol zastipeny alelami v kombinacii 0, 7+9, 5+10,
Glu-skore (4) v analyzovanom subore sme diagnostikovali pri
Siestich odrodach, ktorych elektroforeticky profil pozostaval
najmai z alel 0, 6+8, 3+12 alebo 2+12 spajajucich sa s nizkou
chlebopekarskou kvalitou. Pritomnost’ neziaduceho sekalino-
vého bloku Gli 1B3, znizujuceho hodnotu Glu-skére o dva
stupne, bola detegovana celkovo v 15 % analyzovanych kulti-
varov.

LITERATURA ) )
1. Gregova E., Kraic J., Zak I.: UKSUP 11 (1995).

2. Draper S. R., Raper S. R.: Seed Sci. Technol. 75, 431
(1987).

3. Wrigley C. W., v knize: Seed Analysis (Linskens H. F.,
Jackson J. F., ed.). Springerverlag, Berlin, Heilderberg
1992.

8P-17

HODNOTENIE KVALITY POTRAVINARSKY
VYUZIVANEJ KORENINOVEJ PAPRIKY

ALICA BOBKOVA, MARIA ANGELOVICOVA
a MAREK BOBKO

SPU, FBP, Tr. A. Hlinku 2, 949 01 Nitra, SR
alica.bobkova@uniag.sk

Na Slovensku je paprika najviac pestovanou korenino-
vou rastlinou, a to aj napriek tomu, Ze pestovatel'ské plochy
v poslednom obdobi poklesli. Dévodom je aj import tejto
koreniny zo zahrani¢ia. Paprika ro¢na (Capsicum annum) je
kultarna rastlina pestovana vo vsetkych teplejSich oblastiach
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sveta. Existujii odrody rozmanitych tvarov, farieb a stupiiov
Stiplavosti, ktoré su v zrelosti ¢ervené, drobné, tenkostenné.
Spotreba predstavuje cca 150 g mletej papriky na 1 obyv.
rocne. Plod koreninovej papriky obsahuje asi 0,04-1,5 %
alkaloidov, hlavne kapsaicin a jeho derivaty, ktoré spdsobuju
ostru, paliva chut,, provitamin A, alfa- a beta-karotén a kryp-
toxantin, z toho najviac je beta-karoténu. Pritomny je aj vita-
min By a B, a ve'mi vyznamny vitamin C (150-400 mg na
100 g). V plodoch je aj mnozstvo farbiv, hlavne kapsantinu
(2,5-11,5 gkg™), ktorého obsah podmieiiuje kvalitu mletej
papriky. Popri sledovani dolezitych chemickych znakoch sa
pri kontrole kvality a pravosti korenin zistuje obsah vody,
mnozstvo cudzich primesi, necistot a predovsetkym sa kontro-
luju zmyslové znaky, najméd vona a chut’. Pri hodnoteni senzo-
rickych ukazovatel'ov sme postupovali podl'a sucasne platnej
STN 580110. Vsetky vzorky vyhovovali poziadavkdm, co
potvrdilo, ze mletd koreninovd paprika bola vyrobena
z kvalitnej suroviny. Z fyz.-chem. ukazovatel'ov sme hodnotili
obsah vlhkosti, mnozstvo celk. popola, mnozstvo popola ne-
rozpustného v HCl a obsah farbivosti (kapsantinu) mletej
koreninovej papriky sladkej a Stiplavej. Priemerné hodnoty
vlhkosti boli 6,5 hm.% pre sladka a 7,1 hm.% pre §tiplava
papriku. Priemerny obsah celkového popola bol pri sladkej
paprike 6,0 hm.% a pri Stipl'avej paprike 6,3 hm.%. Priemerné
hodnoty popola nerozpustného v HCI boli pri paprike sladkej
0,4 hm.% a pri paprike Stiplavej 0,5 hm.%. Farbivost mala
priemerné hodnoty 3,3 g kg™ sudiny pri sladkej a 3,1 gkg™
susiny pri Stipl'avej paprike. Z mikrobiologickych ukazovate-
l'ov sme zaznamenali priemerny PKB vo vzorkach sladkej aj
stiplavej mletej papriky <1-10* KTJ g™'. Priemerny pocet
MVH bol v sladkej aj v $tiplavej mletej paprike <1-10° KTJ g*
a CPM sa pohyboval v priemere pri mletej paprike sladke;j
2.10* KTJ g™ apri tiplavej 1,9-10* KTJ g™'. Vsetky vzorky
koreninovej mletej papriky vyhovovali poziadavkam stanove-
nym vo Vynose MP SR a MZ SR ¢. 2089/2005-100, ktorym
sa vydava hlava PK SR upravujtca pochutiny.

Tato praca vznikla s podporou VEGA 1/0509/08.

8P-18
STRUKTURNI A TERMICKA ANALYZA
POLYSACHARIDU HUB Phellinus sp. A Inonotus sp.

GORDON K.GOMBA®, ANEZKA VESELA®, ANDRIY
SYNYTSYA®, MICHAL TOMSOVSKY" a JANA
COPIKOVA®?

“ Vysoka Skola chemicko-technologickd v Praze, Technicka
3/5, 166 28 Praha 6, " Mendelova zemédélska a lesnickd uni-
verzita v Brneé, Zemédélska 3, 613 00 Brno
gkgomba@vscht.cz

Dievni houby rodu Phellinus sp. a Inonotus sp. jsou
vyraznou soucasti lesnich ekosystému, protoze tato skupina
organismu obsahuje lignolytické enzymy. Tyto enzymy jsou
nezbytné k rozkladu dfevni hmoty a tim kolob&éhu uhliku.
Kromée lignolytickych enzymi produkuji dfevni houby fadu
makromolekularnich latek, zejména polysacharidd. Kyselé
polysacharidy z téchto hub podporuji imunitu, polysacharidy
vazané na bilkoviny maji protinadorové ucinky a neutralni
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polysacharidy maji hypoglykemicky efekt a snizuji choleste-
rol a triacylglyceroly'”. Ve vychozich houbach byl stanoven
obsah B-glukanii, ve vodném extraktu® nebo alkalickém ex-
traktu byl stanoven molarni pomér neutralnich cukri. Izolova-
né frakce jsou charakterizovany pomoci stfedni a blizké infra-
cervené spektroskopie, diferenéni skenovaci kalorimetrie
a termogravimetrii. Ziskané vysledky budou slouzit jako pod-
klady k taxonomickému tfidéni hub rodu Phellinus sp.
a Inonotus sp. z oblasti stiedni Evropy.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA CR 521/07//J039.

LITERATURA
1. LiuY., Wang F.: Carbohydr. Polym. 70, 386 (2007).
2. Kim G. Y., Choi G. S., Lee S. H., Park Y. M.: J. Ethno-
pharmacol. 95, 69 (2004).
3. Kim G. Y.: Biosource Techn. 89, 81 (2003).
4. Zohuriaan M. J., Shokrolahi F.: Polym. Test. 23, 575
(2003).
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TéZ neznamena to_téz, to neni to_téz!
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Stanovenie glykovaného hemoglobinu — vyber vhodnej analytickej metddy

UPLC-MS/MS metoda pro analyzu fenolickych kyselin

Porovnanie elektrod pouzitych na stanovenie dusi¢énanov vo vodach metédou
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Antioxida¢né vlastnosti niektorych analégov resveratrolu

Stanoveni isoflavonoidl imunoafinitni chromatografii a HPLC-MS v rostlinném
materialu
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Antioxidative activity of Nigella sativa seed quinones
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Obsah isochinolinovych alkaloidt v Stylophorum lasiocarpum béhem vegetacni-
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Fytochemické studium Macleaya cordata

Stabilita extraktu Scutellaria baicalensis in vitro

Alginate hydrogel matrices for immobilization of the proteins and cells in the
design of implantable glucose biosensor

Reciprocal effect of Se and Cd on Sinapis alba seedlings
Imunochemické metody pro stanoveni equolu
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50 let od umrti prof. Otakara Viktorina
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Projekt badatel — podpora talentovanych stiedoskolakt

Tvorba novych uloh do pfedmétu molekularni modelovani

Multimedialni podpora pfednasek, seminait a laboratofi z anorganické chemie

L@byrint — korenspondenéné internetova ptirodovédna soutéz

Chemické vzdelavanie s podporou e-learningu
Tvorba vyukového simula¢niho programu pro kapilarni elektroforézu
Experimenty z elektrochémie

Vyuzitie metodiky bisel pri monitoringu kvality povrchovych vod v edukacnom
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Vyuzitie kolorimetrickych rychlotestov pri monitoringu kvality povrchovych vod
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vystupov
Kostolik sv. Margity Antiochijskej ocami hmotnostnej spektrometrie

Molekularny povod vestiarne v Delfach
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Sorpce kovil na oxyhumolity, uhli a lignit z loZisek v Ceské republice
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Vplyv se na akumuléciu a translokaciu toxickych (Cd, Pb) a esencialnych (Cu,
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Ptiprava katalyzatoru pro palivové ¢lanky typu PEM

Metodika testovani provoznich parametrti palivovych ¢lankt

Studium moznosti primyslové vyroby ethandinitrilu

Amidation of O-(carboxymethyl)starch with primary amines

Stadium ,,zivej* radikalovej polymerizacie styrénu v pritomnosti znagiek

Moznosti sledovani polymerace styrenu na polystyren metodou infracervené

Vlastnosti recyklovanych uhlikovych vliaken
Preparation and properties of ecologically modified rubber compounds
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Spalovaci zkousky energetického vyuziti certifikovaného paliva TPS NOLO 1 na
bazi lagun Ostramo na energetickych blocich

Vplyv vonkajSiecho prostredia na uzitkové vlastnosti silikdtovych stresnych krytin

Porovnani metod stanoveni obsahu nedopalu v popelech z fluidniho spalovani
uhli s ohledem na pfidavek odsifovaciho

Vliv vykonu kotle na obohaceni prvkii v nedopalu z lozového popela pfi fluidnim
spalovani uhli

QSPR metoda pro urceni biologické aktivity reaktivatorti acetylcholin-esterasy
inhibované pesticidy

Stadium vplyvu perturbantov na nekatalyzovani oscilaénu reakciu fenolu

s bromi¢nanom v kyslom prostredi

Vliv rychlosti proudici atmosféry a zrnitosti na chemisorp¢ni fazi oxidace uhli
Matematicky model hydrodynamiky toku v pravothlém kanalku s vyplni ve tvaru
sitky

Priprava a $tidium monovrstiev substituovanych cyklodextrinov hmotnostnou
spektrometriou sekundarnych iénov

Influence of monomer concentration, temperature and ionization on the free radi-
cal propagation rate coefficients of methacrylic acid polymerized in aqueous
phase

A stochastic model of calcium-induced calcium release in cardiac myocyte

Systém kumarin/B-cyklodextrin / micela: fluorescen¢na spektroskopia

Rekonstrukceia topologie chromozému metédou CCC s vyuzitim analyzy Sumu
vstupnych dat

Vliv zafeni na kovové slouceniny ve vodnych roztocich

2D photon-echo signal calculations of partially charge-transfer dimers

Zpusob studia vlivu ionizujiciho zafeni na aktivitu enzyma

Explicitne korelované R12 metody

Modelovanie optickych vlastnosti striebornych nanocastic

Stanovenie asocia¢nych konstant supramolekulovych komplexov na baze fluores-
cenénych farbiv

Stdium pripravy nanokompozitov z ,,host - guest” interkalatov kaolinitu
a halloyzitu

Influencing of properties of mixed oxide catalysts using hydrogen reduction
Syntéza a biologicka aktivita nanoc¢astic stiibra

Je mozné zptesnit empiricky potencial nahrazenim mocninné funkce pro repulzi
exponencialou?
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Rafinacia bavlnikového oleja etanolaminom

Korenovy prijem roznych foriem chrému

Kultarne rastliny ako zdroje selénu a ich vplyv na zdravotny stav obyvatel'stva
Biofortifikacia hrachu zdhradného selénom

Tvorba biomasy a zmeny obsahov spermidinu a etylénu v jarnom ja¢meni

po spolo¢nej aplikécii triazinového herbicidu s polyaminmi a s regulatormi polya-
minovej biosyntézy

Hygienicka kvalita rastlinnych produktov dopestovanych po aplikacii biokalu

Vyuzitie odpadu pri spracovani magnezitu ako hore¢nato-vapenatého hnojiva

Obsah Cd a Pb v zrne obilnin pestovanych v zatazenej oblasti

Antioxidant Qy

Farbiva prirodného pévodu v potravinach

Utinok metalickej zat'aze polno-hospodarskej pddy na kvalitu produkcie surovin
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Obsah kadmia vo vodorozpustnych a nerozpustnych sacharidoch I'ul’ka
zemiakového

Riziko kontaminacie zloziek potravového retazca kadmiom, olovom a chrémom
v regione Hont

Zasobné bielkoviny ako markery technologickej kvality zrna pSenice
Hodnotenie kvality potravinarsky vyuzivanej koreninovej papriky

Strukturni a termicka analyza polysacharidi hub Phellinus sp. a Inonotus sp.
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Proc se stat ¢lenem Ceské spole¢nosti chemické

Zapojeni v Ceské spole¢nosti chemické, ¢lenu Asociace ¢eskych chemickych spolecnosti, pfinasi individualnim chemikiim
kromé vlastniho ¢lenstvi v nejvétsi a nejstarsi profesni organizaci chemiku:

celosvétoveé uzndvanou piislusnost k jedné z nejstarSich profesnich organizaci v chemii na svéte,
moznost zapojeni se do prace a komunikace v jedné z mistnich ¢i odbornych pobocek CSCH,

kontakty, informace, sluzby, moznosti, uplatnéni...

podstatné slevy u vlozného na sjezdech a konferencich, jejichZ oficialnim potadatelem je CSCH,
moznost dostavat 4x ro¢n¢ zdarma tzv. ,,bulletinové ¢islo* Chemickych listi,

moznost objednani pedplatného Chemickych listi s vyznamnymi slevami,

moznost objednani ,,osobniho baliku piedplatného* Chemickych listli a ¢asopisit konsorcia EUChemSoc,

¢lenské informace o novych knihach, produktech a sluzbach i o pfipravovanych odbornych akcich na celém svéte,
informace o déni v evropskych chemickych strukturach

moznost zazadani o evropskou nostrifikaci chemického vzdélani a odborné praxe spojenou s udélenim titulu Eurchem,
platného v celé EU,

pristup ke sluzbam a slevam poskytovanym ¢lenskymi organizacemi EuCheMS pro ¢leny narodnich organizaci,
moznost pridruzeného Clenstvi v IUPAC,

moznost ziskani a doporuceni ¢lenské prihlasky do vyznamnych zahrani¢nich chemickych spole¢nosti (RSC, ACS ,
GDCh, GOCh, SFC aj.),

moznost ziskani p¥ileZitostnych slev obchodnich firem spolupracujicich s CSCH,

moznost uplatnit informace z vlastni pracovni ¢innosti (vysledky, novinky, inzerce, tiskova oznadment aj.),
moznost zvetejnéni vlastniho ozndmeni v rubrice Bulletinu Chemickych listt ,,Praci hledaji®,

vedle individualniho ¢lenstvi je mozné kolektivni ¢lenstvi firem,

a fadu dalSich sluzeb.

Jak se stat ¢lenem CSCH

Clenska piihlaska je k dispozici na internetovych strankach CSCH nebo na sekretariatu CSCH. Clenstvi je p¥istupné pro
véechny zdjemce o chemii a piijeti nového ¢lena doporuéi dva ¢lenové CSCH (doporudeni je mozné nahradit odbornych
Zivotopisem), ¢lenstvi nabyva platnosti po schvaleni hlavnim vyborem CSCH.

Vysi ¢lenskych piispévki a mozné slevy schvaluje na navrh predsednictva hlavni vybor CSCH.
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