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PLENARNA PREDNASKA

"DYNAMIC MOLECULAR SYSTEMS" - FROM SWITCHES TO MOTORS
Bernard Lucas Feringa

POZVANE PREDNASKY

PP1
RTUTOVE ELEKTRODY A JEJICH MISTO V SOUCASNEM VYZKUMU BIOMOLEKUL

Miroslav Fojta
Biofyzikalni vistav AVCR, v.v.i., Krdlovopolska 135, 612 65 Brno, Ceskd republika, fojta@ibp.cz

V tomto roce si pfipominame 60. vyro¢i udéleni Nobelovy ceny prof. Jaroslavu Heyrovskému za vynalez
polarografie. Tato metoda je zalozena na vyuziti kapajici rtutové elektrody (DME). Ta ma nékteré unikatni
vlastnosti, zejména atomarné hladky dokonale obnovitelny povrch a Siroké negativni potencidlové okno i v
protickych rozpoustédlech. Tyto vlastnosti piedurcuji rtutové elektrody k aplikacim v oblasti analyzy nejen
jednoduchych anorganickych a organickych redukovatelnych analytd, ale i biomakromolekul (v jejichz ptipadé je
prace ve vodném prostiedi obvykle nezbytnosti). Prvni prace vénované polarografii proteint byly zverejnény jiz
koncem dvacatych let minulého stoleti ve spojeni se jmény Jaroslava Heyrovského a Rudolfa Brdicky. Ve druhé
poloviné padesatych let byla Emilem Paleckem objevena polarograficka aktivita nukleovych kyselin (NK).
Elektrochemicky vyzkum v oblasti téchto biopolymert byl prakticky az do sedmdesatych let spojen se rtutovymi
elektrodami, at’ jiz v podob& DME nebo s visici rtutovou kapkovou elektrodou (HMDE) (ptehledné napf. v [1,2]).
Ptes pozdégjsi rozmach aplikaci tuhych elektrod v elektroanalyze biopolymert si rtutové elektrody stale drzi svij
primat v oblasti studia struktury proteinti a nukleovych kyselin, zejména relativné malych zmén jejich struktury, a
specificky v téch ptipadech, kdy je vyhodné pro tento ucel vyuzivat katalytické vylu¢ovani vodiku. Pfiklady téchto
studii z posledni doby budou prezentovany v piednasce.

Tato prace vznikla za podpory projektu SYMBIT reg. ¢. CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477 financovaného z
ERDF.

Literatura:
[1] Palecek, E.,Tkac, J.,Bartosik, M.,Bertok, T.,Ostatna, V.,Palecek, J.: Chem Rev 115, 2045 (2015).
[2] Palecek, E., Bartosik, M.: Chem Rev 112, 3427 (2012).

PP2

OD SIRY K PROTOTYPU - NOVY TYP KONVERZNYCH ELEKTRODOVYCH
MATERIALOV PRE LI-S BATERIE

Andrea Strakova Fedorkova!, Dominika Capkova', Renata Oriftakova!, Tomas Kazda?, Elena
Shembel?, Pedro Gomez-Romero*

1Ustav chemickych vied, Prirodovedecka fakulta, Univerzita Pavla Jozefa Safirika, Moyzesova 11, 041 54
Kosice, Slovensko

2Ustav elektrotechnologie, Elektroetechnicka fakulta, Vysoké Uceni Technické v Brne, Technicka 10, 616 00
Brno, Ceskd Republika

3Ukrainian State University of Chemical Technology, Gagarin Ave. 8, Dnipropetrovsk, Ukraine, 49005

“Institut Catala de Nanociéncia i Nanotecnologia, ICN2, CIN2 / Consejo Superior de Investigaciones Cientificas
(CSIC), Campus UAB, E-08193 Bellaterra, Barcelona, Spain 4

E-mail: andrea.fedorkova@upjs.sk

Li-i6nové batérie majii mnohostranné vyuzitie v prenosnych elektronickych zariadeniach, pri hybridnom pohone
aut a v dopravnych prostriedkoch s elektrickym pohonom. Ich najvac¢sou vyhodou je dostupnost’ mnohych tvarov,
rozmerov a hlavne nizka hmotnost’ ked’ze litium je treti najl'ahsi prvok. Problémom st vSak katédové materidly,
ktoré vo vicsine pripadov tvoria oxidy kovov ako kobalt, nikel, vanad a iné. V pripade §irSicho vyuzitia tychto
batérii v automobilovom priemysle nie je kobalt prave najvhodnejsi — z hl'adiska stability a taktiez z cenového a
environmentalneho hl'adiska. Preto sa dne$ny vyskum sustred'uje na hladanie novych alternativ. Vhodnou
nahradou tychto materialov je sira, ktora je dostupnd, lacnd, netoxicka v porovnani s tazkymi kovmi a jej teoreticka
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kapacita je desat’ nasobne vysSSia ako u dneSnych Li-idnovych batérii. Aj tu sa vSak stretdvame s viacerymi
problémami, ako su stabilita, nizka cyklovatel'nost, z14 vodivost’ siry a tvorba nerozpustnych polysulfidov. Tieto
problémy sa vSak daju riesit’ s pouzitim nanomaterialov na baze uhlika ¢i vodivych polymérov. Cielom néasho
vyskumu je pripravit kompozitné materialy s vysokym obsahom siry s ¢o najvyssou kapacitou, u¢innostou a
cyklovatelnostou. Nasledne su tie najlepSie materialy otestované aj v realnych malych prototypoch Li-S batérii.
Tieto Clanky by mali byt’ hlavne ovela bezpecnejsie, stabilnejsie a lacnejsie ako dnesné batérie.

Tento vyskum bol podporeny projektom NATO Science for Peace and Security 985148.

PP3
CHEMICKA GRAMOTNOST ALEBO CO POTREBUJEME VEDIET Z CHEMIE

Jan Reguli
Katedra chémie, Pedagogicka fakulta Trnavskej univerzity, Priemyselnad 4, 918 43 Trnava, jreguli@gmail.com

Chemicka gramotnost obyvatel'stva zahffia schopnost’ bezpecne narabat’ s latkami, s ktorymi bezne prichadzame
do styku a ktorych fungovanie méa chemicku podstatu (a toto su vlastne vsetky latky okolo nas — nielen latky
z chemického laboratoéria). Pocet novych pripravenych zlucenin exponencidlne rastie a v juni 2015 presiahol 100
miliénov. Mal by podobne exponencialne rast’ aj rozsah predmetu chémia? Asi nie — z vacSiny ziakov sa stantl
obcania, ktori vo svojom Zivote nepotrebuji podrobné vedomosti o chemickej podstate a Strukture latok [1].
Ciel'om tohto prispevku je najst odpovede alebo aspon podnietit’ diskusiu vedcov na viaceré otazky, tykajice sa
komunikacie vedy, vztahu vedy a vzdelavania, ale aj vychovy a vzdelavania navzajom — a to vSetko s dérazom na
chémiu [2]. Je potrebné ujasnit’ si aj vzt'ah vysokoskolského vedca a vysokoskolského ucitel'a, vztah chemikov
a didaktikov chémie. Stucasny stav nepraje tvorbe novych ucebnic, ktorych kvalitny obsah aj forma maju rovnaka
dolezitost.

Jednym z moznych pristupov k zlepSeniu chemickej gramotnosti verejnosti je nahradenie klasickej chémie
v strednych skolach s nechemickym zameranim alternativnym obsahom predstavujucim chemicku podstatu latok
a dejov, s ktorymi prichddzame v beznom zivote do styku [3]. Stcastou tohto predmetu musi byt aj boj proti
konspiracnym teéridam a hoaxom s prirodovednym obsahom.

Ststavami, s ktorymi sa najCastejSie stretivame a ktoré najviac svojou ¢innost'ou ohrozujeme su voda a vzduch.
Zmena globalneho Zivotného prostredia Zeme zapric¢inena 'ud’'mi predstavuje hrozbu pre nasu buducu existenciu.
Ked'Ze prebichajice zmeny su najméd zmenami chemickymi, potrebujeme poskytnat’ Ziakom dostatok vedomosti
na prijimanie informovanych a zodpovednych rozhodnuti. Treba pritom povedat, Ze pre prijimanie takychto
rozhodnuti a pre zodpovedné spravanie je z dvoch sucasti slova edukdcia vyznamnejsia vychova nez vzdelanie.

[1] Reguli, J.: Staéi jedna stredoskolska chémia? Vyzkum, teorie a praxe v didaktice chemie, XXIII. Mezinarodni
konference o vyuce chemie, Hradec Kralové, 15. — 17. 9. 2014, str. 95-102. ISBN 978-80-7435-417-5.

[2] Reguli J. a kol.: Veda, komunikacia, verejnost, skola. Trnava : TYPI Universitatis Tyrnaviensis, 200 str. (2011).
ISBN 978-80-8082-508-9.

[3] Reguli J. a kol.: Chémia a spolocnost. Trnava : TYPI Universitatis Tyrnaviensis, 570 str. (2018). ISBN 978-
80-568-0156-7.

PP4
POTRAVINY BEZ AKRYLAMIDU: TEORIA A PRAX
Zuzana Ciesarova

NPPC Vyskumny ustav potravinarsky, Priemyselna 4, 824 75 Bratislava, zuzana.ciesarova@nppc.sk

Akrylamid ako procesny kontaminant, zaradeny podl'a Medzinarodnej agentury pre vyskum rakoviny v skupine
2A medzi pravdepodobne karcinogénne latky, sa vyskytuje v mnohych beznych potravinach, ktoré presli tepelnou
upravou. Patria medzi ne smazené, vyprazané, opekané, fritované a pecené potraviny zo zemiakov, z niektorych
druhov zeleniny a zo Sirokého spektra obilnin, taktiez napoje z prazenej kavy a kavovin. Snaha o znizenie jeho
vyskytu vyustila do Nariadenia Komisie EU ¢ 2017/2158 [1], ktorym sa stanovujii referenéné hodnoty
akrylamidu, nariad’uje sa povinné meranie akrylamidu vo vyrobkoch a zavedenie opatreni na jeho minimalizaciu
uz pocas priemyselného spracovania, a to v pripadoch, ak st referencné hodnoty prekroc¢ené. Opatrenia pre prax
ponukané v aktualizovanej prirucke Acrylamide Toolbox 2019 [2] vychadzaju z vedeckych informacii
o mechanizme vzniku akrylamidu a faktoroch, ktorymi sa d4 modifikovat’ jeho tvorba a elimindcia. Ich zavedenie
v praxi si vSak vyzaduje komplexny pristup tak, aby sa opatrenia co najmenej dotkli ocakavanej kvality vyrobkov
[3]. Skusenosti z prvého roka uplatiiovania tohto nariadenia v réznych odvetviach technologického spracovania
potravin na Slovensku su predmetom tohto prispevku.
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Tento prispevok bol vytvoreny s vyuZitim infrastruktury ,, Centra excelentnosti pre kontaminujuce latky a
mikroorganizmy v potravinach* (ITMS 26240120042) a Specializovaného laboratéria ceredlnych technologii
zriadeného v ramci projektu ,, Stratégia elimindcie akrylamidu v technologickom procese vyroby potravin* (ITMS
26240220091). Vyskum bol realizovany s podporou projektov APVV-17-0212 ,, Bioaktivne latky rakytnika
resetliakového a ich uplatnenie vo funkcnych potravinach® a APVV-16-0088 ,, Komplexné vyuzitie rastlinnej
biomasy v biopotravindch s pridanou hodnotou .

[1] Nariadenie Komisie (EU) 2017/2158 z 20. novembra 2017, ktorym sa stanovujii opatrenia na minimalizaciu
mnozZstiev akrylamidu a jeho referenéné hodnoty v potravinach. Uradny vestnik Eurdpskej tnie z 21.11.2017,
L 304/24-304/44. Available fromhttps://eur-lex.curopa.eu/legal-content/SK/ALL/?7uri=CELEX:32017R2158

[2] Acrylamide  Toolbox  2019. Food Drink  Europe, Belgium 2019. Available from:
https://www.fooddrinkeurope.eu/uploads/publications _documents/FoodDrinkEurope Acrylamide Toolbox
2019.pdf

[3] Palermo, M., Gokmen, V., De Meulenaer, B., Ciesarova, Z., Zhang, Y., Pedreschi, F., Fogliano, V.:
Acrylamide mitigation strategies: Critical appraisal of the FoodDrinkEurope toolbox. Food and Function,
2016, 7(6), pp. 2516-2525

PP5
ZELENA ANALYTICKA CHEMIA
Jan Labuda'

ISlovenskd technickd univerzita, Fakulta chemickej a potravindrskej technoldgie, Ustav analytickej chémie,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, jan.labuda@stuba.sk

Znecistenie zivotného prostredia, globalne klimatické zmeny a rizika pre zdravie ¢loveka predstavuji dnes vel’ké
obavy veduce k poziadavkam na zmeny v chemickych vyrobach a vo vyuzivani chemikalii. KI'a¢ovym prvkom
pri eliminacii chemickych rizik je myslenie na chémiu. To je hlavnou myslienkou Zelenej chémie [1]. Sledujuc
jednotlivé kroky procesu chemickej analyzy je analyticky chemik rieSitelom problémov a uvedené myslenie na
chémiu patri do jeho kazdodennej ¢innosti. Dobra analyticka chémia je tak zo svojej podstaty zelenou chémiou [2,
3]

S ohl'adom na udrzatel'ny rozvoj — koncepciu vytvorenu v roku 1987 Svetovou komisiou pre Zivotné prostredie
a rozvoj Spojenych narodov (United Nations World Commission on Environment and Development), analyticka
chémia by mala ist’ este d’alej. Udrzate'nou analytickou chémiou je chémia iduca za zelent chémiu. K cielom
analytickej chémie v tomto zmysle patri: (i) detekcia/stanovenie stile mensicho a mensieho mnozstva analytu
v mensom a menSom mnozstve vzorky viac a viac zlozitej matrice pri zachovani spravnosti a presnosti vysledku,
(ii) byt environmentalne udrzatel'nou ako je to len mozné.

Prednaska prezentuje smery vyvoja analytickej chémie ato najmd vo vztahu k vybranych modernych
experimentalnym pristupom ako s separacné techniky na zaklade mikroextrakcie, Gpravy vzorky pre stopovi
prvkovu analyzu, nové materialy v elektroanalytickej chémii, prietokové analytické systémy ako aj vo vztahu
k uloham analytickej chémie pri detekcii a hodnoteni polutantov a potencialne rizikovych latok.

Tato praca vznikla za podpory Vedeckej grantovej agentury VEGA (Projekt 1/0489/16), Agentury na podporu vedy
a vyskumu (APVV-0797-11) a Kompetencného centra inteligentnych technologii pre elektronizdaciu a
informatizaciu systémov a sluzieb, ITMS 26240220072.

[1] Anastas P., Warner J., Green Chemistry: Theory and Practice, Oxford University Press, Oxford (1998)
[2] Handbook of Green Analytical Chemistry, de la Guardia M. and Garrigues S., eds., Wiley, 2012
[3] Turner Ch., Pure Appl. Chem. 85,2217 (2013)

PP6

ULTRABYCHLA LASEROVA SPEKTROSKOPIA: OD CASOVEHO ROZLISENIA PO
ADAPTIVNE RIADENIE

Dusan Veli¢'?

! Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedeckd fakulta, Mlynskd dolina, 84215 Bratislava
2 Medzindrodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 84104 Bratislava
duvellabs@gmail.com

Cas je ddlezity fenomén a rovnako je tomu aj v chémii. Premena chemickej latky v ase, ako rychlost’ reakcie,
patri medzi fundamentalny koncept chémie. Rychlostou chemickej reakcie sa zaobera kinetika a vysledkom je
stanovenie rychlostnej konsStanty. Inverznou veli¢inou rychlostnej konstanty je doba Zivota reakéného stavu,
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ktorého skumanim sa zaobera dynamika. UrCenie doby Zzivota preslo historicky vyvojom, kde sa technicky
skracovalo casové rozliSenie urcenia tejto doby. Van’t Hoff zacinal so sekundami, s prichodom laserov sa preslo
na nanosekundy a v sucasnosti je pre chémiu relevantné najlepsie rozliSenie femtosekundové. Pre chémiu
relevantné znamend, ze valenc¢né elektrony, ktoré sprostredkivaju chemicka reakciu, maju takito dobu
excitovaného zivota. Dynamika elektronov bude predstavend na ultrarychlej fluorescencii, v systémoch
cyklodextrinov, miciel a polytiofénov. Mozno eSte zaujimavejsi koncept, ako uréenie dynamiky, je pokus o
riadenie dynamiky. Lebo ak mame ultrakratke doby Zivota a vieme ich mapovat’ pomocou ultrarychlych impulzov
lasera, podobne mozeme tieto kratkozijuce excitované stavy riadit’ pomocou ultrakratkych impulzov foténov. V
tomto koncepte je foton reakénym médiom, ktoré ale neustale excituje ten isty elektron a tak ho usmeriiuje po
potencialovej ploche k ziadanému minimu, eventualne k ziadanému produktu. S ohl'adom na vopred zadefinovany
vysledok je takéto usmerniujuce riadenie potrebné uskutoCnit’ cez spitnu vdzbu prostrednictvom rieSiaceho
algoritmu a modifikacie spektralneho zlozenia laserového impulzu. Takéto adaptivne riadenie bude predstavené
na priklade post-ionizacie v hmotnostnej spektrometrii. Ultrarychla spektroskopia je tak predstavend, ako nielen
snaha o detailné pochopenie chemickych interakcii v realnom case, ale aj ako potencidlna metdda riadenia
fotochemickych reakcii.

Podakovanie patri najmd mojim najblizsim kolegom a Studentom, s velkym prispenim ktorych teraz mézem
prezentovat tieto vysledky a to s vdacnostou podporeni grantami APVV, VEGA a QUTE.

PP7
OD PRIRODNYCH DROG K SYNTETICKYM, STRUKTURA, VLASTNOSTI A SYNTEZA
Miroslav Kriz

Fedinova 6, 85101 Bratislava, miro.kriz@post.sk

To ,,Carovné* slovo droga mata 'udi od nepamati. Evokuje falo$né nadeje, dava moznost’ snit’ neredlny svet, svet
plnych cudesnosti, svet rozpravok, ale aj krutych a trpkych prebudeni zo snov do skuto¢nosti. Droga to je mnozstvo
znicenych i zmarenych zivotov, predovsetkym , mladych I'udi na prahu skuto¢ného Zivota...nie toho vysnivaného,
farebného so zvlastnymi zvukmi z inych svetov...

V prednaske sa oboznamime s histdriou pouzivania prirodnych drog, s ich najbeznej$imi zéastupcami, rozdelenie
drog podla jednotlivych kategérii, ich ucinky na l'udské telo. V d’alSej Casti sa obozndmime s najbeznej$imi
syntetickymi drogami, ich vyvojom z minulosti az do dne$nych dni. Zozndmime sa s ich vlastnostami i rizikami
pri ich uzivani. Na niektorych prikladoch sa oboznamime aj s ich syntézou a pripravou pre jednotlivé typy drog.
Prednaska ma za cel pribliZit nebezpeény svet drog beznému &loveku, aby sa mohol vyvarovat skiznutia na cestu
do pekla.
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MIKROPLASTY V OCEANOCH AJ PIVE
Mariana Dankova

PRAGOLAB, s.r.o., Driefiovad 34, 821 02 Bratislava, dankova@pragolab.sk

Co s to mikroplasty a odkial’ sa beri?

Za tyzden zje bezny ¢lovek v priemere dvetisic mikrocastic plastov. Spolu vazia pdt’ gramov, rovnaktl hmotnost’
ma napriklad kreditna karta, 4 gramy vazi hygienicky baleny cukor, ktory dostaneme v kaviarni ku kave..
Mikroplasty st plasty s dizkou (velkostou) men3ou ako 5 milimetrov. Do prirody sa dostavaji z réznych zdrojov,
napriklad z kozmetiky, oblecenia ¢i pri priemyselnych procesoch. Podl'a ich pévodu sa d’alej rozdel'uju do dvoch
skupin - primarne a sekundarne.

"Celime plastovej krize a svet potrebuje spojit’ sily pri jej rieseni. Okamzite konat’ musia nielen vlady, ale i firmy
- producenti plastov a konzumenti," vysvetluje v tlacovej sprave riaditel WWF International (Svetovy fond na
ochranu prirody) Marco Lambertini [1].

Analyza mikroplastov v réznych matriciach sa stala vyzvou pre mnohé analytické techniky, pracujlice na réznych
principoch. Thermo Fisher Scientific prinasa rieSenia uvedeného analytického problému FTIR a Ramanovou
spektroskopiou, ktoré umoziuju identifikovat’, charakterizovat’ a kvantifikovat’ mikroplasty z réznych zdrojov
vzoriek (fl'askova voda, morska voda, priemyselné odpadové toky) bez toho, aby bolo potrebné byt odbornikom
na spektroskopiu.

[1] http://wwf.panda.org/wwf news/press_releases//?348337/Revealed-plastic-ingestion-by-people-could-be-
equating-to-a-credit-card-a-week

PREZENTACIA FIRMY LACHNER
Eva Cengelova
Lach-Ner, s.r.o., Racianska 66, 831 02 Bratislava

Som riaditel’kou firmy Lach-Ner s.r.0., na Slovensku a chcela by som Vam pribliZit’ do akej hibky siahaju korene
terajsej firmy lach:ner. Urcite kazdy z nas pozna spolocnost’ Lachema Brno a tym spojeny aj o0.z. Lachema Brno
Neratovice. V roku 2000 sa novym vlastnikom Lachemy stala znama farmaceuticka firma PLIVA z chorvatskeho
Zahrebu a doslo k zmene nazvu Lachema-Pliva a.s.. V roku 2002 na Cele s doteraj$im majitel'om firmy vznikol
samostatny pravnicky subjekt s ndzvom Lach-Ner, s.r.o., (Lach-Lachema ;Ner-Neratovice) ktory bol nadstupcom
PLIVA-Lachema.
Slovensko do minulého roka 2018 poznalo spolo¢nost’ lach:ner vd’aka materskej firme so
‘ m sidlom v Neratoviciach a jej obchodnym zastupcom. Moderna doba si vyzaduje posuny
m_ @av ) vpred. Otvorenim dcérskej firmy na Slovensku, bola prave snaha o bliz$i kontakt so
-‘uh § ' Slovenskou akademickou obcou. Chceme poznat’ nielen Vas, ale aj vase ciele, ambicie a aj
== problémy pred ktorymi stojite a pomdct’ Vam ich prekonat’.
Prave osobny pristup vnimame ako na§ zavdzok pre
vybudovanie dlhodobych partnerstiev.
Nasim zaujmom bola vzdy kvalita. Ci uz sa jedna o chemikalie alebo sluzby. Kym na
sluzby sme tu sami, v oblasti chemikalii sa mézeme opriet aj o partnerstvd s
najvyznamnej$imi svetovymi vyrobcami Thermo Fisher Scientific v oblasti chemikalii a
reagencii (Acros Organics, Alfa Aesar, Fisher Chemical, Fisher Bioreagents, Mybridge).
Aj vd’aka tomu sa nam uz 14 rokov dari podporovat’ vedu, vyskum a vyrobu kvalitnou a
¢istou chémiou nielen znacky lach:ner.
Staviame na zdravych zékladoch. Kvalite, ktord nie je len slovom, ale realitou vd’aka prvotriednemu vyberu
chemikalii, vlastnym kontrolnym akreditovanym laboratoriam, globalnej posobnosti a na viac nez 100 ro¢nych
skusenostiach.

v"

Podporujeme materské, zakladné a stredné Skoly. Aktivne sa venujeme nasmu
vlastnému projektu “Chémia do $kol”, ktory ma na Slovensku vel’ky uspech. Nasa praca
tak dostava vyssi rozmer, pretoze budujeme lasku k chémii u deti a vnimame to, ze o par
rokov mézu byt medzi nimi nasi budtici kolegovia/kolegyne a vyborni vedci/vedkyne.

|
| , e
| Som hrda,ze mozem byt’ na cele Slovenského timu lach:ner.

Aj tento rok budeme d’alej $irit’ molekuly, ktoré tvoria nas svet.
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NOVE TRENDY A INOVACE V OBLASTI MOLEKULOVE VIBRACNI SPEKTROMETRIE
David Matousek, Jan Neuman, Jozef Prieboj

Optik Instruments s.r.o., Purkynova 649/127, 612 00 Praha, info@brukeroptics.cz

Infracervend spektrometrie (FTIR) a Ramanova spektrometrie jsou nejrozsifenéjsi techniky molekulové vibra¢ni
spektrometrie s Sirokym vyuzitim v mnoha oblastech védy i primyslu. Na nékolika ptfikladech nejnovéjsich
piistroju z dilny némeckého vyrobce Bruker Optics jsou prezentovany nejnovejsi technologie a pokroky v téchto
technikéch, jako jsou napi:

e Softwarova zjednoduSeni a moderni postupy prace s pfistroji a daty

e FM technologie pro méfeni ve vzdalené i stiedni IC oblasti jednim méfenim

e Technologie sekvenéne posunuté excitace (SSE™) pro potlaceni fluorescence v Ramanové spektrometrii

e Technologie plosného detektoru (FPA) pro rychly FTIR imaging s vysokym prostorovym rozlisenim
Nové technologie ptinaseji i lepsi uplatnéni piistroji, a proto neustale roste mnozstvi potencidlnich apliakei pro
FTIR iRamanovu instrumetnaci. VySe uvedené technologie proto budou prezentovany spolu s konkrétnimi
vyzkumnymi aplikacemi, pro které maji tyto technologické inovace zna¢ny ptinos.
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1P01

POKR()CILE ELEK,TROC!-IEMIC,KE SENZORY NA RYCHLU A SPOCAHLIVU
ANALYZU COKOLADOVYCH VYROBKOV

Lubomir Svorc, Olha Sarakhman, Marek HasSo

Ustav analytickej chémie, Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie, Slovenskd technickd univerzita v
Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, lubomir.svorc@stuba.sk

Vyvoj novych a perspektivnych elektrochemickych senzorov patri v sicasnosti k jednym z urcujucich smerov
v oblasti modernych elektroanalytickych metod. Na ich spolahlivé pouzitie v praxi musia byt splnené niektoré
zékladné poziadavky ako napr. dostatocna citlivost, postacujliica selektivita, primerany potencidlovy rozsah,
reprodukovatelnost’ odozvy senzora a rychle a jednoduché pouzitie. Prispevok sa zaobera vyvojom a vyuZzitim
nového postupu na stanovenie teobrominu (xantinovy alkaloid Struktirne podobny s kofeinom a teofylinom)
v roznych cokoladovych vyrobkoch za vyuzitia miniaturizovanych elektrochemickych senzorov z boérom
dopovaného diamantu (BDD). Tento elektrodovy material je v stiCasnosti povazovany za citlivy elektrochemicky
senzor na rychle a spolahlivé stanovenie roznych Strukturne a biologicky zaujimavych latok vo vzorkach
farmaceutického, klinického, environmentalneho a potravinarskeho charakteru [1-3]. V tejto stvislosti budu
diskutované aj prednosti elektrochemickych senzorov na baze BDD, ich obmedzenie a perspektivy d’alsieho
rozvoja v oblasti elektroanalyzy. Hlavnym cielom prispevku bude objasnenie elektrochemického spravania
teobrominu na BDD elektrode, optimalizacia experimentalnych podmienok, stanovenie zakladnych analytickych
(valida¢nych) parametrov, zhodnotenie vplyvu potencialnych interferentov (selektivita) a déraz bude kladeny aj
na vyuzitelnost’ tychto senzorov v analyze vzoriek r6znych ¢okoladovych vyrobkov.

Autori dakujii za podporu Vedeckej grantovej agentiire VEGA MS SR a SAV (projekt ¢. 1/0489/16) a Programu
na podporu mladych vyskumnikov.

[1] Svorc ., Hag$o M., Sarakhman O., Kiani¢kova K., Stankovi¢, D., Otiisal, P.: Microchem. J. 142,297 (2018).

[2] Svore L., Strezova 1., Kianickova K., Stankovi¢ D., Ottisal P., Samphao A.: J. Electroanal. Chem. 822, 144
(2018).

[3] Pysarevska S., Dubenska L., Plotycya S., Svorc L.: Sens. Actuators B 270, 9 (2018).

1P02

POKROKY VO VYVOJI MIKROEXTRAKCNYCH TECHNIK PRI SLEDOVANI
VYBRANYCH XENOBIOTIK

Svetlana Hrouzkova', Agnesa Szarka!, Silvia Zichova!, Adriana Brisudova!, Kristina Bucikova!,
Nikola Kubasova'

ISlovenskd technickd univerzita v Bratislave, Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie, Ustav analytickej
chémie, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovenska republika, svetlana.hrouzkova@stuba.sk

Miniaturizécia sa v sucasnosti stala kI"iCovym faktorom pri tvorbe novych efektivnych rieSeni v rdmci pripravy
vzorky [1]. Znizenie poctu operacii prinaSa vyhody v podobe zvySenia vykonu a zniZenia negativnych matricovych
efektov, ¢o je dolezité najmé pri sledovani stopovych a ultrastopovych koncentracii analytov v komplexnych
matriciach. S cielom odstranit’ nevyhody konven¢nych extrakénych metéd sa vyvijaji analytické metody
aplikujuce mikroextrakéné techniky kvapalinou (LPME, liquid phase micro-extraction) a tuhou fazou [2]. LPME
je mozné realizovat’ réznymi modmi extrakcie, poukdzeme na vyhody aplikacie extrakcie jednou kvapkou
a disperznej mikroextrakcie kvapalina-kvapalina. Neustale pribudaju d’alSie nové pristupy k modifikovaniu tychto
metdd, ¢o poukazuje na variabilitu a perspektivu tychto technik [3]. V ramci technik mikroextrakcie tuhou fazou
sa fokusujeme na mikroextrakciu sorbentom naplnenym v ihle mikrostriekacky.

Na extrakciu tuhych vzoriek sa popri konvenénych metddach pouziva cely rad technik v kombinacii s druhym
stupniom extrakcie vo verzii ,,mikro* na dosiahnutie zakoncentrovania analytov, re-extrakcie do iného rozpustadla
s benefitom zvysenej selektivity.

Cielom prezentacie je demonstracia vyhod mikroextrakénych technik a ich kombinacii na rieSenie aktudlnych
problémov pripravy vzorky pred analyzou v oblasti bezpe€nosti potravin, analyzy vzoriek v klinickej,
environmentalnej a forenznej oblasti.
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Autori  dakuju  za podporu  nadacnému  fondu AXA  Nadacny fond v  Naddcii  Pontis
za podporu v ramci programu Mlady inovator a Programu na podporu excelentnych timov mladych vyskumnikov
STU.

[1] Hrouzkova S.: In: Food analysis: Innovative analytical tools for safety and quality assessment, John
Wiley&Sons, Hoboken (2017).

[2] Andras¢ikova M., Hrouzkova S.: Sep. & Purif- Revs. 44, 1 (2015).

[3] Hrouzkova S., BriSova M., Szarka A.: J. Chromatogr. A 1506, 18 (2017).

1P03

STUDIUM ELEKTROCHEMICKEHO CHOVANi AZOBARVIVA SUDAN I JAKO
MARKEROVEHO SUBSTRATU PRO SLEDOVANI HYDROXYLACNICH REAKCI
KATALYZOVANYCH CYTOCHROMY P450

Karolina Schwarzové', Anna Ondrac¢kova?, Marie Stiborova®, Miroslav Fojta'

!Univerzita Karlova, Prirodovédecka fakulta,, Katedra analytické chemie, UNESCO laborator elektrochemie
Zivotniho prostiedi, Albertov 6, 128 43 Praha 2, Ceskd republika, kpeckova@natur.cuni.cz

’Biofyzikalni iistav AVCR, v.v.i., Krdlovopolskd 135, 612 65 Brno, Ceskd republika

3Univerzita Karlova, Prirodovédecka fakulta, Katedra biochemie, Albertov 6, 128 43 Praha 2, Ceskd republika

Sudan I ((fenylazo)-2-naftol) je synteticky vyrabéné Cervené azobarvivo, které se pouzivd na barveni plastd,
lesticich prostfedkti, rozpoustédel a oleji [1]. V minulosti byl pouzivan i v potravinafstvi, nicméné prokazana
genotoxicita a karcinogenita pro laboratorni zvifata a studie karcinogenity pro ¢lovéka vedly k zadkazu pouzivani
této latky v potravinafstvi. Za t€mito uCinky stoji reaktivni metabolity vznikajici v prubéhu reakci katalyzovanych
cytoplazmatickymi derivatizatnimi enzymy ¢i mikrosomalnimi subcelularnimi systémy jater obsahujicimi
cytochromy P450 (CYP), napt. P450 hydroxylazy [2]. Sudan I je vyuZzivan jako markerovy substrat pro studium
téchto enzymovych hydroxylacnich reakci.

Strukturni motivy Sudanu I umoziuji uplatnéni elektrochemickych metod pro jeho detekei v riiznych matricich,
nejvetsi pozornost je vénovana potravinaiskym produktim, do kterych je toto barvivo stale nelegalné pridavano
[1, 3]. Sudan I obsahuje redukovatelnou azo skupinu, zaroven ho 1ze snadno oxidovat diky pfitomnosti fenolické
skupiny.

Cilem této studie je studium elektrochemického chovani Sudanu I a jeho synteticky ptipravenych modelovych
metabolitli zaméfené na vyhodnoceni elektrochemickych reakci nasledujicich po primarni oxidaci a redukci
Sudanu I. Na zédklad¢ komparativnich studii se standardy pfedpokladanych reakénich produktt (napi. chinond,
anilin, 1-amino-2-naftol) byla studovana moznost odliSeni jednotlivych hydroxyla¢nich produkti. Méfeni byla
provadéna na borem dopované diamantové elektrodé a elektrod¢ z pyrolytického grafitu. Byly porovnavana
voltametrickd odezva jednotlivych derivati v katodické a anodické oblasti a adsorpéni vlastnosti matetskych
molekul a jejich derivati na obou elektrodach. Vysledky naznacuji moznost pouziti jednoduchych
elektrochemickych metod pro analyzu enzymovych reakénich smési s vyuzitim Sudanu I jako substratu.

Tento vyzkum byl proveden v ramci specifického vysokoskolského vyzkumu (SVV 260 440). Autori dekuji za
financni podporu Grantové agenture Ceské republiky (GACR 18-01710S).

[1] Chailapakul O., Wonsawat W., Siangproh W., Grudpan K., Zhao Y F., Zhu. Z.W.: Food Chemistry /09, 876-
882 (2008).

[2] Stiborova M., Martinek V., Rydlova H., Hodek P., Frei E.: Cancer Research 62, 5678-5684 (2002).
[3]LiB.L., Luo J.H., Luo H.Q., Li N.B.: Food Chemistry /73, 594-599 (2015).

1P04
VOLTQMETRICKA ANALYZA PROTIZANETLIVYCH LECIV ZE SKUPINY OXICAMU
Renata SeleSovskd', Frederika Hlobetiova!, Martina Mandincova'

1Ustav environmentdlniho a chemického inzenyrstvi, Fakulta chemicko-technologickad, Univerzita Pardubice,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, Ceskd republika, renata.selesovska@upce.cz

-----

Oxicamy pfedstavuji skupinu strukturné tuzce piibuznych 1éCiv s protizanétlivymi, analgetickymi
a antipyretickymi u€inky [1]. V ramci této prace bylo studovano voltametrické chovani ¢tyt latek z této skupiny,
konkrétné¢ meloxicamu, lornoxicamu, piroxicamu a tenoxicamu. PouZzitou pracovni elektrodou byla borem
dopovana diamantova elektroda (BDDE), ktera byla zvolena pro své vyjimecné elektrochemické vlastnosti,
zejména Siroky vyuzitelny potencidlovy rozsah umoziujici sledovat oxidacni signaly pfi znaéné pozitivnich
potencialech [2, 3]. Mechanismus elektrochemické oxidace byl studovan s vyuzitim vysokotc¢inné kapalinové
chromatografie s hmotnostnim detektorem, kdy byly analyzovany roztoky analytl po elektrolyze na uhlikové
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elektrod€. Na zavér byly vyvinuty voltametrické metody pro stanoveni vySe zminénych 1€Civ, které byly tispésné
aplikovany pfti analyze farmaceutickych ptipravki.
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Obr. 1. Strukturni vzorce meloxicamu (A), lornoxicamu (B), piroxicamu (C) a tenoxicamu (D).

Tato prace byla financovina z prostiedkii Grantové agentury Ceské republiky (GACR, projekt ¢. 17-03868 S) a
Univerzitou Pardubice (projekt ¢. SGS 2019 001).

[1] Olkkola K. T., Brunetto A. V., Mattila M. J.: Clin. Pharmacokinet. 26, 107 (1994).
[2] Swain G. M., Anderson A. B., Angus J. C.: MRS. Bulll. 23, 56 (1998).
[3] Peckova K., Musilova J., Barek J.: Crit. Rev. Anal. Chem. 39, 148 (2009).
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HPLC-MS/MS - A VERY POWERFUL TOOL FOR THERAPEUTIC DRUG MONITORING
OF ANTIBIOTICS SUCH AS PIPERACILLIN/TAZOBACTAM AND MEROPENEM

Dusan Krnag¢!, Katarina Reiffova?

! ELBLAB GmbH Zentrum fiir LaborMedizin Meif3en Riesa Radebeul, Weinbergstrafe 8, 01589 Riesa, Germany,
dusan.krnac@gmail.com

2 Department of Analytical Chemistry, Institute of Chemistry, Faculty of Science, Pavol Jozef Safirik University
in Kosice, Moyzesova 11, SK-041 54 Kosice, Slovak Republic

Piperacillin/Tazobactam is one of the most frequently used antibiotics in intensive care units.
Piperacillin/Tazobactam is a B-lactam/B-lactamase inhibitor combination with broadspectrum antibacterial activity
against Gram-positive and -negative aerobic and anaerobic bacteria [1].

Meropenem is a recently developed carbapenem antibiotic, similar to Imipenem, with a wide spectrum of activity
against Gram-positive and Gramnegative bacteria, including Pseudomonas aeruginosa and anaerobes. The
Meropenem stability against most 3-lactamases produced by Gram-negative as well as by Gram-positive bacteria,
is resulting in a wide spectrum of activity [2].

Inadequate antibiotic treatment is one of the most important independent variables affecting the overall mortality
of these patients. The therapeutic drug monitoring (TDM) provides an advanced option for therapy optimization,
especially by seriously ill intensive care patients [3].

The major problem in determination of antibiotics is the complicated matrix and interferences from comedication
or endogenous substances, especially by critically ill patient on intensive care. Several analytical methods for
determination of antibiotics in human plasma has been described, such as microbiological assay or HPLC-UV.
These methods are often not enought specific or included complicated sample preparation. HPLC-MS/MS has
an adequate specificity and sensitivity to simultaneously determination multiple analytes in highly complex
biological matrices without complicated and time consuming sample preparation.

[1]Lee N., Yuen K.Y., Kumana C.R.: Drugs 63, 1511 (2003)

[2] Mouton J.W., Anker J.W.: Clin.. Pharmacokinet. 28, 275 (1995)

[3] Frey O.R., Helbig S., Rohr A.C., Preisenberger J., Koberer A., Fuchs T., Konig C., Brinkmann A.: Intensiv-
News 19, 30 (2015)
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CHARAKTERIZACE NOVEHO TYPU SORBENT# PRO KAPALINOVOU
CHROMATOGRAFII

David Sykora', Pavel Rezanka!, Kamil Zaruba', Ameneh Tatar?

"yysokd $kola chemicko-technologickd v Praze, Ustav analytické chemie, Technickd 5, 166 28 Praha,
David.Sykora@vscht.cz )
Vysokd Skola chemicko-technologicka v Praze, Ustav prirodnich latek, Technickd 5, 166 28 Praha

Byla pfipravena série stacionarnich fazi pro vysoko-uc¢innou kapalinovou chromatografii. Pro jejich syntézu byla
aplikovana viceslozkova Ugiho reakce umozinujici ziskani sorbentd s velmi odliSnymi vlastnostmi. Jako vychozi
materidl byl pouzit silikagel od dvou riznych vyrobcti modifikovany aminopropylovou skupinou. Pfipravené
stacionarni faze byly charakterizovany elementarni analyzou a pfedevSim chromatografickymi postupy. Celkem
bylo uvedenym protokolem syntetizovano vice nez dvacet modifikaci znacné se li§icich polaritou a schopnosti
poskytovat rGzné typy interakci, v¢etné napf. hydrofobni, iontové, dipolové a vodikové interakce. Pfi
charakterizaci sorbentll byla zvlastni pozornost vénovana studiu pouzitelnosti materiadlti v znovu objeveném
hydrofiln¢ interakénim modu. Ziskana data ukédzala, ze koncept syntézy zalozeny na ctyislozkové Ugiho reakei je
zivotaschopny a vede k prakticky pouzitelnym stacionarnim fazim majicim zajimavé a pfedevsim pomérné snadno
laditelné vlastnosti.

Tato prace byla podporena grantem 18-02597S Grantové agentury Ceské Republiky.
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CHROMATOGRAPHIC DETERMINATION OF PRODUCTS FROM THE AGED FIBROUS
CELLULOSIC MATERIALS

Katarina Hrobonova, Katarina Vizarova, Michal Jablonsky, Radovan Tino, Milan Kralik

Slovak University of Technology in Bratislava, Faculty of Chemical and Food Technology, Radlinského 9, 812
37 Bratislava, katarina.hrobonova@stuba.sk, katarina.vizarova@stuba.sk, michal.jablonsky@stuba.sk,
radovan.tino@stuba.sk, milan.kralik@stuba.sk

Typical products generated during aging/degradation of fibrous cellulosic materials are acids (e.g. formic, acetic),
esters, ketones, cyclic oxygen compounds (e.g. furfural), sugars and in less extent some nitrogen compounds (e.g.
oxides). During ageing, concentration of acids increased which apparently accelerates the cellulose degradation.
In the first stages of accelerated ageing, cellulose depolymerization takes place homogeneously (as mainly due to
hydrolysis), after which other reactions (such as oxidation, crosslinking) occur [1]. As reported by Area and
Cheradame [2] a wide set of physical, spectral and chemical methods was applied for evaluation of degradation
processes, including IR, UV-VIS, NMR, RTG, EDS, WDS, chromatographic methods and others. From 2003
a special focus on determination of products from degradation was established in the framework of project
KNIHA®* [3]. Development of the methodology and methods continues (see e.g. [1]); some results dealing mainly
with HPLC are subject of this presentation. In study of degradation products of paper, HPLC methods were used
for analysis of extracts of paper. Saccharides were quantified by RP-HPLC with fluorescence detection based on
pre-column derivatization with dansylhydrazine. IEX HPLC was applied for quantification of acids.

This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under contract no. APVV-18-0155
(Synthesis, compatibilization and transport of components of multifunctional systems suitable for the stabilization
of cellulosic materials - MUFUSCEM,).

[1] Jablonsky M., Botkova M., Hrobonova K.: Wood Research 57(3), 419 (2012).
[2] Area M. C., Cheradame H.: BioResources 6(4), 5307 (2011).
[3] http://www.knihask.eu (11.6.2019)
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FIRST VOLTAMMETRIC PROTOCOL FOR SENSITIVE AND SELECTIVE
QUANTIFICATION OF I}ION-OPIOID ANALGESIC NEFOPAM

Olha Sarakhman, Cubomir Svorc

Institute of Analytical Chemistry, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of Technology in
Bratislava, Radlinského 9, Bratislava, SK-812 37, Slovak Republic, olha.sarakhman@stuba.sk

Although mechanism of action is not been fully explained, nefopam (NEF) is a non-opioid central analgesic widely
used as killer of postoperative pain and pain associated with cancer [1]. Up to now, there are no electroanalytical
methods in scientific literature reported for the determination of NEF. A key problem encountered is the high
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potential which is required for its electrochemical oxidation, resulting in the fact that the most conventional
electrodes cannot be reliably used for this aim. On the other hand, boron-doped diamond electrode (BDDE) is a
progressive electrode material that opens a novel branch of electrochemistry due to its outstanding properties as a
wide electrochemical potential window, morphological and microstructural stability at extreme anodic and
cathodic potentials and current densities [2]. Keeping this knowledge in mind, the main objective of this work
consisted of the evaluation of redox behavior of NEF and choice of the suitable experimental conditions for
developing the pioneering protocol for its voltammetric determination at the unmodified BDDE. Apart from this,
estimation of the sensitivity and selectivity was also conducted. The developed method was successfully utilized
to quantification of NEF in environmental, biological and pharmaceutical samples with good recoveries.

This research was supported by the Grant Agency of the Slovak Republic (VEGA No. 1/0489/16) and STU Grant
Scheme for Support of Young Researchers.

[1] Girard F., Chauvin M., Verleye M.: Clin. Exp. Pharmacol. Physiol. 43,3 (2016).
[2]He Y., Lin H., Guo Z., Zhang W., Li H., Huang W.: Sep. Purif- Technol. 212, 802 (2019).
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EFFECT OF THE PROTEINS COMPOSITION ON THEIR ELECTROCHEMICAL
RESPONSE

Eva Melnikova,* Nasim Izadi, Miroslav Gal,* Veronika Ostatna,”

@ Slovak University of Technology, Faculty of Chemical and Food Technology, Department of Inorganic
Technology, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia, eva.melnikova@stuba.sk

b Institute of Biophysics of the Czech Academy of Sciences, Krdlovopolska 135, 61265 Brno, Czech Republic

¢ Department of Experimental Biology, Faculty of Science, Masaryk University, Kotlarska 2, 611 37 Brno Czech
Republic

The structure and amino acid composition affect proteins electrochemical response. During the last decades,
enormous progress in electrochemical analysis of proteins using constant current chronopotentiometric stripping
analysis (CPS) in combination with catalytic hydrogen evolution reaction (CHER) was made. In this work, CHER
of five selected proteins (namely: human serum albumin, lysozyme, B-synuclein, histones H2A, and H3) was
studied using CPS and AC voltammetry. Differences in proteins response were due to its amino acid content. Peaks
H of Cys-containing proteins appeared at less negative potentials in comparison to proteins without Cys,
suggesting easier CHER. We showed that the peak H height and potential differ in dependence on accumulation
potential. The content of electroactive amino acids residues (especially Cys residues) and their ability to catalyze
CHER can be estimated from these dependencies. Acidic and basic proteins not containing Cys can also be
recognized due to different CPS response after their adsorption at charged interface.

Keywords: Catalytic hydrogen evolution reaction, Chronopotentiometric stripping analysis, Protein analysis, AC
voltammetry, Mercury electrode

This research was supported by the Slovak Research and Development Agency under the contract No. APVV-17-
0149 and by project No. 18-18154S from the Czech Science Foundation.

[1] Melnikova, E., Izadi, N., Gal, M., Ostatna, V.: Electroanalysis. 2019, in press, doi:10.1002/elan.201900239.
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VOLTAMPEROMETRICKE STANOVENIE ANTIMOMU V PRIRODNEJ VODE
POMOCOU KATODICKY PREDUPRAVENEJ MIKROKRYSTALICKEJ ELEKTRODY Z
DIAMANTU DOPOVANEHO BOROM

Eva Culkova!, Zuzana Luka¢ova-Chomistekova!, Renata Bellova!, Danica Melicher¢ikova', Jaroslav
Durdiak', Miroslav Rievaj!, Peter Tom¢ik!

'Katedra chémie a fyziky, Pedagogicka fakulta, Katolicka univerzita v RuZomberku, Hrabovskd cesta 1, 034 01
Ruzomberok, eva.culkova@ku.sk

Roézne formy antiménu v dnesnej dobe putajii pozornost mnohych analytickych chemikov. Jeho koncentracia
v zemskej kore je 0,2-0,3 mg kg! [1]. Do vodného prostredia vstupuje v dosledku zvetravania pody,
prostrednictvom odpadovych vdd z tazby a tavenia, méze sa akumulovat’ v biologickych matriciach. Toxickejsie
st antimonité zluceniny Sb(III) v porovnani s antimoni¢nymi zlu€eninami Sb(V) [2]. Monitoring antiménu
v zivotnom prostredi je nevyhnutny kvéli jeho Sirokym aplikaciam a nepriaznivym ucinkom na zdravie ¢loveka.
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V tomto prispevku predstavujeme vel'mi jednoduchu a rychlu elektroanalytickti metédu pre stanovenie antiménu
na chemicky nemodifikovanej elektrode z diamantu dopovaného borom (BDDE). Voltampérometrické spravanie
antimonu sa skamalo v réznych kyslych zékladnych elektrolytoch, ale najvhodnej$ie médium pre stanovenie
Sb(11I) na holej BDDE sa ukézala 6 mol L' HClO.. Analytické charakteristiky sa $tudovali diferenénou pulzovou
anodickou rozpustacou voltampérometriou s optimalizovanym potencidlom depozicie (— 1 V vs. Ag/AgCl)
a casom depozicie (240 s). Vysetroval sa vplyv moznych interferujicich kovovych idénov na signal Sb(III).
Vyznamny vplyv As(III) sa eliminoval v slabo kyslom zakladnom elektrolyte NaH,PO4 s pridavkom EDTA ako
selektivneho komplexa¢ného ¢inidla pre Sb(III). Navrhnutou technikou sa dosiahol detekény limit 1,08 x 10-7 mol
L. Metoda sa aplikovala na redlne vzorky prirodnej vody tecucej v blizkosti byvalej antiménovej bane [3].

Autori dakujii agenturam KEGA (projekt ¢. 006KU-4/2017) a GAPF (projekt ¢. 1/6/2018) za financnii podporu
tejto prace.

[1] Mihaltan A. 1., Frentiu T., Ponta M., Petreus D., Frentiu M., Darvasi E., Marutoiu C.: Talanta 109, 84 (2013).

[2] Haragova 1., Kubova J.: Chem. Listy 102, 782 (2008).

[3] Lukacova-Chomistekova Z., Culkova E., Bellova R., Melicheré¢ikova D., Durdiak J., Beinrohr E., Rievaj M.,
Tom¢ik P.: Talanta 178, 943 (2018).

1P11
NEENZYMATICKA DETEKCIA GLUKOZY NA ZLATYCH MIKROELEKTRODACH
Jana Hovancové', Ivana SiSoldkova!, Renata Orifiakova', Ivan Shepa?, Marek Vojtko?, Andrej Orifiak!

IKatedra fyzikalnej chémie, Univerzita Pavla Jozefa Safirika v KoSiciach, Moyzesova 11, 040 01 Kogice
2Ustav materidlového vyskumu, Slovenskd akadémia vied, Watsonova 47, 040 01 KoSice

Vyvoj glukozovych senzorov puta vela pozornosti na zéklade moznosti ich aplikacie v rdznych odvetviach. Pri
vyvoji idealneho senzora bolo pouzitych mnozstvo technik, medzi ktorymi sa ukazali elektrochemické metody ako
najvhodnejsi kandidat. Elektrochemické metddy disponuju vysokou citlivostou, moznost'ou rychlej detekcie
a pomerne nizkou cenou. Navyse, zlepsenie celkovej kinetiky oxidacie glukdozy moze byt dosiahnuté vyuzitim
dobrych katalytickych vlastnosti nanomaterialov, ktoré pramenia z ich velkosti, tvaru a morfologie. Prechodné
kovy (obzvlast zlato) putaju vela pozornosti medzi rdéznymi nanomaterialmi. Hlavnou vyhodou zlatych
nanoS§truktur je moznost detegovat’ glukézu v zasaditom, ale aj neutralnom prostredi [1]. Na zéklade tychto
vlastnosti boli pouzité zlaté mikroelektrody modifikované zlatymi nanoStruktirami vylic¢enymi na elektrédu
elektrochemickou depoziciou a preskimané z hl'adiska ich aplikidcie ako neenzymatickych senzorov pre
stanovenie glukdzy. Zlaté nanoklastre vykazovali veI'mi dobré analytické charakteristiky porovnatel'né s ostatnymi
modifikaciami, ktoré boli doteraz publikované v réznych vedeckych Casopisoch. Vykazovali Siroky linearny
rozsah koncentrécii (0,5 — 50 mM), dobrt citlivost’ (185,2 pAmM-'cm?) a nizky limit detekcie (218 uM). Okrem
iného, tieto elektrody boli dostatocne selektivne, mali dobrti reprodukovatel'nost’ a stabilitu. Na zaklade ich malych
rozmerov a toho, Ze na stanovenie je potrebné vel'mi malé mnozstvo vzorky st nielen vhodnym kandidatom na
potencialny neenzymaticky senzor, ale aj na celkovi miniaturizaciu systému.

Tato praca bola podporend VEGA 1/0074/17, APVV-16-0029, VVGS-PF-2018-794 a VVGS-PF-2018-795.

[1] Hovancova J., SiSolakova 1., Oritiakova R., Orifiak A.: J. Solid State Electrochem. 21, 2147 (2017).
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PHEHOLIC ACIDS IN PROTECTED WINES FROM MALOKARPATSKY REGION IN
SLOVAVKIA

Jarmila Svancarova Lastincova!

1Ustredny kontrolny a skiisobny vistav polnohospoddrsky v Bratislave, Matiiskova 21, 833 16 Bratislava
Jjarmila.lastincova@uksup.sk

Comparison of concentration of phenolic acids in wines vintage 2016 with protected designation of origin
»Malokarpatsky* was made. Determination of gallic, vanillic, caffeic and p-coumaric acid was performed by
HPLC with fluorescence detector. Different content of phenolic compounds in different Slovak wine varieties was
found but on the other hand there were comparable with Czech and German wines [1].

The wide spread of organic compounds are presented in the white wine aromas and some of them have got
fluorescence character. Odor active volatile compounds in the wine varieties Traminer rose, Palava, Rheinriesling
and Pinot gris was achieved. The identities of the different chromatographic peaks were determined by comparing

ChemZi 15/1 2019 70




Prednasky — sekcia 1

their spectral characteristics to standards. The detection limits were calculated as three times the standard deviation
of the background noise and were 0,9-1,6 pg/l.

The fluorescence detector was operated at Acx = 278 nm and at Aem = 360 nm for gallic and vanillic acids or at A
= 278 nm at Aem = 454 nm for caffeic and p-coumaric acids. The mobile phase was mixture of
methanol/water/formic acid and temperature was kept at 40°C. The sample injection was 20 pl and with
fluorescence detection linear calibration range was 5-500 pg/1.

Rada by som vyjadrila podakovanie Slovenskej chemickej spolocnosti a vedeniu UKSUP za moznost ziicastnit sa
tejto konferencie vo Vysokych Tatrach.

[1] Golids J., Létal, J., Vesely, O.: Evaluation of volatile compounds during the ripening in South Moravian
“Gewurztraminer” and “Sauvignon Blanc” from Palava region Mitteilungen Klosterneuburg 66:189-197
(2016).

1P13
LUMINESCENCE DETECTION IN FLOW ANALYSIS
Petr Solich!, Hana Sklenatrova', Petr Chocholous!

'Department of Analytical Chemistry, Faculty of Pharmacy, Charles University, 50005 Hradec Krdlové
solich@faf.cuni.cz

Various Flow techniques (FIA, SIA, SIC, MSFIA, LOV, etc.) are already well established analytical methods,
which are characterized by several factors essential for research or routine analysis, e.g. simplicity of fundamental
principles, inexpensive instrumentation, automated sampling and analytical procedures, low sample consumption
and short analysis time. Connection of flow methods with luminescence detection can further increase the
sensitivity and selectivity of these methods.

For example, in vitro permeation studies are one of the methods widely used in pharmaceutical research in
evaluation of drug interaction with membrane transporter proteins or drug-drug interactions. These tests are
performed using cellular monolayers seeded on a semi-permeable membrane of commercially produced inserts.
The universal set-up is based on a sequential injection (SIA) manifold connected to the liberation unit, a Franz
diffusion cell (FDC), with on-line fluorimetric detection, thus allowing to monitor automated drug transport to get
more detailed kinetic profile of the interaction. Another application will show the advantage of microSIA method
for fluorescence determination of zinc in seawater as a portable manifold for shipboard use. Several examples of
the use of luminescence detection in various applications connected to flow methods will be discussed.

The authors gratefully acknowledge the financial support of the project STARSS (Reg. No.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000465) co-funded by the European Union.

[1] Zelena L., Marques S.S, Segundo M.A., Miro M., Pavek P., Sklenatova H., Solich P., Anal. Bioanal. Chem.
408,971 (2016)
[2] Grand M. M., Chocholous P., Ruzicka J., Solich P., Measures Ch., Anal. Chim. Acta 923, 45 (2016)
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2P01

ROZLOZITEENE ZELEZNE BIOMATERIALY S POLYMERNYM POVLAKOM

Renéata Orinakova!, Radka Gorejova!, Zuzana Orsagova Kralova!, Andrej Orifiak', Miriam Kupkové?,
Monika Hrubovéakova?

'Katedra fyzikdlnej chémie, Ustav chemickych vied, PF UPJS v Kosiciach, Moyzesova 11, 040 01 Kosice,
renata.orinakova@upjs.sk
2Ustav materidlového vyskumu SAV, Watsonova 47, 040 01 Kosice

Po desatrociach venovanych usiliu o minimalizaciu kor6zie kovovych biomateridlov sa Coraz vicsia pozornost’
venuje materidlom podliehajucim koroézii. Pre tito relativne nova skupinu degradovatelnych kovovych
biomateridlov pre medicinske aplikécie sa pouziva termin biodegradovatel'né kovy a mnozstvo novych poznatkov
bolo publikovanych za poslednych desat’ rokov.

Biodegradovatelné kovy st kovové materialy, od ktorych sa ocakava, ze budi napomahat’ pri procese
hojenia/obnovy tkaniva, pritom buda postupne korodovat’ in vivo s primeranou odozvou hostitel'a na uvolnené
kordzne produkty, a po splneni svojej ulohy sa uplne rozlozia a nezanechaju ziadne zvysky po implantate. Z tohto
dovodu musia byt’ hlavnymi zloZzkami biodegradovatel'nych kovovych materialov esencialne kovové prvky, ktoré
modzu byt metabolizované l'udskym organizmom a vykazuji primeranti rychlost’ a spdsob korézie v 'udskom
organizme.

Zelezo a jeho zliatiny sa ukézali byt vhodnymi materialmi pre ortopedické aplikacie. Avsak, rychlost korézie Fe
je povazovana za prili§ pomali. Medzi nevyhody korozie Zeleza tiez patri to, Ze je nachylné k jamkovej korozii,
ktora moze viest k nepredvidateI'nému zlyhaniu implantatu. Hromadenie va¢sieho mnozstva koréznych produktov
v okoli implantaitu méze skomplikovat’ funkciu okolitého tkaniva. Aplikaciou rozloziteInych polymérnych
povlakov (obr. 1) sme dosiahli zlepSenie mechanickych vlastnosti, zvySenie rychlosti kor6zie a biokompatibility
zeleznych biomaterialov [1, 2].

Prispevok vznikol s podporou Agentiiry na podporu vyskumu a vyvoja a vedeckej grantovej agentiiry MS SR vo
forme grantov APVV-16-0029 a VEGA 1/0074/17.

[1] Orinakova R., Gorejova R., Macko J., Oriniak A., Kupkova M., Hrubov¢akova M., Seve I, Smith R.M.: Appl.
Surf. Sci. 475, 515 (2019).

[2] Haverova L., Orinakova R., Orintak A., Gorejova R., Balaz M., Vanysek P., Kupkova M., Hrubov¢akova M.,
Mudron P., Radonak J., Orsagova Kralova Z., Morovska Turonova A.: Metals 8, 499 (2018).

2P02

ZNO/CU NANQROZMERNE KATALYZATORY V TERMOCHEMICKEJ PREMENE CO;
NA UZITOCNE CHEMIKALIE

Natélia Podrojkova!, Andrej Orinak, Renata Orifiakova

'Katedra fyzikalnej chémie, Prirodovedeckd fakulta, UPJS v Kosiciach, Moyzesova 11, 041 54 Kosice, Slovenska
republika, natalia.podrojkova@student.upjs.sk, andrej.orinak@upjs.sk, renata.orinakova@upijs.sk

Aby sa zabranilo narastu koncentracie oxidu uhli¢itého v atmosfére a zvySovaniu jeho negativneho vplyvu na
teplotu Zeme, vytvaraju sa rézne chemické spésoby jeho spracovania. Jednym z nich je hydrogenacia, kde k
hlavnym produktom patri metanol. Kvoli vysokej chemickej stabilite a aktivacnej energii CO, sii potrebné
Specifické katalyzatory. Hlavnymi katalyzatormi pouzivanymi v syntéze metanolu su katalyzatory na baze Cu,
Zn0 a A,O3 (CZA). ZnO zvysuje Zivotnost’ katalyzatora odstranenim kyslych miest vo faze oxidu hlinitého, ¢im
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zabrafiuje premene metanolu na dimetyléter. AvSak CZA katalyzatory vykazuju nizku aktivitu pri hydrogenacii
CO; v désledku tvorby vody a silného hydrofilného charakteru oxidu hlinité¢ho [1].

Slubnymi Struktarami st core-shell nanocastice, ktoré mézu inhibovat’ neziaduce sekundarne reakcie, ako je
reakcia vzniku vodného plynu. Okrem toho, reakény mechanizmus nie je uplne preskimany pre niektoré typy
rozhrani a méze byt doplneny v sicasnosti vel'mi ziadanymi simulaciami.

Predlozeny prispevok je zamerany na core-shell nanocastice aich pouzitie v hydrogenacii oxidu uhli¢itého.
Nanokatalyzatory sa pripravia dvojstupfiovou sol-gel syntézou. Pripravené nanocastice budu charakterizované
rontgenovou difrakciou (XRD), transmisnou elektronovou mikroskopiou (TEM) a pouzité pri katalytickej
hydrogenacii CO; na skiimanie G¢inku ZnO/Cu na tvorbu metanolu. Vysledky buda porovnané so simulaciami
rozhrania ZnO/CuO pre lepSie pochopenie reakéného mechanizmu a tvorby metanolu.

Tato prdca je podporend Vedeckou grantovou agentiirou MSVVaS SR a SAV [VEGA 1/0074/17], Vniitornym
vedeckym grantovym systémom PF UPJS [VVGS-PF-2019-1052]. Pod'akovanie taktiez patri Slovenskej chemickej
spolocnosti za financny prispevok na konferenciu.

[1] Shaharun S. et al.: Sains Malaysiana 47,207, (2018)

2P03

SYNTEZA PD-NIFE,04/SIO; KATALYZATORA PRE TERMALNY ROZKLAD METANU
NA VODIK

Katarina Sisakové', Andrej Orifiak, Renata Orifiakova

"Univerzita Pavla Jozefa Safirika v Kosiciach, Moyzesova 11, 041 54 Kosice, k.sisakova@gmail.com

Ked'ze termalny rozklad metanu neprodukuje Ziadne emisie CO», pritahuje pozornost ako vhodna metdda vyroby
vodika s nizkou environmentalnou zatazou. Katalyticky rozklad metanu sa méze stat’ ekologickym procesom
vyroby vodika. Pri rozklade metanu za uicelom syntézy vodika sa zvycajne pouZzivaju katalyzatory na baze niklu
nanesené na vhodnom nosici. Okrem zvySenia katalytickej aktivity je potrebné znizit' teplotu, pri ktorej reakcia
prebieha [1]. Pd a NiFe,O4 nanocastice nanesené na SiO; nosi¢i vykazuju vysoku aktivitu uz pri vel'mi nizkej
teplote. Ciel'om préce je pripravit’ katalyzator na baze niklu, ktory by bolo mozné vyuzit' ako katalyzator pre
termalny rozklad metanu [2].

Pripravené katalyzatory budi Studované z hl'adiska ich Struktiry a katalytickej aktivity. Katalyticka aktivita bude
Studovana pyrolyznou plynovou chromatografiou v teplotnom intervale 300-500°C. V tejto §tadii bude pripravena
kvapalna zmes s rovnomerne dispergovanymi nanocasticami Pd a oxidov kovov Ni a Fe. Zmes tychto nanocastic
bude nanesena na nosi¢ Si0>. Tymto spésobom mozu tieto dva druhy nanocastic ziskat’ koordinovanu distribtciu
tak, aby kazda nanocastica Pd mohla byt’ od seba oddelena nanocasticami oxidu kovu okolo neho a naopak. Tato
koordinovana distriblicia vytvara dostatoéné rozhranie medzi nanocasticami Pd a oxidov kovov, kde mobilita
kyslika vyznamne zvysuje katalyticku aktivitu. Katalyzator teda dosiahne vysoku aktivitu a schopnost’ odolavat
spekaniu.

Tato prdca je podporend Vedeckou grantovou agentirou MSVVaS SR a SAV [VEGA 1/0074/17] a taktiez
Vnutornym vedeckym grantovym systémom prirodovedeckej fakulty Univerzity Pavla Jozefa Safarika v Kosiciach
[VVGS-PF-2019-1061].

[1] W. Wang, H. Wang, Y. Yang, and S. Jiang, “Ni-SiO; and Ni-Fe-SiO, catalysts for methane decomposition to
prepare hydrogen and carbon filaments,” International Journal of Hydrogen Energy, vol. 7, pp. 2—-10, (2012).

[2] Q. Huang et al., “Catalytic performance of Pd-NiCo0,04/Si0O; in lean methane combustion at low temperature,”
J. Energy Inst., vol. 91, no. 5, pp. 733-742, (2018).
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2P04

SPEKTROSKOPICKE STUDIUM KOPOLYMERU P33 S PCBM PRE FOTOVOLTICKE
APLIKACIE

Lenka Pribusova Sluna', Cudovit Haizer?, Monika Jerigova!, Dmitrij Bondarev?, Vojtech Szocs?,
Milan Drzik?, Daniel Repovsky?, Dusan Lorenc!?, Dusan Veli¢!"?

!Prirodovedeckd fakulta, UK, Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie, llkovicova 6, 842 15, Bratislava 4
’Medzinarodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 841 04, Bratislava 4

3Ustav polymérov, SAV, Dubravska cesta 9, 845 41 Bratislava 45

“Technologicky institit A. Ruprechta, Dubova 2243/11, 931 01 Samorin-Cilistov.

Novy kopolymér P33 (poly(tiopfén-2,5-diyl-2,5-dioctyloxykarbonyl-1,4-fenylénu) bol testovany ako material
vhodny pre fotovoltické aplikacie [1,2]. Na Studium kopolyméru P33 sme pouzili UV/VIS spektroskopiu,
infraCervenu spektroskopiu s fourierovou transforméciou a fluorescencnu spektroskopiu spolu s ¢asovo-
rozlisenou fluorescenciou. P33 bol Studovany vo forme Cistého filmu a taktiez ako donorno/akcpetorny systém
P33/PCBM ([6,6]-phenyl-C61-butyric acid methyl ester). Vyskum je zamerany najma na fluorescené¢nu dynamiku,
ktorou mézeme nepriamo sledovat’ elektronovii dynamiku [3]. Povrchy filmov sme d’alej charakterizovali
pomocou atomovej silovej mikroskopie a hmotnostnej spektrometrie sekundarnych iénov.

Pridavok PCBM do filmu P33 viedlo k modrému posunu z 524 na 505 nm a k zhasaniu fluorescencie, ¢o podporuje
teoriu, ze dochadza k interakcii tychto dvoch latok. Globalne fity t; pre P33 a P33/PCBM st stanovené na 8,9 a
3,8 ps. Doba zivota fluorescencie P33 sa skrati z 850 na 230 ps po pridani PCBM, ¢o dokazuje prenos naboja.
Skenovanie povrchu zmesného filmu P33/PCBM odhalilo pomerne hladky povrch s priemernou drsnostou 5,3 nm
a zhluky PCBM az do 1000 nm. Studovali sme korelaciu medzi dynamikou filmu a $truktarou filmu. Okrem toho
sme testovali hibkovy profil na vrstevnatych struktarach P33/PCBM/Si, aby sme ziskali predstavu o §truktire
vytvoreného filmu.

Tato prdca vznikla s podporou grantu UK/134/2019 , Spektroskopickeé studium systemu P33/PCBM pre
fotovoltické aplikacie.

[1] Kordt, P. Walter de Gruyter GmbH & Co KG (2016)

[2] Dang, M. T.; Hirsch, L.; Wantz, G. Advanced Materials, 23(31), 3597-3602 (2011)

[3] Keller, B.; McLean, A.; Kim, B. G.; Chung, K.; Kim, J.; Goodson III, T. J.Phys. Chem C, 120(17), 9088-9096
(2016)

2P05

TOPOGRAFIA POVRCHU PEROVSKITU POMOCOU ATOMOVEJ SILOVEJ
MIKROSKOPIE

Jakub Michalik', Dusan Veli¢?, Daniel Repovsky?, Lenka Pribusova Slugna*

! Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedeckd fakulta, Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie,
llkovicova 6, Mlynska dolina, 84215 Bratislava, Slovenska republika

’Medzindrodné laserové centrum v Bratislave, Ilkovicova 3, 84104 Bratislava, Slovenskd republika,
michalikjakub307@gmail.com

Perovskity st anorganicko-organické zluceniny s vybornymi fotoelektrickymi vlastnost'ami, ktoré sa daju pouzit
v solarnych ¢lankoch. Uginnost’ perovskitovich solarnych ¢lankov zavisi od homogenity §truktiry perovskitovej
vrstvy, ktora zavisi od metody jej pripravy. Struktiru perovskitovej vrstvy mozno odvodit’ od topografie jej
povrchu, ktord mozno uréit atdomovou silovou mikroskopiou. Atomova silovd mikroskopia je povrchova
skenovacia technika, ktora vyuziva interakciu nanohrotu sondy s povrchom tuhej latky na urcenie topografie
daného povrchu. Nami skiimané vzorky boli vrstvy perovskitu CH3NH;3Pbls, ktoré boli pripravené nanesenim
roztoku prekurzorov CH3NH;I a Pbl, v pomere 3:1 na sklené platnicky a naslednym zahriatim platni¢iek na 120
°C v dusikovej atmosfére. Povrch niektorych platniciek bol upraveny plazmou. Vysledné skeny povrchu ukazali
ze perovskit vytvara gulovité¢ utvary zoskupujuce sa do klastrov a Ze vrstvy pripravené na plazmovanych
platnickdch maji vacSiu homogenitu ako vrstvy na neplazmovanych platnickach. Bola stanovena aj drsnost’ tychto
povrchov ktord pre neplazmovany povrch bola 81 nm apre plazmovany 19 nm. Z vysledkov vyplyva Ze
perovskytové vrstvy pripravené na plazmovanom su perspektivnejSie pre solarne ¢lanky.

Chcem sa podakovat Doc. Ing. Dusanovi Velicovi, DrSc. Za vedenie tejto prace. Taktiez RNDr. Danielovi
Repovském, PhD. Za oboznamenie z atomovym silovym mikroskopom. Ako aj RNDr. Lenke Pribusovej Slusnej za
poskytnutie vzoriek.
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2P06

INTRAMOLEKULOV’Y PRENOS PROTONU V EXCITOVANOM STAVE: MOZNOSTI
TEORETICKEHO STUDIA

Simon Budzak!, Denis Jacquemin®*

!Univerzita Mateja Bela, Fakulta prirodnych vied, Katedra chémie, Tajovského 40, 974 01 Banska Bystrica,
Simon. Budzak@umb.sk

2CEISAM, UMR CNRS 6230, Universite de Nantes, BP 92208, Rue de la Houssiniere 2, 44322 Nantes, Cedex 3,
France

3Institut Universitaire de France, rue Descartes 1, F-75005 Paris Cedex 05, France

Intramolekulovy prenos protonu v excitovanom stave (ESIPT) je vel'mi rychlym procesom odohravajicim sa na
urovni radovo pikosekiind az nanosekund. V nasom prispevku ukdzeme tri mozné aplikacie tohto procesu
a zarovenl moznosti pouzitia metdd teoretickej chémie pri ich blizSom vysvetleni. Prvou aplikaciou je vyvoj
organickych svetlo-emitujucich diod. Existuji mnohé molekulové systémy schopné emitovat’ Specifické vinové
dizky (farby), ktorych kombinacie s potom pouzivané na dosiahnutie dokonalého obrazu v obrazovkach kategérie
OLED. Zakodovat’ do jednej molekuly viacero rdznych farebnych emisii by zabranilo zhorSeniu obrazu rozdielne
rychlou fotodegradaciou roznych molekul. Vdaka TD-DFT vypoc¢tom moézeme predikovat dudlnu emisiu
v zavislosti od §truktiry molekuly a tak podporovat’ experimentalne skupiny pri tomto vyskume [1, 2]. Naopak,
zénik slabej dualnej emisie pochadzajicej z ESIPT procesu a siln ,,turn-on® fluorescenciu je mozné vyuzit’ pri
vyvoji senzorov niektorych kovov. Vel'mi slaba fluorescencia bez pritomnosti hlinitych kationov bola pripisana
deaktivacii excitovaného stavu cez ned’aleké konické krizenie hyperploch excitovaného a zakladného stavu.
Pristup k tomuto kriZeniu je v pritomnosti AI** blokovany [3]. ESIPT je zodpovedny aj za extrémne vysoku
fotostabilitu znameho farbiva indiga. Pomocou molekulovej dynamiky ukdzeme rychlu deaktiviciu excitovaného
stavu po preneseni vodikového protonu.

Tento prispevok vznikol vdaka podpore Vedeckej grantovej agentury VEGA, cislo projektu 1/0737/17. Vypocty
boli realizované v Centre pre vysokovykonné pocitanie UMB, ktorého infrastruktura bola vybudovand v ramci
projektov ITMS 26230120002 and 26210120002 financovanych z Eurdpskeho fondu regiondlneho rozvoja.

[1] Heyer E. et al.: Chem. Eur. J. 23,7324 (2017).
[2] Budzak §., Jacquemin D.: Phys. Chem. Chem. Phys. 20, 25031 (2018).
[3] Budzak S., Jacquemin D.: J. Phys. Chem. B 120, 6730 (2016).

2P07
SPEKTROELEKTROCHEMICKA STUDIE REDOXNICH VLASTNOSTI KONJUGATU
PYRENU A CYKLOBUTENU

Lucie Kola¢na!, Peter Polak?, Jifi Klima!, Tom4§ Tobrman?, Jifi Ludvik!

! Ustav fyzikdlni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i., Oddéleni molekuldrni elektrochemie a
katalyzy, DolejSkova 3, Praha 8, 182 23, e-mail: lucie.kolacna@jh-inst.cas.cz:
2 Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze, Ustav organické chemie, Technickd 5, Praha 6, 166 28

Konjugované aromatické uhlovodiky nachézeji Siroké uplatnéni v materialové chemii [1] — v na$i studii pro
pripravu organickych polovodi¢i. Vlastnosti téchto latek lze jednoduse upravit zménou jejich struktury pomoci
chemickych modifikaci. Nase prace se vénuje derivatim pyrenu a jinych aromatickych latek vzajemné spojenych
cyklobutenovym mustkem, ktery pfedstavuje Ctyfikrat substituovanou dvojnou vazbu. Studované molekuly
obsahovaly tfi typy systémi: 1. pyren se substituenty s indukénim efektem, II. pyren a dalsi nezavislé redukéni
centrum, III. latky obsahujici cyklobuten v konjugaci s dal§imi aromaty a/nebo pyrenem. Spektroelektrochemické
studium téchto latek je nezbytné pro podrobnou analyzu redoxnich vlastnosti uvedenych rozsahlych
konjugovanych systémt.

Elektrochemické a spektroelektrochemické chovani vybranych molekul bylo studovano v bezvodém prostiedi
v ruznych systémech, na riznych elektrodach a také pomoci elektronové paramagnetické rezonance. Redoxni
vlastnosti nezavisi na materialu elektrody (rtut’, skelny uhlik), v dimethylformamidu vykazuji vyssi reverzibilitu a
potencialy jsou posunuté oproti acetonitrilu k méné negativnim. Samotny pyren je redukovan ve dvou krocich —
nejprve na stabilni radikalovy aniont, pti zapornéjsich potencialech vznika nestabilni dianiont. Pomoci EPR byl
stabilni radikalovy aniont potvrzen u v§ech studovanych latek. Pii redukci cyklobutenového kruhu dochazi nejprve
k tvorbé nestabilniho aniontového radikalu, dale pak k prosté redukci cyklobutenu na cyklobutan (nase predbézné
vysledky) nebo k reduktivnimu otevirani kruhu [2,3].

Podékovani: Tato price vznikla s podporou projektu GACR 18-12150 S.

[1] Figueira-Duarte T. M., Mullen K.: Chem. Rev. /71, 7260 (2011).
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[2] Bauld N. L., Cessac J., Farr F. R., Holloway R.: J. Am. Chem. Soc. 98, 4561 (1976).
[3] Boehm A., Meerholz K., Heinze J., Muelllen K.: J. Am. Chem. Soc. 114, 688 (1992).

2P08

ANALYSIS OF SUPERHYPERFINE SPLITTING IN EPR SPECTRA OF COPPER
COMPLEXES

Karina Strec¢anska, Milan Mazar

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of Technology, Radlinského 9, SK - 812 37
Bratislava, Slovak Republic, e-mail: milan.mazur@stuba.sk

The '“N superhyperfine splitting in the EPR spectra of the copper complexes with N-donor ligands was studied.
Firstly, the theoretical EPR spectra was computed by SimFonia (Bruker). The line shape of N superhyperfine
multiplets was analysed as a function of these parameters: 1) y; = AN/ 4", where AN is parallel superhyperfine
and 4" is parallel hyperfine splitting constant and y | = 4N | /A" , where 4N | is perpendicular superhyperfine
and A“ | is perpendicular hyperfine splitting constant. 2) z; = 4B / AN , where 4B is peak-to-peak width of
parallel hyperfine splitting and z| = 4B / AN| , where 4B | is peak-to-peak width of perpendicular hyperfine
splitting. 3) Number of nitrogens (N = 0, 1, 2, 3, 4) coordinated to the central Cu(Il) ion of copper complexes.
Secondly, the copper complexes containing two Cu(Il) salts (copper acetate or copper sulphate) and two neutral
N-donor ligands, N, N’-diethylnicotinamide (denia) or 3-pyridylmethanol (ronicol) with varying ligand/metal ratio,
x, [Cu(ac)2(aq) or CuSO4(aq) + x(N-donor ligand(solv))], where x =0, 1, 2, 4, 6, 8, 12, 16, were prepared. The
EPR spectra were recorded in the frozen water/methanol solution at 100 K. The possible number of the nitrogens,
which could be coordinated to the central Cu(II) ion was discussed.

This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under the contact No. APVV-15-0053
and by the Scientific Grant Agency of the Slovak Republic, VEGA 1/0041/15 and VEGA 1/0686/17. We thank
Ministry of Education, Science, Research and Sport of the Slovak Republic for funding within the scheme
"Excellent research teams".
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PREDNASKY - SEKCIA 3: NANOMATERIALOVA CHEMIA

3P01
NANOCASTICE PRO FOTODYNAMICKOU INAKTIVACI PATOGENU
Petr Henke!, Pavel Kubat?, Jifi Mosinger!-

! PFirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy v Praze, Hlavova 2030, 128 43 Praha 2, Ceskd republika,
henke@natur.cuni.cz

2 Ustav fyzikdlni chemie J. Heyrovského Akademie véd Ceské republiky, v.v.i., Dolejskova 3, 18223 Praha 8,
Ceskd republika

3 Ustav anorganické chemie Akademie véd Ceské republiky, v.v.i., Rez 1001, 250 68 Rez, Ceskd republika

Rostouci vyskyt multirezistentnich kmenti bakterii zpsobuje poptavku po alternativé k antibiotické 1éc¢be a
obecnéji po antimikrobialnich materidlech jako soucasti prevence. V popiedi zajmu je fotodynamicka inaktivace
bakterii a dal$ich patogent zptisobena fotogenerovanym singletovym kyslikem.

Tato prezentace se bude soustiedit na fotoaktivni sulfonované polystyrenové nanocastice generujici singletovy
kyslik pfi ozafeni viditelnou oblasti spektra [1,2]. Byly pfipraveny nanocéstice s externé vazanym nebo
enkapsulovanym fotosenzitizérem, které byly charakterizovany pomoci dynamického rozptylu svétla, elektronové
mikroskopie, ,steady state” a ¢asové rozliSené absorpéni a fluorescenéni spektroskopie. Schopnost oxidace
externiho substratu byla ovéfena pomoci jodidového cCinidla a antibakterialni vlastnosti byly porovnany vici
modelovému organizmu Escherichia Coli.

Tyto materialy efektivné produkuji vysoce reaktivni, cytotoxicky singletovy kyslik, schopny omezené diftize do
vnégjsiho prostiedi. Vysledky naseho vyzkumu demonstruji antibakterialni a antiviroticky efekt, ktery mize byt
vyznamné zvysSen piidani netoxického jodidu draselného [3]. V porovnani s roztokem volného fotosensitizeru,
disperse téchto nanocastic nevykazuji fotoindukovanou agregaci zptisobenou vznikajicim trijodidem. Déle bylo
pozorovano snizeni dob zivota singletového kysliku a zvySeni intenzity singletovym kyslikem zplisobené
zpozdéné fluorescence s rostouci teplotou. Oba efekty jsou zplsobeny s teplotou se zvySujicim difuznim
koeficientem pro kyslik v polystyrenovych nanocasticich, coz vede i ke zvySeni antibakteridlniho u¢inku pfi
fyziologické teploté v porovnani s laboratorni teplotou.

Tato prace byla podporovina Grantovou agenturou Ceské Republiky (Grant 19-097218).

[1] Henke P., Kirakci K., Kubat P., Fraiberk M., Forstova J., Mosinger J.: ACS Appl. Mater. Interfaces 8, (2016).
[2] Kubat P., Henke P., Berzediova V., Stépanek M., Lang K., Mosinger J.: ACS Appl. Mater. Interfaces 9, (2017).
[3] Kubat P., Henke P., Mosinger J.: Colloids and Surfaces B: Biointerfaces 176, (2019).

3P02

2D PLATFORMY PRE CIELENU DEVTEKCIU RAKOVINY 5

Nikola Bugérové', Michal Bodik?, Peter Siffalovi¢®, Matej Mi¢usik!, Zdeno Spitalsky', Vlasta
Z4visova?®, Martina Koneracka®, Miriam Zatovi¢ova®, Silvia Pastorekova*, Maria Omastova'

Ustav polymérov, Ditbravskd cesta 9, 845 41 Bratislava, Slovensko, email: nikola.bugarova@savba.sk
’Fyzikdlny ustav, Dubravskd cesta 9, 845 11 Bratislava, Slovensko

3Ustav experimentdlnej fyziky, Watsonova 47, 040 01 Kosice, Slovensko

“Virologisky ustav, Biomedicinske centrum SAV, Dubravskd cesta 9, 845 05 Bratislava, Slovensko

Grafén oxid (GO) pripraveny modifikovanou reakciou Hummer a Offeman z exfoliovaného grafitu, bol
charakterizovany rontgenovou fotoelektronovou spektroskopiou (XPS) a mikroskopiou atdémovych sil (AFM). Na
svojom povrchu ma funkéné skupiny kyslika, ktoré zvysuju jeho reaktivitu a znizuju toxicky efekt, o prispieva
k vhodnym vlastnostiam nosica.

Diagnostika onkologickych ochoreni zostava v popredi sicasného medicinskeho vyskumu. Pre v€asnu diagnostiku
je k dispozicii velky pocet onkologickych markerov. CA IX (karbonicka anhydraza IX) je hypoxiou indukovany
enzym nachadzajuci sa na povrchu bunky, ktory sa exprimuje v agresivnych nadoroch, a preto sa moze pouzit’ ako
nadorovy biomarker [1]. Pripravila sa funkcionalizovand GO platorma, na modifikaciu sa pouzili magnetické
nanocastice a monoklondlna protilatka Specifickd pre marker CA IX [2]. Bola uskutofnend cytometria a
imunofluorescencia, aby sa preskiimala selektivna odozva pripravenej nanoplatformy na baze GO.

Okrem toho sa hl'adaju d’alie 2D materidly, ako alternativy na vytvorenie nanonosic¢ov. Funkcionalizovana MoS,
monovrstva vykazuje mimoriadne vysoku citlivost’ na detekciu antigénov stvisiacich s rakovinou. Vyhodou MoS,
je silny Ramanov signdl a fotoluminiscencia v ¢ervenej Casti (nad 600 nm) viditeI'ného spektra. Tieto vlastnosti
MoS, predurcuju jeho pouzitie ako biosenzor pre cieleni detekciu rakovinovych buniek. V¢asna diagnoza
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pomocou funkcionalizovanych 2D nanoplatforiem spolu s cielenym dodanim lie¢iva moze vyrazne pomoct’ pri
liecbe ochorenia bez vedl'aj§ich ucinkov.

Tato praca bola podporovana Agenturou pre vyskum a vyvoj na zdaklade Zmluvy ¢. APVV-14-0120 a APVV-15-
0641 a Vedeckou grantovou agenturou Ministerstva Skolstva, vedy, vyskumu a Sportu Slovenskej republiky a
Slovenskej akadémie vied na zaklade Zmluvy ¢. VEGA 02/0010/18.

[1] Pastorekova S., Zatovicova M., Pastorek, J.: Curr. Pharm. Des., 14, 685—698, (2008).
[2] Bugarova N., et al., Cancers. 11, 753, (2019).

3P03
JSOU DICHALKOGENIDY PRECHODNYCH KOVU NA VZDUCHU STABILNI?
Jana Martincovd!, Petr Lazar!, Michal Otyepka!

! Regiondlini centrum pokrocilych technologii a materialii, Katedra fyzikalni chemie, Prirodovédecka fakulta,
Univerzita Palackého, 17. listopadu 1192/12, 771 46 Olomouc, jana.martincova0l @upol.cz

Dichalkogenidy ptfechodnych kovl (TMDs, z angl. transition metal dichalcogenides) jsou dvoudimenzionalni
sendvicove uspofadané materialy se strukturnim vzorcem MXj,, kde M piedstavuje prvek pfechodného kovu a X
oznacuje siru, selen nebo telur. Atomy v dané vrstveé jsou mezi sebou vazany kovalentn¢, zatimco jednotlivé vrstvy
jsou vazany slabymi Van der Waalsovymi silami, coZ je umoziuje exfoliovat do monovrstev. TMDs si ziskaly
pozornost hlavné svymi unikatnimi vlastnostmi, jako jsou supravodivost, vysokd hodnota Youngova modulu
pruznosti, katalyticka aktivita, anebo také velmi bohaty fazovy diagram. Nejen kviili témto vlastnostem, ale také
diky jejich polytypismu se nckteré z TMDs jevi jako vhodni kandidati pro aplikaci v elektronickych
nanozafizenich. Nicmén€, abychom mohli materidl pouzit jako soucast zafizeni, musi byt stabilni a nesmi u ngj
dochazet k jeho degradaci. TMDs byly povazovany za materialy na vzduchu stabilni az do roku 2016, kdy Gao
et. al. publikovali experimentalni praci, v niz prokazali nestabilitu u 2H polytypi MoS, a WS, [1]. V ramci nasi
prace byla potvrzena degradace monovrstvy MoS; pomoci vypoc¢tl zalozenych na teorii funkcionalu hustoty (DFT,
z angl. density functional theory) [2]. Oxidace MoS; za¢inala na hrané materialu s limitnim krokem ve formeé
disociace molekuly kysliku a nasledné se §ifila k jeho stfedu, coz se shoduje s experimentem.

Autori dekuji za financni podporu vnitrniho grantu UP Olomouc projekt IGA_PrF 2017 _028.

[1] Gao J.,, Li B., TanJ., Chow P., Lu T. M., Koratkar N.: ACS Nano 10, 2628 (2016).
[2] Martincova J., Otyepka M., Lazar P.: Chem. - A Eur. J. 23, 13233 (2017).

3P04

MXENE-BASED POLYMERIC COMPOSITES

Miria Omastové', Michal Prochazka', Matej Mic¢usik', Simona Prochazkova?, Andrii Misiura?,
Oleksiy Gogotsi*, Daiva Zeleniakiene®, Andrey Aniskevich®

! Polymer Institute SAS, Dubravska cesta 9, 845 41 Bratislava, Slovakia, maria.omastova@savba.sk

2 Department of Analytical Chemistry, Faculty of Natural Sciences Comenius University, Ilkovicova 6, 842 15
Bratislava, Slovakia

3 Taras Shevchenko National University of Kyiv, Faculty of Physics, 4 Prospekt Hlushkova, Kyiv 03022, Ukraine
4 Materials Research Centre, St. Ak. Krzhizhanovskogo, 3, Kiev, Ukraine

3> Department of Mechanical Engineering, Faculty of Mechanical Engineering and Design, Kaunas University of
Technology, Studentu st. 56, 51424 Kaunas, Lithuania

¢ Institute for Mechanics of Materials, University of Latvia, 1 Kalku Street, Riga LV-1658, Latvia

MXenes are a new class of 2D inorganic materials, first described in 2011 [1]. Different MXenes are prepared
from different MAX phases of the formula M,+1AXn, where M is the most common transition metal, A is an
element of the 13 or 14 group of the periodic table of elements, X is usually C and/or N. By etching of the A layers
from MAX phase, MXene are formed. The surface of etched MXenes contains functional group e.g., -O, -F, -OH,
leads negatively charged surface. Polymeric composites usied MXene as fillers have interesting properties and
started to be topic of intensive research [2].

MAX phase Ti3AlC,, particle size 40 um (MRC, Ukraine) was used for MXene preparation. As polymeric matric
polymethylmethacrylate (PMMA) Plexiglas® 7N, was used or preparation of composites by solution casting
method. PMMA composites with various amout of MXenes from 1.0 wt.% to 10.0 wt.% were prepared.
Electrical properties composite were measured by Broadband Dielectric Spectrometer (BDS). BDS measurements
showed increasing of conductivity with increasing content of MXene in polymeric composites. Experimental
condition of MAX phase etching and methods of MXene preparation significantly influence the final electrical
conductivity of this filler. The higher the MXene conductivity, the higher the final conductivity of polymeric
composites. Prepared composites showed antistatic properties, therefore they can be used for further application.
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This work is part of project which received funding from the European Union’s Horizon 2020 research and
innovation programme under the Marie Sklodowska-Curie grant agreement No 777810, and from agency VEGA
02/0010/18 (Slovakia).

[1.] Naguib M., Kurtoglu M., Presser V., Lu J., Niu J.,. Heon M, Hultman L., Gogotsi Y., Barsoum M. W.,
Adv. Materials, 23, 4248 (2011).
[2] Zhang, H., Wang, L., Chen, Q., Li, P., Zhou, A., Cao, X., Hu, Q., Materials & Design 92, 682 (2016).

3P05

PLAZMOU REDUKOVANE GRAFEN OXIDOVE ELEKTRODY PRE HYBRIDNU
FOTOVOLTIKU A BIOSENZORIKU

Pavol Gemeiner!, Tomas Homola?, Lenka Lorencova?, Lucia Parrakova', Michaela Pavli¢kova', Jan
Tka¢?, Milan Mikula'

! Oddelenie polygrafie a aplikovanej fotochémie, FCHPT STU v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
Slovensko, pavol. gemeiner@stuba.sk

2 R&D Center for Low-Cost Plasma and Nanotechnology Surface Modifications (CEPLANT), Ustav fyzikdlnej
elektorniky, Prirodovedeckd fakulta, Masarykova univerzita, Kotldiskd 267/2, 611 37 Brno, Ceskd Republika
3 Oddelenie glykobiotechnoldogie, Chemicky vistav SAV, Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovensko

Cielom prace bola priprava tenkych vrstiev grafén oxidovych (GO) elektréd z nizko-viskéznych vodnych GO
disperzii pomocou rota¢ného ovrstvovania a nasledna redukcia pripravenych GO elektréd pomocou nizkoteplotnej
plazmy difizneho koplanarneho povrchového bariérového vyboja (DCSBD) v prostredi vodikovej atmosféry.
Pozitivny vplyv redukénej plazmy sa pri rGO elektrodach prejavil poklesom kvantitativneho zastapenia
kyslikovych vézieb a zaroven znizenim ich elektrického povrchového odporu.

rGO elektrody boli nasledne uspesne pouzité a skimané ako nahrada Pt protielektrody (CE) v hybridnych farbivom
senzibilizovanych solarnych ¢lankoch (DSSC) a taktiez ako elektrochemické biosenzory pri detekcii malych
organickych molekul (dopamin, kys. askorbova, acetaminofen a kys. mocova).

rGO CE dosiahli v porovnani s GO CE zvysent katalytick aktivitu a zaroven dvojnasobne vyssiu konverznii
uéinnost’ DSSC na trovni 0,9 %. V pripade pouzitia rGO elektrod ako biosenzorov boli dosiahnuté detekéné limity
sledovanych organickych zlu¢enin na nanomolarnej tirovni: kys. askorbova = 0,030 uM, dopamin = 0,069 uM,
acetaminofen = 0,036 uM, kys. askorbova = 0,063 uM.

Potencial vyuzitia DCSBD plazmy na redukciu GO elektréd sa preukazal najmé pri biosenzoroch, kde su
dosiahnuté vysledky porovnatelné s publikovanymi vysledkami inych autorov. V pripade pouzitia rGO v DSSC
sa ako hlavny problém ukazuje vysoky odpor rGO CE, ¢o sa prejavilo aj na celkovo nizkych fotovoltickych
parametroch DSSC.

Na tomto mieste by chceli autori podakovat za financnit podporu projektu VEGA 1/0488/19, projektu LO1411
(NPU 1) podporenému MSMT Ceskej republiky, projektu CZ.1.05/2.1.00/03.0086 podporenému z Eurdpskeho
fondu regiondlneho rozvoja a projektu GACR 19-14770Y.

3P06
PLASMA TREATMENT OF COMPOSITE PRECERAMIC NANO/MICROFIBERS
L. Shepa', E. Mudra', D. Pavlinak?, M. Vojtko!, V. Antal®, M. Stupavska?, J. Kelar?, J. Dusza!

! Institute of Materials Research, Slovak Academy of Sciences, Kosice, Slovakia
2 Department of Physical Electronics, Masaryk University, Brno, Czechia
3 Institute of Experimental Physics, Slovak Academy of Sciences, Kosice, Slovakia

This work describes the influence of the low-temperature DBD plasma impact on the preceramic composite
TiO,/PVP microfiber mats prepared by needle-less electrospinning. The electrospun fibers were treated by low-
temperature so-called, Diffuse Coplanar Surface Barrier Discharge (DCSBD). Plasma treatment was performed in
three different by nature atmospheres: oxidative — air, reductive — H and inert — N,. The distance between samples
and the ceramic electrode plate was 0.3 mm, exposure times were 10, 30 and 60 min at the input power of 400 W.
This type of treatment led to the formation of flexible composite TiO»/PVP core/shell fibers. For evaluation of
polymer decomposition process and ceramics formation — DSC/TG, Raman spectroscopy and FTIR analysis were
used. For the characterization of the morphology and chemical composition of the fiber surfaces XPS and the
scanning electron microscopy coupled with EDX analysis were applied. It was found that the thin ceramic layer
was formed on the surface of the fibers, thickness, and morphology of which depends directly on the exposure
time and atmosphere. The main aim of this work is to compare the impact of the plasma treatment in the atmosphere
with different chemical nature on the same composite system.
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This work was supported by project VEGA No. 2/0099/18, by Slovak Research and Development Agency under
the contract No. APVV-15-0469, APVV-19-0625, by project ,,Research Centre of Advanced Materials and
Technologies for Recent and Future Applications "PROMATECH", ITMS 26220220186, supported by the
Operational Program "Research and Development"” financed through European Regional Development Fund, and
the project LO1411 (NPU 1) funded by Ministry of Education Youth and Sports of Czech Republic.

3P07
éNTIBAKTERIALNI' VLASTNOSTI NANOCASTIC STRIBRA
Sarka Hradilova, AleS Panacek

Regionalni centrum pokrocilych technologii a materidalii, Universita Palackého Olomouc, Slechtitelii 27, 783 71
Olomouc, Ceska republika. Sarka.hradilova@upol.cz

V poslednich letech pozorujeme obrovsky narist zajmu o nanocastice (NPs), ktery jde ruku v ruce s tim, jak je
umime lépe a efektivnéji pfipravovat a nasledn¢ vyuzivat. Prakticky neexistuje odvétvi, kde by se NPs nedaly
aplikovat. Kazdy z nés je denné v kontatku s NPs bez toho, abychom si to pIn¢ uvédomovali. NPs jsou v textilnich
vyrobcich, ve stavebnich materidlech i kosmetice.

Miniaturni rozméry a obrovsky povrch vztazeny k malému objemu proptijcuje NPs unikatni vlastnosti, které u
vétsich struktur nepozorujeme. Nase skupina se zabyva NPs s vyraznym antibakterialnim uc¢inkem — ptedevsim
stiibrem. Stiibro samo o sob¢ vykazuje antibakterialni vlastnosti, coz je znamo uZ cela staleti. Nanocastice stiibra
(AgNPs) si vlastnosti kovového/iontového stiibra ponechaly a navic maji celou fadu dalSich vlastnosti, které 1ze
vyuzit. Zna¢nou vyhodou AgNPs proti iontovému stiibru je niZsi toxicita pro vyssi organismy. Pravé ono ,,0kno*
mezi koncentraci, které spolehlivé usmrti bakterie a koncentraci, ktera je bezpecna pro eukaryotické bunky je
vyuzivano tam, kde je zadouci eliminovat bakterie bez ohrozeni hostitele.

Slibné¢ se jevi také vyuziti synergie mezi stiibrem a antibiotiky (ATB). Rostouci pocet rezistentnich bakterialnich
kmeni si zada novy pfistup k 1écbé infekci. Ukazuje se, Ze pfidani malého mnozstvi AgNPs k ATB obnovi jejich
schopnost smrtit bakterie tam, kde bez pfitomnosti AgNPs lécba neti¢inkovala.

Na druhou stranu nesmime zapominat, Ze stéibro je t€zky kov, toxicky nejen pro bakterie, ale i pro ¢loveka, zalezi
pouze na davce. Nehledé na to, Ze toxicky ucinek vici bakteriim je nespecificky, zabity jsou veskeré bakterie bez
ohledu na to, zda nam $kodi, ¢i prospivaji, coz mize byt problém tieba pro Cisticky vod. Proto je nutné cilené
studovat toxicitu AgNPs, pochopit mechanismy ptisobeni AgNPs a poznat kde a v jakém mnozstvi se AgNPs v téle
kumuluji a pravé na tyto otazky se snazime odpovédeét.

Tato prace vznikla za financni podpory projektu LO1305 Ministerstva Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské
republiky, GACR (projekt No. 19-22720S) a vnitrniho grantu University Palackého v Olomouci (IGA
PrF 2019 033).
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AN ORGANICKO-ORGVANICKE NANOKOMPOZITNE VRSTVY NA SKLE

Alfonz P1sko!, Marianna Ciernikova!, Jana Pagac¢ova?, Iveta Papucova?, Katatrina Faturikova', Petr
Exnar?

! FunGlass — Centrum pre funkéné a povrchovo funkcionalizované skld, Trencianska univerzita Alexandra
Dubceka v Trencine, Studentskd 2, 911 50 Trenéin, alfonz.plsko@tnuni.sk

2 Fakulta priemyselnych technolégii v Pichove, Trencianska univerzita Alexandra Dubceka v Trendine,

I Krasku 491/30, 020 01 Puchov

3 Fakulta prirodovedno-humanitna a pedagogicka, Technickd univerzita v Liberci, Studentskd 1402/2, 461 17
Liberec, Ceskd republika

Metody sol-gél sa s vyhodou pouzivaju pre pripravu vrstiev na kovoch, plastoch, sklach a inych materialoch. Na
rozdiel od inych metod pripravy vrstiev, metddami s6l-gél je mozné pripravovat aj nanokompozitné anorganicko-
organické vrstvy [1-3].

Prezentovana §tudia sa zaobera sledovanim vztahu “zloZenie - priprava - vlastnosti” anorganicko-organickych
nanokompozitnych vrstiev v systéme Si(C>Hs0)s - Si(CsH17)(C2Hs50)3 - H2O - izo-(C3H7;0H) - HNOs. V prvej
Casti prace sa sleduje vplyv zlozenia s6lu, vyjadreného mélovym pomerom K = Si(CsH7)(C2Hs0)3 / (Si(C2Hs0)4
+ Si(CgH17)(C2H50)3), ktory sa meni od 0 do 0,5, a mélovym pomerom R = H,O / (Si(C;Hs0)s +
Si(CsHi7)(C2Hs0)3), ktory sa meni od 2 do 6, atiez tepelného spracovania vrstiev na vysledné vlastnosti
pripravenych vrstiev. V druhej Casti prace sa sleduje vplyv podmienok pripravy solu na vysledné vlastnosti vrstiev,
a to povrchovu energiu, hydrofobicitu, optické vlastnosti a morfologiu.

Pre vyhodnotenie zistenych zavislosti sa vyuziva “modelovy” pristup s vyuzitim Akaikeho informaéného kritéria.
Zistené zavislosti su diskutované z pohl'adu aplikacii anorganicko-organickych vrstiev na sklach.
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Podakovanie: Vyskum bol podporeny projektom VEGA 1/0431/18. Prispevok je financovany s podporou
programu Eurdpskej unie pre vyskum a inovacie Horizont 2020 v ramci projektu FunGlass na zaklade grantovej
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[1] Brinker CJ, Scherer GW. Academic Press, Boston, (1989).
[2] PIsko A, Exnar P, Silikaty 33, 69 (1989).
[3] Sanchez C., Julian B., Belleville P., Popall M. J Mater Chem 15, 3559 (2005).
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NANOSTRUCTURE COMPOSITION MODULATION FOR EFFFICIENT
ELECTROCATALYSIS

Peter Kasak

Center for Advanced Materials, Qatar University, Doha 2713, Qatar
peter.kasak@qu.edu.qa

This contribution is focused on fabrication process of nanostructured material based on metal and metal alloys (Pt,
Pd) embedded in different matrices as Ti3C>X (MXene), carbon nanotube (CNT) and reduced graphen oxide (rGO)
and their application in heterogenous electrocatalytic reaction. In the first part a hybrid PtNP-decorated MXene
nanomaterial (MX-Pt) with significantly high hydrogen evolution reaction (HER) catalytic properties will be
summarized. The effect of initial Pt concentration, reduction time and presence of additional reducing agents will
be elucidated. Composites containing 14 wt.% Pt showed HER with an onset potential of -75.9 mV and a current
density of -10 mA cm achieved at -226 mV. Furthermore, good stability of the electrode modified by the MX-Pt
was achieved without any polymeric binder and the the HER reaction achieved only a negligible decrease over
3000 potentiodynamic cycles. In second part, a fabrication PtPd alloy nanoparticles (NPs) with tailored
compositions on highly conductive rGO-CNTs support will be introduced. The highly active components of the
metals and powerful electron transfer material as a support, these combined characteristics in one nanostructure
facilitate the fast chemisorptions of methanol with durable performance in DMFCs.

This work was made possible by NPRP grant # 9 — 219-2-105 from the Qatar National Research Fund (A Member
of The Qatar Foundation). The finding achieved herein is solely the responsibility of the authors.
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4P01

UNUSUAL PHASE TRVANSFORMATVIONS IN T]?RNARY FLUORIDE SYSTEMS
Miroslav Bo¢a?, Michal Simurda?, Peter Svec®, Peter Svec Jr. ®, Dusan Jani¢kovic®, Adriana
Czimerova?®, Blanka Kubikova?®, Zuzana Netriova?, Jarmila Mlynarikova®

@ Institute of Inorganic Chemistry, Slovak Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, SK-845 36 Bratislava,
Slovakia. E-mail: Miroslav.Boca@savba.sk
b Institute of Physics, Slovak Academy of Sciences, Dibravska cesta 9, SK-84 511 Bratislava, Slovakia

Phase transformations of the systems at equilibrium state as well as phase transformations of the systems at non-
equilibrium state were studied on several examples of ternary fluorides.

The analysed systems were (LiF — CaF»)cy with the addition of LaF3, SmF3 and GdF;. These systems were let to
melt and then either let to spontaneously cool or freeze extremely fast. The appearance of new phases was
monitored by XRD, TEM/STEM or by luminescence measurements. Relaxation of formed metastable phases was
monitored by DTA, XRD TEM/STEM or by luminescence measurements.

The phase composition of these rapidly cooled samples revealed the presence of a metastable fcc type phase based
on (Cag¢sLao3s5)F2.35, in contrast to when the system was spontaneously cooled, which showed only the presence
of the initial components. The cell parameters of the metastable phase vary based on the composition and due to
fast cooling. After thermal relaxation the metastable phase decomposes to CaF, and LaF3 phases. The existence of
Ca/Sm/F and Ca/Gd/F phases was observed, as well. The cell parameters of the metastable phases vary based on
the composition and due to fast cooling, too.

This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under the contract No. APVV-15-0479
and by the Scientific Grant Agency of the Ministry of Education of the Slovak Republic and the Slovak Academy
of Sciences under no. 2/0114/16.

4P02
DIFFERENT PHOTOINDUCED EFFECTS IN HEAVY METAL OXI]?E GLASS
Jan Smolik', Jiti Schwarz!, Petr Kutalek?, Petr Knotek!, Jakub Stanék!, Eva Cernoskova?

!Department of General and Inorganic Chemistry, Faculty of Chemical Technology, University of Pardubice,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, jan.smolik@student.upce.cz

2Joint Laboratory of Solid State Chemistry, Faculty of Chemical Technology, University of Pardubice,
Studentska 84, 532 10 Pardubice

Photoinduced effects occur during the interaction between material and radiation with appropriate intensity and
energy of photons. The interaction results in changes of material properties 1i.e. changes
of electronic structure, dimensions, creation of amorphous/crystalline phase, changes of different
physico-chemical (frequently optical) properties [1].

In this work, photoinduced effects were studied on surface of bulk glassy 74.7PbO-25.3Ga;O;. This glass
combines advantages of chalcogenide and oxide glasses as stability to ambient atmosphere, high refractive index,
high photosensitivity [2], good transmission in the IR region, low glass transition temperature (T;) and high
coefficient of the thermal expansion [3] and thus it has potential applications in optics.

It was found that the photoinduced effects differ with photon intensity. In case of low laser intensity (typically <
500 mW/cm?), the value of the optical band gap energy (E®®) was shifted by 25 meV. The observed effect was
reversible and after the annealing below T,, the optical change was erased.

At higher laser intensities (~ 1000 W/cm?), expansion or melting were observed depending on exposition time.
Using certain combination of laser intensity and exposition time we were able to form 1.9 pm height microlenses
or craters with the depth 117 pum.

[1] Kolobov A.V.: Photo-Induced Metastability in Amorphous Semiconductors, Cambridge: Wiley-VCH,
23 (2003).

[2] Heo J., Quan C.Z.: J. Am. Ceram. Soc. 93, 913 (2010).

[3] Dumbaugh W.H., Lapp J.C.: J. Am. Ceram. Soc. 75, 2315 (1992).
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4P03

PREPARATION OF SMALL CERAMIC OBJECTS BY FUSED FILAMENT FABRICATION
Zora Hajduchova!, Peter Veteska', Jozef Feranc?, Katarina Tomanova?, Roderik Plavec?, Leona
Omanikové?, Cubo§ Baca', Marian Janek'*

!Department of Inorganic Materials, FCHPT, STU, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia.

’Department of Plastics Rubber and Fibers, FCHPT, STU, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia.
3Department of Physical and Theoretical Chemistry, Comenius University, Mlynska dolina, llkovicova 6, CH-1,
842 15 Bratislava, Slovakia.

Corresponding author: zora.hajduchova@stuba.sk

Fused filament fabrication is a process that creates 3D solid objects from a computer aided object design data
by deposition of molten material layer by layer. Materials suitable for this method are thermoplastics which can
be modified by adding small amounts of diverse powder or fiber materials to enhance mechanical or thermal
properties of printed thermoplastic 3D objects. In order to fabricate pure ceramic 3D products, ceramic fillers such
as zirconia, alumina, silica, mullite, silicon nitride, silicon carbide, lead zirconium titanate and hydroxyapatite
are mainly foreseen for production of ceramic-loaded composite filaments.

The aim of this work is to study of ceramic-polymer system and to specify the composition of the composite
filament suitable for preparation of small ceramic objects by fused filament fabrication.

The composite filament was prepared from the mixture of ceramic powders and thermoplastic binder which
was extruded through the nozzle. Green bodies in a form of cylinders with a diameter of 3 cm and height 6 mm
have been successfully fabricated using a commercial 3D printing device (Leapfrog 3D Printers, Netherlands)
with the modified 0.8 mm diameter printing nozzle. These bodies were subsequently debinded and sintered,
obtaining 3D ceramic objects.

The financial support from the Slovak Grant for Science and Technology VEGA No. 1/0906/17 and APVV-16-
034 1is gratefully acknowledged.

4P04
POROZITA VLHKYCH MATERIALU POMOCI 1H-NMR RELAXOMETRIE
Viclav Slovak', Eva Kinnertova?, Tomas Zelenka'

'Katedra chemie, Ostravska univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, vaclav.slovak@osu.cz,
tomas.zelenka@osu.cz

’Institut environmentdlnich technologii, VSB-TUO, 17. listopadu 15/2172, 708 00, Ostrava-Poruba,
eva.kinnertova@vsb.cz

Bézné metody charakterizace porozity pevnych latek jsou zaloZzeny na adsorpci plynti na ptedem dobie vysuseném
materialu. Porézni materialy jsou vSak Casto aplikovany ve vodném prostiedi nebo za takovych podminek, kde je
urcitd mira vlhkosti pfirozena. Porozita materiald v suchém a vlhkém stavu se miize zasadné lisit, je proto vhodné
hledat metody charakterizace porozity vlhkych materiala. Jednou z perspektivnich metod je NMR relaxometrie
zalozend na sledovani relaxace zmagnetizovanych jader.

Zakladem vyuziti NMR relaxometrie pro charakterizaci porozity je skutecnost, Ze rychlost relaxace zavisi na
mobilit¢ molekul. Pokud jde o jadra vodiku v molekuldch vody v pdrech nebo dutinach porézniho materialu, pak
¢im mensi pory voda obsazuje, tim rychlejsi relaxace je zaznamenana. P¥i 'H-NMR relaxometrickém mé&feni
ziskame tzv. relaxacni kiivku — zavislost magnetizace na ase. Vhodnymi postupy Ize experimentalni data prolozit
multiexponencialni funkei, urcit pocet pfitomnych komponent odpovidajicich skupindm poéra rizné velikosti,
jejich relaxacni Casy a intenzity a ziskat distribuci relaxacnich Cast. Tu pak 1ze pro nékteré materialy pievést na
distribuci port.

Nevyhodami metody, které brani jejimu vét§imu rozsifeni, jsou urcité matematické obtize spojené s hledanim
poctu komponent a slozité urCovani hodnoty tzv. relaxivity pro dany systém nutné pro pfepocet distribuce
relaxa¢nich ¢asti na distribuci pord (obvykle jsou nutna dalsi nezavisla méfeni, pfip. kalibrace).
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4P05

INORGANIC ENAMELS FOR CORROSION PROTECTION OF DEPLETED URANIUM
Volodymyr Lobaz', Magdalena Konefat!, Martin Hruby', Jifi Panek', Toma§ Chmela?, Pavel
Krupicka?

!Institute of Macromolecular Chemistry AS CR, Heyrovsky Sq. 1888/2, 162 06 Prague 6, Czech Republic,

lobaz@imec.cas.cz
2UJP PRAHA a.s., Nad Kaminkou 1345, 156 10 Prague 5, Czech Republic.

The depleted uranium is an indispensable construction material, used in healthcare and arms industry. However,
the depleted uranium is highly reactive and, therefore, susceptible for corrosion. Currently for the storage and
application the depleted uranium is either alloyed with up to 20% molybdenum or encapsulated in metal containers.
We develop the inorganic enamels, based on low melting phosphate glasses for creation of ceramic protection
layer on the surface of the ingots and products from depleted uranium. In comparison with commercial TiO» based
enamels, the phosphate glasses require significantly lower temperatures for the sintering, making them applicable
for coating the uranium products.

-~ W 2

Fig. 1. ZnO-PbO-P,0s.enamel.

The low melting glasses was prepared by annealing of the mixture of ZnO and PbO with (NH4),HPO, at 800°C,
followed with grinding the obtained material down to micrometer size. The ZnO-PbO P,Os glasses are amorphous,
with Tg in range 220-250°C. The layers from pure glasses and mixtures with graphite, aerosil and clositite fillers
were prepated by casting the water dispresions on metal surface and sintering at 425°C. The morphology and
structure of layers was characterized before and after y-irradiation (100kGy). Finally, the discs from depleted
uranium were coated with selected enamel compositions and tested for corrosion stability.

Financial support was provided by the Ministry of Industry and Trade of the Czech Republic (grant # FV10164).

4P06
EXPERIMENTAL ELECTRONIC STRUCTURE AND CHEMICAL BONDING
Jozef KoZisek'

!nstitute of Physical Chemistry and Chemical Physics, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak
University of Technology in Bratislava, Radlinského 9, SK-81237 Bratislava, Slovak Republic, E-mail:
Jjozef-kozisek@stuba.sk

It seems that results of charge density studies using the accurate data could improve our understanding basic
character of the chemical bond. The Kepert model as well as the VSEPR theory can be both confirmed and
improved.

On the example of tetrakis(po-acetato)-diaqua-di-copper(Il) and tetrakis(pz-acetato)-diaqua-di-chromium(II)
complexes [1] ,,clasical coordination bond* is defined. Equatorial-axial interactions are explained via Cu dy2-,2

orbital interaction with donor atom lone electron pair.

Fig. 1. 3D plot of the Laplacian of electron density around Cu at isosurface
value of 1650 ¢/A and around O1, O2*, O3, O4* and O5 at isosurface value
of 90 e/A.
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In the Ti(IV) complex with peroxo ligand the question of Ti-O interraction is disccussed. This interaction could
be via lone electron pair of two oxygen atoms or via the multipole n-bond.

Interesting interaction was found in bis(clonixato)-bis(1H-imidazole)-copper(ii) complex, where Cu-H distance is
2.571 A and the angle Cu-H-C is 160.03°. Hydrogen bond with Cu fully populated d.2 orbital is expected.

In radical precursor (3-(2'-tetrahydropyranyloxy)-4-methylthiazole-2(3H)-thione) a noncovalent interaction was
found between two negatively charged atoms N and O. Laplacian of this bond has a positive value and the shape
of VSCC is not a typical o-bond, but the intermediate between the covalent bond and noncovalent interaction.
The Cr(I)-Cr(I1) interaction in dinuclear [(TMCDA)Na]3Cr.Me; (PAJJUI) with trigonal bi-pyramidal Cr centres?
is a textbook example® of the quadruple bond. We would like to investigate if there is sufficient valence shell
charge concentration if the chemical bond requires electron density.

This work has been supported by the Ministry of Education, Science, Research, and Sport of the Slovak Republic
within the Research and Development Operational Programme for the project “University Science Park of STU
Bratislava”, ITMS 26240220084, co-funded by the European Regional Development Fund and also by support of
the Research and Development Agency under the contract No. APVV-15-0079 and Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic VEGA (Project No.1/0718/19).

[1] Herich, P; Bucinsky, L; Breza, M; Gall, M; Fronc, M; Petricek, V; Kozisek, J. Acta Cryst. 2018, 6, 681-92.

[2] Campbell, R. et al.; Contrasting the group 6 metal-metal bonding in sodium dichromate(Il) and sodium
dimolybdate(II) polymethyl complexes: synthetic, X-ray crystallographic and theoretical studies. Dalton Trans.
46, 5650-5659 (2017).

[3] Housecroft, C. E. and Sharpe, A. G. (2001). Inorganic Chemistry, Prentice Hall: New York. 832 pp. ISBN 0-
582-31080-6.

4P07

POLYDENTATNE SCHIFFOVE ZASADY NA BAZE 2-PYRIDINKARBOXALDEHYD N-
OXIDU A ICH KOMPLEXY S PRECHODNYMI KOVMI

Peter Baran'

!Juniata College, 1700 Moore Street, Huntingdon, PA 16652, USA, baran@juniata.edu

Schiffove zasady su jednymi z najrozsirenejsich polydentatnych ligandov pouzivanych v koordinac¢nej chémii. Ich
kovové komplexy sa uplatiujii v organickej katalyze, Studované si pre medicinske aplikacie vdaka ich
mnohorakym biologickym aktivitdim a zaujimavé su tiez pre ich magnetické vlastnosti vratane Stadia
molekulovych magnetov. VicSina pouzivanych Schiffovych zéasad je pripravena kondenzéciou salicylaldehydu,
alebo jeho derivatov s vhodnymi aminmi. Stadiom Schiffovych zasad odvodenych od 2-pyridinkarboxaldehyd N-
oxidu sa pokuSame roz§irit' paletu tychto atraktivnych organickych ligandov. Prezentované budu vysledky
kondenza¢nych produktov 2-pyridinkarboxaldehyd N-oxidu s o-fenyléndiaminom a o-aminotiofenolom.
Diskutované budu aj Struktary a spektrochemické charakterizacia koordinacnych zlucenin od nich odvodenych.

4P08
MAQNETIC BISTABILITY IN MOLECULAR SYSTEMS
Ivan Salitros'

! Department of Inorganic Chemistry, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology in Bratislava, Bratislava SK-81237, Slovakia, ivan.salitros@stuba.sk

Iron and cobalt transition metal complexes present exciting classes of coordination compounds which quite often
exhibit magnetic bistability based either on the spin crossover (SCO) effect or on the single molecule magnetism
(SMM), respectively.[1-3] Both phenomena exhibit reversible switching among the corresponding magnetic
states, which can be controlled at the molecular level using the miscellaneous external triggers (i.e. AT, Ap, B or
hv). With respect to this, such switches are excellent candidates for the data recording and for the utilization of
high-density memory devices (Fig. 1).

Herein we present several families of coordination compounds in which the structural investigation and magnetic
studies have been performed. Careful molecular design and goal-directed synthesis of bidentate or tridentate
aromatic N-donor ligands allowed preparation of ferrous complexes showing thermal and photoinduced SCO
between low-spin (S=0, diamagnetic) and high-spin (S=2, paramagnetic) spin states. On the other hand, the slow
magnetic relaxation of magnetization indicating the presence of field induced SMM behavior has been detected in
the next family of Co(II) complexes with bidentate or tridentate aromatic N-donor ligands.
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Fig. 1. Schematic view of data recording based on the photoactive SCO molecules[2,3].

magnetic moment

Grant agencies (APVV-18-0197, APVV-18-0016, VEGA 1/0125/18) are acknowledged for the financial support.

[1] Salitros 1., Madhu N. T., Bo¢a R., Pavlik J., Ruben M.: Monatsh. Chem. 140, 695 (2009).

[2] Brachiakova B., Salitro3 I.: Chem. Pap. 72(4), 773 (2018)

[3] Salitros I., Pavlik J.: (2017) Light-induced excited spin state trapping. In: Wang Z. (eds) Encyclopedia of
physical organic chemistry. Wiley, Online ISBN: 9781118468586.

4P09

INHIBICNY EFEKT KOMPLEXOV STRIEBRA NA RAST VYBRANYCH
MIROORGANIZMOV AKO AJ RAKOVINOVYCH BUNKOVYCH LiNIi

Zuzana Vargova', Michaela RendoSova!, Gabriela Kuzderova', Miroslav Almasi', Danica Sabolova?,
Maria Vilkova®, Robert Gyepes*, Daniela Hudecova®, Petra Olejnikova’, Martin Kello®, Dagmar
Mudrofiova’

'Katedra anorganickej chémie, Prirodovedeckad fakulta UPJS, Moyzesova 11, 041 54 Kosice, Slovensko
’Katedra biochémie, Prirodovedecka fakulta UPJS, Moyzesova 11, 041 54 Kosice, Slovensko
3Laboratérium NMR, Prirodovedeckd fakulta UPJS, Moyzesova 11, 041 54 KoSice, Slovensko
‘Katedra anorganickej chémie, Prirodovedeckd fakulta UK, Hlavova 2030, 128 00 Praha, Cesko
’Katedra biochémie a mikrobioldgie, STU, Radlinského 9, SK-812 37 Bratislava, Slovensko

Katedra farmakologie, Lekdrska fakulta UPJS, Trieda SNP 1, 040 01, Kosice, Slovensko

’Katedra mikrobiolégie a Imunoldgie, UVLF, Komenského 73, 041 81 Kosice, Slovensko
zuzana.vargova@upjs.sk

Uz niekol’ko storoci sa striebro ako aj jeho zliCeniny vyuZzivaju v réznych oblastiach mediciny vd’aka ich
vyznamnym antimikrobialnym vlastnostiam ako su napriklad liecba popalenin, r6znych zapalovych ochoreni koze
a dokonca bol v poslednych rokoch pozorovany aj ich G¢inok voci niektorym rakovinovym bunkovym liniam [1].
Avsak mnohé v sucasnosti klinicky pouzivané pripravky na bdze striebra maji svoje limity (napr. tvorba
nerozpustného chloridu strieborného alebo nizka stabilita za fyziologickych podmienok). Na zaklade toho je
potrebné zvolit' vhodné ligandy so stabilizaénym efektom pri tvorbe komplexov a zaroven s minimalnymi
toxickymi u¢inkami na organizmus. V poslednych rokoch sa testuje niekol’ko skupin ligandov, ktoré sa klasifikuji
do piatich tried: Ag(I)-NHC komplexy, Ag(I)-karboxylatové komplexy, Ag(I)-komplexy obsahujice N-donorové
ligandy, Ag(I)-komplexy obsahujuce P-donorové ligandy, Ag(I)—komplexy obsahujice zmieSani koordinacni
sféru [2,3].

S cielom pouzit’ vhodné ligandy sme pripravili a charakterizovali koordina¢né zliceniny striebra a Studovali sme
ich stabilitu v roztoku. Zaroven sme urcili ich antimikrobidlnu, antifungalnu a protikvasinkovy aktivitu voci
vybranym patogénnym kmeniom ako aj protirakovinovu aktivitu vo¢i vybranym malignym bunkovym linidm in
vitro. Okrem toho budu v prispevku diskutované aj sposoby interakcie vybranych komplexov striebra s modelovou
CT DNA ako aj korelacie struktury komplexov striebra, ich stabilitou v roztoku a biologickou aktivitou.

Autori srdecne dakuju za financnu podporu tejto prace Slovenskym grantovym agenturam VEGA 1/0016/18,
KEGA 008UPJS-4/2018, Univerzite Pavla Jozefa Safarika (VVGS-PF-2018-799) a Agenture pre podporu vedy
a vyskumu (No. APVV-15-0520).

[1] S. Silver et al., Journal of Industrial Microbiology and Biotechnology 33, 627 (2006).
[2] X. Liang et al., European Journal of Medicinal Chemistry 157, 62 (2018).
[3] M. Rendosova et al., Journal of Inorganic Biochemistry 186, 206 (2018).
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4P10

CYTOTOXICKA AKTIVITA KOMPLEXOV PD(I) S HALOGENDERIVATMI 8-
HYDROXYCHINOLINU A DIMETYLAMINOM

Andrea Liik6ova'”, Ivan Poto¢hak', Erika Samolova', Juraj Kuchar', Maria Vilkovéa?, Vladislav
Volarevi¢?

1Ustav chemickych vied, Univerzita P. J. Safirika v Kosiciach, Moyzesova 11, 040 01 Kosice,
“andrea.lukoova@student.upjs.sk

Laboratérium NMR spektroskopie , Ustav Chemickych vied, Univerzita P. J. Safirika v Kosiciach, Moyzesova
11, 041 54 Kosice

3Centrum molekuldrnej mediciny a vyskumu kmenovych buniek, Fakulta lekdrskych vied Univerzity v
Kragujevaci, 69 Svetozara Markovica, 34000 Kragujevac, Srbsko

V nasich predchadzajucich pracach sme opisali cytotoxicitu troch Stvorcovo planarnych iénovych komplexnych
zlu¢enin  NH,(CH3),[PdCIA(XQ)] (XQ = CQ (5-chlér-7-j6d-8-hydroxychinolin), dClQ (5,7-dichlor-8-
hydroxychinolin), dBrQ (5,7-dibrom-8-hydroxychinolin)) [1] a nasledne sme zamenili dimetylamonny kation za
draselny, resp. cézny kation, a tak pripravili a testovali d’alSich Sest’ komplexnych zluc¢enin K/Cs[PdC1L(XQ)] [2].
Ciel'om sucasnej prace bola priprava neutralnych komplexov paladia rozpustnych vode a DMSO a ich nasledné
testovanie cytotoxickej aktivity. Preto boli pripravené styri komplexy zlozenia [PdCI(NH(CH3),)(XQ)], kde XQ
=CQ, dCIQ, dBrQ a BrQ (7-brém-8-hydroxychinolin). Pripravené komplexy boli charakterizované infracervenou
spektroskopiou, ktora potvrdila pritomnost’ ligandov XQ a dimetylaminu, d’alej elementarnou analyzou a 'H a 13C
NMR spektroskopiou, ktora potvrdila stabilitu komplexov v DMSO. Naslednd RTG monokrystalova Struktirna
analyza potvrdila, Ze na centralny atom Pd(II) je cez atdm dusika naviazand dimetylamoénna skupina vzniknuté
rozpadom dimetylformamidu, ktory bol v syntézach pouzity ako rozpustadlo. Ligandy XQ sa viazu bidentatne
chelatovo atomami kyslika a dusika, pricom atomy dusika z XQ a dimetylaménnej skupiny su v trans-polohach.
Stvrté koordinaéné miesto na centralnom atéme prislicha chlorido ligandu v cis-pozicii k atému dusika ligandov
XQ. Atémy Pd(II) st teda koordinované §tvorcovo planarne. Struktiry su stabilizované vodikovymi vizbami a 7t-
7 interakciami.

Praca bola financne podporend grantovou agenturou VEGA projektom pod cislom 1/0148/19 a vnutornym
grantovym systémom Prirodovedeckej fakulty Univerzity Pavla. Jozefa Safarika v KoSiciach, vedenym pod cislom:
VVGS-PF-2018-777 a VVGS-PF-2019-1051. Na krystalografické merania boli pouzité zariadenia laboratoria
ASTRA, zriadené v ramci operacného programu Praha Competitiveness - projekt CZ.2.16/3.1.00/24510.

[1] Vranec P., et al., J. Inorg. Biochem., 131 37 (2014).
[2] Farkasova, V., et al., J. Inorg. Biochem., 167 80 (2017).

4P11

STRUCTURALLY DIVERSE OF POLYMERIC MANGANESE(III) - SALEN AND
MANGANESE(II) - SALPN COMPLEXES WITH BRIDGING FORMATE LIGAND
Jan Moncol’', Martin Schoeller!

!Department of Inorganic Chemistry, Institute of Inorganic Chemistry, Technology and Materials, Slovak
University of Technology,SK-81237 Bratislava, Slovakia, E-mail: jan.moncol@stuba.sk

A series of formate-bridged manganese(IIl) complexes derived from Schiff based obtained by the condensation of
5-bromo-salicylaldehyde, 5-chloro-salicylaldehyde, 3,5-dibromo-salicylaldehyde or 3,5-dichloro-salicylaldehyde
and 1,2-diamineethane or 1,3-diaminepropane have been synthesized and characterized using single-crystal X-ray
crystallography in the cases of [Mn(salen)(HCO)], (1), [Mn(5-Brsalen)(HCO3)], (2), [Mn(5-Clsalen)(HCO>)], (3),
[Mn(3,5-Brsalen)(HCO3)], (4), [Mn(3,5-Clysalen)(HCO,)],.nMeOH (5), [Mn(5-Brsalpn)(HCO,)]n (6), [Mn(5-
Clsalpn)(HCO»)1x (7), [Mn(3,5-Brasalpn)(HCO>)]x (8) and [Mn(3,5-Clysalpn)(HCO»)]a (9). The crystal structures of
[Mn(salen)(HCO»)]a (1) in variety temperatures show two phase transitions.

This work was supported by Grant agencies of the Slovak Republic (VEGA 1/0639/18 and APVV-18-0016, APVV-
16-0039).
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ASYMN@HRH?ORGANOCATALYSSUNDERSOLVENTFREECONDH]ONS
Radovan Sebesta

Comenius University in Bratislava, Faculty of Natural Sciences, Department of Organic Chemistry, Mlynska
dolina, llkovicova 6, 842 15 Bratislava, radovan.sebesta@uniba.sk

Asymmetric organocatalysis became one of the pillars of asymmetric catalysis. We evaluate the feasibility of
stereoselective organocatalytic reactions under solvent-free, ball-milling conditions. Several stereoselective
organocatalytic reactions proceed highly efficiently, in terms of chemical yield, reaction time as well as
enantioselectivity, under ball-milling conditions. Especially, transformations operating via enamine activation
work well. The most efficient examples were Michael addition of enolizable aldehydes to nitroalkenes, and a-
aminoxylation and o-hydrazination of carbonyl derivatives, which were catalyzed by proline or hydroxyproline
derived catalysts.[1,2] Interestingly, also, non-covalent activation seems to be applicable under solvent-free
conditions. Specifically, we asked whether the absence of solvent may be beneficial for enantioselectivity. In some
cases, Michael additions catalyzed by chiral thioureas indeed worked better under ball-milling conditions.[3] We
have also investigated asymmetric phase-transpher catalysis under solvent free conditions, but in this particular
case, it was less effectiv than in solvent. Currently, we investigate squaramide catalyzed Mannich additions of
enolizable heterocycles to oxindole imines followed by fluorination.

This work was supported by the Slovak Grant Agency VEGA, grant nos. VEGA 1/0332/19.
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Asymmetric conjugate 1,4-addition of Grignard reagents to Michael acceptors is a powerful and reliable
methodology to create new C-C bonds with high enantioselectivity. [1] An effective Lewis acid catalysis was
recently shown to promote 1,4-addition on less reactive a,p-unsaturated amides. [2] Metal enolates formed by
conjugate addition were often used for further functionalisations. [3] In this work, we set out to extend the scope
of the trapping reaction to chiral enamides (Scheme 1). The corresponding products were obtained in moderate to
good yields, depending on the reactivity and the steric demands of the cation. As it is a linear system, the
diastereoselectivity is unfortunately low, with some exceptions. To our delight, we found that the methodology
also works with heteroarene substrates, and the dr increases with increasing steric demands of the substrate. The
relative configuration was determined by 2D NMR studies.
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Scheme 1. General scheme of the tandem reaction with some examples.
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Zavedeni fluoralkylové skupiny do organickych molekul pfedstavuje vzhledem k Sirokému vyuziti cilovych latek
jedno z hlavnich témat syntetické organofluorové chemie. Existuje fada metod pro zavedeni fluoralkylu na atom
uhliku, kysliku a siry. Naopak metody pro syntézu N-fluoralkylovanych sloucenin jsou velmi omezené a vyvoj
novych piistupt k jejich syntéze je vysoce zadany. Nedostatek téchto sloucenin nas vedl k vyvoji Cinidel
schopnych pfenosu fluoralkylové skupiny na atom dusiku. Jako vhodna ¢inidla jsme zvolili azidofluoralkany.
Synteticky pfistup k fluorovanym azidim zavisi na elektrofilit¢ alkylu. Azido(perfluor)alkany se pfipravuji
generovanim prislusného perfluoralkylového aniontu a jeho reakci s elektrofilnim azidem [1], difluormethyl
derivat reakci difluormethylkarbenu s azidem sodnym [2] a azidofluormethan lze ptipravit nukleofilni substituci
prislusného halogenderivatu.

Ziskané azidy byly podrobeny [3+2] cykloadicim na N-fluoralkylované 1,2,3-triazoly [1,2]. N-Perfluoralkylované
a N-difluormethylované triazoly potom piedstavuji novy typ sloucenin s vysokym syntetickym potencidlem,
napfiiklad v pfipraveé enamidi (Obr. 1) [3].

0S0,X
1. XSO,0OH H
—> J\/N R
)\/ 2.H,0 (ROH) = R!
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=H, CF3;, CF,0Ar,...
=F,CF,3
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:
=CH CF e UL

CF
Ri  oF, CHF, 5 2CF,OAr,.. \g/

O- alkyl, aryl, alkynyl
Obr. 1. Vybrané transformace ptipravenych N-fluorovanych sloucenin.

Prdce na projektu byla podporena grantem MSMT CR (LTAUSA 18037).
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Mezi jednu z nejdéle znamych a velmi Casto vyuzivanych reakci patii Sharplessova enantioselektivni epoxidace
substituovanych allylalkoholt [1]. V pfednésce jsou diskutovany nové heterogenni katalyzatory uréené pro tuto
epoxidaci. Katalyzatory byly zalozeny na sitovanych botnavych perlovych kopolymerech styrenu s ethyl-(4-
vinylbenzyl)-L-tartratem (1), nebo s ethyl-(2R,3R)-2,3-dihydroxy-4-oxo0-5-(4-vinylfenyl)pentanoatem (2) (Obr.
1) [2].
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— e S

HO
Om o COOEt
Bz,0
4 2V2 "
“ oH

Obr. 1. Botnavé perlové kopolymery styrenu s ethyl-(4-vinylbenzyl)-L-tartratem (1), nebo s ethyl-(2R,3R)-2,3-
dihydroxy-4-oxo-5-(4-vinylfenyl)-pentanoatem (2) [2].

Ptipravené perlové kopolymery (1, 2) byly charakterizovany pomoci optické mikroskopie FT-IR, popt. '*C
CP/MAS NMR spektroskopii. Tyto kopolymery byly v kombinaci s Ti(Oi-Pr)s testovany jako katalyzatory pro
epoxidaci substituovanych allylalkohold (— 25 °C, 24 h). V pfipad¢ katalyzator zalozenych na kopolymerech
styrenu s rozdilnym obsahem ethyl-(4-vinylbenzyl)-L-tartratu (5 — 50%) (1) bylo pfi epoxidaci E-skoficového
alkoholu dosazeno vysokych konverzi (az do 99%) a vysoké enantioselektivity (az do 99% ee). Kopolymery 1
vSak pfi recyklaci ztracely enantioselektivitu v disledku odStépovani L-tartratu, které bylo zptisobeno alkoholyzou
esterové vazby. Z uvedeného divodu byl pfipraven katalyzator zalozeny na kopolymeru styrenu s ethyl-(2R, 3R)-
2,3-dihydroxy-4-ox0-5-(4-vinylfenyl)pentanoatem (20%) (2) kde byl chiralni ligand v polymeru vazan stabilni
keto vazbou. Pfi pouziti kopolymeru 2 pro epoxidaci substituovanych skoficovych alkoholi bylo dosazeno
obdobné vysokych konverzi a enantioselektivity jako v piipadé katalyzatori zalozenych na kopolymerech 1. Na
rozdil od pfedchozich kopolymert 1 1ze vSak kopolymer 2 Uspésné recyklovat (nejméné 4 x). Pfi epoxidaci E-
skoficového alkoholu byl v prubéhu recyklaci pozorovan pokles konverze z 80 na 67% a hodnoty enantioselektivy
oscilovaly v rozmezi 97 az 99% ee. V pfipad¢ E-2-methylskoficového alkoholu bylo dosazeno kvantitativni
konverze i ve ¢tvrtém cyklu (99%) s mirnym poklesem enantioselektivity (z 99 na 87 % ee) [2]. Z uvedenych
vysledkt vyplyva, Ze kopolymer 2 ma vysoky aplikacni potencial pro praktické provedeni Sharplessovy epoxidace
substituovanych allylalkoholt, a to i piipadné v pritokovych reaktorech.

Autori dékuji za financéni podporu Grantové agentuie CR projekt GACR 17-08499S.
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Tato prace navazuje na predchozi vysledky, kdy se povedlo pfipravit heterogenni katalyzator opakované
pouzitelny ve vsadkovém reaktoru [1]. Nyni jsme navrhli, charakterizovali a optimalizovali pfipravu nového
monolitického sloupce, schopného kontinualné katalyzovat asymetrickou Henryho reakci.

Katalytickym mistem je chirdlni ligand L (Obrazek) koordinovany octanem méd’natym, ktery je chemicky vazan
na monolit z polystyrenu zesiténého divinylbenzenem. Katalyticky aktivni misto v monolitu musi byt pfistupné
pro reaktanty. Z tohoto divodu byla optimalizovana syntéza vedouci k monolitu s dostate¢né velkou porozitou a
dobrou katalytickou aktivitou. K pfipraveé finalniho monolitu byla pouzita takzvana post-syntetickd strategie
syntézy. Nejprve byl tepelné inicializovanou radikdlovou polymeraci smeési styrenu, divinylbenzenu, 4-
vinylbenzylchloridu a dodekanolu (porogenu) pfipraven monolit obsahujici aktivni chlormethylovana mista. Po
vymyti porogenu byl monolit modifikovan reakci s ligandem. Poslednim krokem modifikace bylo vytvoreni
katalytického komplexu ligandu s octanem méd’natym. VSechny post-syntetické modifikace byly provedeny
davkovanim pfislusnych kapalin Hamiltonovou injekéni stiikackou pomoci pumpy pfimo do monolitické kolony.
U ptipravené katalyticky aktivni kolony byly optimalizovany reakéni podminky a byly studovany asymetrické
Henryho reakce fady aldehydi s nitromethanem (Obrazek).

Obrazek. Katalyticky komplex, kolona a modelova reakce.

Bylo zjisténo, ze piipraveny monolit je schopen kontinudlné katalyzovat asymetrickou Henryho reakci
v prutocném systému s dobrou konverzi a enantioselektivitou az do 90% ee. Stabilita byla ovéfena konstantni
konverzi a enantioselektivitou v Case.

Autori dékuji Grantové agenture Ceské republiky za financni podporu (projekt cislo 17-08499S).
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The Henry reaction represents a powerful method to synthesize bioactive compounds bearing the vicinal
aminoalcohol unit. In the organocatalytic asymmetric Henry reaction, the chiral bifunctional catalysts have proved
their effectiveness and selectivity. Regrettably, many of them also suffer from serious practical disadvantages such
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as narrow substrate scope, relatively high catalyst loading, long reaction times, necessity of the very low reaction
temperatures, and modest stereoselective outcome, which provide us enough room for improvements.

Therefore, we have concentrated on the identification of the novel axially chiral backbones for the organocatalysts,
which represent tunable C,-symmetric frameworks that can help to address at least some of the aforementioned
issues [1,2]. In order to find the most active and selective molecules, a large screening including 24 chiral scaffolds
and 31 catalysts has been performed [3].

Under the thoroughly optimized reaction conditions, the excellent chemical yields, very good to excellent
enantioselectivities, and remarkable diastereoselectivities were observed.

The preliminary kinetic and spectroscopic experiments were conducted in order to propose a catalytic cycle of the
above transformation and gain better insight into the reaction mechanism.

The viability of the newly developed catalytic processes was proved in the larger scale total syntheses of
enantiopure (S)-econazole, the late-stage intermediate of (R)-mirabegron, and CF3-appended (S)-halostachine.

R3

(0] NO — 9

JJ\ . J 2 catalyst (5—10 mol%) HO NO,
R R2 RS THF or Et,0

(base) R'" R?

R = (Het)Ar, Alk -30-0°C > 50 examples
R2=H, CHF,, CF; up to 97% ee
R3 =H, Me, Et drup to 90:10

Scheme 1. The target asymmetric Henry reaction.

Financial support was provided by the projects 301/2019/FaF, 315/2019FaF (IGA UVPS Brno), and LM2015043
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Znaceni organické slouceniny pomoci vhodného radioaktivniho izotopu je nejrozsifenéjsi metodou pro sledovani
jejiho osudu na molekularni urovni pifi farmakokinetickych studiich. Jednoduchéa vizualizace, kvantifikace a
zejména nesmirnd citlivost detekce radioaktivniho zafeni poskytuji vyjimecné spolehlivy nastroj pii provadéni
prvotnich vazebnych studii ligand—receptor, ¢i tzv. ADME studii (absorption, distribution, metabolism and
excretion) v pozd¢jSich fazich testovani biologicky zajimavych latek. Vazebné studie vyzaduji dosazeni co
nejvyssi specifické aktivity (zastoupeni isotopu ve sledované molekule).

Tritium (*°H, T) je piirodnim isotopem s velmi nizkou energii emitovaného B-zateni (Emax = 18 keV). Vedle uhliku
14C je nejvsestranngji pouzivanym izotopem. Zavedenim do cilové molekuly se nijak neovlivni jeji struktura ani
prostorové uspoiadani a dosahne se dostatecné specifické aktivity. Absolutni pfednosti — z pohledu proveditelnosti,
nakladil a bezpe€nosti — je moznost znaceni molekuly az v poslednim kroku syntetické sekvence. [1]

Nase laboratof se dlouhodobé vénuje alternativnim cestam pro zavadéni tritia do organickych molekul. Vyuzitim
chemie frustrovanych Lewisovych part (FLP) lze za velmi mirnych podminek a bez pfechodnych kovii aktivovat
vazbu v molekule D, / T, a vznikly komplex vyuzit ke znaceni riiznych typu sloucenin. [1,2] V tomto piispévku
bude diskutovana nedavno publikovanad strategie syntézy regiospecificky znacenych molekul, vyuzivajici
netradi¢ni substraty s jinak inertni C—F vazbou — fluoralkany (Obr. 1).
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Obr. 1. Syntéza selektivné znacenych alkani z jejich fluorovanych prekurzort

Autori dékuji Akademii véd CR za financni podporu v ramci projektu RVO: 61388963.
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In this project, we aimed to establish a new asymmetric methodology concerning 1,2-additions of organozirconium
species to aldimines. These organometallics are generated in situ using alkenes and Schwartz reagent (Cp.Zr(H)Cl)
and represent mild alternative in comparison to conventional organometallics as well as they have high functional
group tolerance. On the other hand, due to their mild nature the transition metal catalysis is usually required [1].
We previously reported the 1,4-addition of organozirconium species to N-heterocyclic enones as well as the
trapping of Zr-enolates by organic cations [2].

Various procedures of addition to imines using Grignard reagents or organoboron compounds were described,
however they did not offer broad applicability as only simple (Me, Et, Ar) and special (allyl-, propargyl-) side
chains could be incorporated [3]. From this point of view, the use of in-situ generated organozirconium compounds
seemed very beneficial as various alkenes could be used as a source of pro-nucleophile.

We studied the enantioselective addition of organozirconium species to aromatic aldimines having different
protecting groups. After broad ligand (over 30 chiral ligands) and reaction conditions screening we obtained
desired products in medium yield, however high enantioselectivity. Further research in this field is still underway.

}Z Cl ;
(%;\/\RZ R'— |
prepared from Cu(l) or Cu(ll)
Cp2Zr(H)Cl and chiral ligand

ZR2

Picture. 1. The 1,2-addition using in situ generated organozirconium species to aldimines.

[1]a) Wipf P, Xu W., Smitrovich J.H., Lehman R., Venazi L.M.: Tetrahedron 50, 1935 (1994); b) Chinkov N.,
Chechik H., Majumdar S., Liard A., Marek 1.: Synthesis 17, 2473 (2002).

[2] a) Némethova I, Bilka S., Sebesta R: J. Organomet. Chem. 856, 100 (2018); b) Némethova I., Soradova Z.,
Sebesta R.: Synthesis 49, 2461 (2017).
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Incorporation of fluorine in biomolecules has many potential applications, such as the study of their structure and
conformational changes by °F NMR or modulation of their function and properties. One of the strategies for the
installation of fluorine in proteines is post-translation selective functionalization ofthe selected group.
Fluoroalkylated hypervalent iodine reagents 1 and 2 transfer the trifluoromethyl[1] or tetrafluoroalkyl groups([2]
to various nucleophiles, especially reactions with thiols are high-yielding and thiol selective.[3] This exclusive
reactivity led us to consider use these reagents for selective fluoroalkyltion of cysteine residue.

SH 3 SRr
aq. buffer -
O
Rg—I—0O Rg—I—0O
= CF,
Rg = RCF,CF,

Figure 1. Fluoroalkylations of small organic substrates and biomolecules using A3-iodanes.

The aim of my work was to optimize conditions for bioorthogonal modification of thiols with A>-iodanes. Model
reactions with cysteine and small peptide were carried out and the influence of pH, amount of cosolvent, reaction
time, concentration and type of reagent was investigated (Figure 1). The side products were identified and their
formation was studied.

This work was financially supported by the Czech Science Foundation (17-00598S) and the Academy of Sciences
of the Czech Republic (RVO: 61388963).
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On the cellular level, an oxidative stress is caused by the imbalance between generation and elimination of reactive
oxygen species (ROS) - highly reactive molecules and free radicals derived from molecular oxygen (e.g. H>O»,
superoxide radical). Increased oxidative stress has been associated with various pathological states and diseases.
Thus, ROS-targeted release of therapeutic agent at the point of need (pathological site) seems to be very promising.
We proposed new molecule ortho-Ferrocenyliminoboronic acid

(oFciBA)! as a prodrug which is being decomposed under oxidative /O H
conditions. It consists of ferrocene and phenylboronic acid linked HO—
through imine bridge. m

We found out that oFciBA is being decomposed at low pH or in the N\\

case when conjugated ferrocene is oxidized.>* Moreover, boronic Fe C

acids are known to be oxidised and decomposed by ROS. These H
properties enable to oFciBA to act differently upon increase of Q

oxidative stress at pathological process. Therefore, the controlled
drug release depending on ROS conditions will be employed in this
work.

We will demonstrate oFciBA as a potential therapeutic agent by introducing two drugs into the structure of oFciBA
molecule. Drug 1 will be attached to the boronic acid residue via boronate-diol chemistry and drug 2 will be
represented by aminoferrocene itself. The preliminary result from the measurement of cytotoxicity with NIH-3T3
cells showed decreased trend in the presence of oFciBA (viability of cells was decreased in the presence of
oFciBA).

artho-((ferrocenylimino)methyl)phenylboronic
acid

This research has been financially supported by the Ministry of Education, Youth and Sports of the Czech Republic
under the project CEITEC 2020 (LQ1601) and by the Czech Science Foundation, grant nr. 19-16273Y.
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STEREOSELECTIVE SYNTHESIS DRIVEN BY CRYSTALLIZATION
Pavol Jakubec!, Ol'ga Karlubikova', Dusan Berkes!

'Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of Technology, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
Slovakia, pavol jakubec@stuba.sk

One of the primary goals and challenges of modern chemistry is the development of stereoselective
transformations, enabling the production of functionalized optically active molecules with a high degree of
structural diversity, all from simple and available starting molecules. Although the existing cutting-edge tools of
stereoselective synthesis such as asymmetric synthesis have made in the past decades tremendous progress, the
classical concept of racemic mixture resolution remains one of the most popular and reliable mode of production
of enantiomerically pure derivatives. Several advanced variants, such as dynamic resolution, allow to achieve
theoretically quantitative yield of enantiomerically pure compound. Exceptional position amongst such dynamic
processes holds a preferential crystallization of one isomer from a solution containing simultaneously equilibrating
isomers, a process defined by Eliel as crystallization-induced asymmetric transformation (CIAT). ' Here we
present novel applications of the method in important reversible chemical reactions with the major emphasis on
highly stereoselective nitro-Mannich reaction (Scheme 1). So far unexplored stereoselective nitro-Mannich
reaction driven by crystallization was developed into an attractive synthetic platform with application in
preparation of structurally diverse diamino acids, natural products and various useful building blocks.?
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Scheme 1. Stereoselective nitro-Mannich reaction driven by crystallisation.
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TOTAL SYNTHESIS OF BERKELEYLACTONE A

Branislav Ferko'2, Maridn Zeman', Michele Formica?, Sebastidn Vesely', Jana DohanoSova', Jan
Moncol!, Petra Olejnikova!, Dusan Berkes!, Pavol Jakubec!, Darren J. Dixon?, Ol'ga Caletkova'

'Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of Technology, Radlinskeho 9, 81237, Bratislava,
olga.caletkova@stuba.sk
2 Department of Chemistry, University of Oxford, Chemistry Research Laboratory, Oxford, OX1 3TA UK

Berkeleylactone was first isolated from coculture of two extremophilic fungi isolated from Berkeley Pit Lake. It
exhibits potent antimicrobial activity (MIC = 1-2 pg/mL) against four MRSA strains, as well as Bacillus anthracis,
Streptococcus pyogenes, Candida albicans, and Candida glabrata. Mode of action studies have shown that, unlike
other macrolide antibiotics, berkeleylactone A does not inhibit protein synthesis nor target the ribosome, which
suggests a novel mode of action for its antibiotic activity [1].

RCM & reduction

Achmatowicz
oxidation |
CBS ...... _ Steglich
eduction coupling
T HOR
Ofs. epoxide
i )C opening
Late stage Ho*' “COOH

sulfa-Michael
Fig. 1. Berkeleylactone A.

The first total synthesis of the this potent antibiotic is described in 10 steps with an overall yield of 9.5% [2]. A
key step of our concise route is a late stage, highly diastereoselective, sulfa-Michael addition. The 16-membered
macrocyclic lactone was formed via RCM and subsequent chemoselective reduction. The absolute stereochemical
configuration was confirmed by single crystal X-ray analysis. Synthetic berkeleylactone A was tested against
several MRSA strains and its potent antibacterial activity was verified.

This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under contract number No APVV-16-
0258.

ChemZi 15/1 2019 96



mailto:olga.caletkova@stuba.sk

Prednasky — sekcia 5

[1] Stierle, A. A., Stierle, D. B., Decato, D., Priestley, N. D., Alverson, J. B., Hoody, J., McGrath, K., Klepacki,
D.: J. Nat. Prod. 80, 1150 (2017).

[2] Ferko, B., Zeman, M., Formica, M., Vesely, S., Dohanosova, J., Moncol, J., Olejnikova, P., Berkes, D.,
Jakubec, P., Dixon, D. J., Caletkova, O.: J. Org. Chem. 84, 7159 (2019).

5P13
SYNTHESIS OF NOVEL BOLA-TYPE AMPHIPHILIC PEPTIDE DENDRIMERS AS

NANOCARRIERS FOR DELIVERY OF SIRNA OR DRUGS
Maciej Cieslak'?, Magdalena Stolarska', Zofia Urbanczyk-Lipkowska'

! Institute of Organic Chemistry, PAS, 01-224 Warsaw, Poland, mcieslak@icho.edu.pl;
2 Student’s Section of Polish Chemical Society, 00-227 Warsaw, Poland

Treatment of many diseases including cancer represents major therapeutic challenge in modern medicine.
In recent years search for nanomolecular drug delivery systems has become a vivid research area.
Dimeric bola-type molecules have aroused great attention as potential nanocarriers for drugs or genetic material.
Moreover, it was discovered that such unique structure improves cargo/carrier complex stability and transfection
efficiency [1].

Basing on our previous research we designed novel bola-type dimers containing amphiphilic heads constructed
from branched peptides (Lys, Orn - scaffolds) connected by chemically stable or biodegradable spacers [2].
Reliable methodology for the synthesis and purification of amphiphilic cationic dendrons, and bola-type dimers
as well further functionalization to obtain high affinity for cell membranes and the ability to form supramolecular
complexes with drug or siRNA molecules was optimized.

In conclusion, we have developed a methodology for the synthesis of amphiphilic cationic dendrons based on
poly-lysine or poly-ornithine scaffolds, functionalized with various organic residues to obtain high affinity for cell
membranes and the ability to form supramolecular complexes with drug or siRNA molecules. Dendrons were
combined with flexible linkers to create dimeric amphiphilic "bola" structures. After purification and analysis of
dimers, the HPLC complexation experiments with known anticancer drugs were performed.

Financial support from the National Science Centre, grant No 2015/19/B/ST5/03547 is acknowledged.
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NOVA METODA PRIPRAVY ANTIKOAGULANCIA RIVAROXABANU
Pavel Drabina', Viola Feixova!, Milo§ Sedlak'

1Ustav organickeé chemie a technologie, Fakulta chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 573,
532 10 Pardubice, Ceska republika, pavel.drabina@upce.cz

(S)-Rivaroxaban (Obr. 1) pfedstavuje moderni antikoagulancium, pasobici jako pfimy inhibitor Faktoru Xa, coz
nasledné vede k inhibici pfemény prothrombinu na thrombin v koagulacni kaskade. (S)-Rivaroxaban byl v roce
2011 schvéalen FDA a EMEA a je v sou¢asnosti prodavéan pod obchodni znackou Xarelto® jak v Evropé, tak i USA.
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Obr. 1. Struktura (S)-Rivaroxabanu.

Rivaroxaban se vyrabi ve formé S-enantiomeru, nebot’ pouze ten vykazuje vysokou inhibicni aktivitu vii¢i Faktoru
Xa [1]. Byly pospany rtuzné syntetické metody pro piipravu (S)-Rivaroxabanu, pfi¢emz vSechny vyuzivaji pii
konstrukei stereogenniho centra vhodny enantiomerné Cisty chiralni building-block [2]. Mnohé z téchto postupil
vsak maji rizné nevyhody, napt. pouziti toxickych ¢inidel, vznik nezadoucich vedlejsich produktd, nizké vytézky,
atd. Snaha o vyvinuti nového syntetického protokolu fesiciho tyto problémy je proto stale aktualni. Tento fakt nas
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vedl k vypracovani vhodné alternativy syntézy 1éCiva (S)-Rivaroxabanu, a to zalozené na aplikaci enantioselektivni
katalyzy [3].

Nami vyvinuta syntéza (S)-Rivaroxabanu zahrnuje Sest reakénich krokd (s celkovym vytézkem 38 %),
vyuzivajicich levné vychozi latky a ¢inidla. Klicovy synteticky krok pfedstavuje asymetricka Henryho reakce, pii
niz je do molekuly zavedeno asymetrické centrum. V piipadé aplikace enantioselektivniho katalyzatoru na bazi
meédnatého komplexu 2-(pyridin-2-yl)imidazolidin-4-onového ligandu, byl (S)-Rivaroxaban pfipraven s vysokou
enantiomerni Cistotou 87 % ee [3]. Tento synteticky postup lze proto povazovat za slibnou alternativu k dosud
znamym metodam piipravy (S)-Rivaroxabanu.

Tato price vznikla za podpory Grantové Agentury CR, projekt ¢. 17-08499S.
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TUFTSINOYE NOSICE A JEJ ICH’KONJ UGATY S ANTITUBERKULOTIK’Y
ODVOZENYMI OD SALICYLOVE KYSELINY: SYNTEZA A HODNOCENI
Martin Kratky', Zsuzsa Baranyai?, Lilla Horvath?, Szilvia Bésze?, Jarmila VinSova!

!Univerzita Karlova, Farmaceutickd fakulta v Hradci Krdlové, Akademika Heyrovského 1203, 500 05 Hradec
Kralové, martin.kratky@faf.cuni.cz
’MTA-ELTE Research Group of Peptide Chemistry, Pazmdny Péter Sétany 1/4, Budapest, Madarsko

Tuberkuléza je infekéni onemocnéni vyvolané Mycobacterium tuberculosis, jehoz 1écba stile neni globalné
vyfesena, mj. kvili koincidenci s HIV a narustu rezistence. Vyzkum antituberkulotik patii k prioritam WHO.
Kromé syntézy novych molekul lze vyuzit i drug delivery systémy. V této studii jsme zvolili netoxické
biodegradabilni oligopeptidy na bazi tuftsinu, které ptisobi imunostimulacné, ,.cili“ do makrofagt, zlepsuji
bunécny uptake a hydrosolubilitu a snizuji toxicitu navazanych antimykobakterialnich molekul [1].

Tuftsinové nosi¢e ([TKPKG],) byly syntetizovany na pevné fazi (Fmoc/fBu strategie), dale byly modifikovany
na N-konci a/nebo postrannich aminoskupinach lysinu, napf. zavedenim acyli mastnych kyselin (zvySeni
lipofility), fluorescenéni znacky, spaceru a vhodné skupiny pro navazani malych molekul. Jako malé
antimykobakteridlni molekuly k ovéfeni vlastnosti nosi¢l byly zvoleny derivaty salicylové kyseliny: naSe
salicylanilidy [1,2] a analoga p-aminosalicylové kyseliny. Tyto slou¢eniny byly chemicky modifikovany tak, aby
obsahovaly vhodny substituent pro konjugaci s nosi¢em a zaroven abychom zabranili nezddoucim reakcim jinych
funk¢énich skupin. Nasledné byly spojeny s peptidem, a to pomoci riznych chemickych vazeb (amidova na pevné
fazi, oximova v roztoku).

Po purifikaci a charakterizaci jsme hodnotili biologické vlastnosti. Konjugaty si zachovaly ucinnost vici
extracelularné rostoucim mykobakteriim, oproti malym molekulam jsou podstatné ucinné€jsi na intracelularni
bakterie (model infikovanych makrofagt), také 1épe pronikaji do makrofagi a jsou méné toxické.

Tato  prace  vznikla za  podpory  projektu ~ GACR  17-27514Y,  EFSA-CDN  (reg.  ¢.:
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16 _019/0000841) spolufinancovaného z EFRR a FIKP 1783-3/2018/FEKUTSTRAT.

[1] Baranyai Z., Kratky M., Vosatka R., Szabd N., Senoner Z., David S., VinSova J., Bosze, S.: Eur. J. Med. Chem.
133,152 (2017).
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DIZAJN, SYNTEZA, STABILITA A AKTIVITA NOVYCH INHIBITOROV TRANZITNEHO
STAVU CUDSKYCH GLYKOZYLTRANSFERAZ A MYKOBAKTERIALNYCH
GALAKTOFURANOZYLTRANSFERAZ

Jana Jakubcinova, Stanislav Kozmon, Marek Barath

Slovenska akadémia vied, Chemicky ustav, Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovensko,
marek.barath@savba.sk

Glykozylacia je jednou z najvyznamnejSich modifikacii proteinov. Jej priebeh ako aj zmeny v glykozylécii sa stali
predmetom roznych §tadii vedeckych a farmaceutickych vyskumov.

V stcasnosti sa predpoklada, ze priblizne 70-80 % l'udskych proteinov je glykozylovanych, pricom sa zti¢astiuju
mnohych délezitych fyziologickych procesov. Nie je preto prekvapujice, ze zmeny v glykozylacii mozu viest' k
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vaznym zdravotnym komplikaciam, akymi su nielen nddorové ochorenia, ale aj diabetes ¢i Alzheimerova choroba
[1].

Bunkova stena mykobaktérii je vysoko lipofilna a predstavuje vyznamnu bariéru pre transport aktivnych molekl.
Jej hlavnu zlozku tvori arabinogalaktan produkovany galaktofuranozyltransferazami. Inhibiciou tychto enzymov
by sa dosiahla vyssia uc¢innost’ antituberkulotik a zniZzilo riziko vzniku rezistencie [2].

V predkladanom prispevku popisujeme dizajn, syntézu a biologickil aktivitu rdézne substituovanych
furanosylsulfonov, ako moznych inhibitorov tranzitného stavu l'udskych glykozyltransferaz a mykobakterialnych
galaktofuranozyltransferaz.

Zakladnym skeletom je sulfonylovana furanéza s prislusnym aglykonom mimikujucim pristupujici akceptor
v tranzitnom stave (Obr. 1). Donornu ¢ast’ tvori samotna furanéza s konfiguraciou D-frukto, D-tagato alebo D-
psiko. Odstupujuci UDP z prirodzeného substratu nahradzuje volny fosfat v mimetiku. Vybrané zluceniny boli
testované na cytotoxicku aktivitu (MTT) ako aj inhibi¢nu aktivitu prislusnych enzymov.
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Obr. 1. Prirodzeny substrat a navrhnuté mimetikum ako spolo¢ny inhibitor pre I'udské glykozyltransferazy
a mykobakteralne galaktofuranozyltransferazy.

Praca vznikla s financnou podporou projektu VEGA 2/0024/16.
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NOVE DONOR-AKCEPTOROVE ZLUCENINY PRE SVETLOEMITUJUCE DIODY
Rébert Balogh, Anita Eckstein Andicsova, Martin Danko

Ustav polymérov SAV, Dubravska cesta 9, 84541 Bratislava 45, robert.balogh@savba.sk

Konjugované zluceniny s vlastnostami podobnymi polovodi¢om st v poslednych dvoch desatrociach predmetom
intenzivneho skumania [1]. Zistilo sa, Zze donor-akceptorové malé molekuly s oxadiazolovymi stavebnymi
jednotkami s kombinaciou roznych elektron-donornych substituentov maju vhodné vyuzitené elektrické
vlastnosti, ako vrstvy pre prenos elektronov v organickych svetloemitujtcich diodach (OLED) [2]. Dalej, vyhodou
konjugovanych zluc¢enin oproti doteraz pouzivanym materialom je dobra svetelna a termicka stabilita, niz$ia cena,
lahsia priprava, vysoka efektivita a dlha Zivotnost’ [3]. Napriek zna¢nému poctu publikovanych prac je dostatok
priestoru na pripravu materialov s lepsimi elektrickymi a chemickymi parametrami pouzitelnymi v OLED.
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Obrazok 1. Nové donor-akceptorové derivaty s oxadiazolovymi linkermi.

Ciel'om nasej prace bolo pripravit’ $tyri donor-akceptorové D-A-D zlG¢eniny s réznymi donorovymi skupinami a
s oxadiazolovymi jednotkami, ako akceptormi. Derivaty boli pripravené pomocou Huisgenovej cykloadicie
z prislu§ného tetrazolu a z dichloridu kyseliny tiazolo[5,4-d]tiazolu. Struktara pripravenych molekal bola
potvrdena pomocou NMR, IC a HRMS a spektralne vlastnosti boli d’alej $tudované pomocou UV-VIS a emisne;
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spektroskopie v roztokoch a vo forme filmov. Na zaklade spektralnych udajov, boli vypocitané kvantové vytazky
prislusnych zlu€enin. Vlastnosti ziskanych molekul budua d’alej Studované v modelovych zariadeniach.

Tato praca vznikla za financnej podpory grantov: VEGA 2/0158/17; 2/0161/17 a APVV-15-0545; APVV-17-0352.
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STRUCTURE-PROPERTIES RELATIONSHIP OF OLIGOTHIENYL ACENES IN
ORGANIC ELECTRONICS

Martin Putala*

Prirodovedeckad fakulta, Univerzita Komenského v Bratislave, Ilkovicova 6, 842 15 Bratislava,
martin.putala@uniba.sk

Organic n-conjugated molecules offer an attractive alternative because their fabrication processes are much less
complex than conventional inorganic technology. They afford high operating speed, large device densities, low
cost and a large area flexible circuit, and therefore they can be used as “universal” materials in field-effect
transistors (OFET), light-emitting diodes (OLED) and organic photovoltaics (OPVs).

One of the most studied compound classes is oligothiophene-based material group [1,2]. Herein, structure-
properties relationship of oligothienyl acene derivatives will be presented [3-6]. Apparently, a proper combination
of molecular structure prerequisites and film-forming properties of semiconducting molecular material is essential
for good OFET/OLED performance.
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[1] Zhang L., Colella N.S., Cherniawski B.P., Mannsfeld S.C.B., Briseno A.L., ACS Appl. Mater. Interfaces 6,
5327 (2014).
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Synth. Met. 202, 73 (2015).
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6P01

VLIV MODIFIKACI GRAFEN OXIDU NA VZNIK KOMPLEXNICH STRUKTUR V
TERMOSETECH

Ivan Kelnar, Ludmila Kapralkova

Ustav makromolekuldrni chemie AVCR, v.v.i., Heyrovského n. 2, 16206 Praha 6, kelnar@imc.cas.cz

V soucasnosti byly dosaZeny nejlepSi vlastnosti polymernich nanokompozitd pfi aplikaci uhlikovych
nanodesticek. To souvisi jak s excelentnimi mechanickymi parametry a mérnym povrchem, tak s velkym
potencialem pro modifikace, pfedevsim v piipad¢ grafen oxidu (GO). Efektivni polymerni modifikace GO byly
popsany zejména u termoplastli a jejich smési. V pifipadé termoseti bylo vyuziti polymernich modifikaci dosud
studovano minimalné, divodem je zfejm¢ dosazeni pomérné vyvazenych mechanickych vlastnosti i bez
modifikaci resp. s vyuzitim pouze nizkomolekularnich sloucenin. Tato prace byla motivovana tvorbou
komplexnich morfologii v piipadé nanosilikatl interkalovanych polymery v systému epoxid/polymerni
modifikator a rovnéz schopnosti polymery roubovaného GO tvofit uc¢inné biomimetické struktury. V systému
epoxid/polymer je ukazan vliv typu, délky, obsahu a geometrie naroubovani polymerniho fetézce na GO na tvorbu
komplexnich struktur v prabéhu reakci indukované fazové separace. Vyznamny vliv ma rovnéz struktura a molarni
hmotnost polymerniho modifikatoru. Pfikladem je samouspotadani do lamelarnich utvart (analogickych perleti),
struktur typu blokovych kopolymerti a smésnych inkluzi. Zcela originalni vysledky byly ziskany v ptipadé GO se
soucasné naroubovanymi hydrofilnimi a hydrofobnimi fetézci, ovliviiujicimi strukturu a parametry mezifazi, ve
vsech ptipadech je prezentovan rovnéz vztah struktura/vlastnosti.

Obr. 1. Struktura komplexnich inkluzi.

Prdce vznikla s podporou Grantové agentury Ceské republiky (Grant No 19-06065S)
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FORCE-DISPLACEMENT RELATIONS AT COMPRESSION OF DNA
MACROMOLECULES

Tomas Bleha, Peter Cifra

Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences, 84541 Bratislava, Slovakia, cifra@savba.sk

The elasticity of dsDNA molecules is investigated by Monte Carlo simulations based on a coarse-grained model
of DNA. The force-displacement (f - 7) curves are computed under the constraints of the constant force (Gibbs) or
the constant length (Helmholtz) ensemble. The particular attention was paid to the compressional (negative) and
weak tensile forces. It was confirmed that simulations using the vector Gibbs ensemble fail to represent the
compression behavior of polymers. Simulations using the scalar Gibbs protocol resulted in a qualitatively correct
compressional response of DNA provided the quadratic averages of displacements were employed. Furthermore,
a well-known shortcoming of the popular Marko-Siggia relation for DNA elasticity at weak tensile forces is
elucidated. Conversely, the function f— r from the simulation at the constant length constraint, as well as the new
closed-form expressions, provide a realistic depiction of the DNA elasticity over the wide range of negative and
positive forces. Merely a qualitative resemblance of the compression functions /' — » predicted by the employed
approaches supports the notion that the elastic response of DNA molecules may be greatly affected by the specifics
of the experimental set-ups and the kind of averaging of the measured variable.
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This work was supported by grants SRDA-15-0323 and VEGA 2/0055/16.

[1] T. Bleha and P. Cifra, The Journal of Chemical Physics 149 (5), 054903 (2018).
[2] T. Bleha and P. Cifra, The Journal of Chemical Physics, submitted

6P03
KOMPATIBILIZACE POLYMERNICH SMESi BLOKOVYMI KOPOLYMERY
Josef Jiza!, Ivan Fortelny!

1Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v.v.i., Heyrovského namesti 1888/2, 162 06 Praha 6, juza@imc.cas.cz

Lepsi fazové struktury a zlepSeni mechanickych vlastnosti polymernich smési se dosahuje kromé jiného
kompatibilizaci; jednim z jejich pouZivanych zptsobu je ptidavek blokového kopolymeru s jednotlivymi bloky
shodnymi nebo kompatibilnimi s ptislusnymi objemovymi fazemi. V nedavné dobé& jsme propocitavali [1]
kompatibiliza¢ni pisobeni popsané rovnicemi odvozenymi na zakladé modeld Leiblera [2] a Noolandiho [3].
Modely zahrnuji zakladni tii pfipady. Prvnim je ,,suchy karta¢* (dry brush) s kopolymernimi bloky srovnatelnymi
¢i kratSimi oproti délkam fetézcti homopolymerti, kde se predpokladaji natazené fetézce kopolymert a
homopolymer neprostupujici kopolymerni vrstvu. Druhy je ,,mokry kartac* (wet brush), kde jsou kopolymerni
bloky delsi nez fetézce homopolymeru, jsou rovnéz natazené, siln€ se piekryvaji, ale homopolymer mutze jejich
vrstvou prostupovat. Tieti pfipad je relativné malé mnozstvi kopolymeru (jinymi slovy, relativné velkd mezifazova
plocha), kde se predpokladaji volné fetézce.

Ukazalo se, ze znacna ¢ast polymernich soustav s kratsimi kopolymernimi bloky nevyhovuje vS§em podminkam
platnosti rovnic pro suchy karta¢ ani pro nizky obsah kopolymeru. Nejucinnéji by dle vysledkd vypoctu mély
kompatibilizovat kopolymery s bloky srovnatelné délky s fetézci homopolymeru. Pfi delSich fetézcich sice roste
jejich obsah na povrchu, ale mezifazové napéti se snizuje jiz méng; pii kratSich fetézcich je vétsi podil kopolymeru
zustavajiciho v objemové fazi.

Projekt TE01020118 byl a projekt TNO1000008 je Fesen s financni podporou TA CR.

[1] Fortelny 1., Jiza J.: Polymer. 150, 380 (2018). doi: 10.1016/j.polymer.2018.07.041
[2] Leibler L.: Makromol. Chem., Macromol. Symp. 16, 1 (1988). doi:10.1002/masy.19880160103
[3] Noolandi J.: Makromol. Chem. Rapid Commun. 12,517 (1991). doi: 10.1002/marc.1991.030120810

6P04
POLYCARBONATE-BASED POLYURETHANE NANOCOMPOSITE FILMS
Milena Spirkova, Jifi Hodan, Sabina Krej¢ikova, Lud’ka Machova

Institute of Macromolecular Chemistry CAS, Heyrovského nam. 2, 162 06 Prague 6, Czech Republic,
spirkova@imc.cas.cz

Nanocomposite films were prepared by simple, environment-friendly synthesis: Waterborne polyurethane
dispersion (WPUD) was (i) mixed with the nanofiller dispersed in water or (ii) the nanofiller was homogeneously
distributed directly in WPUD. Both processes were followed by slow water removal at laboratory temperature
followed by heating at 50 °C and finally in vacuum. Used nanofillers (e.g., colloidal silica, clay, hydroxyapatite,
nanocellulose, starch, graphene oxide - up to 5 wt% in the nanocomposite) differ in the shape (spherical, lamellar,
needle-shaped...) and the origin (organic, inorganic).

Films were characterized by the set of microscopy, spectroscopy and thermomechanical analyses. Functional
properties of polyurethane (PU) films depend on the WPUD constitution. If PU dispersions are formed from solely
linear chains, tensile properties are limited, but PU nanocomposite materials are fully recyclable. If WPUDs are
constituted from branched/crosslinked PU chains, tensile and other functional propertied are improved in
comparison to recyclable PU materials.

The susceptibility to the degradation was tested in phosphate-buffered saline (PBS) and (H>O, + CoCl,) solutions
at 37 °C. The novel PU nanocomposites could be applicable upon demands as stable or degradable biomaterials,
e.g., as stent coatings.

This work was financially supported by the Czech Science Foundation under project number 18-03932S.
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6P05
SAMOUSPORADANE POLYMERNI SYSTEMY CITLIVE NA VNEJSI PODNETY

Martin Hruby'

1Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v.v.i., Heyrovského nam. 2, 162 06 Praha 6, Ceskd republika,
mhruby@centrum.cz

Samouspoiadani molekul do komplexnich supramolekularnich celkli s kvalitativné novymi vlastnostmi je v
chemickych zakladech Zivota a je i podstatou schopnosti zivych organismi reagovat na vnéjsi prostiedi.
Klasickymi ptiklady takovych nadmolekularnich struktur jsou cytoplazmatickd membrana tvofena fosfolipidy,
nukleové kyseliny nebo multienzymové komplexy tvofené n€kolika enzymy katalyzujicimi nasledné reakce na
jednom substratu. Pochopenim téchto mechanismi na fyzikalni tirovni umoziuje cilenou chemickou syntézu
analogickych systému na bazi polymert $itych na miru nejen biomedicinskym aplikacim.

Specificky pripad nastava, pokud hydrofébni ¢ast, respektive cast molekuly zodpovédna za samouspotadani,
vyznamné ¢i skokoveé plisobenim vnéjsiho stimulu (zménou teploty, pH apod.) méni svoje fyzikaln¢ chemické
vlastnosti, jako je rozpustnost ve vode¢. Pak je samouspofadani takového systému fiditelné timto vnéj$im stimulem
a mluvime o systémech citlivych na vnéj§i podnéty. Je to urcitd, byt jednodus$si varianta jedné z vlastnosti
definujicich zivot — drazdivosti.

V ptispévku budou diskutovany vybrané priklady samousporadanych polymernich systémut studovanych v nasi
skupiné citlivych ke zméné pH, teploty, koncentraci Zelezitych respektive draselnych iontl s vlastnostmi
vyhodnymi pro aplikace v medicing. Z hlediska aplika¢niho jsou tyto piiklady sméfovany zejména na '°F
magnetickou rezonanci, radio- a radioimunoterapii nadorovych onemocnéni a inhibici tvorby amyloidnich plakd.

Autori dekuji za financni podpotu Grantové agenture Ceské republiky (granty ¢. 19-01438S a 19-01602S)
a Ministerstvu priumyslu a obchodu Ceské republiky (grant ¢. FV10164).

6P06

CHELATUJICi POLYMERY PRO LECBU HEMOCHROMATOZY

Ondiej Groborz', Lenka Poldkova!, Pavel Svec!?, Kristyna Kolouchova'?, Jifi Trousil', Pavla
Francova®*, Jan Kucka!, Jan Krijt*, Petr Paral*, Ludék Sefc*, Martin Hruby!”*

! Ustav makromolekuldarni chemie AV CR, v.v.i., Heyrovského nam. 1888/2, 162 06, Praha 6,

2 Katedra fyzikalni a makromolekuldrni chemie, Piirodovédeckd fakulta Univerzity Karlovy, Hlavova 8, 128 00,
Praha 2

3 Katedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy, Hlavova 8, 128 00, Praha 2

3 Centrum pokrocilého preklinického zobrazovani, Salmovska 3, 120 00 Praha 2

¢ Ustav patofyziologie, 1. Lékarskad fakulta Univerzity Karlovy, U Nemocnice, 128 53 Praha 2

vvvvv

v organech. To mizZe vést k organové toxicité¢ a nevratnému poskozeni. V souCasné dob¢ existuje pouze malo
schvalenych lécebnych postupil, z nichz vSechny maji zavazné nezadouci G¢inky.

V této praci navrhujeme nové paradigma 1écby: nerozpustné a tedy biologicky nevstiebatelné polymery by
vytvately stabilni komplexy s Zeleznatymi ¢i Zelezitymi ionty v gastrointestinalnim traktu, ¢imz by snizily
biologickou dostupnost zeleza. Nerozpustnost t€chto polymerdi brani jejich vstiebdni a tim zamezuje vzniku
systémové i organové toxicity. Bylo pfipraveno nékolik polymert s kovalentné vazanou selektivni chelata¢ni
skupinou. Na zakladé dat ziskanych in vitro a in vivo byly vybrany ty chelatujici skupiny, které byly dostatecné
ucinné pro pripadné klinické aplikace. Polymery vykazuji zanedbatelnou vstiebatelnost, zanedbatelnou toxicitu,
maji velmi vhodnou kinetiku in vitro chelatace Zeleznatych i zelezitych iontl a maji prokazatelny terapeuticky
ucéinek na in vivo modelu. Proto by mohly byt pouzity jako terapeutikum nové generace pro 1é¢bu hemochromatozy
a/nebo nemoci s podobnou patofyziologii.

Autori dékuji za financni podporu Grantové Agentury Ceské republiky (grant # 19-01438S).
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6P07

POLYMERNI DIAGNOSTICKE A THERANOSTICKE KONTRASTNI LATKY

PRO “F MRI

Kristyna Kolouchova' 2, Ondfej Sedlaéek', David Babuka', Ondiej Groborz', Pavel Svec'-2, Daniel
Jirak* Martin Hruby'

"Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v.v.i., Heyrovského nam. 2, 162 06 Praha 6, Ceskd republika, e-mail:
kolouchova26@gmail.com

’Katedra fyzikalni a makromolekuldrni chemie, Prirodovédeckd fakulta, Univerzita Karlova, Hlavova 8, 128 00
Praha 2, Ceskd Republika

3Supramolecular Chemistry Group, Department of Organic and Macromolecular Chemistry, Ghent University,
Krijgslaan 281-54, 9000 Ghent, Belgie

‘Institut klinické a experimentdlni mediciny, Videniska 9, 140 21 Praha 4, Ceskd Republika

Polymery s dolni kritickou teplotou roztoku (LCST) zistavaji molekularné rozpusténé pfi laboratorni teploté a po
zahtati tvofi samouspotadané ¢astice nebo makroskopicky precipituji. Céstice &i precipitovana depa mohou byt
pouzity pro diagnostiku, cilenou dopravu a fizené uvoliovani bioaktivniho nakladu nebo kombinace obou
(teranostika).

Nase koncepce je zalozena na kopolymerech obsahujicich N-(2,2-difluorethyl) akrylamidovou monomerni
jednotku, tvoticich po zahrati svych vodnych roztokl na télesnou teplotu ¢astice nebo precipitujicich ve tkani za
tvorby depa/implantatu. Diky vysokému obsahu fluoru v polymeru jsou tyto polymery zobrazitelné '°F MRI,
slibnou neinvazivni zobrazovaci metodou pro diagnostiku.! Castice jsou idealni pro pasivni akumulaci v tkani
pevnych nador nebo v misté zanétd?, a proto mohou slouzit jako kontrastni latky pro diagnostiku téchto
onemocnéni. Po modifikaci té€chto polymernich ¢astic je mozné ziskat nové vlastnosti, jako je pH- ¢i redox-
responsivita, ¢imz vytvoiime schopnost rozpadu ¢astic v niz§im pH ¢i oxidativnim prostfedim, typickym pro
nadorovou a zanétlivou tkan. Polymerni implantaty funguji na stejném principu, uvoliiovani 1é¢iva z dtivodu lepsi
rozpustnosti implantatu v niz§im pH ¢i oxidativnim prostiedi, a tedy pomalém uvoliiovani 1é¢iva in situ. Polymery
se injikuji v roztoku pfimo do cilové tkané, kde precipituji na depo/implantat.

Autori dekuji za financéni podpotu Grantové Agenture University Karlovy (grant ¢. 60211) a Ministerstvu Skolstvi,
mladeze a telovychovy Ceské republiky (grant INTER-COST ¢. LTC19032).

[1] Kolouchova, K.; Sedlacek, O.; Jirak, D.; Babuka, D.; Blahut, J.; Kotek, J.; Vit, M.; Trousil, J.; Konefat, R.;
Janouskova, O., Podhorska, B.; Slouf, M.; Hruby, M. Biomacromolecules 2018, 19, 3515.
[2] Nishida, N.; Yano, H.; Nishida, T.; Kamura, T.; Kojiro, M. Vasc. Health Risk Manag. 2006, 2, 213.

6P08

INFLUENCING REACTIVE OXYGEN SPECIES CONTENT IN TUMOR CELLS BY SELF-
ASEMBLED FLUORINATED SELENOCYSTINE NANOPARTICLES

Miroslav Vetrik"?, Libor Kobera!, Rafal Konefal', Volodymyr Lobaz!, Martin Hruby', Guillem Pratx?

nstitute of Macromolecular Chemistry CAS v.v.i, Heyrovsky sq. 2, Prague 6, Czech Republic
2Stanford University, Stanford School of Medicine, Stanford, California 94305, USA

Radiation treatment (RT) together with surgery intervention and chemotherapy is one of the most applied cancer
therapies nowadays. Greater radioresistance of cancer cells over normal cells caused by hypoxia is one of the
major limiting factor in RT. Therefore, each dose of RT has to by calculated very precisely. In this work radiation
sensitization of cancer cells using self-assembled fluorinated dialkyl diselenide nanoparticles is examined.
Fluorinated chain gives molecule its self-assembly properties and their fluorinated core is able to ,,dissolve* gases
as oxygen and carbon dioxide [1]. Oxygen imbalance during radiation can influence overall oxygen level in cells*
environment. Amphiphilic character or the nanoparticles is achieved by incorporation of selenocystine that can be
cleaved under the presence of ROS. Moreover, selenocystine as amphiphilic linker shows radioprotective
properties for healthy cells. This conclusion is supported by clonogenic assays using RT of cancer cells. These
nanoparticles can be utilized in the RT as radioprotectants potentially protecting healthy tissues from radiation
while allowing delivering higher radiation doses to cancer cells.

This project was founded by Czech Academy of Science (# MSMJ200501801).
[11M P Krafft: Adv. Drug Deliv. Rev, 47 (2001).
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6P09
VLIVVSTRUKTURY OXYAMINOVEHO LINKERU NA ZESITENI HYALURONANU
Petra Sedova!, Lenka Kovarova', Radovan Buffa!, Jifi Bednaiik'

!Contipro, Dolni Dobrouc 401, 56102 Dolni Dobroud
sedova@contipro.com

Hyaluronan je linearni polysacharid tvofeny opakujici se disacharidovou jednotkou [(1—4)-B-D-GlcA-(1—3)--
D-GlcNAc-] hraje vyznamnou signalni roli béhem dynamickych bunéénych procest, pii morfogenezi, zanétech,
rakoviné ¢i hojeni ran'. Tento biokompatibilni polymer je modifikovéan za ti¢elem ptipravy hydrogelt vyuzitelnych
v regenerativni mediciné ¢i tkanovém inzenyrstvi. Pro mozné zesiténi hyaluronanu, byl tento polymer oxidovan
na polyaldehyd? a ptipraveny hydrazidové linkery? a bis(oxyamino)alkany.

Syntéza oxyamint byla zalozena na nukleofilni substituci dibromderivati N-hydroxyftalimidem (2,1 eq)
(Gabrielova syntéza) v prosttedi THF/DMSO katalyzovana bazi (2,5 eq DIPEA) pii 75 °C, 4-20h a nasledném
odchranéni aminoskupiny hydrazinolyzou (5-10 eq N>H4.H,O) pfi teploté 70°C. Struktura ftalimidovych derivata
i oxyaminovych linkerii byla potvrzena pomoci 'H, HSQC NMR spektroskopie. S rostouci délkou fetézce klesa
rozpustnost téchto linkert ve fyziologickém prostiedi (vodny pufr).

Hydrogely byly pfipravené reakei polyaldehydu hyaluronanu? (HA-OX) s bis(oxyamino) alkany s rtiznou délkou
alkylového fetézce (2,3,6,8 a 10 uhlik{) za vzniku iminu, ktery byl potvrzen pomoci 'H NMR spektroskopie, kdy
mizi signaly hydratovaného aldehydu (5,27 pm) a objevuje se novy signal iminu (7,5-7,6 ppm). U hydrogelt byl
sledovan Cas gelace a jejich mechanické vlastnosti.

[u—

Dosio F., Arpicco S., Stella B., Fattal E.: Adv. Drug Deliv. Rev. 97, 204 (2016).

2. Sedova P., Buffa R., Kettou S., Huerta-Angeles G., Hermannova M., Leierova V., Smejkalova D., Moravcova
M., Velebny V.: Carbohydr. Res. 371, 8 (2012).

3. Sedova P., Buffa R., Silhar P., Kovafova L., Vagnerové H. et al. Carbohydr. Polym. 216, 63 (2019).

6P10

ASPEKTY TESTOVANI POLYMERNICH SYSTEMU IN VIVO, VE SPOLUPRACI S 1. LF
UK (CAPI)

Jan Kucka'

1Ustav makromolekuldrni chemie Akademie véd Ceské republiky v.v.i., Heyrovského nam. 2, Praha,
Jkucka@centrum.cz

Biologické testovani nové pfipravenych polymernich a nanocasticovych systémut pro biomedicinu je nedilnou
soucasti jejich charakterizace. Nové techniky zobrazovani in vivo (SPECT/CT, PET/CT, MRI, UZ atd.) jsou nyni
prakticky dostupné pii dodrzeni vybranych podminek. V pfispévku jsou uvedeny biologické, legislativni a
ekonomické aspekty experimentl na zvitatech. Poznatky vychazeji z tiileté spoluprace obou Ustavil zajistované
autorem osobné.

Autor dékuje za financni podporu Grantové agentuie Ceské republiky (granty ¢. 19-01438S a 18-07983S).

6P11

MODULATION OF THERMO- AND ION RESPONSIVENESS, WATER STATE,
MECHANICAL PROPERTIES AND CELL ADHESION OF SULFOBETAINE AND
CARBOXYBETAINE COPOLYMERS AND HYDROGELS

Martin Danko', Zuzana Kronekova', Miroslav Mrlik?, Jozef Osic¢ka?, Peter Kasak?

!Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences, 845 41 Bratislava, Diibravska cesta 9, Slovak Republic

2Centre of Polymer Systems, University Institute, Tomds Bata University in Zlin, Trida T. Bati 5678, 760 01 Zlin,
Czech Republic

3Center for Advanced Materials, Qatar University, P.O.Box 2713, Doha, Qatar

Materials that can respond to external stimuli are of particular interest in bioengineering, nanotechnology, and
medicine [1]. In this work we prepared copolymers bearing sulfobetaine and carboxybetaine methacrylic-based
monomers using free-radical polymerization [2]. The ratio of the monomers in the copolymers influences upper
critical solution temperature (UCST) in water. External stimuli as pH and presence of simple NaCl electrolyte
modulate this temperature behavior. In addition, hydrogels were prepared using ethylene glycol dimethacrylate as
crosslinker. These hydrogels showed tunable water state and mechanical properties. Total non-freezable water
state decreases with amount of carboxybetaine segment in hydrogel feed. Compression moduli were in range 0.7-
1.6 kPa, highest for highest carboxybetaine content indicating closely packed ionic pairings of carboxybetaine
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segment. Responses on external stimuli such as temperature and ion strength were investigated and potential
application as modulated thermal detection is proposed (Picture). Presence of carboxylate group allows attachment
of oligo-peptide with RDG-motif to hydrogel samples. Hydrogel samples with attached RGD cell adhesion
promotor exhibit controlled cell adhesion. Combination of different zwitterionic monomers opens simple and

efficient pathway for preparation of materials with tunable properties as multi-response systems with kept
zwitterionic character.

heating
—p

—
cooling

5°C 12°C
Thermo responsiveness of P(SBEgs-co-CBA ) hydrogel.

MD thanks to Grant Agency VEGA through project 2/0158/17 and Slovak Research and Development Agency
through project APVV-15-0528. This work was made possible by Qatar University grant #QUUG-CAM 2017-1.

[1] Cao, Z. Q. et al: Chem. Rec. 16, 1398—1435 (2016).
[2] Danko, M. et al: Langmuir 35, 1391-1403 (2019).
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7P01
NOVA POTENCIALNi FLUORIDOVA MATRICE PRO STA,NOVENi 236
PROSTREDNICTVIM URYCHLOVACOVE HMOTNOSTNi SPEKTROMETRIE

Tomas Prasek!*, Mojmir Némec!, Peter Steier?, Maki Honda?, Karin Hain?, Xiaohe Zhang?

'Katedra jaderné chemie, Ceské vysoké ucent technické v Praze, Ceskd republika
2VERA Laboratory, Institute of Isotopic and Nuclear Physics, University of Vienna, Austria
*E-mail: prasetom@jfjfi.cvut.cz

Radionuklid 23°U je alfa zafiem s pologasem rozpadu 2,32 - 107 let. Vznika pfevazné zachytem neutronu na jadru
235U dle reakce 2U(n, y)**°U, diky ¢emuz je idedlnim stopovacem lidské jaderné ¢innosti, vyuZzivanym zejména
pro Ucely monitorovani emisi antropogennich radionuklidi do Zivotniho prostfedi. Jelikoz se koncentrace 2*°U
v ptirodnich materidlech pohybuji obvykle na ultra-stopovych tGrovnich, jsou pro pfislusné analyzy pouzivany
vysoce citlivé hmotnostné spektrometrické metody ICP-MS a AMS, kde druhd zminéna umoziuje dosazeni
vyznamné lepSich detekénich limiti. Soudasné metody méfeni 2*°U pomoci AMS jsou zaloZeny na oxidickych
ter¢ovych matricich, nicméné v poslednich letech byly jako vhodna alternativa zkoumany matrice zalozené
na fluoridech, poskytujici vyssi iontové proudy a zaroven vyznamné redukujici interference isobarickych
molekularnich iontd. Ackoliv pro tyto matrice, zejména fluorid uraniéity, byly publikovany slibné vysledky
z hlediska chovani v cesiovém iontovém zdroji AMS [1], ¢eli jejich aplikace v rutinnich analyzach dosud nékolika
postupu na predchazejici kroky tpravy vychoziho ptirodniho vzorku. Vzhledem k témto diivodim byl vyvinut
postup piipravy fluoridové teréové matrice, 1épe spliiujici pozadavky na stanoveni 23U v pfirodnich vzorcich.
Aplikovatelnost metody byla ovéfena na sérii terovych vzorkd, které byly analyzovany v AMS laboratoii VERA,
University of Vienna.

Tento vyzkum je soucasti projektu RAMSES (CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000728)
[1] Xianggao Wang, Kejun Dong, Ming He, et al.: Nucl. Tech. 182, 235-241 (2013)

7P02
DIFUZE CHLORIDU NA NiZKOALKAL!CKYCH CEMEN:FOVYCH MATERIALECH:
VLIV POVRCHOVYCH A STRUKTURNICH VLASTNOSTI

Tomas Rosendorf', Petr Vecernik!, Radek Cervinka', Dusan Vopalka®

'UJV Rez, a. s., Hlavni 130, Husinec, 250 68 Rez, tomas.rosendorfl@gmail.com
’FJFI CVUT v Praze, Biehovd 7, 115 19 Praha 1

Nizkoalkalické cementové materialy jsou pfedpokladany jako konstrukéni prvky hlubinného tloziste, tj. oblozeni
a zatky ukladacich chodeb, které mohou piimo ovliviiovat funkénost bentonitové inzenyrské bariéry. Tyto
materidly jsou studovany pro bezpecnostni hodnoceni hlubinného ulozisté z pohledu chemismu, interakei
s bariérami, ¢i retardacniho potencialu radiokontaminantt [1]. Pro predikci a modelovani migracniho chovani
radionuklidi v cementovych materidlech jsou stanovovany difuzni parametry.

Byly provedeny série prinikovych diftiznich experimentt chloridu (znaenym *°Cl), elektroodporova méfent,
stanoveni rtutové porozimetrie a méfeni povrchového zeta-potencialu na nizkoalkalickych smésich ovlivnénych
geochemii podzemni granitické vody a dlouhodobym teplotnim namahanim (10 vs. 95 °C). Z vysledkid lze
pozorovat difuzni odpor chloridu v porovnani s provedenymi difiznimi experimenty s tritiovanou vodou, jez
mohou byt vysvétleny zapornym zeta-potencidlem povrchu (£ = -41 + 10 mV) a nizkym (< 10 %) zastoupenim
kapilarnich pora (100 <d > 10 nm).

The research leading to these results has received funding from the European Union's Horizon 2020 Research
and Training Programme of the European Atomic Energy Community (EURATOM) (H2020-NFRP2014/2015)
under grant agreement n° 662147 (CEBAMA).

[1] Ochs, M., Mallants, D., Wang, L.: Radionuclide and Metal Sorption on Cement and Concrete (2015).
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7P03
PRIPRAVA MODELOVE KOROZNI VRSTVY PRIMARNI SMYCKY REAKTORU VVER
Martin Ka$par', Martin Strejc!

10JV Rez, a. s., Hlavni 130, 250 68, Husinec-Rez, martin.kaspar@ujv.cz

Na tuzemi Ceské republiky se nachazeji Gtyii reaktory VVER 440 v Jaderné elektrarnd Dukovany (EDU) a dva
reaktory VVER 1000 v Jaderné elektrarné Temelin (ETE). EDU byla spusténa v 80. letech minulého stoleti. Dva
bloky ETE byly uvedeny do provozu na pielomu 20. a 21. stoleti. Pfedpokladana Zivotnost reaktoru VVER 440 je
50 let. Odstaveni EDU je proto planovano v roce 2035. S blizicim se terminem ukonceni provozu zacinaji probihat
pripravné prace, které zahrnuji projekt Recyklovatelné dekontamina¢ni médium pro vyfazovani jadernych zatizeni
z provozu. Cilem tohoto projektu je vyvoj recyklovatelného dekontamina¢niho ¢inidla, kde regenerace uc¢inné
slozky média v prub&hu procesu umozni snizit objem produkovaného radioaktivniho odpadu. Z diivodu obtizné
dostupnosti redlnych vzorki koroznich vrstev primarni smycky byly v rdmci projektu pfipraveny dva postupy pro
ptipravu jednotlivych slozek korozni vrstvy pro testovani ti¢innosti dekontamina¢niho média. Prvni byla vyvinuta
metoda péstovani korozni vrstvy na vzorku oceli odpovidajici slozenim vystelce primarniho okruhu. Druhou byla
metoda piipravy korozni vrstvy z prekurzort, které byly sintrovany ve vysokoteplotni peci.

Projekt Recyklovatelné dekontaminacni médium pro vyrazovani jadernych zarizeni z provozu je podporovan
z programu Trio, ktery je financovan Ministerstvem priimyslu a obchodu Ceské republiky, (reg. ¢. FV10023)
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PREDNASKY - SEKCIA 8: yYU(“:OVANIE A HISTORIA
CHEMIE

8P01
150 ROKOV OD OBJAVU PERIODICKEHO ZAKONA
Viktor Milata

Oddelenie organickej chémie, Ustav organickej chémie, katalyzy a petrochémie, FCHPT STU, 812 37
Bratislava, Radlinského 9 viktor.milata@stuba.sk

Rok 2019 je vzacnou prilezitostou pripomentt’ si 100. vyrocie zalozenia svetovej chemickej autority — IUPAC:
Medzinarodnej unie pre cistu a aplikovanu chémiu (www.iupac.org) ale aj 85. vyroCie umrtia Marie Curie-
Sktodowskej, jedinej nositel’ky dvoch Nobelovych cien v dvoch vednych odboroch.

Chemici v tomto roku spominaju aj na Dmitrija [vanovi¢a Mendelejeva, ktory 6. marca 1869, teda pred 150 rokmi
publikoval pracu o vlastnostiach prvkov a ich zlucenin, ktory bol nazvany periodicky zakon (prvkov) a jeho
grafickou podobou je periodicka tabul’ka prvkov. Preto bol rok 2019 vyhlaseny UNESCO-m za Medzindarodny rok
periodickej tabulky — International Year of the Periodic Table [YPT2019 [1,2].

V prednaske budil prezentované niektoré zvlastnosti a zaujimavosti o prvkoch a ich zli¢eninach a o periodickych
tabul'kach s cielom pripomenut’ si tento zakladny chemicky objav a vyvolat’ diskusiu okolo neho.

M IUPAC Periodic Table of the Elements g

P
L = B vy
INTERNATIONAL UNION OF

PURE AND APPLED CHEMISTRY

foel: 2=
e 1z

Obrazok 1. éuéasné kompletﬁé verzia periodickej tabul’ky prvkov (https://iupac.org/what-we-do/periodic-table-
of-elements/).

Prispevok bol financne podporeny Vedeckou grantovou agentirou MSVVaS SR a SAV VEGA pod ¢ 2/0035/19 a
Kultiirnou edukacnou grantovou agentiirou MSVVaS SR KEGA pod ¢. 034STU-4/2017.

[1] Drabik M.: Storo¢nica IUPAC a Medzinarodny rok Periodickej tabulky prvkov, ChemZi 14(2), 60 (2018).
[2] http://www.unesco.org/new/en/brasilia/about-this-office/prizes-and-celebrations/2019-international-year-of-
the-periodic-table-of-chemical-elements/

8P02

KHANOVA METODA - MOZNOSTI VYUZITi METODY ,,PREVRACENE TRIDY“ VE
VYUCE CHEMIE

Jana Prasilova

Katedra chemie, Ostravska univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, Prasilova.Jana@seznam.cz

Kdyz Salman Khan vytvarel vyukova videa s vykladem matematiky pro své sestienice, zcela jisté netusil, kolika
dal§im zaktim jeho tutoridly pomohou ve vzdélavani. Neziskova organizace Khan Academy [1] byla zalozena
v roce 2006. Prvnim kompletné zpracovanym piedmétem byla matematika, v sou¢asné dob€ zde mtizeme nalézt
vyukova videa z oblasti ekonomie, piirodnich i humanitnich véd. Cesky komunitni neziskovy projekt funguje pod
nazvem Khanova skola [2].

V seminafi ,,Vybrané problémy z didaktiky chemie® (PfF OU) a ,,Soucasné aktudlni problémy vyuky chemie*
(PfF UPOL) jsme se zabyvali aktivizatnimi vyukovymi metodami [1], soucasti seminafe bylo i seznameni
s Khanovou metodou (metodou pievracené tfidy, flipped classroom). Dle zadanych pravidel si studenti sami
vyzkouseli pfipravit kratké vyukové video na jimi zvolené téma z vyuky chemie. Chcete-li se dozvédét o Khanove
metod¢ vice, ptijméte prosim, pozvani na prednasku, ktera je zafazena do sekce Vyucovani a historie chemie.

Dékuji svym studentim, kteri se neboji zkouset inovativni vyukové metody.

[1] https://www.khanacademy.org/
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[2] https://cs.khanacademy.org/

[3] Prasilova, J. Using of Activation Methods in a Chemistry Teaching at University. In: Projektové vyucovani
v prirodovédnych predmétech XIV 2016-11-03. Praha : Univerzita Karlova, Pedagogicka fakulta, 2017. s. 123-
130. ISBN 978-80-7290-929-2.

8P03

COOPERATION IN EDUCATION AND TRAINING IN NUCLEAR- AND
RA]?IOCHEMISTRY IN EUROPE

M. Sacha', J. John', M. Némec', P. Distler!, C. Walther?

!Department of Nuclear Chemistry, Czech Technical University in Prague, 115 19 Prague, Czech Republic,
martin.sacha@fjfi.cvut.cz

2Institut fiir Radiodkologie und Strahlenschutz, Leibniz Universitit Hannover, 30419 Hannover, Deutschland,
walther@irs.uni-hannover.de

The motivation, history and current status of coordination of education and training in nuclear- and radiochemistry
in Europe will be reviewed. The achievements of the Euratom project “A Modular European Education and
Training Concept In education in Nuclear CHemistry (MEET-CINCH)” will be described in detail and the results
will be presented. They are particularly the Massive Open On-line Courses (MOOC) — an attempt to attract young
talents to the field of nuclear- and radiochemistry and a Vocational Education and Training (VET) e-shop — a
platform for sharing courses to the professionals, students and general public.

The long term strategy for nuclear- and radiochemistry education in Europe will be presented. Its main aim is to
create conditions for coordination of the current fragmented and diverse activities in both the education and
training field at all levels of academic and professional career. In the education field, the aim is to introduce novel
education techniques such as Flipped Classroom and online courses to the nuclear chemistry teaching and training.
As a tool for achievement of these aims and guaranteeing the sustainability of the project results, the Nuclear and
Radiochemistry Network (NRC Network) and EFTS (Euratom Fission Training Scheme) was recently formed.

8P04

PROJEKT SKVALITNENIA YYUCBY ANORGANICKEJ CHEMIE NA FAKULTE
CHEMICKEJ A POTRAVINARSKEJ TECHNOLOGIE

Peter Segl’a, Vladimir Jorik, Jan Pavlik, Jozef Svorec, Miroslav Tatarko

Ustav anorganickej chémie, technolégie a materidlov, Oddelenie anorganickej chémie, Fakulta chemickej a
potravinarskej technologie; 812 37 Bratislava, peter.segla@stuba.sk

Ciel'om projektu je podstatné skvalitnenie a modernizacia eduka¢ného procesu predmetov anorganickej chémie,
ktoré by vyhovovali potrebam vyucby anorganickej chémie na univerzitach v bakalarskom, inzinierskom a
doktorandskom $tadiu. Vysledkom projektu su tri kvalitné farebné vysokoskolské ucebnice [1-3], ktoré okrem
Studentov sluzia aj SirSiemu okruhu Citatel'ov, u€itelom chémie na strednych Skolach, vysokoskolskym pedagégom
a vyskumnym pracovnikom z pribuznych odborov, ale aj odbornikom z praxe. Potreba prechodu od
namemorovanych vedomosti k schopnosti aplikovat’ zdkladné poznatky, ako aj zvySujuci sa podiel Studentov so
slabymi vedomost'ami z chémie zo strednej $koly, vedie autorov k snahe, aby kazda kapitola v ucebnici obsahovala
velky pocet rieSenych prikladov, ktoré budu vhodnym spdésobom zakomponované v texte prislusnej kapitoly. V
stlade so svetovym trendom vydavania multimedidlnych ucebnic ako aj so skutocnost'ou, Ze anorganickd chémia
je experimentélna veda, je d’al§im cielom projektu vhodne prepracovat’ a doplnit’ tieto ucebnice o lepsie prepojenie
na laboratorne cvicenie ako aj o vyuzitie zvuku, grafiky, animacie, interaktivity a videi s chemickymi pokusmi.
Pri vyucbe anorganickej chémie na fakulte je Studentmi zna¢ne vyuzivana verejne dostupna (viac ako 16 000
navstev za rok) internctova stranka predmetov anorganickej chémie https://kega.tatarko.eu/. Cielom
nasledujiuceho projektu bude d’alSie skvalitnenie uvedenej stranky, ktora bude vhodnym spésobom prepojena s
multimedialnymi ué¢ebnicami.

Praca vznikla s podporou projektu KEGA 017STU-4-2017.

[1]P. Segla, V. Jorik, J. Svorec, M. Tatarko: Anorganickd chémia — Vodik a prvky 16. az 18. skupiny. Slovenska
chemicka kniznica v Bratislave 2015, 1. vydanie, 332 stran, ISBN 978-80-89597-30-7.

[2] P. Segla, V. Jorik, J. Svorec, M. Tatarko: Anorganickd chémia — Prvky 13. az 15. skupiny. Slovenska chemické
kniznica v Bratislave 2017, 1. vydanie, 342 stran, ISBN 978-80-89597-63-5.

[3] P. Segla, V. Jorik, I. Svorec, M. Tatarko: Anorganickd chémia — Zdklady anorganickej chémie. Slovenské
chemicka kniznica v Bratislave 2019.
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8P05
REFLEXE BADATELSKYCH AKTIVIT
Katefina Trékova

Ostravska univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, katerina.trckova@osu.cz

V ptispévku jsou prezentovany mozné pri¢iny problémt spojenych s fesenim prakticky zamétenych badatelskych
uloh zaky, realizovanych v ramci projektu SGS (Studentska grantova soutéz). Analyzou a hodnocenim pracovnich
listti, dotaznikovym Setfenim zaku a ucitelti, vyplnénim posuzovacich karet zaky a hodnotitelem bylo zjisténo, ze
zaci fesi méné Uspésné lohy vyzadujici slozité myslenkové operace a vétsi naroky na manualni zruénost pfi
sestavovani aparatury. Do studie se zapojilo 33 dvojic zakul, z toho 9 dvojic 8. ro¢niku zakladni $koly a 24 dvojic
odpovidajiciho roéniku gymnazii. V ramci jednoho badatelského dne byly ovéfovany tii badatelské tilohy. Na
zacatku badani probéhla prakticka demonstrace spojena s instruktazi o zplisobu feseni loh. Rozbor problémové
situace bylo doporucovano provadét metodou brainstormingu do myslenkové mapy. V tloze zalozené na déleni
smési tuto metodu vyuziva 24 % dvojic zakl a v tloze zalozené na analytickych dtikazech 45 % dvojic zaki. Bylo
zjisténo, ze 69,7 % tyml ma nejvetsi problém s feSenim tlohy na déleni smési. Dlivodem neuspésného feSeni miize
byt absence problémovych a praktickych uloh ve vyuce. S nejvetsi obtiznosti zaci analyzuji problémovou situaci
a zapisuji vysledky pozorovani. Nedostatky mohou byt zptisobeny stale pfevladajicim transmisivnim zptisobem

vyuky.
Tento text vznikl za podpory Projektu SGS01/PrF/2019-2020, Inovativni metody ve vyuce chemie.

8P06
HISTORIA SKLVARSKVEHO PRIEMYSLU NA SLOVENSKU
LCudovit Hallon!, Stefan Skultéty?, Michal Uher?, Viktor Milata®, Miroslav Sabol'

Historicky tistav SAV, P. O. Box 198, Klemensova 19, 814 99 Bratislava, ludovit.hallon@savba.sk
2Zviiz sklarskeho priemyslu Slovenskej republiky, Bratislavska 9, 911 05 Trencin, skultety@zvsp.sk
3Oddelenie organickej chémie FCHPT STU, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, viktor.milata@stuba.sk

Silikatovy priemysel je jednym z najstar§ich priemyselnych odvetvi. Sklo a keramika patria medzi najstarSie
vyplody ludského umu. Vznikli z potreby uspokojit’ kazdodenné potreby ¢loveka. Ich vyroba prekonala dlhé
obdobie vyvoja a stupne dokonalosti od individualnej cez remeselnicku zrué¢nost’ az k mamutim vel'kopodnikom
sucasnej doby.

Vyrobky sklarni na izemi Slovenska nadobudli vysSiu Groven v prvej polovici 19. storocia, ked’ sa prave sklarstvo
zaradilo medzi priekopnicke odvetvia tovarenského charakteru vyroby.

- . - -

V prednaske budu uvedené prvé zmienky o skle, slovenskych sklarnach a ako vyzera slovensky sklarsky priemysel
v stucasnosti. Dalej spomenieme vychovu sklarskych odbornikov a sklarske institucie ako aj ich ¢innost’.

Prispevok bol financne podporeny Vedeckou grantovou agentiirou MSVVaS SR a SAV VEGA pod ¢ 2/0042/16 a
Kultirnou edukacnou grantovou agentiirou MSVVaS SR KEGA pod ¢. 034STU-4/2017.

[1] Hallon L., Pach L., Skultéty S., Uher M., Milata V.: Chemicky priemysel v zrkadle dejin Slovenska. Zv. 2/1,
vydalo Vydavatel'stvo SPEKTRUM STU, Bratislava 2018, 94 s.
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8P07
NATURE - 150 ROKOV

Jan Caplovié
Bratislava

Priblizne dva mesiace po nasom zjazde oslavi prestizny prirodovedecky casopis Nature 150. vyrocie od svojho
vzniku. Prispevok je kratkym pohladom do jeho histérie spojenej s rodinou Macmillanovcov a ich
nakladatel’stvom. Podrobnejsie sa venuje vztahu k Ceskoslovensku najmé v obdobi pred 2. svetovou vojnou a
politickym postojom, ktoré ¢asopis vtedy vyjadroval.

8P08
OD IZOTOPU K PROTEOMICE — STOLETi HMOTNOSTNI SPEKTROMETRIE
Pavel Zachat, David Sykora

Vysoka skola chemicko-technologicka, Technicka 5, 166 28 Praha 6, zacharp@vscht.cz

Hmotnostni spektrometrie je v soucasnosti velmi rozsifena instrumentalni metoda, ktera objevuje stale nové
oblasti uplatnéni. Jeji pocatky vSak sahaji hluboko do minulosti, do pocatku 20. stoleti a principy, ze kterych
vychazi, se formovaly jiz ve druhé poloviné 19. stoleti. Anodové (kanalové) paprsky vznikajici pfi vybojich ve
ziedénych plynech a zjisténi, Ze se jedna o kladné nabité castice, jejichz draha se pfi pohybu v magnetickém poli
zakiivuje, to byly skutecnosti, které vedly ke vzniku prvnich, velmi jednoduchych pfistroji (Thomson 1910,
Dempster 1918, Aston 1919). Pomoci téchto pfistroji — jako jedinou dostupnou metodou — byla prokazana
existence piirozenych izotopti u vétS§iny znamych prvkl, coz pfispélo k vysvétleni nckolika nesrovnalosti
v periodické tabulce prvkd, kde podle ,,atomovych vah“ by prvkim piisluselo jiné umisténi, nez podle jejich
chemickych vlastnosti (Te — I, Co — Ni, Ar — K). Dalsi upravy pfistroji a studium principii hmotnostni
spektrometrie umoznily postupné identifikaci molekul organickych latek a ve spojeni se separacnimi technikami
(GC,LC) umoznily identifikaci jednotlivych slozek slozitych organickych smési. Kazda nova konstrukce
iontového zdroje nebo analyzatoru vzdy znamenala uplatnéni hmotnostni spektrometrie v dalSich oblastech. Dnes
jsou bézné analyzy slozitych rostlinnych extraktdi, stopovych kontaminanti v potravinach, lécich a slozkach
zivotniho prostiedi. V soucasnosti se uplatiiuji nové pfistroje v proteomice, forenzni analyze, v kosmickych
vyzkumech a v mnoha dalSich oblastech. V pfedndsce nebude opomenut ani podil ceskoslovenskych védct na
rozvoji hmotnostni spektrometrie.
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PREDNASKY - SEKCIA 9: ZIVOTNE PROSTREDIE,
POTRAVINARSTVO A BIOTECHNOLOGIE

9P01
AKO SA ODSTRANUJU FARMACEUTIKA NA CISTIARNACH ODPADOVYCH VOD
Igor Bodik!, Petra Szabova!, Michaela Plekancova', Tomas Mackulak!

'Oddelenie environmentdlneho inzinierstva FCHPT STU v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
igor.bodik@stuba.sk

Problematika r6znych druhov farmaceutik je v si¢asnosti zivo diskutovana nielen v odbornej, ale aj v laickej
verejnosti. Na Slovensku ro¢ne spotrebujeme asi 120 milionov baleni liekov, ¢o predstavuje asi 22 baleni na osobu
a rok. Ak si to prepocitame na Cisté uc¢inné latky, tak su to tony chemikalii, ktoré spotrebujeme, aby sme ,,chranili*
svoje zdravie. Uz sa vel'mi nezamys$lame nad tym, ze velka cCast’ tychto lie¢iv vyluujeme do kanalizacie
a vyznamne tym zatazujeme zivotné prostredie. Len napr. kanalizaciou mesta KoSice pretect ro¢ne asi 2 tony
farmaceutik. Princip biologického ¢istenia odpadovych vod vSak neumoziiuje dokonalé odstranenie farmaceutik
z odpadovych vod. Kym niektoré lietiva COV odstrani takmer Gplne (napr. valsartan, atorvastatin, morfin),
existuje cely rad lieCiv, ktoré prejdu procesom Cistenia bez vyznamnej redukcie (napr. tramadol, sulfapyridin,
sulfametoxazol, karbamazepin, venalfaxine a i.). Ide o pomerne zanedbatel'né koncentracie (jednotky az stovky
nanogramov na liter), avSak bertic do ivahy obrovské prietoky odpadovych vod (tisice m?/defi), potom latkové
mnoZstva lie¢iv mozu hrat’ vyznamnu alohu. Cast’ tychto lie¢iv teda odchadza z COV a vteka do povrchovych
vod, kde d’alej prebicha proces ich rozkladu (sorpcia, biodegradacia, fotodegradacia a pod.), resp. interakcii
s okolitym prostredim.

Tato prdca bola podporena Agentiurou na podporu vyskumu a vyvoja na zaklade zmluvy Zmluvy ¢.APVV-17-
0119".

9P02

CHEMICAL ANALYSIS OF PLASTIC WASTE IN AND ALONG THE DANUBE RIVER
Matej Mic¢usik!, Jaroslav Kuliek!, Angela Kleinova!, Michal Prochézka!, Silvia Podhradska', Gudrun
Obersteiner?, Maria Omastova

!Polymer institute, Slovak Academy of Sciences, Duibravska cesta 9, 845 41 Bratislava, Slovakia;
maria.omastova@savba.sk
’BOKU — University of Natural Resources and Life Sciences, Vienna, Muthgasse 107/1lI, 1190 Vienna, Austria

Plastics materials are among the most diverse materials ever and are part of almost all sectors of our daily life. The
great success of plastics as a source for all purposes at the same time creates problems regarding plastic waste and
its disposal — also in and along the Danube river. To have more precise knowledge about the type of plastic waste
in Danube river cross-border project PlasticFreeDanube focuses on extending the knowledge about sources and
transport behaviour of macro plastic (> 5 mm) in the Danube River and its environmental impacts.

All materials interact with the environment through their surfaces. The composition of material surface depended
from many factors as corrosion rates, catalytic activity, adhesive properties, wettability, contact potential, and
failure mechanisms. X-ray photoelectron spectroscopy (XPS) and Fourier-transform infrared spectroscopy (FTIR)
are methods suitable for the determination of materials and surface changes on materials.

Plastic waste samples contained metal oxides (XPS: Fe2p signal at ca 711 ¢V) on the surface and higher amount
of oxygen compared to the original material (e.g. showed on Bounty stick collected as waste and bought freshly
in the market). All of the plastic wastes were successfully identified by the combination of FTIR and XPS analysis.
Results from optical microscope clearly show the scratches on the surface, which can lead to the formation of
microplastics.

This work was financially supported by the Interreg Slovakia-Austria project PlasticFreeDanube, contract No. Z
SKATV023.
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9P03
CISTENI PROCESNICH A ODPADNICH VOD Z VYROBY VISKOZNICH VLAKEN
Libor Dusek', Petr Herink'

!Fakulta chemicko-technologickd, Unizverzita Pardubice, Studentskd 95,532 10 Pardubice, CR,
libor.dusek@upce.cz

Cilem prace bylo optimalizovat spotfebu procesni vody a zajistit snizeni koncentrace Zn>" v proudu pouzité praci
vody, kde jejich koncentrace prekracuji hodnotu 100 mg/l. a parametri TOC a CHSK v praci a odpadni vodé
vznikajici pii vyrobé vizkoznich vlaken. Studie jednoznacné prokazala, ze parametr CHSK Ize z pocatecni hodnoty
az 21 g/l do 12h snizit az o cca 95% kombinaci srazeni, filtrace a chemické oxidace pomoci optimalizovaného
procesu Fentonovy oxidace nebo ozonolyzou. Byl hledan optimalni zpGsob filtrace (filtra¢ni pisek, mikrofiltracni
membrana...) a u aplikace Fentonovy oxidace pak optimalizovan pomér Fe?': H,O» a doba oxidace s ohledem na
zamyslenou koncovou hodnotu CHSK a pH reakce. Soucasné byla ovéfena moznost zamény regeneracniho média
pro koncové iontoménicové kolony a jeji vliv na uzitnou kapacitu ionexu Lewatit Mono Plus S108 pro zachyt Zn?*
iond.

9P04

TESTOVANIE ELEKTRODOVYCH MATERIALOV PRE ODFARBENIE ODPADNYCH
VOD

Gabriela Kuchtova', Libor Dusek!

!Fakulta chemicko-technologickd, Unizverzita Pardubice, Studentskd 95,532 10 Pardubice, CR,
gabriela.kuchtova@student.upce.cz, libor.dusek@upce.cz

Ciel'om tejto prace bolo posudenie vhodnosti elektrodovych materialov pre odfarbovanie modelovych odpadnych
vod obsahujicich syntetické farby na textil. Jednalo sa olatky kyslého charakteru patriace medzi
aminoantrachinénové i azo farbiva. Tieto latky prispievaju k organickému znecisteniu vod, pretoZe ich vysoka
stabilita, potrebna k zachovaniu stalosti zafarbenia, predstavuje problém pri degradacii. Navyse pri farbiacom
procese textilnych vldken byvaju pridavané soli ako NaCl ¢i Na,SOy4. Z tohto dévodu sa ndm javilo vhodné pouzit
nepriamu anodicku oxidéciu patriacu medzi pokrocilé oxidacné procesy. Z testovanych elektréd poskytovali
najlepSie vysledky borom dopovand diamantovad elektroda a platinova elektroda. Ich pouzitelnost’ bola
podrobnejsie skimané na farbive Acid Blue 80 pri roznych podmienkach ako rozdielne pH, pradova hustota,
koncentracia soli a pod. V neposlednom rade bola zhodnotena nielen dekolorizacia, ale aj moznost’ degradacie
farbiv.

9P05

ODSTRANOVANI LECIVA DIKLOFENAK Z VOD ADSpRPCi NA SORBENTU
BIOCHAR: VLIV IMPREGNACE SORBENTU POMOCI IONTOVYCH KAPALIN
Barbora Kamenicka, Tomas Weidlich

Skupina chemickych technologii, Ustav environmentalniho a chemického inzenyrstvi, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Pardubice, Ceska republika, barbora.kamenicka@student.upce.cz

Lécivam, jako kontaminantim vod, je v soucasné dob€ vénovana vétsi pozornost vzhledem k jejich potenciadlnim
dopadiim na zivotni prostiedi. I kdyZ jsou ve vodach ptitomny pfi pomérné nizkych koncentracich, neptiznivé
ucinky na vodni organismy mohou mit fatalni nasledky. Mezi takové 1éCiva patii i Diklofenak, ktery je Casto
detekovan v odpadnich vodach, povrchovych vodach a dokonce i pitné vod€. V poslednich desetiletich se ukézalo,
ze adsorpce je ucinnou Cistici metodou pro odstraniovani riznych organickych kontaminantd, jako jsou léciva
vcetné Diklofenaku. Jako konvenc¢ni adsorbent se nejcastéji pouziva aktivni uhli, avSak vzhledem k jeho cené byla
v poslednich par letech testovana fada jinych levnéjsich alternativnich sorbentli — napiiklad biochar (biouhli).
V této praci byla studovana adsorpce 1é¢iva Diklofenak na uhlikaty sorbent biochar a na iontovymi kapalinami
(kvartérnimi amoniovymi solemi) impregnovany biochar. Byly sestrojeny adsorpéni izotermy, ze kterych vyplyva,
ze impregnace biocharu iontovymi kapalinami vede k navySeni sorpcni kapacity tohoto sorbentu a tudiz ke snizeni
nakladii na efektivni odstranovani Diklofenaku, poptipadé dalsich biocidnich latek z vod.

Podékovanti za financni podporu v ramci projektu TA CR ¢.TH02030200: Efektivni odstraiiovini aromatickych
halogenderivatii (AOX) z lokalnich priimyslovych zdroji.

[1] Lonappan L.: Bioresour. Technol. 249, 286 (2018).
[2] Lonappan L.: Waste Manage. 49, 537 (2016).
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[3] Kamenicka B., Bartaskova A., Svancara I., Weidlich T.: Monatsh. Chem. 1, 9 (2019).

9P06

OD POLAROGRAFIE S OBNOVOVANOU RTUTOVOU ELEKTRODOU K
ELEKTROCHEMII S KOMPRESNE-EXPANZNIMI/STACIONARNIMI REZIMY S
RiZENOU VELIKOSTI

Ladislav Novotny

Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologicka, Ustav environmentdalniho a chemického inZenyrstvi,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, nvt.[@seznam.cz

Toto sdéleni poskytuje informaci o jedné z problematik souvisejici s dlouholetou praci a origindlnimi vysledky ¢s.
puvodu (namnoze spojenymi s autorem piispévku [1]), o které se obsah ptispévku opira. Tyto vysledky vyzkumu
avyvoje jsou zachyceny v desitkach patenttli, publikaci, v pfisluSnych dizertacich, konferen¢nich a jinych sdélenich
i v dosud nepublikovanych materialech.

Béhem uplynulé doby uz od 1975 odstartovalo a pokraovalo zasadni rozSifovani parametrii a vlastnosti
elektrodovych systému i navaznych metod. Nekolik ptiklada pro ilustraci: 1) Nové tvarované kapilarni/plastické
elektrody (1975/76 ad.) pfinasejici vysokou reprodukovatelnost, stabilitu, chemickou odolnost, redukci Sumu,
uéinnou (adsorpéni — od 1978) akumulaci michanim, zejména v kombinaci s kompresné-expanznim obnovenim.
2) Redeni novych pulznich i spojitych ovladacich systémti (od 1978 dosud) s novymi elektrodovymi rezimy
HMDE, SMDE, hemisférickymi, ,,multi-purpose resp. ,,multi-mode®, miniaturizovanymi (mini- az mikro-)
krokove 1 spojité se ménicimi, kompresné-expanznimi/stacionarnimi (od 1981-85 dosud) s fizenou velikosti
elektrod — ,,controlled size (CS)*“ aj. Umoziiuje to pfinosy v oblastech elektrokapilarity, kompresniho nahromadéni,
analyzy, diagnostiky/chovani (bio)molekul a filmi bez nebo za hromadéni, reorientace, kondenzace ¢i shrnuti
filmu, komprese amalgam, ucinkdl zmén proudovych hustot atd. Navrhy naznacily uziti pruznych i elastickych
elektrodovych materiald. Diskutované moznosti plisobily a ptisobi inspirativn¢ i mimo materidlovou oblast, s niz
byly dosud spojeny, a pfinaseji atraktivni moznosti uplatnéni.

Tato prace vznikla za podpory grantu projektu Univerzity Pardubice ¢. SD373001/82/30352 (2016). Vénovano
60. vyroci udeleni Nobelovy ceny prof. J. Heyrovskému.

[1] Novotny L.: DrSc. Disertacni prace. AV CR, Praha 1998.

9P07

TESToyANi POTENCIALU STRiBBNE AMALGAMOVE ELEKTRODY JAKO
INDIKATORU ZMEN ZNECISTENI

Aneta Karaskova, Ladislav Novotny

Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologickd, Ustav environmentdlniho a chemického inZenyrstvi,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, nvt.l@seznam.cz

Mezi dtlezité operace pifi Upravach vod patii i aplikace provozné vyuzitelnych méficich technik. Patrné
nejrozsifenéjsi z nich je konduktometrie. Na jejim zdklad¢ se hodnoti celkova kvalita vody. Predpoklada se, Ze i
drobné rozpusténé necistoty nebo nezadouci latky se vyrazné projevi na hodnotéach specifické vodivosti roztoku.
Citlivost této indikace je velmi vysoka v pfipadé, ze se jedna o rozpusténé ionty. U stop latek neiontového
charakteru tomu tak vSak byt nemusi.

V letech 2014-2018 byla proto pro tyto t¢ely Novotnym navrzena a nami dale rozvijena [1-3] metoda zalozena na
nezavislém principu potenciometrického hodnoceni zmén kvality ¢isténé vody. Ve zde referované verzi se vyuziva
potenciometrie na specialnich stiibrnych amalgamovych pevnych elektrodach AgAE v zapojeni s mimofadnou
rezistentni ochranou ¢idla.

Za pritomnosti uréeného mnozstvi rozpusténého stfibra ve sledovaném vzorku znecisténé vody dochazi ke
zménam jeho aktivity. Projevovat se pfitom mohou jak iontové (zejm. zdporné nabité) slozky, tak i napf. latky
organického ptivodu, které jsou jinak v nizkych koncentracich postizitelné pouze pokrocilymi laboratornimi
technikami. Pritomnost téchto latek se pak projevuje na potenciometrickém signalu AgAE. Umoziuje to napf.
porovnavat vzorky znecisténych vod, sledovat spravné zvolenou posloupnost technologickych operaci, vynaset
souvisejici diagramy apod. Volbou koncentrace zminéného analytu lze ovliviiovat napf. pfesnost a opakovatelnost
vyvozovanych poznatkl a zavéru.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR SGSFChT 2019 001 a projektu Univerzity Pardubice ¢.
SD373001/82/30352 (2016).

[1] Novotny L.: UPV Praha, UV 2014-30527, 2014.
[2] Novotny L., Kabutey A., Petraiikova R., Langasek P.: WASTE FORUM 2,209 (2018).
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[3] Novotny L., Kocanova V., Kabutey A., Karaskova A., DuSek L., Petraitkovd R., Mikulasek P.: WASTE
FORUM 2, 117 (2018).

9IP08

POUZITIE KOROVCOV Z CECADE DAPHNIIDAE V AKUTNOM
EKOTOXIKOLOGICKOM TESTE

Milo§ Luk4g!, Martin Pisar¢ik', Renata Horakova!, Ferdinand Devinsky?

Katedra chemickej tedrie lieciv, Farmaceutickd fakulta, Univerzita Komenského, Kalinciakova 8, 832 32
Bratislava, lukac@fpharm.uniba.sk
’Farmaceuticka fakulta, Univerzita Komenského, Odbojdrov 10, 832 32 Bratislava

V poslednom obdobi je Coraz viac upriamend pozornost na vyskyt lie¢iv vo vodnom zivotnom prostredi. Vplyv
tychto xenobiotik na Zivotné prostredie sa hodnoti prostrednictvom ekotoxikologickych testov na réznych druhoch
organizmov ako su: riasy, zooplanktoén, iné beztavovce Ci ryby. Daphnia magna je jednym z najcastejSie
pouzivanych modelov [1]. V ramci tejto prace sme porovnavali citlivost’ a pouzitel'nost’ vybranych zastupcov
¢elade Daphniidae v akttnych imobilizaénych testoch. Celad’ zahfiia 5 rodov: Daphnia, Ceriodaphnia,
Simocephalus (Obr. 1), Scapholeberis, Megafenestra [2]. Z kazdého rodu sme vybrali reprezentativnych
zastupcov, ktorych mozno bezne najst’ v okolitom Zivotnom prostredi. Ekotoxikologické testy sme uskutoc¢nili
podl'a OECD smernice pre testovanie chemikalii, akitneho imobilizaéného testu pre Daphnia sp. [3]. Test bol
uskutocneny na jedincoch nie starSich ako 24h, v testovacom roztoku ISO, pri 21°C a 16h periddou osvetlenia a
8h peridodou tmy. Jedince pocas celej doby testu neboli kimené. Po teste boli hodnotené parameter: pH prostredia
a obsah rozpusteného kyslika vo vode (Winklerova metéda). Hodnoty ECso-24 h aktitnej toxicity dvojchrémanu
draselného, ako Standardu, boli v rozmedzi 0,39 — 2,07 mg-dm. Pri stanoveniach ekotoxicity lie¢iv sme hodnotili
antiflogistikd, pouzivané v lieCbe ochoreni pohybového tstrojenstva a bioaktivne zliceniny zo skupiny
triterpénov.

Obr. 1. JuVénilny jedinec Simocephalus congener.

Tato praca bola podporovana Agenturou na podporu vyskumu a vyvoja na zaklade Zmluvy ¢. APVV-17-0373 a
grantami VEGA 1/0298/16, VEGA 1/0054/19.

[1] de Oliveira L.L., Antunes S.C., Gongalves F, Rocha O., Nunes B.: J. Drug. Chem. Toxicol. 39, 13 (2016).

[2] Hudec I.: Fauna Slovenska III. Anomopoda, Ctenopoda, Haplopoda, Onychopoda (Crustacea: Branchiopoda)
VEDA, Bratislava (2010).

[3] OECD Guidelines for the Testing of Chemicals. Guideline 202: Daphnia sp., Acute Immobilisation Test,
adopted 13 April 2004

9P09
BIOAKTIiVNE LATKY Z ODPADOV POTRAVINAVRSKYCH VYROB
Stanislav Sekretér', Zuzana Burcova!, FrantiSek Kreps', Stefan Schmidt!

!0ddelenie potravindrskej technolégie, Ustav potravinarstva a vyzivy, FCHPT STU Radlinského 9,
812 37 Bratislava, stanislav.sekretar@stuba.sk

Odpady z potravinarskych vyrob obsahuju cenné bioaktivne latky, ktoré sa daju este zuzitkovat [1-3]. S vyuzitim
modernych extrakénych, frakcionacnych a rafinacnych metéd mozno z odpadnej potravinarskej biomasy ziskat’
zlozky s r6znym aplikacnym vyuzitim. V prvom stupni sa izoluju ziadané zlozky z odpadov tak, aby vo vyslednom
produkte bolo ¢o najmenej balastnych latok. V druhom stupni sa ziskany produkt d’alej frakcionuje a separuju sa
jeho u¢inné zlozky. V trefom stupni sa vysledny produkt Standardizuje a charakterizuje. Tento pristup je
vyznamny z ekologického i z ekonomického hladiska. Najcastejsie sa takto ziskavaji:
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e antioxidanty - polyfenolické latky (tokoferoly, flavonoidy) z roznych potravinarskych odpadov,

e farbiva (karotenoidy, astaxantin, antokyaniny) - z ovocia, zeleniny, morskych produktov,

povrchovo aktivne latky (bielkoviny, saponiny, fosfolipidy, acylglyceroly) - zo srvatky, z vaje¢n¢ho
zltka, z rastlinnych olejov,

vonné a chut'ové latky - z kvetov, rastlin, ovocia a zeleniny, z vinnych kalov,

potravinarske pridavné latky - vitaminy, steroly, vlaknina, pektin, bielkovinovy hydrolyzat, cukry,
biologicky ucinné latky - pre farmaciu, kozmetiku, agrochemické a iné vyuzitie,

Specialne chemikalie - diagnostické chemikalie a Standardy prirodnych latok, chemikalie a opticky
aktivne chemikalie pre syntézu resp. iné technické vyuzitie.

Moznou formou vyuzitia odpadov je aj spracovanie odpadnych rastlinnych olejov na biopalivo.

Praca vznikla s podporou projektov: APVV-16-0088, APVV-14-0393, VEGA 1/0012/19, VEGA 1/0353/16.

[1] Merillon, J. M., Ramawat, K. G. (Eds.). Bioactive Molecules in Food. Springer, 2353 p. (2019), ISBN 978-3-
319-78029-0.

[2] Anal, A. (Ed.). Food Processing By-products and Their Utilization. Wiley Blackwell, 583 p. (2018), ISBN
978-1-118-43293-8.

[3] Vuong, Q. V. Utilisation of Bioactive Compounds from Agricultural and Food Production Waste. CRC Press,
415 p. (2017), ISBN 978-1-498-74131-6.

9P10
REGIOSELEKTIVNE ACYLACIE KYSELINY KOJOVEJ
Klaudia Karkeszova', Maria Mastihubov4?, Vladimir Mastihuba?

Ustav chemického a enviromentdlneho inzinierstva FCHPT STU, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
2Chemicky iistav SAV, Dibravskad cesta 9, 845 38 Bratislava, viadimir.mastihuba@savba.sk

Kyselina kojova (5-hydroxy-2-hydroxymetyl-4H-pyran-4-6n) je fungalny metabolit, ktory nachadza Siroké
vyuzitie v potravinarskom a kozmetickom priemysle a pouziva sa tiez ako antibakteridlne c¢inidlo a ako
antioxidant. Pre zlepSenie jej lipofilnych vlastnosti boli vykonané reakcie katalyzované lipazami za tvorby esterov
kyseliny kojovej. V literatare sa ¢asto objavuje nespravna interpretacia Struktiry monoacylovanych produktov
kyseliny kojovej ziskanych z enzymovych reakcii. Preto sme Studovali acylacie kyseliny kojovej sériou lipaz. Nase
vysledky ukazali, ze enzymy schopné acetylovat’ kyselinu kojovi uskutocniovali tito reakciu na primarnej
hydroxylovej skupine, priCom fenolicky hydroxyl nebol prednostne acetylovany, na rozdiel od niektorych
literarnych udajov. Prasacia pankreatickd lipaza (PPL) sa spravala identicky ako ostatné skimané enzymy pri
priamych acylaciach kyseliny kojovej aj pri hydrolyze jej diesterov, avSak pri alkoholyzach diesterov kyseliny
kojovej sa odliSovala svojou regio$pecificitou. Katalalyzovala chemoselektivnu deacylaciu na primarnom uhliku
C-7 a tym umoznila pripravu S-acylovanych derivatov kyseliny kojovej. 7-Acetat,- 5-acetat,-7-monopalimtat a 5-
monopalmitat kyseliny kojovej boli pripravené aj preparativne acylaénymi a deacylaénymi reakciami
katalyzovanymi PPL s prislusnymi vytazkami: 57,3%, 38,2%, 31,7%, 31,4%. Analogicky bola Studovana aj
regioselektivna priprava monoacetatov tyrozolu. V tomto pripade sa vSak PPL spravala odli$ne a tak alkoholyzou
diacetylovaného tyrozolu aj priamou acetylaciou tyrozolu bol pripraveny ten isty derivat 4-(2-acetoxyetyl)-fenol
vo vytazku 60,5% resp. 82,2%.

Tato praca vznikla vdaka podpore agentury VEGA grantom ¢. 2/0126/19

9P11

PHOTOACOUSTICS BASED ON ICG AS A TOOL FOR NON-INVASIVE MONITORING
OF BURIED FREE FLAPS IN VASCULARIZED LYMPH NODE TRANSFER

Filip Jonas'~, Ondrej Mestak', Karla Palma-Alejandro®, Petr Kesa®, Ludek Sefc?

!Department of Plastic Surgery of 1st Faculty of Medicine, Charles University in Prague, Czechia

’Division of Plastic Surgery, Department of Surgery, 2nd Faculty of Medicine, Charles University in Prague,
Czechia

3The Centre for Advanced Preclinical Imaging, Charles University in Prague, Czechia

“Department of Plastic Surgery of 3rd Faculty of Medicine, Charles University in Prague, Czechia
kdpa27@gmail.com

Vascularized lymph node transfer (VLNT) is a well-established microsurgical treatment of advanced stages of
lymphedema. To date, the monitoring of the VLNT, usually implies high a cost and invasive imaging modalities
such as MRI, indocyanine green (ICG) lymphography, CT, etc. To overcome these limitations, we propose the use
of Photoacoustic (PA) to non-invasively monitoring based on the fluoresce properties of the ICG. The buried
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lymph node flaps were harvested from the inguinal region in 10 healthy Lewis rats weighing 200-320g (age range
30-90 days). ICG was applied in the right distal inferior limb avoiding to inject directly in the flap. An evaluation
of the change in photoacoustic signal enhancement of the lymph node flap before and after injection of 0.6 mmol/L
ICG was performed and from the spectral evaluation the PA signal of ICG was detected mostly at 805 nm. After
10 minutes of the ICG injection inside the flap, the accumulation of ICG inside has increased showing the location
of the flap. This novel imaging modality in combination with the ICG flourescence properties results in a powerful
tool for the monitoring of buried lymph node flaps. Furthermore, this allows a complex time saving all-in-one
examination in combination with 3D-color-doppler.

The study was supported by the Grant AZV 17-29084A, by Ministry of Education, Youth and Sports of the Czech
Republic (Large RI Project LM2015062 Czech-Biolmaging), and by European Regional Development Fund
(Project No. CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_013/0001775).

9P12

HYDROSTIMULAéNA MODIFIKACIA OSIVA ,,AQUAHOLDER® SEED*“ POMOCOU
SUPERABSORBCNEHO POLYMERU

Marian Valentin!, Viktor Gelinger', Luka$ Petra!

IPEWAS spol. s r. o., Vansovej 2/4838, 811 03 Bratislava, mvalentin@pewas.sk

Koncepcia hydrostimulaénej modifikdcie osiva Aquaholder® Seed je zaloZend na vyuziti vysokej absorp&nej
schopnosti superabsorpéného polyméru (kopolyméru) absorbovat vodu. Podstatou je nanesenie tenkej
homogénnej vrstvy produktu Aquaholder® Seed obsahujiceho superabsorbent, ako u¢innu latku, na osivo. Po
vysiati osiva do pody, je iCelom tejto vrstvy viazat na seba molekuly vody a vytvorit tak vrstvu hydrogélu (obr. 1),
z ktorej je osivo schopné nasledne cerpat’ vodu. Toto riesenie je zvlast urc¢ené do suchsich oblasti, resp. do pod so
znizenou retenénou schopnost'ou pre vodu. V takychto podmienkach sluzi vrstva hydrogélu ako zasobaren vody,
ktora by inak nebola pre osivo dostupna (kvoli nizsej frekvencii zrazok, resp. ste¢eniu vody do niz§ich vrstiev,
ktoré nie st v dosahu osiva). Cielom aplikacie produktu na osivo je zvySenie odolnosti rastliny vo¢i nedostatku
vody vo fdzach klienia a vzchadzania, zvySenie pocetnosti prezivSich rastlin a pozitivny vplyv na tvorbu
korenovej ststavy a biomasy.

R

B Y :
Obr. 1. Vytvorenie hydrogélovej vrstvy na osive kukurice, po zaliati modifikovaného osiva vodou.

9P13

DEGRADACIA TOKOFEROLOV A YZNIK IOXIDACNYCH I,’RODUKTOV
TOKOFEROLOYV V TEPELNE NAMAHANYCHVRASTLINNYCH OLEJOCH
Zuzana BurCové', FrantiSek Kreps', Maria Greifova!, Stefan Schmidt', Stanislav Sekretar!

!Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie STU v Bratislave, Oddelenie potravindrskej technologie,
zuzana.burcova@stuba.sk

Praca sa venuje degradacii tokoferolov (T) a vzniku oxidaénych produktov tokoferolov, tokoferylchinonov (TQ),
pocas hlboko vedené¢ho vyprdzania (HV), povrchovo vedeného vyprdzania (PV) a mikrovinného ohrevu
slne¢nicového (SO) a repkoveho oleja (RO). Z vysledkov experimentov vyplyva, ze vznik a- a y-TQ je ovplyvneny
oxida¢nymi reakciami mastnych kyselin prebiehajucich v oleji pocas kulinarskej Gpravy potravin [1]. Zistili sme,
ze ¢im olej obsahuje viac nenasytenych mastnych kyselin, tym rychlejSie vznikaja TQ [2]. Z toho dévodu sme
v slne¢nicovom oleji stanovili vyssie hodnoty a-TQ v porovnani s repkovym olejom. Zasadny vplyv na vznik TQ
malo mnozstvo pouzitého oleja na vyprazanie. Po¢as povrchovo vedeného vyprazania/ohrevu olejov sme stanovili
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az 2 krat vyssSie hodnoty o-TQ ako v olejoch ohrievanych za podmienok hlboko vedeného vyprazania. Pridavok
hranoliek do ohrievanych olejov dvojnasobne zvysil obsah TQ v oboch olejoch.

Po 10 minatach mikrovlnného ohrevu SO sa degradovalo priblizne 70 % a-tokoferolu a pri ohreve repkového oleja
okolo 64 % a-tokoferolu, zatial’ ¢o degradacia y-T v RO po 10 minutach bola len 18 %. Takéto znizenie obsahu
tokoferolov sme pozorovali az po 60 minttach ohrevu olejov za podmienok povrchovo vedeného vyprazania.
Z toho vyplyva, Ze y-T je stabilnejsim tokoferolom ako a-T [2].

Tato praca vznikla s podporou projektov: APVV-16-0088, APVV-17-212 and VEGA 1/0353/16, VEGA 1-0012-19,
Grant STU pre podporu mladych vedeckych pracovnikov 1675 a 1608.

[1] KREPS, F. - KYSELKA, J. - BURCOVA, Z.- SCHMIDT, S. - FILIP, V. - DUBAJ, T. - GAJDOS, P. -
CERTIK, M. Synthesis and analysis of tocopheryl quinone and tocopherol esters with fatty acids in heated
sunflower oil. EUR J LIPID SCI TECH. Vol. 118, iss. 5 (2016), s. 788-802. DOI: 10.1002/jhet.2511.

[2] KREPS, F. - BURCOVA, Z.- SCHMIDT, S. Degradation of fatty acids and tocopherols to form tocopheryl
quinone as risk factor during microwave heating, pan-frying and deep-fat frying. EUR J LIPID SCI TECH.
Vol. 119, iss. 5. 1600309 p. 1 — 11. DOI: 10.1002/¢j1t.201600309.

9P14
ESTERY TOKOFEROLOYV S MAVSTNYMI KYSELINAMI
FrantiSek Kreps', Zuzana Bur¢ova', Stefan Schmidt!, Stanislav Sekretar!

'Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie STU v Bratislave, Radlinského 9, 812 15 Bratislava,
frantisek.kreps@stuba.sk

V préci sme sa zamerali na vznik esterov tokoferolov s mastnymi kyselinami pocas laboratdrnej dezodorizacie.
Pred publikovanim vlastnych prac [1, 2, 3] existovali publikacie, ktoré iba hypoteticky dokazovali ich vznik. Ovela
viac pozornosti sa v sucasnosti venuje vzniku tokoferyl chinénov a inym oxidacnym produktom tokoferolov.
Estery tokoferolov st preto doposial’ malo preskimanymi produktami reakcie tokoferolov s mastnymi kyselinami.
Pritomnost’ tychto latok bola potvrdena v niektorych rastlinach, listoch Marupa (S. amara), Brazilskych orechoch
(B. excelsa). V kvetoch, listoch a stonkach lekien Nuphar luteum a Nymphea alba. Pomocou modelovych
experimentov sme dokazali, Ze pocas laboratornej dezodorizacie, ale aj pocas kulinarskej upravy olejov, vznikaju
estery tokoferolov s mastnymi kyselinami. Ich obsah v dezodorizovanom oleji je priamo umerne zavisli od obsahu
tokoferolov, volnych mastnych kyselin a casu dezodorizicie. Zistili sme, ze kazdy komercéne dostupny
dezodorizovany olej (rafinovany) obsahuje 3 — 12 mg/kg esterov tokoferolov. Pre 'udsky organizmus predstavuju
zdroj tokoferolov, antioxidantov, ktorych hydroxylova skupina bola pred oxidaciou chranena mastnou kyselinou.
Po hydrolyze toho esteru v zalidku sa tokoferol stava opéat antioxidantom, ktory sa moze zabudovat’ do bunkovych
membran.

Tato praca bola podporena Agenturou na podporu vyskumu a vyvoja na zaklade Zmluvy ¢. APVV-16-0088, APVV-
15-0052 a APVV 14-0393. Tato prdaca bola tiez podporend Slovenskou vedeckou grantovou agenturou VEGA pre
projekty 1/0012/19 a 1/0353/16.

[1] Kreps, F., Kyselka, J., Buréova, Z., Schmidt, S., Filip, V., Dubaj, T., Gajdos, P., Certik. M.: Eur. J. Lipid. Sci.
Technol. 118, 5 (2016).

[2] Kreps, F., Burcova, Z., Schmidt, S.: Eur. J. Lipid. Sci. Technol. 119, 5 (2017).

[3] Kreps, F., Kyselka, J., Buréova, Z., Schmidt, S, Rajchl, A., Filip, V., Haz, A., Jablonsky, M., Sladkova. A.,
Surina, L.: Eur. J. Lipid. Sci. Technol. 119, 3 (2017).

9P15
PALMOVY OLEJ - ANO ALEBO NIE?
Stefan Schmidt', Zuzana Burdova!, Frantisek Kreps!, Stanislav Sekretar!

!Oddelenie potravindrskej technoldgie, Ustav potravindrstva a vyzivy, FCHPT STU Radlinského 9,
812 37 Bratislava, stefan.schmidt@stuba.sk

Palmovy olej sa vyraba z plodov africkej palmy olejnej (Elaeis guineensis), ktoré sa rozsirila do juhovychodne;j
Azii v 18. storoéi. Dnes je najpouzivanejsim olejom na svete, predstavuje viac ako tretinu celosvetovej produkcie
triacylglycerolovych olejov a tukov. Hlavnymi producentmi stt Malajzia a Indonézia, odberateI'mi st najmé rozne
4zijské krajiny, predovsetkym India a Cina. Eurépa spotrebuje priblizne 11 % celosvetovej produkcie palmového
oleja. Pretoze palmovy olej je vSestranny, mozno ho najst’ v nespocetnych vyrobkoch, jedlého i technického (napr.
biopalivo) charakteru [1, 2].

Palmovy olej ma vel'a dobrych vlastnosti. Po prvé, palmy olejné st neuverite'ne produktivne. Z jedného hektara
pody mozno kazdy rok ziskat’ az Styri tony palmového oleja. Pre porovnanie, na rovnakej ploche sa vyprodukuje
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iba 0,7 ton kokosového, repkového alebo slnecnicového oleja a iba 0,4 ton séjového oleja. Po druhé, palmovy olej
je na svetovom trhu pomerne lacny. Po tretie, zlozenie mastnych kyselin a triacylglycerolov je vynimocne
jednoduché, ¢o umoziuje procesmi modifikacie tukov produkovat’ vyrobky s vysokou variabilitou pouZitia.
Zaroven je to jedina cesta, ako nemat’ v potravinarskych vyrobkoch zdraviu $kodlivé trans mastné kyseliny.
Produkcia palmového oleja v§ak nesie so sebou aj nevyhody. Palmovy olej obsahuje 50 % nasytenych mastnych
kyselin, ktoré iba o trochu menej zvysuju riziko vzniku srdcovocievnych ochoreni ako frans-MK. Hoci je tento
obsah nizsi ako u vicsiny zivocisnych tukov, 50 % nasytenych MK je viac, ako takmer pri vSetkych ostatnych
rastlinnych olejoch. S produkciou palmového oleja je spéty aj vznik cudzorodych latok vznikajlicich pocas
technologického spracovania. Ide o tzv. MCPD (3- a 2-monochlérpropéandioly) a estery glycidolu s mastnymi
kyselinami. 3-MCPD je karcinogénny, podozrivy z genotoxicity a vyvolava muzska neplodnost’. Pre 2-MCPD nie
je zatial' dostatok tidajov, avSak z esterov glycidolu a MK vznika glycidol, podozrivy z karcinogenity a tiez
mutagenity. Vel'ka produkcia palmového oleja je zodpovedna za odstraniovanie rozsiahlych dazd’ovych pralesov,
nicenie ekosystémov a biodiverzity. Ohrozené su najmi vel'ké cicavce: tigre, slony, nosoroZce a orangutany.
V prednaske budt uvedené vsetky aspekty pre a proti sivisiace s produkciou biomasy z palmy olejne;j.

Praca vznikla s podporou projektov: APVV-16-0088, APVV-14-0393, VEGA 1/0012/19, VEGA 1/0353/16.

[1] Schmidt, S. (1992) Frakciondcia palmového oleja. Pramysl Potravin, ro¢. 43, ¢. 5, s. 210-214.
[2] Lai, O-M., Tan, C-P., Akoh, C. C. (Eds.). Palm Oil: Production, Processing, Characterization, and Uses. AOCS
Press, 852 p. (2012), ISBN 978-0-9818936-9-3.
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10P01
PROGRES V ELEKTROLYTICKEJ VYROBE HLINIKA
Vladimir Danielik

Fakulta chemickej a potravinarskej technologie SUT in Bratislava, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
viadimir.danielik@stuba.sk

Od konca 19. storocia sa hlinik vyraba elektrolyzou oxidu hlinitého, ktory je rozpusteny v tavenine na zaklade
hexafluorohlinitanu sodného pri teplotach okolo 950 °C. Elektricky prud sa pri nespotrebtiva len na elektrolyzu,
ale aj na roztavenie elektrolytu a udrziavanie jeho teploty. Preto je zrejmé, Ze uz malé zniZenie operacnej teploty
elektrolyzy by spdsobilo zna¢né ekonomické uspory. Znizenie teploty by vSak malo dosah aj na iné operacné
parametre. Napr. v sucasnosti sa grafit pri elektrolyze pouziva z toho dévodu, ze nemame k dispozicii iné
materialy, ktoré by boli dlhodobo stale pri takych vysokych teplotach vo vysokoagresivnom prostredi fluoridov.
Znizenim teploty by sa otvorila moznost’ poozivat’ iné materialy, ktoré by boli Setrnejsie k Zivotnému prostrediu a
v sucasnosti aj vel'mi sledovanej klimatickej zmene. Pri pouzivani grafitu sa uvol'fiuje cca 1,5 t CO; na jednu tonu
vyrobeného hlinika a v pripade technologickej poruchy, tzv. anédového efektu aj CF4 a CoFe, ktorych GWP je
7390 a 12200. V sucasnosti je spotreba energie cca 14 kWh na 1 tonu vyrobeného hlinika, pri¢om teoreticky limit
je 6,3 kWh. Znizenim teploty by sme tito nizku energeticku G¢innost’ mohli znizit. Téato praca sa venuje
moznostiam zmeny elektrolytickej vyroby hlinika

Tato praca vznikla vd'aka podpore MSVVaS SR v ramci projektu VEGA 1/0792/17, a tiez vd'aka realizdcii projektu
Centrum pre Materialy, vrstvy a systémy pre Aplikacie a ChemlIcké procesy v extréemNych podmienkAch — Etapa
11, cislo: 26240120021, na zaklade podpory operacného programu Vyskum a vyvoj financovaného z Eurdpskeho
fondu regiondlneho rozvoja.

10P02
MATEMA]:ICKE MODELOVANi JAKO NASTROJ K PQCHOPENi DYNAMIKY
PROUDENI V PLYNOVE DIFUZNi VRSTVE PALIVOVEHO CLANKU

Monika Drakselova!, Roman Kodym!, Karel Bouzek!

1Ustav anorganické technologie, Vysokd skola chemicko-technologickd v Praze, Technickd 5, 166 28 Praha 6,
bouzekk@vscht.cz

Palivové clanky s protonové vodivou membranou (PEM) dosdhly vyznamné technické vyspélosti a jsou
v soucasné dobé predmétem postupného zavadéni do praxe. To vSak nic neméni na nutnosti jejich dalsiho vyvoje
a optimalizace. To je cilem i této préce, kterd se primarn¢ zaméiuje na otazku rovnomeérnosti distribuce reaktantt
po povrchu elektrod palivového ¢lanku. Pfi¢inou je jednak zvySeni stupné€ vyuziti reaktantt, ale zejména zamezeni
vzniku oblasti s jejich nedostateénym piisunem vystavenym riziku rychlé degradace. To se tykd zejména
palivovych ¢lanki s nizkymi navazkami katalyzatoru.

Odpovidajici optimalizace kombinace distributori toku a plynové-difuznich elektrod zarucujici co
nejrovnomérnéjsi rozloZeni vSak predpoklada hlubsi pochopeni déji probihajicich v tomto systému na lokalni
urovni. Nejefektivnéj§im zptisobem ziskani takové informace je pak kombinace matematického modelovani
distribuce veli¢in na lokalni Grovni (idealné pod proudovou zatézi) v kombinaci s experimentalné stanovenymi
globalnimi charakteristikami systému. Cilem této prezentace je dokumentovat na ptikladu jednoduchého
serpentinového uspofadani distributoru toku a plynoveé-difuzni vrstvy Freudenberg H23 komplexnost a zaroven
vyznam celého vyse nastinéného problému.

Tato prace vznikla za podpory projektu , Palivové clanky s nizkym obsahem platinovych kovii*,
reg.c.: CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_025/0007414, financovaného z EFRR.
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10P03

MEMBRANOVA ALKALICK/& ELEKTROLYZA VODY: STANOVENI PROVOZNICH
CHARAKTERISTIK TRICLANKOVEHO SVAZKU

Karel Denk!, Jaromir Hnat', Jan Zitka?, Martin Paidar', Karel Bouzek!

! (:]stav anorganické technologie V§CHZ’ Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, Ceskd republika; denkk@vscht.cz
2Ustav makromolekuldrni chemie AV CR v.v.i., Heyrovského nam. 2, 162 06 Praha 6, Ceskd republika

Membranova alkalickd elektrolyza vody je vkombinaci s energii zobnovitelnych zdroji povazovana za
ekologicky zdroj velmi ¢istého vodiku. Mezi jeji vyhody patii pouziti neplatinovych kovi a s tim souvisejici nizka
cena konstrukce zafizeni. Nahrada porézni diafragmy za anion-selektivni membranu s vyssi iontovou vodivosti
a lepSimi separac¢nimi vlastnostmi umoziuje dosazeni vysSich proudovych hustot, vysSich ucinnosti pfi nizké
Tato prace je zaméefena na charakterizaci tficlankového svazku o vykonu 100 W s anion-selektivnimi membranami
aclektrodami  zniklové pény vbipolarnim  zapojeni. Membrany tvofil  blokovy  kopolymer
poly(styren-ethylen-butylen-styren) a jejich funkéni skupiny 1,4-diazabicyclo[2.2.2]oktan. Elektrolyt byl roztok
hydroxidu draselného o riiznych koncentracich (1, 5, 10 a 15 hm.%) a teplotach (25 a 40 °C). Vyssi koncentrace
a teploty nejsou vhodné z diivodu stability membrany.

S rostouci koncentraci elektrolytu se zlepsuje vykon svazku z divodu vys$si vodivosti, zvySuje se Cistota plynt
diky niz$i rozpustnosti plynd a snizuje se proudova Gc¢innost kvili vyssi vodivosti distribu¢nich kanalkt. Nicméné,
anion-selektivni membrany dovoluji pouziti méné koncentrovaného elektrolytu nez s diafragmou za soucasného
zachovani pozadovanych charakteristik. Elektrolyzér umoznuje dosahovat vice nez 95% proudové ucinnosti
a vysokych ¢istot plynt i pfi vykonu 20 W. Vysoka variabilita vykonu elektrolyzéru je kli¢ovy ptedpoklad pro
kombinaci s obnovitelnymi zdroji.

Financovdno z ucelové podpory na specificky vysokoskolsky vyzkum (MSMT ¢&. 21-SVV/2019).

10P04

PRIPRAVA A OPTIMALIZACE ANION SELEKTIVNI MEMBRA’NY MODIFIKOVANE
KATALYTICKOU VRSTVOU PRO ALKALICKOU ELEKTROLYZU VODY

Michaela Plevova', J. Hnat!, J. Zitka?, M. Paidar!, K. Bouzek'

! nysokd Skola chemicko-technologickd v Praze, Ustav anorganické technologie, Technickd 5, 166 28 Praha 6,
CR, plevovam@yscht.cz, +420 220 444 009 5
2Ustav makromolekuldrni chemie Akademie véd CR v.v.i., Heyrovského ndm. 2, 16206 Praha

V souCasné dobé predstavuje vodik nosi¢ energie, ktery muze byt vyroben elektrolyzou vody vyuzivajici
prebytecnou elektrickou energii pochazejici z obnovitelnych zdroji. Nejrozsifenéjsi technologii pro rozklad vody
je alkalicka elektrolyza vody (AEV), jejiz vyhodou je pouziti neplatinovych kovii a tedy mensi investicni naklady.
Naopak nevyhodou je pouziti anorganické diafragmy, kterd vyzaduje pouziti kapalného elektrolytu KOH o
koncentraci az 30 hm. %. ReSenim tohoto problému je nahrazeni diafragmy anion selektivni polymerni
membranou, jejiz aplikace navic umozniuje naneseni katalyzatorti piimo na povrch membrany (tzv. CCM —
Catalyst coated membrane), coz vede k lepsimu kontaktu mezi katalyzadtorem a membranou a vys$Simu vyuziti
katalyzatoru.

V této praci je studovan vliv rizného slozeni katalytické vrstvy (pomér katalyzator/pojivo) na vykon AEV. CCM
jsou pfipraveny metodou sprejovani za pouZiti neplatinovych katalyzatorti s navazkou katalyzatorti 2,5 mg cm™ a
tloustkou vrstev 30 pm. Membrana je vyrobena zblokového kopolymeru funkcionalizovaného
1,4-diazabycyklo[2.2.2]oktanovou funkéni skupinou. Zatézové kiivky AEV jsou stanoveny pfi teploté 40 °C
a ruznych koncentracich KOH v laboratornim testovacim zafizeni. Detailni charakteristika cely je provadéna
elektrochemickou impedancni spektroskopii a morfologie vrstev sledovana pomoci skenovaci elektronové
mikroskopie.

Ziskané vysledky naznacuji, ze CCM s optimalizovanou katalytickou vrstvou lze povazovat za perspektivni
separator elektrodovych prostortt v AEV.

Podékovani:

Financovdno z ucelové podpory na specificky vysokoskolsky vyzkum (MSMT ¢. 21-SVV/2019).
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10P05
VLIV POUZITE MEMBRANY NA VYKON PALIVOVEHO CLANKU TYPU PEM
Jakub Malis!, Veronika Markova', Martin Paidar', Karel Bouzek'

'Vysoky skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6, jakub.malis@vscht.cz

V soucasné dob¢ jiz tfi vyrobci komercné nabizi automobily vyuzivajici jako palivo vodik. Palivové ¢lanky
predstavuji zajimavou technologii, kterd umoziuje konverzi chemické energie paliva na elektrickou energii
s vysokou ucinnosti, bez produkce latek skodlivych lidskému zdravi a Zivotnimu prostiedi. Vyraznéjsi rozsifeni
do kazdodenni praxe v$ak brani nedostatecna sit’ pro distribuci paliva a vysoka pofizovaci cena. Palivové ¢lanky
totiz vyuzivaji nékolik speciadlnich komponent, jako jsou napfiklad perflourované sulfonované membrany,
¢i elektrody s katalyzatory na bazi platinovych kovl. To zvySuje cenu palivového ¢lanku a v nékterych piipadech
predstavuje limitujici faktor pro jejich zavadeéni do praxe.

Vysoka tcinnost palivového ¢lanku, je zaroven snizovana nezadoucimi jevy, jako jsou aktivacni a koncentracni
polarizace. Znacnou ¢ast ohmického odporu palivového ¢lanku vedouciho k napétovym ztratdam na pracujicim
¢lanku pak pfedstavuje odpor membrany. Jeho hodnotu Ize snizit pouzitim membran s vys$si koncentraci funkénich
skupin, nebo minimalizaci jejich tloustky.

V ramci této prace byly studovany optimalni podminky sestaveni palivového ¢lanku obsahujiciho membrany
o odli$nych parametrech a od riznych vyrobct. Byl studovan vliv tloustky membrany, teploty jejiho skelného
pfechodu a ekvivalentni hmotnosti ionomeru pouzitého pro vyrobu membrany. Jednotlivé palivové ¢lanky
byly charakterizovany z hlediska jejich celkového ohmického odporu a maximalnich dosazenych vykont.

Tento vyzkum byl financovan v ramci projektu ,, Palivové clanky s nizkym obsahem platiny* registrovanym
pod cislem CZ.02.2.01/0.0/0.0/16_025/0007414.

10P06
ODTSRANOVANIE FARMACEUTIK Z ODPADOVYCH VOD
Daniela Pavikova', Lucia Faskova', Eva Kralikova!, Jan Hive$!

ISlovenskda technickd univerzita, Fakulta chemickej a potravindrskej technoldgie, Oddelenie anorganickej
technologie, Radlinského 9, 81237 Bratislava, Slovensko, daniela. pavukova@stuba.sk

Farmaceutika hraji vyznamnt rolu pri liecbe a prevencii chordéb l'udi a zvierat. Su to latky, ktoré maji vysokua
biologicku aktivitu a st i€¢inné aj v malych koncentraciach. Napriek tomu, ze vedlajsie efekty lie€iv pri ich uzivani
su starostlivo skimané, ich potencidlnemu vplyvu na Zivotné prostredie sa pozornost’ zacala venovat’ len nedavno.
Pritomnost’ zvySkov a metabolitov farmaceutik bola dokdzand nie len v podzemnej a povrchovej vode, ale aj
v pode [1], kde navySe mdze dochadzat’ k ich akumulacii. Koncentrécie takychto polutantov sa pohybuju od ng/L
az po ug/L. Aj vtychto koncentracidch vSak moézu predstavovat’ riziko. Téato praca sa zaobera degradaciou
farmaceutik (karbamazepin, diklofenak, iopromid a papaverin hydrochlorid) pouzitim ekologického oxidovadla
zelezanu, adsorpcie na aktivnom uhli a ich kombinacie. Ciel'om bolo stanovit’ podmienky, pri ktorych sa dosiahne
najvyssia ucinnost’ degradacie skiimanych farmaceutik vo vodnych roztokoch a porovnat’ degrada¢né ucinnosti
dosiahnuté pri adsorpcii, pri pridani Zelazanov a pri kombinacii oboch metdd. Najvyssia dosiahnutd uéinnost’ pri
adsorpcii bola 99,3 % pri degradécii karbamazepinu. Pri pouziti zelezanov sa dosahovali nizSie U¢innosti
a najvyssia predstavovala 91,2 % opat pri karbamazepine. Pri kombinacii oboch metdd sa dosahovali ovela vyssie
ucinnosti aj pri pouziti niz§ich mnozstiev aktivneho uhlia.

Autori dakuju za financnu podporu Agenture pre vedu vyskum na zdklade zmluvy ¢. APVV-17-0183 a
Ministerstvu Skolstva, vedy, vyskumu a Sportu SR v ramci projektu VEGA 1/0343/19. Podakovanie patri aj
Slovenskej technickej univerzite za podporu v ramci Grantovej schémy na podporu excelentnych timov mladych
vyskumnikov (EICapFe).

[1] Feng, L., Rodrigo, M.A.: Chem. Eng. J. 228 (2013)
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10P07

ELEKTROCHEMICKE ZPRACOVANI VOD S VYSOKOU KONCENTRACI
ORGANICKYCH POLUTANTU

Adam Giurg, Karel Denk, Maksim Gridchin, Martin Prokop, Martin Paidar

Ustav anorganické technologie, Vysoka skola chemicko-technologickd v Praze, Technickd 5, 166 28 Praha 6,
Ceska republika, giurga@vscht.cz

S rostoucim poctem instalaci membranovych separaci je nezbytné zabyvat se zpracovani jejich koncentratd. Tyto
koncentraty casto obsahuji také vysokou koncentraci organickych polutantii, které nelze odbourat biologickymi
procesy. Dalsi vody s podobnym slozenim jsou oplachové a vypirkové vody. Aby bylo mozné tyto vody vpustit
do biologickych cistiren odpadnich vod, musi byt nejprve odstranény té¢zce odbouratelné toxické organické latky.
Jednou z moznosti je pouziti elektrochemickych pokrocilych oxidacnich procesii, které pouzivaji jako anodu
borem dopovanou diamantovou (BDD) elektrodu. Tato elektroda ma velmi Siroké potencidlové okno, diky cemu
lze pouzivat vysoky oxidacni potencial, ktery dokaze zoxidovat a fragmentovat i stabilni organické slouceniny.
V této praci bylo studovano odbourdvani organickych latek na BDD elektrodé. Pouzité roztoky byly modelové
roztoky oranz II a p-kresol a dvé primyslové vody z vypirek pyrolyznich plyn. Zpracovani vod bylo
realizovano galvanostaticky s riznymi proudovymi hustotami. Podle intenzity procesu byly zvoleny doby
zpracovani vod, tak aby bylo odstranéno dostateéné mnozstvi organickych polutantd. Z modelovych roztokl bylo
odstranéno 90 az 100 % organickych polutanti. Organické polutanty z pyrolyznich vypirek byly odstranény pouze
ze 75 az 90 %, protozZe tyto vody obsahuji velké mnozstvi riiznych organickych latek s riiznymi vlastnostmi, diky
¢emuz by absolutni odstranéni polutantti bylo ekonomicky nevyhodné.

Projekt (TJ02000116/Elektrochemické zpracovani odpadnich koncentratii z membranovych separaci) je resen
s financni podporou TA CR.

10P08
ODSTRANOVANIE TOLUENU Z ODPADOVYCH VOD: POROVNANIE TROCH METOD
Lucia Faskova', Daniela Pavikova!, Peter Zelienka', Jan Hives'

!Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, lucia faskova@stuba.sk

Toluén je v chemickom priemysle vel'mi ¢asto pouzivanou latkou. Odhaduje sa, ze v roku 2023 sa vyprodukuje
celosvetovo az 34,112 miliénov ton. Pouziva sa najma ako surovina pre vyrobu inych chemikalii, avSak pridava
sa aj do paliv. Podl'a NEIS vypustili staciondrne zdroje znecistenia na izemi SR v roku 2017 len do ovzdusia
az 47 ton toluénu [1]. Toluén sa vSak nachadza aj v odpadovych vodach, pripadne bodovych zdrojoch znecistenia
alebo environmentalnych zataziach a je toxicky pre vodné zivocichy, ¢im nastava problém s jeho odstranovanim
z odpadovych vad.

Vybrali sme tri metody odstranovania — ultrafialové (UV) ziarenie, Zelezany a aktivne uhlie. Pripravili sme
modelové vzorky toluénu s koncentraciou 0,1 ml/l. Na ne sme aplikovali ultrafialové Ziarenia s vinovou dizkou
254 nm po dobu az 55 minut, rdzne navazky zZelezanu draselného (1 mg/l az 10 mg/l) a aktivneho uhlia (20 mg/1
az 300 mg/l). Zistili sme, Ze najlep$iu ucinnost’ odstranenia dosiahol Zelezan, a to 71,2 % pri 10 mg/l. Najmene;j
sa podarilo odstranit’ pomocou UV ziarenia, a sice 35,4 %, avSak len po 10 minttach oZarovania.

Autori dakujui za financnu podporu Agenture pre vedu vyskum na zdaklade zmluvy ¢. APVV-17-0183 a Ministerstvu
skolstva, vedy, vyskumu a Sportu SR vramci projektu VEGA 1/0343/19. Podakovanie patri aj Slovenskej
technickej univerzite za podporu v ramci Grantovej schémy na podporu excelentnych timov mladych vyskumnikov
(ElCapFe).

[1] NEIS, dostupné online: http://neisrep.shmu.sk/main_gui.php (2019)

10P09
EFFECT OF FERRATES ON MICROBIOLOGICAL POLLUTION OF WATER
Jan Hives, Emilia Kubindkova, Lucia Faskova, Daniela Pavikova

Institute of Inorganic Chemistry, Technology and Materials, Faculty of Chemical and Food Technology STU in
Bratislava, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovak Republic, jan.hives@stuba.sk

The interaction of strong oxidizing agents — ferrates (VI) with bacteria from natural water sources was
investigated. Moreover, the summarization of the cyanobacteria pollution in natural water sources in recent years,
impact on environment and possible water treatment technologies for removing of cyanobacteria and its toxic
compounds was studied. Effect of ferrates (VI) was studied experimentally: on cyanobacteria species Anabaena
flosaquae; on real samples of surface water from natural water source Sastin-Gazarka with occurrence of
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cyanobacteria, and on cyanotoxin microcystin-LR which is the most common toxin produced by cyanobacteria.
Used ferrates (VI) were prepared electrochemically with purity of at least 70 wt.%. Based on the results, the
significant degradation rate of cyanobacteria cell was proved at low ferrate (VI) concentration (5 mg.dm?).
Ferrate (VI) also partialy degradates the structure of microcystin-LR producing non-toxic by-products.
Ferrates (VI) seem to be perspective and ecological solution for problems with cyanobacteria outbreak in natural
water sources.

The authors gratefully acknowledge the financial support provided by the Slovak Research and Development
Agency under the contract nos. APVV-17-0183 and by the Ministry of Education, Science, Research and Sport of
the Slovak Republic for project VEGA 1/0343/19. The authors would also like to thank the Slovak University of
Technology Grant Scheme for Support of Excellent Teams of Young Researchers for financial assistance
(ElCapFe).

10P10
STUDIUM PREPRACOVANI HEPTAHYDRATU SIRANU ZELEZNATEHO
Katefina Bednafova', Jan Vidensky', Martin Zldmal', Ivona Sedlafova!

! Ustav anorganicke technologie, VSCHT Praha, Technickd 5, Praha 6, 166 28, Katerina.Bednarova@vscht.cz

Prace je zaméfena na studium piepracovani heptahydratu siranu zeleznatého, ktery ve velkém mnozstvi vznika
jako vedlejsi produkt pfi vyrobé TiO; sulfatovym zplisobem. Pfestoze v soucasné dobé existuje nékolik zplsobt,
jak se tato latka zpracovava, i nadale se hledaji dalsi mozné zplsoby jejiho piepracovani. Jednou z moznosti
jepfeména siranu zeleznatého na dobfe vyuZitelny siran hofecnaty a pevné oxo-hydroxidy zeleza.
V tomto prispévku jsou shrnuty vysledky uvodni studie reakci siranu Zeleznatého s oxidem hotfeCnatym [1]
nebo s hydroxidem hofe¢natym. Experimenty byly provedeny v izotermnim vsadkovém reaktoru s odbérem
vzorkli v pozadovanych ¢asovych intervalech. Byl sledovan vliv reakénich podminek (teplota, koncentrace
vstupnich latek, mira hydratace MgO) na prubéh arychlost heterogenni nekatalyzované konverzni reakce
v systému s Cistym FeSO4-7H>O. Stupen konverze MgO, resp. Mg(OH),, byl stanoven analyzou kapalné faze
pomoci ICP metody. Vychozi latky i produkty byly analyzovany nékolika metodami (XRF, XRD, SEM, opticka
mikroskopie). Z dosazenych vysledk vyplyva, ze pribéh celého procesu s oxidem hofecnatym je vyrazné
ovlivnén prubehem jeho hydratace. Reakce s Cistym hydroxidem hofecnatym probihd za stejnych reakénich
podminek pomaleji. Za piedpokladu pouziti hofe¢naté suroviny s vhodnymi vlastnostmi se zda byt vyuziti
studované reakce perspektivni.

Financovdno z uicelové podpory na specificky vysokoskolsky vyzkum (MSMT ¢.21-SVV/2019).

[1] Bednatova, K., Studium moznosti vyuziti konverzni reakce k prepracovani heptahydratu siranu Zeleznatého:
diplomova prace. VSCHT Praha, 2018.

10P11

BASIC INORGANIC COMPOUNDS AS COMPONENTS FOR DEACIDIFICATION AND
PRESERVATION OF CELLULOSIC MATERIALS

Jana JuriSova, Milan Kralik, Vladimir Danielik, Katarina Vizarova, Michal Jablonsky, Radovan Tino

Faculty of Chemical and Food Technology STU in Bratislava, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia
Jana.jurisova@stuba.sk, milan.kralik@stuba.sk, viadimir.danielik@stuba.sk, katarina.vizarova@stuba.sk,
michal.jablonsky@stuba.sk, radovan.tino@stuba.sk

Until the beginning of the 19th century the paper was manually made from plant fibres applying animal-based
sizing agents. In 1805, Moritz introduced sizing of paper with rosin and alum (KAI(SO4),, later Al>(SO4)3) and in
1844 paper pulp plants began to use wood cellulose [1]. Due to components from pulp preparation (sulphate and
sulphite processes) and acidic ingredients originated from aluminium sulphate (pH 4.0-4.5), aging of the paper
was significantly accelerated. Since 1990, more efficient paper making procedures started and lifetime, as well as
the overall quality (stability of colour, mechanical strength, etc.) was increased. In spite of wide knowledge about
aging and degradation [1, 2, 3], deeper understanding of chemical processes, restoration of aged papers and their
preservation, as well as increase in lifetime of new fibrous cellulosic products are still hot challenges.
Deacidification/stabilization efficiency of basic inorganic materials such as CaCOs3;, MgCOs3, Mg(OH), directly
added, or generated from MgO, or from organometallics [3] needs a more comprehensive research. Our just started
project MUFUSCEM is devoted to outline topics and a special focus is on the potential application of inorganic
materials that are successfully used as fillers/stabilizers in synthetic polymers.
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This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under contract no. APVV-18-0155
(Synthesis, compatibilization and transport of components of multifunctional systems suitable for the stabilization
of cellulosic materials - MUFUSCEM).

[1] Blither A. & Vogelsanger B. (2001). CHIMIA Int. J. Chem., 55(11), 981 (2001).
[2] Hubbe M. A., Smith R. D., Zou X., Katuscak S., Potthast A., & Ahn K. BioResources, 12(2), 4410 (2017).
[3] Baty J. W., Maitland C. L., Minter W., Hubbe M. A., & Jordan-Mowery S. K. BioResources, 5(3), 1955 (2010).

10P12
MOZNOSTI VYUZITI REDUKCE V TECHNOLOGII ODSTRANOVANI KYSELYCH
BARVIV Z KONTAMINOVANYCH VOD

Tomas Weidlich', Barbora Kamenicka!

ISkupina chemickych technologii, Ustav environmentdlniho a chemického inZenyrstvi, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 95, 532 10 Pardubice, tomas.weidlich@upce.cz

Typickym piedstavitelem v CR vyrabénych halogenovanych aromatickych slougenin rozpustnych ve vodé jsou
kysela barviva. Jsou tak oznacovana proto, Ze ve své struktufe maji vazanu jednu nebo vice -SO3;H (respektive -
SOs"Na*) skupin, které zajist'uji rozpustnost té€chto barviv ve vodé. Jejich vyroba je obvykle provadéna ve vodé,
pri¢emz izolace produktu je tradicn€ zalozena na tzv. vysolovani, tedy na syceni vodného roztoku reakéni smési
chloridem sodnym. Kyselé barvivo se z vodného roztoku pii vysolovani vylucuje jako ve vodném roztoku nejméné
rozpustna sloucenina, je oddéleno filtraci a po vysuseni finalizovano pro export. Pfi izolaci barviva produkované
filtraty obsahuji nasyceny vodny roztok barviva ve vodném roztoku NaCl. Ve vodnych filtratech obsazené zbytky
rozpustnych kyselych barviv, jejich intermediatt, vedlejsich produktd, pfipadné nedoreagovanych vychozich latek
odchézeji do odpadnich vod. Tyto ztraty s sebou pfinaseji pfinejmensim dva dopady. Ztrata produktu predevsim
snizuje zisk vyrobce barviv, navic je vyrobce povinen hradit poplatky za zneciSténi vypousténych odpadnich vod
kontaminovanych anorganickymi solemi, organickymi latkami (vyjadfeno souhrnnym parametrem CHSKc; a
BSK5), ptipadné slouceninami zvysSujicimi parametr AOX.

Dostupnou metodou pouzitelnou pro odstranovani zbytkt kyselych barviv zlstavajicich ve vodnych filtratech po
separaci vysolenim a filtraci je pouziti iontové vymeény, napf. s pouzitim iontovych kapalin [1-2]. Pro opakované
pouziti iontové kapaliny se nabizi postup redukéniho odbourani kyselého barviva, pfi¢emz vznikaji
nizkomolekularni a biologicky odbouratelné produkty [2-3].

Podékovdni Technologické agentuie CR za financni podporu projektu TH02030200 , Efektivni odstranovini
aromatickych halogenderivatii (AOX) z lokalnich priumyslovych zdroju .

[1] Weidlich T., Martinkova J.: CZ20120359 A3 (2013).
[2] SIMEK, M., MIKULASEK P., KALENDA P., WEIDLICH T. Chemical Papers. 2016 70(4), 470-476.
[3] Kamenicka B.: Diplomova prace (2018).

10P13
ELECTROCHEMICAL PREPARATION OF AL-ZR ALLOYS
Emilia Kubinakova, Jan Hives, Kristina Debnarova

Institute of Inorganic Chemistry, Technology and Materials, Faculty of Chemical and Food Technology STU in
Bratislava, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovak Republic, emilia.kubinakova@stuba.sk

This paper is focused on the electrochemical preparation of Aluminium-Zirconium alloys, optimization of
parameters affecting their synthesis, and characterization of prepared material. The synthesis of alloys was
preceded by electrochemical characterization of the studied NaF-AlF; melts with a molar ratio of 1.8. The
influence of addition of ALLO; (2 wt. %) and ZrO, (3 wt. %) was determined by measuring of the open circuit
potential and cyclic voltammetry. The results confirmed that zirconium is deposited on the working electrode in
preference compared to aluminium. The preparation of Al-Zr alloys from cryolite melts was realized by the own
diffusion of zirconium into aluminium (without current) and electrochemically. The optimization of various
parameters (duration time, additions of ZrO», current densities or melt composition) was realized. The prepared
alloys were subsequently studied by several analytical methods. The results of the analyses show that the zirconium
is present in each of the prepared alloys. The concentration of zirconium increases in the direction from the top to
the bottom of aluminium metal. The highest influence of zirconium penetration into the aluminium has the different
addition of ZrO,.

The authors gratefully acknowledge the financial support provided by the Ministry of Education, Science,
Research and Sport of the Slovak Republic for project VEGA 1/0792/17 and also by the Centre for materials,
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layers and systems for applications and chemical processes under extreme conditions-Stage II, ITMS No.:
26240120021 supported by the Research & Development Operational Program funded by the ERDF.

10P14

CHARAKTERIZACE V,LIYU STRUKTURY STAB!LIZOVANEHO ZRO0O; NA IQNTOVOU
VODIVOST: POROVNANI MONOKRYSTALICKEHO A POLYKRYSTALICKEHO ZRO..
Michal Carda', Veronika Re¢kova!, Martin Paidar!, Karel Bouzek'

1Ustav anorganické technologie, Vysokd skola chemicko-technologickd v Praze, Technickd 5, Praha 6, 166 28,
Ceska republika, cardam@vscht.cz

Stabilizované ZrO, je v pribéhu poslednich let velmi intenzivné studované jako elektrolyt pro vysokoteplotni
¢lanky s keramickymi oxidy (SOCs). Piestoze stabilizace ZrO, pomoci Y203 (Y SZ) neposkytuje nejvyssi iontovou
vodivost pii teplotach 600 — 900 °C, tak YSZ patii vzhledem k dostupnosti a cené mezi nejpouzivanéjsi material
pro SOCs elektrolyty. Navzdory Sirokému uplatnéni YSZ neni v dostupné literatuie dostatecné popséna
charakterizace jeho monokrystali a porovnani jejich iontové vodivosti s polykrystalickym YSZ.

V materidlu YSZ dochazi k transportu kyslikovych iontli pomoci tzv. kyslikovych vakanci vlivem piidaného
dopantu (Y203). Je znamo, ze iontova vodivost v polykrystalickém YSZ zavisi na mikrostruktufe a jednotlivych
hranach zrn. Pfestoze pro matematické modelovani déji v elektrolytu by bylo vyhodné vyuZzivat experimentalni
data z monokrystalického YSZ, tak iontova vodivost skrz objem krystalu neni pfili§ popsana. Proto je tato prace
zaméfena na charakterizaci a stanoveni iontové vodivosti skrz riizné monokrystalického YSZ s ohledem na riizné
krystalické roviny.

Byla pfipravena série vzorkti s monokrystalickym YSZ <100>, <110> a <111>, kterd byla porovnana s vysledky
z polykrystalického YSZ. Méfeni iontové vodivosti pomoci metody elektrochemické impedan¢ni spektroskopie
probihala na vzduchu pfi teplotach 600 — 900 °C. Vysledky méfeni naznacuji, Ze polykrystalické YSZ poskytuje
vy$$i hodnotu iontové vodivosti, protoze je transport realizovan primarné po hranach zrn.

Financovdno z ticelové podpory na specificky vysokoskolsky vyzkum (MSMT No 21-SVV/2019) a z Grantové
agentury Ceské republiky (GA CR), z projektu pod evidencnim cislem No: 19-142-44-J

10P15

STUDIUM KINETIC;(YCH IfARAMETRfJ A DEGRApACNiCH DEJU VE
VYSOKOTEPLOTNICH CLANCICH S KERAMICKYMI OXIDY

Daniel Budag

VSCHT Praha, Ustav anorganické technologie

Vysokoteplotni regeneracni ¢lanky z pevnych oxidii (RSOC) jsou dnes velmi intenzivné zkoumany, protoze
predstavuji velmi slibnou technologii konverze energie pro skladovani elektrické energie z obnovitelnych zdroju.
Vlivem vysoké provozni teploty (700 — 900 °C) vykazuji RSOC fadu vyhod oproti konkurenénim technologiim.
Mezi vyhody patii zejména moznost provozu RSOC v rezimu elektrolytického nebo palivového ¢lanku v jednom
zafizeni. Na druhou stranu, vysoka provozni teplota vede k vysokym naroklim na pouzité materidly a urychleni
degradacnich déji. Pochopeni mechanismi reakei probihajicich na elektrodach je proto zasadni pro navrZeni
vhodnych postupti pro minimalizaci degradace. Tato prace se zamétuje na popsani déji ovliviiujicich kinetiku na
rozhrani kyslikova elektroda — elektrolyt v redukénim i oxida¢nim sméru. Byly pfipraveny symetrické RSOC cely
z komer¢nich materialdt LSM-YSZ|YSZ|LSM-YSZ (LSM = LaggSro2MnO3, YSZ = ZrO, - 8 mol. % Y,03)
pracyjici v rezimu kyslikové pumpy. Pfipravené cely byly testovany metodou elektrochemické impedancni
spektroskopie v tiielektrodovém usporadani. Vlastnosti elektrod byly dale zkoumany pomoci spektroskopickych
metod (SEM, XRD). Na zakladé¢ naméfenych impedancnich spekter byl sledovan vliv podminek méfeni na
rychlost urcujici déje reakei v redukénim a oxidacnim sméru. Ziskané vysledky naznacuji, ze kinetiku oxidace a
redukce limituji rozdilné reakéni kroky, produkce kysliku je fizena desorpci, zatimco pro redukci je fidicim
krokem pfenos néboje.
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NEOCAKAVANY VZNIK PYRAZOLOAZEPINOV Z 5-AMINOPYRAZOLOV PRI
CLAUSON-KAASOVEJ REAKCIT )

Dusan Borttiak?, Daniel Végh?, Jakub Sofranko?, Michal Soral®, Viktor Milata?

“ Oddelenie organickej chémie, Fakulta chemickej a potravindrskej technologie , Slovenska technicka univerzita
v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovensko,

b Centraine laboratérid, Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie, Slovenska technickd univerzita v
Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovensko

Heterocykly st mimoriadne ddlezitou a jedine¢nou skupinou zli¢enin: tvoria viac ako polovicu vSetkych zndmych
organickych zlucenin a maju Siroké spektrum fyzikalno-chemickych a biologickych vlastnosti. Heterocykly st v
prirode rozsirené a zohravaju dolezitu ulohu v metabolizme, napr. pyrazolové aromatické jadro sa nachadza v
mnohych prirodnych produktoch vratane vitaminov, hormonov, antibiotik a alkaloidov, ako aj farmaceutickych,
agrochemickych a mnohych inych latkach. Pyrazoloazepinovy skelet mozno povat'ovat rarirtnt substrukturu ktora
pozostava s kondezovaného 7- ¢lankového kruhu k pyrazolovému jadru. Tieto pyrazoloazepiny boli spociatku
identifikované ako vedlajSie produkty pri reakcii 2,5-dimetoxytetrahydrofuranu s 5-aminopyrazolmi (Clauson-
Kaasova reakcia), ako hlavy produkt bol pozorovany vznik pyrazolopyrolov. Postupnou optimalizaciou reakénych
podmienok podarilo izolovat’ prislusné pyrazoloazepiny v dobrych vytazkoch ako majoritné latky, zatial' co
pyrazolopyroly boli izolované v niz§ich vytazkoch.

Struktary findlnych produktov boli charakterizované 'H NMR, *C NMR, 'F NMR, HSQC, HMBC, "F-*C-
HSQC, F-BC-HMBC, INADEQUATE, COSY, "“F-dekaplovanou-'*C NMR, UV, IC, HRMS spektrami a
rontgenovou Struktirnou analyzou.
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Schéma 1. Reakcia 5-aminopyrazolov s 2,5-dimetoxytetrahydrofurdnom

Tato praca bola financne podporend agenturou pre vedu a vyskum v ramci projektovej uilohy ¢. APVV-17-0513.

Sh02
STUDIUM VLASTNOSTI A APLIKACII NOVEHO METALOPORFYRINOVEHO
POROVITEHO POLYMERU

Nikolas Kiraly', Andrej Hovan?, Anna Berkutova®, Adriana Zelenidkova?®, Erik Cizmar®, Vladimir
Zelenak!, Miroslav Almasi!, Gregor Ban6?, Robert Gyepes*

!Katedra anorganickej chémie, Ustav chemickych vied, Prirodovedecka fakulta UPJS, Moyzesova 11, 041 54
Kosice. nikolas.kiraly@student.upjs.sk 5

’Katedra biofyziky, Ustav fyzikdlnych vied, Prirodovedecka fakulta UPJS, Jesenna 5, 041 54 KoSice.

3Katedra fyziky kondenzovanych ldtok, Ustav fyzikdlnych vied, Prirodovedeckd fakulta UPJS, Jesennd 5, 041 54
Kosice.

‘Katedra anorganickej chémie, Prirodovedeckd fakulta Karlova Univerzita, Hlavova 2030,128 43 Praha, Ceskd
republika

V poslednych troch desatroCiach patria materidly typu MOFs (Metal-Organic Frameworks) k intenzivne
studovanej skupine materidlov, a to z dévodu ich mnohych potencialnych aplikacii [1]. Struktiira tychto zlu¢enin
je polymérna a tvorena z atomov kovov alebo kovovych klastrov, ako anorganickych uzlov, ktoré st nasledne
premostené prostrednictvom organickych ligandov, ako spdjacov. Zaujimavi podskupinu tvoria tzv. MPFs
(Metallo-Porphyrinic Frameworks), ktorych organicka cast’ je tvorena derivatmi molekdl porfyrinu. Su to
usporiadané systémy s robustnym polymérnym skeletom, vysokou termickou stabilitou a porovitostou, ktoré sa
vyuzivaju pri aplikaciach ako uskladnenie a separacia plynov, heterogénna katalyza, fotokatalyza a fotodynamicka
terapia [2].
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Prezentovana préca je zamerana na pérovity koordinacny polymér {[Prs(TPPS);]-nH,O}, (H,TPPS= 4,4'4",4"'-
(Porfyrin-5,10,15,20-tetrayl)tetrakisbenzénsulfonova kyselina), ktory bol pripraveny hydrotermalnou syntézou a
charakterizovany pomocou Sirokej Skaly analytickych technik: infraervena spektroskopia, UV/VIS
spektroskopia, termogravimetrické merania, monokrystalova Strukturna analyza (SXRD), meranim magneticke;j
susceptibility, EPR merania ainé. Komplex bol podrobeny adsorpénym meraniam réznych plynov, ktoré
preukazali ze zliceninu mozno pouzit' ako efektivny adsorbent pri separacii CO, od N,. NavySe merania
magnetickej susceptibility a EPR preukazali, ze zlGcenina vykazuje jav ,,spin-cross over” zmenou teploty. MOF
bol taktiez testovany vo fotodynamickej terapii ako fotosenzibilizator pri vyvijani singletového kyslika ('O,)
pomocou in-situ kinetickych merani fosforescencie. Detailné informacie o dosiahnutych vysledkoch budi
odprezentované formou prednasky.

Praca bola financne podporena grantovou agenturou VEGA projektom pod cislom 1/0745/17 a agenturou pre
vedu a vyskum pod kontraktami APVV-15-0520 a APVV-18-0197.

[1TR. J. Kuppler, et al., Coord. Chem. Rev . 2009, 253(23-24), 3042-3066.
[2] W.Y. Gao, et al., Soc. Rev. 2014, 43(16), 5841-5866.
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HYPOGLYCIN A: SKRYTA HROZBA PRO KONE ANALYZA HYPOGLYCINU A V
PRODUKTECH JAVORU KLENU METODOU DVOUDIMEZIONALNI PLYNOVE
CHROMATOGRAFIE S HMOTNOSTNI DETEKCIi

Petr Dolezal', Jana Dolezalova!, Tereza Moravkova!, Roman Stupka'

'Katedra chovu hospoddiskych zvifat, FAPPZ, Ceskd zemédélskd univerzita v Praze, Kamycka 129, 165 00
Praha 6 — Suchdol, dolezall@af.czu.cz

Atypickd myopatie (AM) je akutni svalové onemocnéni zpisobované S-hypoglycinem A (HGA), ktery se
vyskytuje v rostlinném materialu javoru klenu (Acer pseudoplatanus L.) a javoru jasanolistém (Acer negundo L.)
[1]. Umrtnost kong& je pomérn& vysokd, aZ 85 %, coz je alarmujici &islo. Navic bylo zjidténo, Ze pocet otravenych
koni za posledni roky rapidn€ vzrusta [2]!

V ramci realizovaného projektu bylo shromazdéno celkem 106 vzorki javoru klenu (nazky, listy a semenacky)
z riznych lokalit Ceska, kde byl a kde (zatim) nebyl zaznamenan vyskyt AM. Vzorky byly analyzovéany na piistroji
multidimenzionalni plynova chromatografie ve spojeni s hmotnostnim a plamenové ioniza¢nim detektorem
(MDGC-MS/FID) od firmy Shimadzu (Kyoto, Japonsko). Kvantitativni MS analyza byla realizovana pomoci
metody vnitiniho standardu (DL-norvalinu), pfi¢emz analyt byl predem derivatizovan methyl-chloroformiatem.
Bylo zjisténo, Ze nejvyssi mnozstvi HGA bylo pozorovano v podzimnich nazkach (3,40 £ 0,1pg/mg) v oblasti
s vyskytem AM, pfiCemz praimérny obsah byl 0,99 pg/mg. Primérna koncentrace v semenaccich byla 0,31 pg/mg
av listech 0,37 pg/mg. Déle bylo pozorovano, ze mnozstvi HGA ve zkoumanych ¢astech javoru se méni v pribéhu
roku a je pfiblizn€ srovnatelné s obsahem HGA z jinych testovanych oblasti Evropy (oblasti s vyskytem AM 1,37
£ 0,8 pg/mg; bez vyskytu AM 1,1 + 0,3ug/mg [1]).

Obr. 1. Mnozstvi 32 ks nazek javoru klenu, které miZze stacit na akutni intoxikaci koné hypoglycinem A [3].

[1] Westermann C. M., van Leeuwen R., van Raamsdonk L.W.D., at al.: J Vet Intern Med 30, 880 (2016)

[2] http://www.equichannel.cz/atypicka-myopatie-koni-hrozba-skryta-v-barvach-podzimu (stazeno 10.5.2019)
[3] Bochnia M, Ziegler J, Sander J, at al.: PLoS ONE. 10,1 (2015)
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FRAGMENTACNI MECHANISMY ECHIVNOKANDINIOJ
Jifi Houst™™ %", Dominika Luptakova!, Anton Skriba!, Jiff Novak', Vladimir Havlicek! 2

! Mikrobiologicky tistav A VCR, Videniské 1083, 142 20 Praha, jiri.houst@biomed.cas.cz
2 Pirodovédeckd fakulta, Univerzita Palackého v Olomouci, 17. listopadu 1192, 771 47 Olomouc

Echinokandiny jsou antimykotickd 1éCiva pouzivana k 1écbé invazivnich kandidoz a aspergildéz. Jsou to
semisyntetické latky slozené z cyklohexapeptidového kruhu a specifického lipofilniho fetézce. Echinokandiny
nekompetitivné inhibuji 1,3-B-D-glukan synthasu zodpovédnou za biosyntézu hlavni stavebni slozky houbové
bunééné stény, B-glukani. Nedostatek B-glukand vede k rozpadu houbové bunky [1, 2].

V této praci je ukazano fragmentacni chovani echinokandinti. Hmotnostni a fragmentacni spektra byla ziskana na
12T FTICR MS SolariX za pouziti ESI+ a MALDI+. Pied CID dochazelo u vSech echinokandini k neutralnim
ztratam jak molekul vod, tak SO; skupiny (micafungin) nebo ethylendiaminu (caspofungin). Béhem CID byl
nalezen spole¢ny mechanismus fragmentace — k otevieni cyklohexapeptidového kruhu dochéazelo v isopeptidové
vazbé mezi modifikovanym prolinem a N-acetylovanym ornithinem. Toto fragmentacni chovani je dokazano
pritomnosti b; iontovych sérii v danych spektrech. Kromé spole¢ného mechanismu fragmentace byl v ptipadé
caspofunignu a micafunginu pozorovan efekt proline hypercleveage podpoteny taktéz detekci b; iontt. Po izolaci
a CID sodnych adukti téchto latek byla pozorovana ztrata postrannich fetézc nékterych aminokyselin.
Mechanismus této ztraty je v souladu s literarnim zdrojem [3].

Echinokandiny ukazaly typické neutralni ztraty odpovidajici molekulam vod, amoniaku, ethylendiaminu a SO3
skupiny. Vysledkem fragmentace téchto latek byla detekce jak b; iontovych sérii, tak i postrannich fetézcl
aminokyselin po izolaci jejich sodnych adukti.

Autori dékuji za podporu Ministerstva Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky (NPU LO1509) a Grantové
agentuie Ceské republiky (19-109075S).

[1] Carmona E.M. et al.: Clin. Chest. Med. 38,393 (2017).
[2] Pappas P.G. et al.: Clin. Infect. Dis. 62, 1 (2016).
[3] Wang H. el al.: J. Mass. Spectrom. 50, 488 (2015).
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ELEKTROCHEMICKA DETEKCIA TUMOR-ASOCIOVANEJ PROTILATKY 2C4
POMOCOU GLYKANOVEHO BIOSENZORA

Filip Kvétori'", Jan Tkac!?

!Chemicky ustav, Slovenskd akadémia vied, Dubravskd cesta 9, 845 38Bratislava, Slovensko
2 Glycanostics, s.r.o., Diibravskd cesta 9, Bratislava 845 38, Slovenskad republika
* chmfilo@savba.sk

Vyuzivanie glykokojugatov mé v diagnostike nezastupitelna alohu. Stadium aberantnej glykozylacie moze viest
k rieseniu viacerych dlhodobych problémov vo vyskume rakoviny [1]. Pritomnost’ aberantné¢ho glykanu - Tn
antigénu bola stanovena vo viac ako 80% pripadov rozlicnych rakovin. Expresia antigénu je spriahnuta
s metastatickym rozvojom a zlou prognézou. S ohl'adom na jeho skoru produkciu v transformovanych bunkach,
mozeme o Tn antigéne uvazovat’ ako o potencialnom biomarkeri a eventualnom analytickom nastroji [2].

V praci sme sa venovali rozvoju metody pouzivanej v minulosti. Spravili sme upgrade a prenos procesu zo zlata
na uhlikom modifikované povrchy. Nevyhodou zlata je jeho narocny proces regeneracie a nasledne opédtovna
preduprava. Obdobne, ako pri predchadzajicej praci, bola sledovand 3D konfiguracia biosenzora (upraveny
molekulami HSA).

Prvym krokom po preneseni protokolu na uhlik bola optimalizicia aktivicie. Za najvyhodnej$iu hodnotu
chronoampérometrickej aktivacie boli stanovené hodnoty: aktivacny potencial 1,5 V pdsobiaci pocas 60 s.
Vysledky naznadujii zanedbatelnu citlivost’ detekcie pre lektin ConA (negativna kontrola; 0,09440,001% M)
a vyrazne vyssiu citlivost’ pre lektin DBA (pozitivna kontrola; 2,82+0,34% M) a zvySent citlivost’ pre 2C4
(analyt; 1,37+0,14% M), detekény limit bol stanoveny v aM koncentraciach. Na zistenie fyzikdlno-chemickych
vlastnosti boli pouzité rozsiahle charakterizané techniky: Ramanova spektroskopia, SEM, EDX a SIMS analyzy.
Prechod na uhlikové materialy ndm pomohol v zefektivneni pracovného postupu, zniZeni vstupnych nakladov,
a v neposlednom rade, v zna¢nom skrateni ¢asu potrebného na pripravu experimentu.

Vysledky tohoto vyskumu boli dosiahnuté vdaka financnej podpore z grantu - APVV-17-0300.

[1] Richichi B., Thomas B., Fiore M., Bosco R., Qureshi H., Nativi C., Renaudet O., BenMohamed L.:Angew
Chem Int Ed Engl 53, 44 (2014).
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[2] Kveton F., Blsakova A., Hushegyi A., Damborsky P., Blixt O., Jansson B., Tkac J.: Langmuir 33, 11 (2017).
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SPEKTROMETRIA SEKUNDARNYCH IONOV AKO METODA ANALYZY A
IDENTIFIKACIE MIMOZEMSKYCH VZORIEK

Justina Novéakova', Monika Jerigova'?, Dusan Veli¢'?

Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie, Prirodovedecka fakulta, Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842
15 Bratislava
’Medzindrodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 841 04 Bratislava

Spektrometria sekundarnych ionov (ToF-SIMS — Time of Flight Secondary Ion Mass Spectrometry) je analyticka
metoda aplikovatelna v mnohych vedeckych odvetviach aj vd’aka vysokému rozliSeniu, pricom je mozné
dosiahnut’ hmotnostné rozliSenie az Am/m ~ 10 000 a lateralne rozliSenie az ~ 100 nm.

Princip tejto metddy je zalozeny na bombardovani povrchu vzorky primarnymi iénmi Bi+, ¢o na jej povrchu
sposobi koliznu kaskadu, pri¢om Bi i6ny odovzdavaju energiu atémom vzorky do hibky niekolko nm. Takto
emitované sekundarne iony s kladnym alebo zapornym nabojom st potom vtahované cez extraktor udelenim
konstantnej kinetickej energie do kolony doby letu (ToF), na konci ktorej je na zaklade rychlosti preletu kolénou
vytvorené hmotnostné spektrum.

Prave vysoké rozlisenie umoznuje analyzu izotopového zlozenia vzorky, ktoré je potrebné pri identifikacii
a analyze mimozemskych materidlov. V tejto praci sa zaoberame chemickou analyzou meteoritu KoSice
(fragmenty 77/1, 77/2), ktory dopadol v okoli Kosic 28. februara 2010. Viaceré tlomky tohto meteoritu boli
podrobené niekol’kym analyzam, ktorych vysledkom je podrobny popis petrologického [1] a chemického zloZenia
[2], ako aj veku, ¢i pripadného povodu tohto meteoritu [3].

Na zaklade hmotnostnych spektier sme ziskali chemické zlozenie a porovnali ho s predchadzajucimi metdédami,
a zaroven sme identifikovali izotopy chemickych prvkov vyznaénych pri klasifikovani meteoritov.

[1] Ozdin, D. (2015). Mineralogy, petrography, geochemistry, and classification of the KoSice meteorite.
Meteoritics & Planetary Science, 50: pages 864-879.

[2] Hornackova, M., Plavéan, J. (2014). Calibration-free laser induced breakdown spectroscopy as an alternative
method for found meteorite fragments analysis. The European Physical Journal, Applied Physics, 66 (1).

[3] Povinec, P., Masarik, J. (2015). Cosmogenic nuclides in the Ko$ice meteorite: Experimental investigations and
Monte Carlo simulations. Meteoritics & Planetary Science, 50: pages 880-892.
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POROUS GRAPHITIC CARBON BASED HPLC-MS/MS — AN INNOVATIVE APPROACH
IN HIGHLY EFFECTIVE THERAPEUTIC DRUG MONITORING OF THIOPURINES FOR
INFLAMMATORY BOWEL DISEASE THERAPY OPTIMIZATION

Daniel Pecher'?, Svetlana Dokupilova'?, Zuzana Zelinkové?®, Jana Lugeni¢ova®*, Maikel
Peppelenbosch?®, Peter Mikus!-

! Department of Pharmaceutical Analysis and Nuclear Pharmacy, Faculty of Pharmacy, Comenius University in
Bratislava, Odbojarov 10, SK-832 32 Bratislava, Slovak Republic, pecherl@uniba.sk

2 Toxicological and Antidoping Center, Faculty of Pharmacy, Comenius University in Bratislava, Odbojdrov 10,
SK-832 32 Bratislava, Slovak Republic

3 Department of Gastroenterology, St Michael’s Hospital, Satinského 1, SK-811 08 Bratislava, Slovak Republic
* Department of Biochemistry & Hematology, St Michael’s Hospital, Satinského 1, SK-811 08 Bratislava, Slovak
Republic

3 Gastrolab, Erasmus Medical Center, Wytemaweg 80, 3015 CN Rotterdam, The Netherlands

Thiopurines (TPs) are immunosuppressive drugs commonly administered in the treatment of inflammatory bowel
diseases (IBD). TPs are biotransformed by a complex set of metabolic pathways before the active metabolites —
thiopurine nucleotides (TPN) — are obtained. Therapeutic drug monitoring of TPN is a useful tool for the
optimization of TP therapy. Currently, the most effective analytical approach for such monitoring is based on ion-
exchange chromatography hyphenated with mass spectrometry (IEC-MS) [1].

In this work, a new approach, based on HPLC-MS method employing a porous graphitic carbon column (PGC-
MS) was developed. The new PGC-MS approach brought a significant enhancement of key performance
parameters, e.g. selectivity (at least partial chromatographic separation of all 12 TPN plus MS/MS resolution);
sensitivity (up to 9-times higher peak heights); and sample throughput (reduction of analysis time by 25%). Hence,
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PGC-MS currently represents the most effective solution for the therapeutic drug monitoring of TPN, suitable to
replace IEC-MS.

The developed method was fully validated according to the requirements of the FDA guidelines and applied on 10
IBD patients samples (red blood cells). The developed PGC-MS approach offers a unique ability of the fast,
sensitive, accurate, and precise monitoring of the full thiopurine metabolome, urgently demanded by routine
gastroenterological laboratories.

This work was supported by the projects VEGA 1/0463/18 and APVV-15-0585 and carried out in the Toxicological
and Antidoping Center at the Faculty of Pharmacy Comenius University in Bratislava.

[1] Hofmann U.: Anal. Chem. 84, 3 (2012).
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FORENZNI IDENTIFIKACE STRELCE — LA-ICP-MS ZOBRAZOVANI
POVYSTRELOVYCH ZPLODIN

Tomas Pluhacek'?, Martin Svidrnoch?, Vitézslav Maier*, Vladimir Havli¢ek'?, Karel Lemr!?

'Regiondlni centrum pokrocilych technologii a materialii, Katedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta,
Univerzita Palackého v Olomouci, 17. listopadu 12, 771 46 Olomouc

2Mikrobiologicky tistav AV CR, v.v.i., Videriskd 1083, 142 20 Praha 4

3Ustav soudniho lékaistvi, Fakultni nemocnice Ostrava, 17. listopadu 1790/5, 708 52 Ostrava

*Ustav soudniho lékaistvi a medicinského prava, Fakultni nemocnice Olomouc, Hnévotinska 3, 779 00 Olomouc
tomas.pluhacek@upol.cz

Detekce a charakterizace ulpélych povystielovych zplodin (PZ) patfi k zakladnim kriminalistickym ukonim pro
urceni, zda podeziela osoba pouzila stielnou zbran pfi trestném ¢inu. Povystfelové zplodiny jsou charakterizovany
jako kulovité ¢astice s velikosti 0,5 — 5,0 um a chemickym slozenim odpovidajicim stfelné zbrani, projektilu
anabojnici. Bohuzel zadna z doposud pouzivanych metod neni schopna korelovat informace o chemickém slozeni
latentnich otiskd (biometrické informace) a corpus delicti [1].

Z tohoto diivodu byla vyvinuta LA-ICP-MS metoda umoziiujici zobrazovani prostorové distribuce PZ
na latentnim otisku prstu spolecné s jeho rekonstrukci pro Gcely persondlni identifikace (Obr. 1). Metoda byla
verifikovana s vyuzitim sady latentnich otiskti (kontrola, manipulace s ndbojem, po jednom a péti vystielech)
a otiskd prstt zviditelnénych daktyloskopickym praskem. LA-ICP-MS zobrazovani bylo vyuzito jednak k detekci
a charakterizaci jednotlivych ¢astic PZ na povrchu latentniho otisku prstu, ale ptfedevsim k identifikaci ,,stfelce®
na zéklad¢ porovnani 2D map prostorové distribuce Cu, Zn, Sb, Ba, Hg, Pb se zviditelnénymi kontrolnimi
(referen¢nimi) otisky. Zviditelnéni otisku nevede k ovlivnéni kvality ziskanych 2D map, LA-ICP-MS detekce
a charakterizace PZ mize byt Gspé$né provedena i na fragmentech otiskli. LA-ICP-MS zobrazovani ma znaény
potencial stat se citlivéj§i a spolehlivéjsi alternativou ke standardnim forenznim metodam identifikace
a charakterizace povystrelovych zplodin.

Podeziela osoba LA-ICP-MS zobrazovani

= - Rekonstrukce
Daktyloskopicka identifikace otisku prstu

Obr. 1. Schéma detailniho studia PZ ulpé€lych na otiscich prstu pro personalni identifikaci podezielé osoby.

Tento vyzkum byl financovan z Narodniho programu udrzitelnosti (projekt NPU LO 1305) Ministerstva skolstvi,
mlddeze a telovychovy Ceské republiky.

1. Wei Q. H., Zhang M. Q., Ogorevc B., Zhang X. J.: Analyst 141, 6172 (2016).
2. Pluhéadek T., Svidrnoch M., Maier V., Havli¢ek V., Lemr K.: Anal. Chim. Acta1030, 25 (2018).
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SALIVA AS A POTENTIAL DIAGNOSTIC FLUID FOR DETERMINATION OF IMMUNE
SYSTEM ACTIVATION MARKERS, CREATININE AND URIC ACID

Andrea Vernerovéa'?, Lenka Kujovska Krémova'+

!Department of Analytical Chemistry, Faculty of Pharmacy in Hradec Kralové, Charles University, Czech
Republic, e-mail: verneran@faf.cuni.cz

2 Department of Clinical Biochemistry and Diagnostics, University Hospital Hradec Kralové, Czech Republic, e-
mail: verneran@faf-cuni.cz

Saliva has a lot of functions such as lubrication and protection, taste and digestion, buffering action, maintaining
tooth integrity. The main advantages of saliva as a diagnostic biological material are simple, safe and non-
invasive collection comparing with blood [1].

Neopterin, kynurenine, tryptophan are useful and important markers for monitoring the activation of the immune
system that accompanies number of diseases such as infection, autoimmune and various malignant diseases. Uric
acid (UA), the major urinary nitrogen compound, is the product of purine metabolism in the human body and
important antioxidant in saliva [2, 3].

The new chromatographic method performed on HPLC system LC 20 Prominence (Shimadzu, Japan) using
monolithic stationary phase for determination of these analytes has been developed and will be presented.
Neopterin and tryptophan were detected by fluorescence detector RF-10Axr (Shimadzu, Japan) and creatinine,
kynurenine, and UA by diode array detector SPD-M20A (Shimadzu, Japan). Only filtration as a simple and
suitable sample preparation procedure for human saliva was used.

This new HPLC-FLD, DAD method in combination with simple and fast sample preparation procedure will be
applied in clinical research for patients with cancer, periodontal and other serious diseases.

The study was supported by Project SVV 260 412 and by University Hospital in Hradec Kralove, 00179906,
Ministry of Health of the Czech Republic, grant nr. NV18-03-00130. All right reserved.

[1] NGAMCHUEA K., CHAISIWAMONGKHOL K., BATCHELOR-MCAULEY Ch., G. COMPTON R.: The
Analyst., 143(1), 81-99 (2018).

[2] KUJOVSKA KRCMOVA L., CERVINKOVA B., SOLICHOVA D., SOBOTKA L., HANSMANOVA L.,
MELICHAR B., SOLICH P.: Bioanalysis, 7(21), 2751-2762 (2015).

[3] LIU XY., LUO Y., ZHOU CY., PENG A., LIU JY.: Bioanalysis., 9(22), 1751-1760 (2017).
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VYVOJ METODIKY PRI'PRAV¥ NOVYCH PLASMONIQKYCH KOMPOZITNICH
SUBSTRATU PRO POKROCILE TECHNIKY VIBRACNI (MIKRO)SPEKTROSKOPIE
Oleksandr Volochanskyi!, Marie Svecova'*, Vadym Prokopec!

! (:]stav analytické chemie, Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5, 128 66, Praha
2Ustav fyzikalni chemie, Vysokd skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5, 128 66, Praha
volochao@vscht.cz

V soucasné dobé existuje pozadavek na vyvoj novych postupli pro piipravu zesilujicich substratii vhodnych
pro pokrocilé metody vibracni spektroskopie jako jsou povrchem zesilend Ramanova spektroskopie (SERS)
a skenovaci infracervend mikroskopie blizkého pole (SNIM). SERS spektroskopie umoziuje efektivni zesileni
Ramanova rozptylu molekul adsorbovanych na nanostrukturovany povrch prostiednictvim zesileni lokalniho
elektrického pole nosice [1]. Zatimco SNIM uspésné vyuziva téchto fyzikalnich vlastnosti k zesileni infracervené
absorpce vzorku, anavic umoziiuje mapovat povrch s rozliSenim v fadu nanometrti [2]. Pfedkladana prace
se zabyva zkoumanim moznosti vyuziti bezproudové depozice kovii galvanickym vyluéovanim pro piipravu
uéinnych zesilujicich substrata.

Byla pfipravena fada Au, Ag, Cu povlakid s riznou délkou casového intervalu pfipravy v riznych depozi¢nich
roztocich. Morfologie povrchu byla zkoumana pomoci skenovaci elektronové mikroskopie. Krystalografické
sloZeni vyloucenych fazi bylo studovano pomoci rentgenové difrakce. Pfipravené substraty byly testovany pomoci
SERS spektroskopie s excitacni vinovou délkou 1064 nm a pomoci SNIM pii ¢tyfech vybranych vinoctech z MIR
oblasti. Zjisténa zavislost byla pouzita pro nalezeni kombinace depozi¢niho roztoku a doby pfipravy substratu
ve vztahu k ploSe vybranych vibra¢nich past riboflavinu (10* mol/l). Ziskana spektra byla podrobena analyze
hlavnich komponent. Pfi optimélni dobé& pfipravy substratu byla mé&fena koncentraéni série riboflavinu (10410
mol/l). Na tato spektra byla aplikovana analyza ¢astecnych nejmensich ¢tvercu.
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[1] Aroca R.: Surface-enhanced vibrational spectroscopy. J. Wiley & Sons, Ltd, Hobokven 2006.
[2] Dendisova M., Jenistova A., Parchaniska-Kokaislova, A., Matéjka P., Prokopec V., Svecova M.: Anal. Chim.
Acta 1031, 1-14 (2018).
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SEMINAR K NOVEJ DEFINICII MOLU

NOVE DEFINICIE ZAKLADNYCH JEDNOTIEK SI A ICH VYZNAM PRE MERANIA
Jan Garaj
FEurachem Slovakia, FCHPT STU

Dna 16. 11.2018 sa konalo rozsirené zasadnutie Medzinarodného vyboru pre miery a vahy. (BIPM) vo Versailles.
Rokovania sa zucastnilo 59 riadnych a 47 pridruZzenych ¢lenov BIPM. Na programe rokovania bol navrh zmien
Styroch zakladnych jednotiek: kilogramu, Kelvinu, Ampéru a molu.

Dévodom pre zmeny bola snaha o stabilizaciu celého systému zakladnych jednotiek, odstranenie alebo aspoi
znizenie frekvencie ich zmien a zvySenie ich presnosti. Kilogram bol reprezentovany platin-iridiovym valcom.
Na tento medzinarodny etaléon bolo nadviazanych 40 narodnych etalénov. Napriek prisne dodrziavanym
podmienkam pri tschove medzinarodného kilogramu, pozorovali sa zmeny v jeho hmotnosti.

Na rokovani BIPM boli predlozené dva navrhy rieSenia. Prvy vychddzal z Hallovho a Josepshonovho efektu.
Druhyz kremikovej monoizotopovej kremikovej gule s ¢im mensim poctom Strukturnych a krystalovych defektov.
V prvom pripade linearny vodi¢ elektrického pridu, ktorym prechddza elektricky prud sa nachadza
v magnetickom poli. Na taky vodi¢ posobi elektrické napétie, ktorého velkost’ sa meni v zavislosti od intenzity
prudu. . Experiment sa realizuje tzv. Wattovymi vahami, v ktorych na teleso pdsobi okrem elektrickej sily sila
gravita¢na. V rovnovahe hmotnost’ telesa zavisi od Planckovej konstanty.

V druhom navrhu sa vyuzivaju vysledky Struktirnej analyzy. Kremik ma kubickua Struktaru. V zékladnej bunke,
ktorej jedinym Struktirnym parametrom je mriezkova konstanta, ktorej tretia mocnina vyjadruje objem zakladnej
bunky kremika. V zakladnej bunke sa nachadza osem atdémov kremika. Z tychto idajov v z objemu kramikovej
gule mozno vypocitat’ pocet atdbmov kremika v guli a pomocou Avogadrovej konstanty aj hmotnost’ atomu
kremika.. Ugastnici rokovania BIPM sa — vzhl'adom na vi&siu presnost’ wattovych vah priklonili k prvej variante
uréenia kilogramu.

Vysledkom rokovania bol prijaty zaver, aby vsetky Styri zékladné jednotky SI ststavy boli definované pomocou
prirodnych konstant. Pre kilogram je to Planckova konstanta, v pripade teploty namiesto trojitého bodu vody bol
Kelvin definovany Boltzmanovou konstantou ka, Ampér bol definovany elementdrnym nébojom (e = 1,602
136 634.107"° coulombu). M4l stratil zavislost na hmotnosti a jeho zdkladom je Avogadrova konstanta Na. Pre
uplnost, aj d’al’Sie tri zakladné jednotky SI vychadzajt z prirodnych konstant.

Pozitiva zmien mozno vyjadrit’ konstatovanim, konstanty arovnako aj zakladné jednotky SI su nemenné.
Odpadaju zmeny na redefiniciach, zvysila sa presnost zakladnych jednotiek SI. Napokon, definicie nie su
v doterajSej miera zavislé na technickom a technologickom pokroku.

Problémy stvisia s terminom platnosti Gprav, ktory bol ur¢eny na 20.5.2019. Uvedenie novych zmien do Zivota
vyzaduje Cas, nemalé prostriedky a pripravenost SMU zmeny uviest’ do Zivota.

NOVA DEFINICIA ZAKLADNEJ JEDNOTKY MOL V POLITIKE IUPAC
Jan Labuda

Slovenska technickd univerzita, Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie, Ustav analytickej chémie,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, jan.labuda@stuba.sk

Latka — zakladny predmet zaujmu chemikov pri syntéze ¢i izolacii, Studiu i charakterizacii, chemickom merani
¢i analytickom stanoventi, je od roku 1967 spojena so zakladnou veli¢inou latkové mnozstvo (symbol 7). Od svoju
1972 je v medzindrodnom metrickom systéme jednotiek SI zaradend prislusna zékladnd jednotka mol so
symbolom mol. Podobne ako iné zakladné jednotky, bol mél predmetom redefinicie, ktord vstipila do platnosti
20. maja 2019.

Diskusia o redefinicii moél sa datuje od r. 2005 a dosiahnutie konsenzu trvalo asi dekddu rokov. Rozhodujicim
bolo, ¢i zékladnou ¢rtou ma byt molarna hmotnost’ uhlika-12 alebo Avogadrova konstanta. V roku 2011 rozhodla
the General Conference on Weights and Measures (CGPM). International Union of Pure and Applied Chemistry
(IUPAC) prispel k tejto cinnosti koordinaciou redefinicie molu. Spolupracu réznych cielovych skupin
Consultative Committee for Amount of Substance: Metrology in Chemistry and Biology (CCQM), Consultative
Committee for Units (CCU) a IUPAC ovplyvnila komunikacia nespocetnych odbornikov. V ramci osobitného
projektu sa zapojili jednotlivé divizie ako aj narodné pristupujtice organizacie IUPAC (NAO). Podrobné spravy
prinasaju viaceré publikacie [1, 2].
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A Mole Is a Unit

A mole is an animal that burrows in the ground,
Or a spot on your chin that you gotta shave around.
But there’s another kind of mole of interest to me,
That’s the kind of mole they use in chemistry.

Chorus: A mole is a unit, or have you heard,
Containing six times ten to the twenty-third,
That’s a six with twenty-three zeros at the end,
Much too big a number to comprehend.

©1988 Michael Offutt

Tato praca vznikla za podpory EURACHEM — Slovakia a Slovenskej chemickej spolocnosti.

[1] Roberto Marquardt R., Juris Meija J., Mester Z., Towns M., Weir R., Davis R., Stohner J.: Pure Appl. Chem.
89,951 (2017).

[2] Roberto Marquardt R., Juris Meija J., Mester Z., Towns M., Weir R., Davis R., Stohner J.: Pure Appl. Chem.
90, 175 (2018).

NOVA DEFINICIA JEDNOTKY MOL A JEJ APLIKACIA DO CHEMICKYCH MERANI
Dusan Kordik

EURACHEM Slovakia, SCHSPCh pri FCHPCH STU

V chemickej metrologii existuju Styri veliCiny, ktoré sa pouzivant na vyjadrenie mnozstva latky v nejakej stistave.
Jedna sa o latkové mnozstvo n, hmotnost m, objem V, a pocet castic N. Zasadnutie 26. CGPM v novembri 2018
ustanovilo nové definicie zakladnych jednotiek SI pre jednotky veli¢in hmotnosti (kg), elektrického pradu (A),
teploty (K) a latkového mmnozstva (mol). Realizacie novych definicii uvedenych veli¢in prostrednictvom
primarnych metod je najdolezitejSou ulohou vedeckej metrologie. Nové definicie, zalozené na prirodnych
konstantach (napr. jednotka hmotnosti na Planckovej konstante a latkové mnozstvo na Avogadrovej konstante)
umoziuju vyber primdrnych metoéd, ktoré poskytni hodnoty s najvyS$Sou mierou spravnosti pri danych
ekonomickych moznostiach krajiny, v ktorej sa jednotky velicin realizuju.

Nova definicia zakladnej jednotky SI latkového mnozstva, ktora je platna od 20. maja 2019 ma nasledovné znenie
[1]:

Mo, je SI jednotkou latkového mnozstva, symbol mol. Jeden mol obsahuje presne

6,022 140 76 . 107 elementdrnych entit. Toto Cislo je fixnd numerickd hodnota Avogadrovej konsStanty Ny , je
vyjadrend v jednotke mol! a nazyva sa Avogadrovo dislo.

Latkové mnozstvo sustavy, symbol n, je mierou poctu Specifikovanych elementdrnych entit. Elementarnou entitou
moze byt atom, molekula, ion, elektron nejakd ina castica alebo skupina castic.

Nova definicia jednotky mol nahradila starti definiciu prijatd v roku 1971, ktora obsahovala stivztaznost’ medzi
,, ldtkovym mnozstvom sustavy, ktora obsahuje taky pocet elementarnych castic ako je pritomné v 0,012 kilogramu
2C«, Ako vazny dosledok novej definicie jednotky mol je nulova neistota Avogarovej konstanty a Avogadrovho
Cisla Na.

Prenos jednotky latkového mnozstva mol a jednotky hmotnosti kilogram k praktickym meradlam sa v aplikovanej
metroldgii realizuje pomocou materidlnych artefaktov - referenénych materialov pri jednotke latkového mnozstva
a prostrednictvom zavazi pri jednotke hmotnosti. Prostriedkom prenosu hodnoty jednotky je kalibracia,
prostrednictvom ktorej sa hodnoty primarnych etalonov hmotnosti a latkového mnozstva priraduji indikovanym
hodnotam meradiel hmotnosti a latkového mnozstva. Matematicky sa proces kalibracie popisuje kalibraénou
funkciou, ktora sa pouziva na priradenie spravnej hodnoty meranej hmotnosti alebo latkového mnozstva
z indikovanej hodnoty meradla. Tento proces sa metrologicky nazyva nddvdznost' hodnoty merania (angl.
traceability) an hodnotu referencného etalonu meranej veli¢iny. Proces kalibracie je spojeny s relacnym vztahom
referen¢nych hodnét etalonov a indikovanych hodnot meradiel a ich §tandardnych neist6t, ktoré tvoria uceleny
metrologicky problém.

[1] Resolution of the 26th CGPM on the revision of the International System of Units (SI); BIPM, November
2018.
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1Po01
COLORECTAL CANCER GLYCOPROFILING AND POTENTIAL BIOMARKERS

Juvissan Aguedo!, Jan Tkac!

!Institute of Chemistry, Slovak Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava,
Juvissanqflwgmail.com, jan.tkac@savba.sk

Colorectal Cancer (CRC) represents the fourth most common cause of cancer mortality as reported by the World
Health Organization [1]. Changes in the glycosylation pattern have been known to be associated with the CRC
progression [2]. Therefore, there is a need to investigate new glycobiomarkers in order to improve the CRC
diagnostics and earlier detection [3].

In our study we are aiming to identify potential glycobiomarkers in CRC serum samples. The glycoprofiling
methods to study glycosylation in CRC involve enzyme linked lectin-based immunoassays (ELISA) with various
lectins focused on the detection of aberrant bisected, branched, fucosylated and sialylated glycoforms. Another
strategy for the characterization of glycoforms present in serum samples of patients with CRC will be application
of nanomaterial-based enrichment. Finally, we will validate our finding using matrix-assisted laser
desorption/ionization (MALDI) time-of-flight (TOF) mass spectrometry (MS). Once we have founded potential
CRC diagnostic glycobiomarkers, they will be used prominently in the development of lectin-based biosensors.

The authors would like to acknowledge for the financial support from the Innovative Training Network (no.

813120), from the Ministry of Health of the Slovak Republic under the project registration number 2018/23-SAV-

1.

[1] Shinozaki E., Tanabe K., Akiyoshi T., Tsuchida T., Miyazaki Y., Kojima N., Igarashi M., Ueno M., Suenaga
M., Mizunuma N., Yamaguchi K., Nakayama K., lijima S., Yamaguchi T.: BMC Cancer. 18, 406 (2018).

[2] de Freitas Junior J.C., Morgado-Diaz J.A.: Oncotarget. 7, 19395-19413 (2016).

[3] Badr H.A., Alsadek D.M., Darwish A.A., Elsayed A.I., Bekmanov B.O., Khussainova E.M., Zhang X., Cho
W.C., Djansugurova L.B., Li C.Z.: Expert Rev Proteomics. 11, 227-236 (2014).

1P002
PRIPRAVA NANOSTRUKTUROVANYCH GLYKANOVYCH POVRCHOV
Anna Bl§akova!, Jan Tkag!

!Chemicky ustav, Slovenskd akadémia vied, Ditbravska cesta 9, 845 38Bratislava, Slovensko,
anna.blsakova@gmail.com

Glykany patria medzi esencialne biomolekuly bunky a plnia rozmanité biologické funkcie. Zmeny v glykozylacii
uzko suvisia s progresom rakovinového ochorenia. Imunitny systém reaguje na tieto zmeny vel'mi rychlo a véasne,
eSte pred prvymi priznakmi ochorenia, ktoré vedu k zmenam vo fungovani celého organizmu. Jednou
z najzndme;jsich portich glykozylacie je porucha v skladani enzymu T-syntdzy, spdsobend disfunkciou
molekularneho chaperonu COSMC. Expresia aberantné¢ho antigénu, GalNAc (Tn antigénu) a jeho derivatov je
dokézand u mnohych druhov rakoviny (prostata, zalidok, hrubé Erevo, pl'ica, pazerak...). Vytvorené protilatky
voci tomuto antigénu je mozné vyuzit' ako diagnosticky nastroj na v€asné odhalenie rakoviny, ¢o predlzuje a
zvysuje kvalitu zivota pacienta [1,2].

Upravou uhlikového povrchu pripravujeme nanostruktirované glykdnové biosenzory. Pomocou
elektrochemickych a optickych metdd sa v praci venujeme §tadiu glykan — proteinovych interakceii a optimalizacii
podmienok pri vytvoreni glykdnového biosenzora citlivého na anti-Tn protilatku (2C4) a prislusnému lektinu
(DBA). Cielom nasej prace je priprava Specifického a ¢o najcitlivejSicho diagnostického zariadenia, s vyuZzitim ¢o
najmensieho objemu vzorky.

Vyskum veduci k dosiahnutym vysledkom bol financovany vdaka podpore a grantu - APVV-17-0300.

[1] Cadena, A.P., T.R. Cushman, and J.W. Welsh, Glycosylation and Antitumor Immunity. Int Rev Cell Mol Biol,
2019. 343: p. 111-127

[2] Ju, T., et al., Human tumor antigens Tn and sialyl Tn arise from mutations in Cosmc. Cancer Res, 2008. 68(6):
p. 1636-46
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VIBRACNE-SPEKTROSKOPICKE STUDIUM INTERAKCE FLUORIDOVEHO SENZORU
NA N,N“-DISUBSTITUOVANE MOCOVINOVE BAZI POMOCI MAGNETICKYCH
NANOCASTIC S PLASMONICKOU STRUKTUROU JAKO ANALYTICKE SONDY

Bui Duong Thuy* %, Lenka Markova?, Pavel Rezanka?, Ondfej Kaman'

Fyzikalni tistav AV CR, v. v. i., Cukrovarnicka 10/112, 162 00 Praha 6
2Vysokd Skola chemicko-technologickd v Praze, Technickd 5166 28 Praha 6
*E-mail: bui@fzu.cz

\% této praci byla studovana tvorba komplexu mezi molekularnim senzorem
1-(4-merkaptofenyl)-3-(4-nitrofenyl)mocovinou a halogenidovymi anionty jako analyty v prostedi acetonitrilu.
Senzor, ktery byl pfipraven reakci 4-aminothiofenolu se 4-fenylisokyanatem, byl charakterizovan pomoci
hmotnostni spektrometrie (APCI ionizace v negativnim moédu). Pro analyzu komplexu byl krom¢ UV/VIS
spektroskopie pouzit také povrchem zesileny Ramantv rozptyl (SERS) s vyuzitim nanocasticového systému
zalozeného na plasmonické struktufe zlatych nanoslupek na silikou obalenych magnetickych nanocasticich Mn-Zn
feritu, jehoz pfiprava i charakterizace byla popsana v pfedchozi studii [1]. Bylo zjisténo, Ze uvedeny senzor je
v ramci halogenidi pomérné selektivni a vysoce citlivy na fluoridové anionty a v kombinaci se SERS dovoluje
stanoveni v koncentraénim rozsahu od 10 do minimaln& 107° mol L™'. Pro studium spektralni odezvy senzoru
byly vybrany zejména pésy senzoru o vinodtech 1077, 1178 a 1579 c¢cm™!, jejichZ intenzity byly analyzovany
v zé&vislosti na koncentraci analytu. Soucasti studie je i ukazka vyuziti magnetické separace (magnetic solid-phase
extraction) k analyze vysoce zfedénych roztokl fluoridovych aniontt.

Tato prdace byla financovana prostrednictvim ucelové podpory na specificky vysokoskolsky vyzkum
(MSMT ¢. 21-SVV/2019) a Grantovou Agenturou Ceské Republiky prostiednictvim projektu 18-3323S.

[1] Koktan, J.; Kralovec, K.; Havelek, R.; Kulickova, J.; Rezanka, P.; Kaman, O., Magnetic oxide particles with
gold nanoshells: Synthesis, properties and cytotoxic effects. Colloids and Surfaces A:
Physicochemical and Engineering Aspects 2017, 520, 922-932.

1Po04
BEINGVIN EVERY CORNER OF THE RESEARCH BOX
Justina Cuchorova, Peter Podolec

Axxence Slovakia s.r.o., Mickiewiczova 9, 811 07 Bratislava, Slovak republic, e-mail:
justina.cuchorova@axxence.sk

Obtaining samples with the supposed content of a-ionone, the optimisation of analytical method for its separation
was neccessary. Furthermore, as a-ionone exists in two enantiomeric forms, determination of the enantiomeric
form contained in these samples was required. Based on previously published results regarding the analyses of
enantiomeric ratios of natural a-ionone from raspberries, (R)-a-ionone constitutes more than 97 %. On the other
hand, synthetic raspberry aroma contains both enantiomers in nearly equal amounts.

Firstly, proper choice of chiral column type was necessary to efficiently separate enantiomers. After extensive
screening, Cyclosil-B proved to be the most appropriate. However, despite finding an optimal GC column, the
order of enantiomers was still not known.

None of the enantiomerically pure forms of a-ionone is commercially available. Therefore, inspired by the
experience of RNDr. Pavel Farkas, CSc, we attempted to obtain pure (R)-enantiomer from raspberries. The
volatiles were isolated from raspberries homogenate by vacuum hydrodistillation and a-ionone was identified in
natural extract by comparison with GC-MS spectrum from library NIST 14. Subsequently, chiral analysis of
raspberry extract was performed on GC-FID and the order of enantiomers was determined. Utilising developed
analytical procedure, the presence of major (R)-isomer was confirmed in natural products.

., This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under the contract No. APVV-15-
0466 ~
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SILVER AMALGAM PARTICLES: SUITABLE ELECTRODE MATERIAL FOR SPECTRO-
ELECTROCHEMISTRY AND PLASMONICS

Ales Daiihel”, Pavlina Havranova', Michal Horak>?, Lukas Kejik'->?, Filip Ligmajer??, Peter Sebest',
Miroslav Fojta'

! Institute of Biophysics, Czech Academy of Sciences, Kralovopolska 135, CZ-612 65 Brno

2 Institute of Physical Engineering, Brno University of Technology, Technickd 2, CZ-616 69 Brno

3 Central European Institute of Technology, Brno University of Technology, Purkyiiova 123, CZ-612 00 Brno
*E-mail: danhel@ibp.cz

Silver amalgam particles (AgAP) potentially offer wide range of electroanalytical applications from voltammetry,
spectro-electrochemistry, in-situ fluorescent or Raman electrochemistry, plasmonics to photo-electrochemistry.
AgAPs may be advantageously prepared by electrodeposition on any conductive substrate by double pulse
chronoamperometry or by chemical co-reduction from the solution of Ag” and Hg?* ions using suitable reducing
agents. Resulting particle composition (content of metal mercury and silver), a size, density and a shape could be
partly controlled according to particular requirements of applications.

In this work, successful electrodeposition of AgAP on transparent indium-tin oxide, pyrolytic graphite [1], highly
oriented pyrolytic graphite and thin gold film electrodes [2] will be discussed together with their further application
in spectro-electrochemical detection of nitro-aromatic substances and biopolymers, such as nucleic acids and
proteins. Moreover, recent results concerning plasmonic behavior of AgAP will be also presented.

Suitable combinations of electrochemical and optical methods utilizing AgAPs on various substrates open novel
possibilities for research of nucleic acids and proteins on charges surfaces.

This work has been supported by a Grant Agency of the Czech Republic (project 17-23634Y) and by the SYMBIT
project reg. no. CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477 financed from the ERDF. A part of this work was carried out
with the support of CEITEC Nano Research Infrastructure (ID LM2015041, MEYS CR, 2016-2019), CEITEC
Brno University of Technology.

[1] Sebest P., Fojt L., Ostatna V., Fojta M., Danhel A. In: Electrodeposited Silver Amalgam Particles on Pyrolytic
Graphite in (Spectro)Electrochemical Detection of 4-nitrophenol, DNA and GFP, Anal. Chem. (2019) (Submited).
[2] Havranova P., Ligmajer F., Danhel A. In: Electrodeposition of Silver Amalgam on Vapordeposited Golden
Plate Electrodes Towards Electroanalysis of 4-nitrophenol and Os(bipy) labeled DNA, Electroanalysis (2019)
(Accepted).

[3] Ligmajer F., Horak M., Sikola T., Fojta M., Danhel A. In: Silver Amalgam Nanoparticles and Microparticles:
A Novel Plasmonic Platform for Spectroelectrochemistry, J. Phys. Chem. Part C (2019) (Accepted).

1Po06

BIOSENSOR BASED ON THE IMPEDIMETRIC DETECTION OF PROTEIN RESIDUES OF
INFLUENZA VIRUS

Miroslav Gal', Aneta Anna Dunajova?, Kornélia Toméikova'

! Slovak University of Technology, Faculty of Chemical and Food Technology, Department of Inorganic
Technology, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Sloyakia, miroslav.gal@stuba.sk
2 Church High School of st. Cyril and Methodius, Svermova 10, 069 01 Snina, Slovakia

Early diagnostics of infection requires an efficient and fast diagnostic test, showing high sensitivity, simplicity and
economic viability. The goal of this work is to create an ultra-sensitive and highly selective impedimetric biosensor
base on the interaction with monoclonal antibodies, using screen printed GC electrodes. Electrochemical
impedance spectroscopy was used to characterize biosensors and describe their basic properties. Three electrode
system with K3Fe(CN)s as an electrochemical probe were used. The quality of biosensors was checked by the
relative charge transfer resistance differences AR compare to the bare electrode. The sensor was tested not only
in the ideal buffered solution but also in defibrinated horse blood [1-3].

Limit of detection (LOD) and the sensitivity of the sensor (slope of the linear dependence of AR on logarithm of
the virus proteins concentration) with and without of human serum albumin (HAS) in buffered solution and horse
blood were determined. The lowest sensitivity was observed in the case of the sensor without HSA. LOD was the
best in the case of the sensor without HAS in the buffered solution. In the horse blood sample LOD was almost
1 000 times worse than in previous case, however still good enough to be comparable with ELISA test.

This research was supported by the Slovak Research and Development Agency under the contract No. APVV-17-
0149 and Scientific grant agency of the Ministry of Education of the Slovak Republic and of Slovak Academy of
Sciences VEGA 1/0343/19.
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[1] Tomcikova, K., Detekcia virusu chripky pomocou impedimetrického biosenzora. Diploma Thesis. Slovak
University of Technology in Bratislava, Bratislava 2017.

[2] Hushegyi A., Bertok T., Tkaé J.: Chem. Listy. 108, 451 (2014).

[3] Vareckova E., Mucha V., Kostolansky F.: Acta virologica. 57, 247 (2013).

1Po07

STANOVENI BISFENOLU V ENERGET,ICKYCH NAPOJiCH POMOCI PLYNOVE
CHROMATOGRAFIE S HMOTNOSTNI DETEKCIi

Martin Jagek!, Petr Ttima'

"Ustav hygieny, Oddélent analytickych metod, 3. lékarskd fakulta, Univerzita Karlova, Ruska 87, 100 00 Praha
10, Ceskd republika
martin.jacek@lf3.cuni.cz

Bisfenoly se pouzivaji jako modifikatory ¢i stabilizatory vlastnosti plasti. Nejznaméjsi z nich je bisfenol A
pouzivany v polykarbonatech ¢i epoxidovych pryskyficich. Jeho celosvétova rocni produkce se pohybuje v fadu
miliénd tun. Bisfenol A je obsazen v potravinaiskych obalovych materidlech, jako jsou plastové folie, plastové
lahve ¢i vnitini ochranna vrstva plechovek. Jeho uvoliiovani do potravin stoupa s rostouci teplotou, klesajicim pH
¢i s opakovanym pouzivanim téchto materiald v dasledku postupné degradace plastu. Jeho nejvyssi koncentrace
je v termopapirech uctenek. Bisfenol A a zfejmé i ostatni bisfenoly jsou diky schopnosti vazat se na receptor pro
estrogen fazeny mezi tzv. endokrinni disruptory. Z jejich dalsich u€ink je zmifiovan vliv na obezitu, insulinovou
rezistenci, mozny vznik neurodegenerativnich onemocnéni, genetické mutace a vznik nadorového bujeni.
Mechanizmus vzniku téchto ucinkd je spojovan se zvysenym oxidacnim stresem a s piimym ovlivnénim receptorti
vedoucich k produkcei prozanétlivych mediatort [1,2].

Cilem nasi prace bylo zavést metodu pro stanoveni bisfenolti v energetickych napojich za pouziti plynového
chromatografu s hmotnostnim detektorem. Vzorky byly pripravovany pomoci SPE techniky a ziskané bisfenoly
byly derivatizovany reakei s anhydridem kyseliny octové na piislusné diacetyly [3]. V sedmi analyzovanych
napojich byly nalezeny hladiny bisfenolu F  vrozmezi 0,01 — 1,34 ng/ml a bisfenolu A v rozmezi
0,07 — 0,45 ng/ml.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské republiky GAI18-04902S a programu PROGRES Q36
Univerzity Karlovy.

[1] Michatowicz, J., Environ. Toxicol. Pharmacol. 37,738 (2014).
[2] Jalal N., Surendranath A. R., Pathak J. L., Yu S., Chung C. Y., Toxicol. Rep. 5, 76 (2018).
[3] Wang Q., Zhu L., Chen M., Ma X. Wang X., Xia J. Chemosphere 169, 709 (2017).
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VYUZITIE NANOSOBBENTOV Né EXTRAKCIU A KONCENTROVANIE TOXICKYCH
PRVKOYV VO VODNYCH VZORKACH

Katarina Kriegerova', Simona Prochdzkova', Radoslav Halko'

!Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedecka fakulta, Katedra analytickej chémie, Mlynska dolina,
Ilkovicova 6, 842 15 Bratislava, kriegerova2@uniba.sk

V sucasnosti pri stile rozSirenejSej industrializacii sa vyzaduje analyza vzoriek, ktoré suvisia so zivotnym
prostredim. Jednym z ciel'ov tychto analyz je stanovenie polutantov, ako napriklad toxickych prvkov na stopovych
a ultrastopovych koncentraénych tirovniach v uvedenych vzorkach. Na stanovenie toxickych prvkov sa vyuzivaja
viacer¢ analytické metody, medzi ktoré patria aj r6zne metédy atomovej spektrometrie.

Ked'ze stanovované prvky sa nachadzaju vacsinou na stopovych a ultrastopovych koncentraénych trovniach, ich
stanoveniu predchadzaju Gpravné kroky, ktoré zabezpecuju separaciu analytov, odstranenie matrice a/alebo ich
koncentrovanie. Medzi jednu z Gpravnych technik, ktorej ulohou je eliminécia interferujticich zloziek a u¢inné
koncentrovanie analytov, patri extrakcia tuhou fazou (SPE). SPE sa vyznacuje jednoduchostou prevedenia,
rychlostou separacie faz, vysokymi vytaznostami extrakcie, atd’ [1]. KIi€¢ovym faktorom v SPE na dosiahnutie
vysokych vytaznosti extrakcie je volba vhodnej tuhej fazy (sorbentu). Idedlny sorbent by sa mal vyznacovat
Specifickou interakciou s pozadovanymi zlozkami, ale aj vysokou adsorpcnou kapacitou pre vSetky analyty [2].
Trendom v modernom vyskume, je SPE v spojeni s novymi nanomaterialmi, ktoré nachadzaju uplatnenie ako
ucinné nanosorbenty s vysokou afinitou, selektivitou a kapacitou [1]. Nanosorbenty sa vyznacuju vysokou
chemickou aktivitou a adsorpcnou kapacitou, tepelnou stabilitou a jednoduchostou ich funkcionalizacie. V
poslednych rokoch dosiahlo vyuzitie nanomateridlov ako sorbentov v extrakénych technikach prudky narast v
sirokej skale roéznych aplikacii [3].
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Tato prdca vznikla za financnej podpory grantovej agentury APVV projekt SK-KR-18-0009 a grantovej agentury
MS SR VEGA grant ¢. 1/0678/19.

[1] Khajeh M., Laurent, S., Dastafkan K.: Chem. Rev. 113, 7728 (2013).

[2] Ahmadi M., Elmongy H., Madrakian T., Abdel-Rehim M.: Anal. Chim. Acta. 958, 1 (2017).

[3] Gonzalez-Salamo J., Socas-Rodriguez B., Hernandez-Borges J., Rodriguez-Delgado M. A.: TrAC, Trends
Anal. Chem. 85, 203 (2016).
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THERAPEUTIC DRUG MONITORING OF THE MOST USED IMMUNOSUPPRESSIVE
DRUGS IN WHOLE BLOOD USING HPLC-MS/MS

Dusan Krnag!, Katarina Reiffova?

! ELBLAB GmbH Zentrum fiir LaborMedizin Meif3en Riesa Radebeul, Weinbergstrafe 8, 01589 Riesa, Germany,
dusan.krnac@gmail.com

2 Department of Analytical Chemistry, Institute of Chemistry, Faculty of Science, Pavol Jozef Safarik University
in Kosice, Moyzesova 11, SK-041 54 Kosice, Slovak Republic

Cyclosporine ,Tacrolimus, Sirolimus, and Everolimus are the most used immunosuppressive drugs and are applied
in kidney, heart, lung, pancreas, intestinal tract, skin, and liver transplantations. They are critical-dose drugs. They
have a narrow therapeutic index and show the desired therapeutic effect with acceptable tolerability only within a
narrow range of blood concentrations [1]. At low blood levels, there is a risk of organ rejection. At high blood
levels, serious side effects can emerge.

The correlation between drug concentrations and clinical outcomes is an important factor supporting the use of
therapeutic drug monitoring (TDM) of immunosuppressive drugs [2].

The new HPLC-MS/MS method for simultancous determination of Cyclosporine A, Tacrolimus, Sirolimus and
Everolimus has been developed and validated. Chromatografic analysis was performed using a Shimadzu EXION
AC-System coupled with a triple quadrupole mass spectrometer AB Sciex 5500 QTrap (Sciex, Darmstadt,
Germany). Chromatographic separation was achieved on the chromatographic column Kinetex, 2,6 pm Phenyl-
Hexyl; 2,1 x 50 mm (Phenomenex, Aschaffenburg, Germany). Gradient elution was used A: 20 mmol.L™!
ammonium formate in water + 0.1 % formic acid and B: 20 mmol.L"! ammonium formate in methanol + 0.1 %
formic acid with flow rate 1.0 mL.min"! and the column temperature of 50°C.

[1] Johnston A., Holt D.W.: Br. J. Clin. Pharmacol. 47 339 (1999).
[2] Lindholm A., Kahan B.D.: Clin. Pharmacol. Ther. 54 205 (1993).
[3] Holt D.W., Marsden J.T.: Johnston A., Transplant Proc. 18 101 (1986).
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MIKROEXTRAKCIA JEDNOU KVAPKOU NA IZOLACIU REZIiDUI PESTICIDOV
Z MLIEKA

Nikola Kubasova!, Adriana Brisudova!, Svetlana Hrouzkova'

ISlovenskd technickd univerzita v Bratislave, Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie, Ustav analytickej
chémie, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, svetlana.hrouzkova@stuba.sk

Mikroextrakcie jednou kvapkou (SDME, Single Drop Microextraction) je technika zalozena na distribtcii analytu
medzi mikrokvapkou extrakéného rozpustadla (niekolko mikrolitrov) na $picke ihly striekacky a roztokom
obsahujicim analyt. Ked’ je Spicka ihly vo vhodnej polohe (vo vzorke alebo v priestore nad vzorkou) je
mikrokvapka vytlacena z ihly. Po uplynuti ¢asu extrakcie je kvapka vtiahnutd do striekacky naspét’ a nasledne
aplikovana do separacného systému (najCastejSie chromatograficky) [1]. Tato technika sa dostava do popredia
vd’aka jednoduchosti uskuto¢nenia extrakcie, rychlosti a nizkym ndkladom. SDME sa povazuje za techniku so
Setrnym pristupom k zivotnému prostrediu, o sa prejavuje najmi zniZzenim spotreby toxickych organickych
rozpustadiel.

Vedecka praca bola zamerana na vyvoj novej analytickej metody na stanovenie vybranych rezidui pesticidov vo
vzorkach mlieénych vyrobkov. V prvej faze sa realizovalo §tidium experimentalnych parametrov a vplyvov
potrebnych na prevedie SDME s ¢o najvyssou uéinnost'ou. Sledovali sa nasledovné parametre: vyber extrakéného
rozpustadla, objem extrakéného rozpustadla, ¢as extrakcie, rychlost’ mieSania, objem vzorky mlieka a pridavok
NaCl. Ako extrakéné rozpustadld sa pouzivali toluén a chlorbenzén, ktoré vykazovali najlepSiu stabilitu
mikrokvapky na hrote ihly mikrostriekacky vo vzorke mlieka. Metdda sa aplikovala na analyzu vzorky mlieka, na
separaciu a detekciu pesticidov sa pouzila plynova chromatografia v spojeni s hmotnostnou spektrometriou.
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Autori dakuju za podporu nadacnému fondu AXA Nadacny fond v Naddacii Pontis za podporu v ramci programu
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[1] Zichova S., Brisudova A., Hrouzkova S.: Acta Chim. Slov. 11, 60 (2018).
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STUDIUM VY,BRANYCH PA,RAMETROV METODY LC-MS/MS NA DETEKCIU
FENYLALANINU A TYROZINU

Martina Michélikova', Martina Machkova'*, Svetlana Hrouzkova!

ISlovenskd technickd univerzita v Bratislave, Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie, Ustav analytickej
chémie, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovenska republika, svetlana.hrouzkova@stuba.sk

2Skriningové centrum novorodencov SR, Detskd fakultnd nemocnica s poliklinikou Banskd Bystrica, Namestie
L. Svobodu 4, 974 09 Banska Bystrica, Slovenskad republika

Fenylketonuria (PKU) patri medzi dedi¢né metabolické poruchy. V ramci metabolizmu sa pozornost’ v suvislosti
s PKU sustred’'uje na premenu aminokyseliny fenylalanin (PHE) na tyrozin (TYR). Z d6évodu poruchy génov
kédujucich enzym fenylalanin hydroxyldaza, pri PKU dochadza k poruche latkovej premeny PHE na TYR,
dosledkom ¢oho je patologicky zvySenad koncentracia PHE a naopak znizena koncentracia TYR v krvi. PKU je
mozné odhalit’ analyzou suchej kvapky krvi novorodenca. V¢asny zachyt poruchy skriningom umozni vcasne
zah4jit’ liecbu novorodenca, ¢im je mozné vyznamne zvysit’ kvalitu jeho Zivota. V sicasnosti sa na skriningové
analyzy vybranych aminokyselin (ako je PHE, TYR a dalSie) vyuziva analytickdi metéda kvapalinovej
chromatografie spojend s tandemovou hmotnostnou spektrometriou (LC-MS/MS).

V ramci experimentov sa zo vzorky suchej kvapky krvi vystikol tercik, nasledne sa realizovala extrakcia
a derivatizacia analytov. Na detekciu aminokyselin TYR a PHE sa pouzil hmotnostny spektrometer s trojitym
kvadrupélovym analyzatorom. Cielom prace bola optimalizacia pracovnych podmienok analytickej metody.
Vybrali sa vhodné i6ny na snimanie vybranych aminokyselin v hmotnostnej spektrometrii, optimalizovala sa
hodnota napétia fragmentora a vhodnej koliznej energie. Nasledne sa realizovala analyza redlnych vzoriek krvi
pacientov s PKU a vysledky sa porovnali s vysledkami skriningovej metody.

Autori dakuju za podporu nadacnému fondu AXA Nadacny fond v Naddacii Pontis za podporu v ramci programu
Milady inovator.
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OCURRENCE OF UV STABILIZERS IN SEWAGE, SEAWATER AND MARINE
SEDIMENTS FROM GRAN CANARIA (CANARY ISLANDS, SPAIN)

S. Montesdeoca-Esponda', C. Alvarez-Raya', M.E. Torres-Padrén', Z. Sosa-Ferrera', J.J. Santana-
Rodriguez!

Instituto Universitario de Estudios Ambientales y Recursos Naturales (i-UNAT), Universidad de Las Palmas de
Gran Canaria, 35017, Las Palmas de Gran Canaria, Spain
sarah.montesdeoca@ulpgc.es

Occurrence of emerging compounds like pharmaceuticals and personal care products (PPCPs) represents a global
concern regarding environmental pollution. Among PPCPs, benzotriazole ultraviolet stabilizers (BUVSs) is a
family of compounds widely used in sunscrens and cosmetics to protect us against UV radiation. They can reach
the marine environment through the sewage or directly via swimming or aquatic sports. Their presence in
wastewater and marine ecosystems must be studied because they could be bioaccumulative, pseudo-persistent and
toxic [1].

Different samples from Gran Canaria (Canary Islands, Spain) were monitored for two years: input and output
samples from five wastewater treatment plants (WWTPs) and seawater and sediment samples from three marine
areas influenced by sewage outfalls discharges from WWTPs, to quantify six BUVS compounds (UV-P, UV-326,
UV-327, UV-328, UV-329 and UV-360). Previously optimised methods based on on-line solid-phase extraction
[2] and microwave-assisted extraction [3] coupled with UHPLC-MS/MS were applied in liquid and solid samples,
respectively. The target compounds were found in the 40% of sewage samples, 5% of coastal seawater and 17%
of sediment samples, being more frequently detected in the most touristic sampling location of the island. However,
the estimation of the hazard quotients revealed no risk at the measured concentrations levels.

[1] Zhang Z., Ren N., Li Y.F., Kunisue T., Gao D., Kannan, K.: Environ. Sci. & Techn. 45, 3909 (2011).
[2] Montesdeoca-Esponda S., Sosa-Ferrera Z., Santana-Rodriguez J.J.: Anal. Bioanal. Chem. 403, 867 (2012).
[3] Montesdeoca-Esponda S., Sosa-Ferrera Z., Santana-Rodriguez J.J.: J. Sep. Sci. 36, 781 (2013).
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VYUZITIi AMPEROMETRICKYCH TECHNIK PRI STANOVENIi TUMOROVYCH
MARKERU: HOMOVANILOVE KYSELINY, VANILMANDLOVE KYSELINY A 5-
HYDROXY-3-INDOLOCTOVE KYSELINY

Anna Némeckova-Makrlikova'?, Vojtéch Hrdlicka'?, Jifi Barek?, Vlastimil Vysko¢il?, Tomas
Navratil'

! Ustavfj/zikdlni chemie J. Heyrovskéeho AV CR, v.v.i, Dolejskova 3, 182 23 Praha 8, navratil@jh-inst.cas.cz
’Katedra analytické chemie, Piirodovédeckd fakulta, Univerzita Karlova, UNESCO laboratoF elektrochemie
Zivotniho prostiedi, Hlavova 2030/8, 128 43 Praha 2

Zvysené ¢i naopak snizené hladiny homovanilové kyseliny (HVA), vanilmandlové kyseliny (VMA) (kone¢nych
produkti metabolismu neurotransmiteru katecholaminu) a 5-hydroxy-3-indoloctové kyseliny (HIAA) (kone¢ného
produktu metabolismu neurotransmiteru serotoninu) v moci ¢i v krevni plasmé mohou indikovat néktera zavazna
onemocnéni. ZvySené hladiny lze zaznamenat napf. u nadorQ typu neuroblastomu, feochromocytomu a karcinoidu,
snizené napf. u schizofrenie, Parkinsonovy nemoci, autismu, Touretteova syndromu, posttraumatické stresové
poruchy.

Obr. 1. Vanilmandlova kyselina (A), homovanilova kyselina (B) a 5-hydroxy-3-indoloctova kyselina (C).

Nase pozornost byla zaméfena predev$im na vyvoj metod elektrochemické detekce a stanoveni téchto analyti.
V ptispévku budou prezentovany vysledky né€kolika smérti vyzkumu: Stanoveni analytli na tisténych uhlikovych
elektrodach (SPCEs) za pouziti diferencni pulzni voltametrie vsadkovym zptisobem (meze detekce (LODs) se
pohybovaly v fadu desetiny umol/L) [1]; pomoci pratokové injekéni analyzy s ampérometrickou detekci na SPCE
(LODs v tadu setin pmol/L) [2] a na borem dopovanych diamantovych elektrodach (BDDEs) (LODs v tadu desetin
pmol/L), oboji ve wall-jet uspotadani; a pomoci HPLC za pouziti elektrody ze skelného uhliku, resp. UV-detekce
(LODs vitadu pmol/L). Pozornost byla vénovdna jak stanoveni jednotlivych analytl, tak i jejich smési
v modelovych roztocich i v moci.

Dale jsme se zaméfili na separaci, akumulaci uvedenych analytl pomoci tzv. dutych vlaken nasycenych vhodnym
rozpoustédlem (napf. butyl benzoatem) a nésledné stanoveni na BDDEs (dosazené LODs HVA a VMA v fadu
pmol/L) [3].

Tato vyzkum byl financovan z prostiedkii grantového projektu GA CR 17-03868S

[1] Makrlikova A., Ktena E., Economou A., Fischer J., Navratil T., Barek J., Vyskocil V.: Electroanalysis 29,
146 (2017).

[2] Nemeckova-Makrlikova A., Matysik F.-M., Navratil T., Barek J., Vyskocil V.: Electroanalysis 31, 303
(2019).

[3] Hrdlicka V., Navratil T., Barek J.: J. Electroanal. Chem. 835, 130 (2019).
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ANALYZA GLYKANOV FIBRINOGENU, TRANSFERINU, ALFA-2-MAKROGLOBULINU
A SER PACIENTOV S PERITONEALNOU DIALYZOU POMOCOU LEKTINOVEJ
MICROARRAY METODY

Lucia Pazitna'!, Zuzana Hl'asova?, Goran Miljus?, Dragana Robajac?®, Milo$ Sunderi¢®, Ana Penezi¢ ?,
Nikola Gligorijevi¢’, Marko Barali¢*, Olgica Nedi¢’, Jaroslav Katrlik'

!Chemicky ustav SAV, Duibravskd cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovensko, pazitna.lucia@gmail.com

2Univerzita SV. Cyrila a Metoda, Oddelenie biotechnolégie, Nam. J. Herdu 2, 917 01 Trnava, Slovensko
3Institute for the Application of Nuclear Energy (INEP), University of Belgrade, Banatska 31b, 11000 Belgrade,
Serbia

“Clinic of Nephrology, Clinical Center of Serbia, Pasterova 2, 11000 Belgrade, Serbia

Glykany zohravaju kl'icové metabolické, Struktirne ¢i fyziologické tillohy, vd’aka ktorym je zabezpeceny spravny
chod organizmu. Zmeny v glykanovom profile mézu byt spdsobené roéznymi faktormi, ako ochorenia, zivotny
$tyl, starnutie a iné. Tieto zmeny a ich detekcia st pouziteI'né ako markery ré6znych ochoreni ako aj pre ich v€asnu
diagnostiku. Peritonealna dialyza (PD) je proces odstranenia Skodlivych latok z telovych tekutin pomocou
peritonealnej membrany [1]. Komplikacie spojené s PD sa mdzu prejavovat’ aj v zmene glykanového profilu
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urcitych proteinov [2]. V praci sme sa zamerali na analyzu glykanového profilu sér pacientov podstupujucich PD
a na analyzu vybranych glykoproteinov izolovanych z tychto sér, ktoré boli porovnavané so vzorkami zdravych
kontrol. Pre tento Gcel sme pouzili proteinova microarray metodu vyuzivajicu lektiny [3]. Vzorky boli nanasané
na microarray substraty pomocou bezkontaktného spottera vo forme Skvin (spotov) s objemom 1,5 nL. Takto
pripravené vzorky boli inkubované s biotinylovanymi lektinmi s roéznou Specificitou a nasledne znacené
flurescen¢nou znackou konjugovanou so streptavidinom. Zmeny v glykanovom profile mézu byt potencialnymi
biomarkermi vyuzitelnymi pri skorej diagnostike PD pridruzujicich sa komplikacii ako aj v d’alSom vyskume.
Nami vyvinutéd a pouzitd metoda sa javi ako efektivna najmé pri rychlej detekcii glykozylacnych zmien u velkého
mnozstva vzoriek.

Tato praca vznikla s podporou projektov APVV SK-SRB-2016-0023, APVV-17-0239; VEGA 2/0137/18, COST
CA416113, COST CA18132.

[1] Fischbach M., Warady B.A.: Pediatric Nephrology 9, 24 (2008).

[2] Ferrantelli E., Farhat K., Ederveen A.L.H., Reiding K.R., Beelen R.H., Ittersum F.J., Wuhrer M., Dotz V.: Sci.
Rep. 8,979 (2018)

[3] Zamorova M., Holazova A., Milju$ G., Robajac D., Sunderi¢ M., Malenkovi¢ V., Pukanovi¢ B., Gemeiner P.,
Katrlik J., Nedi¢ O.: Anal. Methods, 9, 2660 (2017).
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VYUZITIE TECHNI,KY DAVKOVANIA J EMNEJ SUSPENZ,IE NA STANOVENIE KOVOV
V ENVIRONMENTALNYCH A BIOLOGICKYCH VZORKACH

Simona Prochazkova!, Katarina Kriegerova ', Radoslav Halko!

!Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedecka fakulta, Katedra analytickej chémie, Mlynska dolina,
Ilkovicova 6, 842 15 Bratislava, simona.prochazkova@uniba.sk

V ramci chemickej analyzy sa stale védcSia pozornost’ venuje vyvoju tzv. ,zelenych® analytickych technik
a metodik, ktoré v o najvacsej moznej miere redukuju alebo eliminuju ich negativne vplyvy na zivotné prostredie
a Pudské zdravie. V sti¢asnosti uvedené principy spifia viacero Gipravnych analytickych technik, a jednou z nich je
aj technika davkovania jemnej suspenzie (SS, Slurry Sampling), ktord je zalozend na tvorbe suspenzie, t. j.
na uprave tuhej vzorky na malé Castice dispergované v kvapalnej faze a jej ndslednom davkovani do vhodného
analytického systému [1]. Technika SS predstavuje vhodny a atraktivny nastroj na upravu a analyzu réznych typov
tuhych matric v spojeni s viacerymi technikami atoémovej spektrometrie, hlavne z doévodu zjednoduSenia
a zrychlenia analyzy, zlepSenia presnosti a citlivosti stanovenia ako aj Sirokej aplikovatelnosti. Pre spominant
techniku st charakteristické minimalne naroky na Gpravu vzorky a oproti inym technikdm ma niektoré $pecifické
vyhody, ako napriklad znizenie rizika kontaminacie vzoriek po rozklade; eliminovanie problémov stanovenia
stopovych obsahov prvkov po vel'kom zriedeni; zniZenie financnych nakladov nutnych na rozklad vzorky a ¢asova
nenarocnost’ analyz. AvSak na druhej strane pre dosiahnutie spolahlivych vysledkov je vsak potrebné dokladne
zvazit postup pripravy jemnej suspenzie a zabezpecCit’ jej u¢inni homogenizaciu a stabilitu [2]. Praca sa zaobera
stanovenim kovov v environmentalnych a biologickych vzorkach vyuzitim techniky SS najmé v kombinacii
s atdbmovou absorpcnou spektrometriou s elektrotermickou atomizaciou (ETAAS), ako koncovou detekénou
metdodou.

Tato praca vznikla za financnej podpory grantovej agentury APVV projekt SK-KR-18-0009 a grantovych agentur
MS SR VEGA grant ¢. 1/0678/19 a KEGA grant ¢. 069UK-4/19.

[1] Ferreira S. L. C., Mir6 M., Da Silva E. G. P, Matos G. D., Dos Reis P. S., Brandao G. C., Dos Santos W. N.
L., Duarte A. T., Vale M. G. R., Araujo R. G. O.: Appl. Spectrosc. Rev. 45, (2010).
[2] Butcher J. D.: Appl. Spectrosc. Rev. 52, 755 (2017).
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PACKED-COLUMN CAPILLARY ELECTROCHROMATOGRAPHY USING
MULTIMODAL STATIONARY PHASE

Pavel Rezanka'!, Ameneh Tatar'

!University of Chemistry and Technology in Prague, Technicka 5, Prague 6, 166 28, Pavel Rezanka@vscht.cz

In this work, several packed-column capillaries for capillary electrochromatography were prepared using different
multimodal stationary phases. These stationary phases were prepared by Ugi four-component reaction [1] that
demonstrates an attractive tool for stationary phase synthesis or modification, since products of this synthesis
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exhibit structural motifs that allow the formation of multimodal stationary phase containing functionalized amides,
and can be synthesized from easily available compounds.

The preparation procedure was based on the reaction of silica-gel functionalized by amino groups with different
acids, aldehydes and isonitriles that react together via Ugi four-component reaction. Such prepared modified silica
gels were used for the preparation of the packed-column capillaries.

Prepared capillaries were characterized in the term of the electroosmotic flow, number of the theoretical plates and
the separation capability.

This work was supported by the Czech Science Foundation, grant no. 18-02597S8.
[1] Ugi L., Heck S.: Comb. Chem. High Throughput Screen 4, 1 (2001).
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SIMULTANEOUS VOLTAMMETRIC DETERMINATION OF URIC ACID AND CAFFEINE
AT A BARE THICK FILM BORON-DOPE]V) DIAMOND ELECTRODE

AlZbeta Benkova', Olha Sarakhman!, Cubomir Svorc!

nstitute of Analytical Chemistry, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of Technology
in Bratislava, Radlinského 9, Bratislava, SK-812 37, Slovak Republic, olha.sarakhman@stuba.sk

Simultaneous determination of various analytes put forwards the advantages of being economical and less time
consuming as more than one analyte can be detected easily on the sensor at the same time [1]. According to general
knowledge, purine bases and their derivatives are involved in many metabolic processes as cofactors, playing key
roles in biological fundamental process and functioning of living systems. Hence, the objective of the proposed
contribution is (i) to introduce the new and sufficiently sensitive voltammetric strategy for mutual quantification
of purine derivative - caffeine and a product of the metabolic breakdown of purine nucleotides - uric acid, (if) to
show possibilities for selective determination of one compound in the presence of the second one. In order to
achieve these requirements, modern generation of prospective electrode material — thick film boron-doped
diamond electrode (BDDE) was used without any chemical modifications [2, 3]. Besides, the portability of the
minipotentiostat, the advantage of the presented method could also lie in its application in a real time monitoring
in a required location. The influence of a spectrum of factors (supporting electrolyte, scan rate, operating
parameters), assessment of analytical features and applicability to real sample analysis were demonstrated.

This research was supported by the Grant Agency of the Slovak Republic (VEGA No. 1/0489/16) and STU Grant
Scheme for Support of Young Researchers.

[1] Jadon N., Jain R., Sharma S., Singh K. Talanta 161, 894 (2016).

[2] Sarakhman O., Pysarevska S., Dubenska L., Stankovi¢ D., Otfisal P., Plankova A., Kianickova K., Svore L.
J. Electrochem. Soc. 166, B219 (2019).

[3] Svore L., Hag$o M., Sarakhman O., Kiani¢kova K., Stankovié D., Oti{sal P.: Microchem. J. 142,297 (2018).

1Po18
STANOVENI CHOLESTEROLU A 7-DEHYDROCHOLESTEROLU V MLEKU
Tomas Sulovsky!, Petr Bartak', Jana Nadvornikova!, Jana Skopalova!

'Katedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta, Univerzita Palackého v Olomouci, 17. listopadu 12, 771 46
Olomouc, jana.skopalova@upol.cz

Pro potieby rychlé kontrolni analyzy byla navrzena metoda pro stanoveni mastnych kyselin a steroidnich latek
v mléku plynovou chromatografii s hmotnostné spektrometrickou detekci. Metoda [1, 2] je zalozena na uvolnéni
lipofilnich latek z homogenizovaného vzorku mléka plisobenim methanolu a kyseliny chlorovodikové a jejich
extrakci hexanem. Izolovana lipidova frakce byla podrobena alkalické methanolyze pro pfevedeni esterové
vazanych mastnych kyselin na odpovidajici methylestery. Methylestery a nezmydelnitelné lipidy vcetné
cholesterolu a 7-dehydrocholesterolu byly izolovany a podrobeny silanizaci hexamethyldisilazanem. Takto
zpracovany vzorek byl pouzit jak pro stanoveni mastnych kyselin, tak pro stanoveni cholesterolu a 7-
dehydrocholesterolu. Pro stanoveni mastnych kyselin bylo navrzeno davkovani vzorku s déli€em toku, pro
stanoveni minoritnich steroidnich slozek bylo vyuzito davkovani s davkovacim pulsem. Takto bylo mozno vedle
sebe stanovit latky v Sirokém koncentra¢nim rozmezi od desitek mg/ml (mastné kyseliny) do desetin az setin pg/ml
(7-dehydrocholesterol).

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské republiky (projekt 19-11268S) a Univerzity Palackého v
Olomouci (projekt IGA_PrF 2019 028).
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[1] Bertolin J.R., Joy M., Rufino-Moya P.J., Lobon S., Blanco M.: Food Chem. 257, 182 (2018).
[2] Grace M.L., Bernhard R.A.: J. Dairy Sci. 67, 1648 (1984).
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NANO-ETCHED FS CAPILLARY FOR CONCENTRATION, SEPARATION AND
DETECTION OF ASPERGILLUS CONIDIA WITH OFF-LINE MATRIX-ASSISTED LASER
DESORPTION/IONIZATION TIME-OF-FLIGHT MASS SPECTROMETRY
CHARACTERIZATION

J. Salplachta', M. Horka', P. Karasek', F. Razi¢ka?, M. Roth!

!Institute of Analytical Chemistry of the CAS, v. v. i., Veveii 97, 602 00 Brno, Czech Republic,
salplachta@iach.cz

’Department of Microbiology, Faculty of Medicine, Masaryk University, Kamenice 53/5, 625 00 Brno, Czech
Republic

Aspergillus species are the most common and widely distributed fungi. They produce airborne spores which, when
inhaled, can lead to the infection in immunocompromised patients. Infections caused by Aspergillus spp. are
associated with high mortality if the disease is not treated. Therefore, timely and reliable identification of an
etiological agent is crucial for successful therapy. Currently, diagnosis of Aspergillus infections relies on
combination of radiological data, microbiological methods, and histopathologic examination. However, these
diagnostic methods are not specific and sensitive enough and are time-consuming.

The aim of this study was to develop a method for on-line concentration of Aspergillus spp. conidia after their
dynamic adhesion onto the roughened part of fused silica capillary (prepared by etching of the inner capillary
surface with supercritical water), using combination of transient isotachophoresis and micellar electrokinetic
chromatography and subsequent off-line identification of the separated conidia using matrix-assisted laser
desorption/ionization time-of-flight mass spectrometry. Conidia of four Aspergillus spp., A. niger, A. fumigatus,
A. flavus, and A. parasiticus, were selected for this work. Since the lung is primary site of the infection,
bronchoalveolar lavage fluid was chosen as an optimal specimen for diagnosis of Aspergillus infection.

This work was supported by the Ministry of Health of the Czech Republic (Grant No. 16-29916A4), Ministry of the
Interior of the Czech Republic (Grant VI20172020069) and by the Czech Academy of Sciences (Institutional
Support RVO:68081715).

1P020

VYUZITI DEPOZICE STRIBRNEHO AMALGAMU NA POVRCHU PYROLITICKE
GRAFITOVE ELEKTRODY V ANALYZE PROTEINU

Peter Sebest', Veronika Ostatna', Miroslav Fojta! , Ale$ Daiihel

!Biofyzikalni uistav, Akademie véd Ceské republiky, v.v.i.,
Kralovopolska 135, 612 65 Brno, Ceska republika
e-mail: besta@ibp.cz

Rtut’ predstavuje jedinecny elektrodovy material s vlastnostmi jako je vodivost, idealn¢ hladky povrch, vysoké
prepéti vodiku. Diky témto vlastnostem nasla rtutova elektroda uplatnéni v elektroanalyze Sirokého spektra latek
(proteiny, enzymy, nukleové kyseliny, chemické karcinogeny...) [1,2]. Nizka mechanicka stabilita brani jejimu
vyuziti jako nanobiosenzoru. Stfibrny amalgdm [3] pfedstavuje vhodny alternativni elektrodovy material ke rtuti
s elektrochemickymi vlastnostmi velmi podobnymi rtutové elektrod¢.

Elektroda z pyrolytického grafitu byla pouzita jako vodivy povrch pro elektrochemickou depozici amalgamovych
¢astic. Proces elektrodepozice byl optimalizovan, testovan na modelové nitrosloucening a pouzit v analyze DNA
a proteinil za pomoci rozpoustéci chronopotenciometrie s konstantnim proudem.

Kontrolované vylu€ovani stiibrnych amalgamovych castic na povrch pyrolytického grafitu z elektrolytu
obsahujiciho ionty Ag' a Hg?" se zdd byt vhodnou metodou k piipravé nanostrukturovanych materialéi
k elektrochemické detekci biomolekul v katodické potencialové oblasti.

Tato prace vznikla za financni podpory Grantové agentury Ceské republiky (projekt 17-23634Y) a projektu
SYMBIT registracni ¢islo CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477 financovan z ERDF.

[1] M. Fojta, F. Jelen, L. Havran, E. Palecek, Electrochemical stripping techniques in analysis of nucleic acids and
their constituents, Curr. Anal. Chem., 4 (2008) 250-262.

[2] E. Palecek, M. Trefulka, Electrocatalytic detection of polysaccharides at picomolar concentrations, Analyst,
136 (2011) 321-326.
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[3] A. Danhel, J. Barek, Solid amalgam electrodes in organic electrochemistry, Curr. Org. Chem., 15 (2011).

1Po21
YYUZITi DTNA PRO STANOVENI AKTIVITY ACETYLCHOLINESTERAZY V KRVI
Sarka St€pankova!, Katarina Vor¢akova', Karolina Sejkorova!

!Katedra biologickych a biochemickych véd, Fakulta chemicko-technologickd, Univerzita Pardubice

Acetylcholinesteraza (AChE) je enzym, ktery hydrolyzuje neurotransmiter acetylcholin. ZvySena aktivita tohoto
enzymu muze zpusobovat poruchy v pfenosu signalu v cholinergnim nervovém systému a je pravdépodobné
jednou z ptiéin rozvoje Alzheimerovy choroby [1].

Pro stanoveni aktivity AChE se obvykle pouziva spektrofotometrickda Ellmanova metoda, kterd vyuziva
5,5"-dithio-bis-2-nitrobenzoovou kyselinu (DTNB). Nevyhoda této metody pii stanoveni aktivity AChE v krvi
spociva v tom, ze absorpéni maximum barevného produktu Ellmanovy reakce se piekryva se Soretovym pasem
hemoglobinu [2] a vzorek je tedy potfeba vice fedit. Pouziti jiného chromogenu umoziujiciho detekci napt. v UV
oblasti miize zvysit citlivost stanoveni.

Cilem této prace bylo nalezeni vhodnych reakénich podminek pro spektrofotometrické stanoveni aktivity
acetylcholinesterazy v krvi. Byly testovany rizné koncentrace substratu a mnozstvi erytrocytil. Jako chromogen
byla pouzita 6,6 -dithiodinikotinova kyselina (DTNA), absorbance reakéniho produktu byla méfena pii vinové
délce 340 nm [3] a nedochazelo tedy k interferenci s hemoglobinem. Ziskané vysledky byly porovnany s vysledky
ziskanymi pfi pouziti DTNB jako chromogenu.

Bylo prokazano, ze pouziti DTNA je vhodné pro stanoveni aktivity AChE v krvi a Ze na rozdil od DTNB je mozné
pouzit i koncentrovangjsi vzorek.

[1] Soreq H., Seidman S.: Nat Rev Neurosci., 2, 294 (2001).
[2] Worek F., Mast U., Kiderlen D., Diepold C., Walther P.E.: Clin Chim Acta, 288, 73 (1999).
[3] Jiménez-Diaz M., Martinez-Monge V.: Rev. Biomédica, 11, 131 (2000).
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ANTIOXIDANT ACTIVITY OF KERATIN HYDROLYSATES IN POLYETHYLENE
GLYCOL STUDIED BY NONISOTHERMVAL DSC

Zuzana Cibulkova!, Anna Vykydalova!, Peter Simon', Tibor Dubaj!

! Department of Physical Chemistry, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology, Bratislava, Slovakia, zuzana.cibulkova@stuba.sk

The influence of several keratin hydrolysates on thermooxidative stability of polyethylene glycol (PEG) matrix
has been studied by differential scanning calorimetry (DSC) under non-isothermal conditions. Thermooxidation
of materials is a process exhibiting an induction period (IP), i.e. the stage where seemingly no chemical reaction
takes place. At the end of IP the oxidation of the material begins and is connected with a sudden change of its
properties. Therefore is the length of IP frequently taken as a measure of material stability [1]. In [1,2] an integral
isoconversional method for obtaining the kinetic parameters of induction periods from the onset oxidation
temperatures of nonisothermal DSC runs with linear increase of temperature is proposed. The kinetic parameters
enable to calculate the lengths of IPs for any temperature. In order to characterize the antioxidant effect of
individual keratin hydrolysates, protection factors were calculated as a ratio of the induction periods of stabilized
and non-stabilized PEG. From the values of the protection factors antioxidant effectiveness were calculated to
compare the antioxidant effects of individual keratin hydrolysates. The determination of these two criteria allows
reliably quantify the antioxidant effect of any additive in any matrix.

Financial support from the Slovak Research and Development Agency (APVV-15-0124) is gratefully
acknowledged.

[1] Simon P, Kolman L.: J Therm Anal Calorim. 64, 813 (2001).
[2] Simon P.: J Therm Anal Calorim. 84, 263 (2006).

2Po02

BENCHMARKING THE ISOCONVERSIONAL METHODS: HOW GOOD IS GOOD
ENOUGH? 5

Tibor Dubaj', Peter Simon'

! Department of Physical Chemistry, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology, Bratislava, Slovakia, tibor.dubaj@stuba.sk

The isoconversional methods were introduced and extensively developed about 60 years ago. They are routinely
used for kinetic analysis of thermally stimulated processes. All the methods employ the general rate equation as
the starting point; however, the newer methods tend to be more laborious, mainly due the advance in computing
abilities.

It is interesting that determination of kinetic parameters is perceived as the goal of kinetic analysis and the choice
of evaluation method is often subject to broad discussions. In this work, we demonstrate that, among the integral
methods, there is barely any improvement beyond the simple linear Kissinger—Akahira—Sunose method; the
differences between the advanced methods are within the experimental noise. Similar results were obtained in the
case of incremental methods where even the simplest conceivable method performed surprisingly good.

Thus, in real-life applications one should not be worried about the application of any of these methods as the
differences between them are insignificant. On the other hand, attention should be paid to interpretation of the
kinetic parameters and their application in modelling of isothermal conversion curves which have practical
significance in prediction of crystallization time, oxidation induction time, material lifetime, etc.

Financial support from the Slovak Research and Development Agency (APVV-15-0124) is gratefully
acknowledged.
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PHOTOSWITCHING BEHAVIOUR OF HETEROCYCLIC IMINES: THEORETICAL, NMR
AND EPR STUDY

Michal Hricovini!, James Asher?, Olga L. Malkina?, Milo§ Hricovini'

! Institute of Chemistry, Slovak Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovakia,
milos.hricovini@savba.sk
2 Institute of Inorganic Chemistry, Slovak Academy of Sciences, Duibravska cesta 9, 845 36 Bratislava, Slovakia

There are many light-induced processes associated with Schiff bases and their biologically-active derivatives [1].
Photochemical processes in a quinazolinone-based Schiff base have been studied by means of EPR and NMR
spectroscopy and DFT calculations [2]. The EPR data have proven that radical intermediates are generated by
UV/vis irradiation in DMSO under atmospheric conditions. Use of spin-trapping techniques, interpreted using
simulation of the EPR spectra, resulted in the presence of multiple spin adducts in the system. The analysis of 1D
and 2D NMR spectra confirmed the formation of the syn-isomer due to rotation around the N-N bond in the —N—
N=CH- array. The isomerization process took about 10 min and thermodynamic equilibrium was re-established
within a few minutes. DFT calculations allowed detailed analysis of the molecular structure, the energy profiles,
and the excited states. The theoretical results were afterwards compared with the data obtained on a small model
system containing the same -N-N=CH array. The computed data indicated that the isomerization processes
proceeded via the S1 excited states.

[1] Vukovié, L., Burmeister, C. F., Kral, P., Groenhof, G. J. Phys. Chem. Lett. 4, 1005 (2013).
[2] Hricovini, M., Hricovini, M. Tetrahedron 73, 252 (2017).

2Po04

HMOTNOSTNA SPEKTROMETRIA SEKUNDARNYCH IONOV: POROVNANIE
METEORITU A VULKANITU

Karina Kulpov4!, Justina Novakova', Dusan Veli¢"2, Monika Jerigova' 2

! Univerzita Komenského, Prirodovedeckd fakulta, Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie,
Mlynska dolina, llkovicova 6, 842 15, Slovenska republika; k.kulpova@azet.sk
2 Medzindrodné laserové centrum, Illkovicova 3, 841 04 Bratislava

Ciel'om prace bola chemicka a izotopicka charakterizacia vzorky meteoritu v porovnani s vulkanickou horninou
pomocou hmotnostnej spektrometrie sekundarnych iénov (SIMS). Principom SIMS je iénové odprasovanie
povrchu vzorky primarnymi iéonmi. Primarny i6n prendsa svoju kinetickt energiu na cCastice, s ktorymi sa zrazi,
¢im dochadza k vzniku koliznej kaskady, ktorej vysledkom je emisia sekundarnych ionov. Vzorky boli
v hmotnostnom spektrometri sekundarnych iénov bombardované bizmutovymi primarnymi ionmi Bi* s pradom 1
pA. Z dévodu nevodivosti vzoriek bolo nutné kompenzovat’ naboj pomocou elektronového neutralizaéného dela.
Skumanymi objektmi boli mimozemské vzorky; vnutro meteoritu KoSice, jeho fuzna vrstva a vulkanicka hornina
zo sopky Mauna Loa. V nameranych spektrach v pozitivnej aj v negativnej polarite bolo identifikované chemické
zlozenie jednotlivych vzoriek a nasledne zostrojené tabulky intenzit pre vybrané fragmenty a izotopy prvkov.
Zistili sa izotopové rozdiely pre 28Si, Si a3°Si medzi vulkanickym kamefiom pozemského pdvodu a
Kosickym meteoritom. Na zéaklade ziskanych poznatkov je mozné potvrdit, Ze hmotnostnad spektrometria
sekundarnych i6nov je vhodna metdda na analyzu meteoritickych vzoriek.
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Obr. 1. Schéma TOF-SIMS.

[1] Aranyosiova M.: ChemZi 2 (2), 52 (2006).
[2] Frank L., Kral J.: Metody analyzy povrchi, lontové sondové a specialni metody, 147-151 (2002).
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[3] McSween H., Huss G.: Cosmochemistry, 1-100 (2010).

2Po05

EPR STUDY OF POLYMER PROTECTIVE COATINGS FOR DEPLETED URANIUM
COMPONENTS

Miroslava Luke$ové', Volodymyr Lobaz!, Jifi Panek', Zdeiika Sedlakova', Peter Cernoch', Miroslava
Duskova', Martin Hruby', Toma§ Chmela?, Pavel Krupicka®

! nstitute of Macromolecular Chemistry AS CR, Heyrovského nam. 1888/2, 162 06 Prague 6, Czech Republic,
panek@imec.cas.cz
2UJP PRAHA a.s., Nad Kaminkou 1345, 156 10 Prague 5, Czech Republic.

Depleted uranium is still an indispensable material in numerous areas, from healthcare to arms industry; however
its range of applications is limited by its high reactivity and susceptibility to corrosion. The current state of the art
for the anticorrosion protection of depleted uranium stands on expensive procedures such as alloying with up to
20% of molybdenum or encapsulation in aluminum or steel containers. This project aims the reduction of the
production costs and simplification of the technology for production and processing of depleted uranium based
materials. Within current study we developed coatings for anticorrosion protection of depleted uranium stored for
further reprocessing or already used in various radiation shielding applications.

For lower radiation doses, up to 100 kGy, the coatings are based on polymer materials, either from poly(2-butyl-
2-oxazoline), poly(2-phenyl-2-oxazoline), series of polyesters, or as two-component curable systems:
polyurethanes based on isophorone diisocyanate with Krasol® or polycarbonate. The coatings were reinforced with
inorganic fillers (e.g. modified graphene) to prevent the diffusion of water vapor and oxygen and stabilized with
hindered amines, BHT or Tinuvin 123 for radical scavenging.

The authors Thank to the Ministry of Industry and Trade of the Czech Republic (grant # FV10164) for financial
support.
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VZNIK TERAHERTZQVEHO ZIARENIA V OPTICKY NELINEARNYCH VLAKNACH Z
CYKLICKYCH OLEFINOCH

Eva Noskovi¢ova!?, Dusan Lorenc'?, Dusan Veli¢!?

'Medzindrodné laserové centrum, llkovicova 3, 814 04 Bratislava, velic@ilc.sk
’Prirodovedecka fakulta Univerzity Komenského, Ilkovicova 6, 842 15 Bratislava

Nelinearne optické javy su v sucasnosti dolezitym prvkom mnohych aplikacii. Jednou z moznosti vyuzitia
nelinedrnych optickych javov je priprava terahertzového ziarenia pomocou $tvorvinového zmiesavania vo vlakne.
[1] V préaci bolo navrhnuté vhodné vlakno z plastu ZEONEX na baze cyklického olefinu [2,3] pre Stvorvinové
zmieSavanie. Cyklickym olefinom s oznacenim TOPAS, ZEONEX a ZEONOR bola spektroskopicky zistena
dobra priepustnost’ vo viditeI'nej, blizkej infracervenej a terahertzovej spektralnej oblasti. V terahertzovej oblasti
bol namerany aj index lomu s hodnotou priblizne 1.55. Tiez bolo zistené, ze cyklické olefiny predstavuji dobré
nelinearne prostredie pretoze im bola stanovena pomerne vysoka hodnota nelinedrneho indexu lomu priblizne na
2 x 102 m¥W pri vlnovej dizke 800 nm, pomocou metddy Z-scan. V nami navrhnutom vlakne z cyklického
olefinu  ZEONEX pravdepodobne nastane S$tvorvinové zmieSavanie prostrednictvom dvoch rdznych
mechanizmov, pri pouziti vstupnych vinovych dizok 780 nm a 1560 nm. Jednym podporujiicim vznik
terahertzového ziarenia a druhym potlacajucim.

[11  Reimann K.: Rep. Prog. Phys. 70, 1597 (2007).
[2]  Ung B., Mazhorova A., Dupuis A., Rozé M., Skorobogatiy M.: Opt. Express. 19, B848 (2011).
[3] Beckers M., Schliiter T., Vad T., Gries T., Bunge C. A.: Polym. Int. 64,25-36 (2015).

2Po07
ADSORPCE MEDNATYCH IONTU NA OXIDOVANYCH UHLIKATYCH MATERIALECH
Alzbéta Parchaniska', Gabriela Hotova!, Vaclav Slovak!

!Katedra chemie, Prirodovédeckd fakulta, Ostravska univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, Ceskd republika
Alzbeta. Parchanska@osu.cz

Znedisténi povrchové i podzemni vody ionty tézkych kovii (Pb?", Cd**, Cu?") predstavuje zavazny problém kviili
toxicité téchto iontd pro mnohé zivé organismy a kvuli tendenci téchto iontd k akumulaci v zivotnim prostiedi.
Pro odstranéni téchto iontl z vody byly vyvinuty techniky zalozené na riznych fyzikalné-chemickych resp.
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biologickych procesech [1]. Jednim z fyzikaln€-chemickych procesi je adsorpce. Techniky zaloZzené na adsorpci
maji oproti ostatnim vyhodu v moznosti odstranit i ionty pfitomné v nizkych koncentracich. Casto pouzivanym
adsorbentem je aktivni uhli, které v§ak nema dostate¢nou adsorp¢éni schopnost.

Zvyseni adsorp¢ni schopnosti 1ze dosahnout c¢aste¢nou oxidaci uhlikatych adsorbenttl, pfi niz jsou na povrch
adsorbentli zavedeny kyslikaté funkéni skupiny (karboxylové skupiny, resp. jejich funkéni derivaty).

Cilem prace bylo porovnat adsorpéni schopnost uhlikatych adsorbentl s riznym stupném oxidace pro adsorpci
médnatych iontl (Cu?") z vodného roztoku. Bylo zjisténo, Ze oxidované uhlikaté adsorbenty vykazuji stejnou
adsorp¢ni schopnost, kterd nezavisi na mife oxidace. Charakterizace funk¢nich skupin na povrchu uhlikatych
adsorbentll a souvisejici popis mechanismu sorpce Cu** byly provedeny na zakladé infradervenych spekter
naméfenych pfed apo sorpci Cu?'. Pfitomnost karboxylovych skupin, zji§téna v pfedchozich studiich
pomoci teplotné programované desorpce [2], byla potvrzena, stejné jako hypotéza o jejich interakei s Cu®*.

Deékuji prof. Dr. RNDr. Pavlu Matéjkovi za pomoc pri interpetaci infracervenych spekter.

[1]1F. Fu, Q. Wang: J. Environ. Manage. 92,407 (2011).
[2] G. Hotova, V. Slovak, O. S. G. P. Soares, J. L. Figuereido, M. F. R. Pereira: Carbon 134, 255 (2018)
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NEKATALYZOVANY BROMICNANOVY OSCILATOR S ANILINOM AKO
SUBSTRATOM

Marek Pribus!, Jaroslav Blasko?, Juraj Filo?, Ivan Valent!

'Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie, Prirodovedeckd fakulta, Univerzita Komenského, Ilkovicova 6, 842 15
Bratislava, marek.pribus@gmail.com
2Chemicky iistav univerzity Komenského, llkovicova 6, 842 15 Bratislava

Oxidécia anilinu patri medzi komplexné procesy, ktorych chémia je mimoriadne bohatd. V zavislosti od
oxida¢ného Cinidla pdsobiaceho na anilin a reakénych podmienok, méze jeho oxidécia viest k vzniku velkého
mnozstva roznych produktov. Vel'mi zaujimavym prikladom oxidacie anilinu je jeho reakcia s bromi¢nanovymi
aniéonmi prebiehajica v kyslom prostredi. Ak sa vhodne zvolia pociatocné koncentracie reaktantov a teplota, pri
ktorej reakcia prebieha, mézeme v systéme pozorovat chemické oscilacie. Anilin patri spolu s fenolom k prvym
objavenym substratom vhodnych pre nekatalyzovany bromi¢nanovy oscilator [1, 2].

Samotnd oxidacia anilinu je casto komplikovana konkurenénymi reakciami nezreagovaného anilinu s jeho
oxidacnymi produktmi, ako st napriklad chinény a iminochinény. Mechanizmus oxidacie a kondenza¢nych,
pripadne polymeriza¢nych reakcii anilinu nie je dodnes celkom objasneny. Sucasny vyskum tychto reakcii je
motivovany najmé vyvojom farbiv a vodivych polymérov na baze anilinu.

V praci sme sa zamerali na separaciu a identifikdciu medziproduktov a produktov oscilacnej reakcie anilinu
s bromi¢nanovymi aniénmi prebiehajucu v kyslom prostredi. Na oddelenie jednotlivych zloziek reakénej zmesi
sme pouzili plynovi chromatografiu s hmotnostnym spektrometrom ako detektorom. Doplnkovou metédou
pouzitou na identifikaciu latok bola spektroskopia nuklearnej magnetickej rezonancie.

Na zéklade ziskanych experimentalnych vysledkov sa pokusime navrhnit mechanizmus tejto komplexnej
chemickej reakcie.

Tato praca vznikla za podpory grantu Univerzity Komenského UK/10/2018.

[1] Orban M., Kords E.: J. Phys. Chem., 82, 14 (1978).
[2] Orban M., Kords E.: React. Kinet. Catal. Lett., 8, 2 (1978).

2Po09

PREDICTIONS OF THERMAL AND THERMOOXIDATIVE STABILITIES OF
MAT]VERIALS

Peter Simon', Tibor Dubaj!, Zuzana Cibulkova!, Anna Vykydalova!

!Institute of Physical Chemistry and Chemical Physics, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak
University of Technology, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,Slovakia, peter.simon@stuba.sk

Thermoanalytical methods, such as DSC, DTA, TG and chemiluminescence are highly suitable for the
determination of thermal and thermooxidative stability of materials [1]. The stability can be assessed from the
length of induction period (IP) which is a stage where seemingly no reaction is observed by the technique applied.
At the end (or close to the end) of IP, sudden change of material properties takes place, mostly deterioration, so
that the IP is often considered a measure of material stability [1].
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The rate of degradation processes under application conditions is usually too slow to be measured. To estimate the
stability of materials, a sample is mostly subjected to an accelerated test under standardized conditions where
heating is the most common means of accelerating the oxidation. The principal goal of stability studies is to
extrapolate the kinetic data, obtained from accelerated stability tests, to the application conditions. The prediction
of long-term durability by extrapolation of high-temperature accelerated tests is a very difficult task since many
fundamental scientific problems in this field remain unsolved. The extrapolation to lower temperatures is almost
exclusively carried out using the Arrhenius temperature function; however, indications are accumulating that the
material degradation does not obey the Arrhenius kinetics [2]. As seen from Fig.1, an estimation corresponding
much better with reality provides the Berthelot-Hood extrapolation.
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Obr. 1. Berthelot-Hood and Arrhenian extrapolation of the ambuphylline decomposition to 25 °C.

Financial support from the Slovak Research and Development Agency (APVV-15-0124) and from the Structural
Funds of EU, OP R&D by implementation of the project “University Science Park of STU Bratislava” (ITMS
26240220084) is greatly acknowledged.

[1]P. Simon, J. Therm. Anal. Calorim., 84 (2006) 263
[2] P. Simon, D. Hynek, M. Malikova, Z. Cibulkova, J. Therm. Anal. Calorim., 93 (2008) 817

2Po10

VISKOELASTICKE A TRIBOLOGICKE VLASTNOSTI NQVEHO MATERIALU NA BAZI
HYALURONANU PRO VISKOSUPLEMENTACI SYNOVIALNI TEKUTINY

Evgeniy Toropitsyn'?, Martin Pravda!, David Rebenda®, Vladimir Velebny!

!Contipro a.s., Dolni Dobrouc 401, 56102 Dolni Dobrou¢, Evgeniy. Toropitsyn@contipro.com
21. lékarska fakulta Univerzity Karlovy, Kateiinskd 1660/32, 121 08 Praha 2
3Fakulta strojniho inZenyrstvi Vysoké uceni technické v Brné, Technickd 2896/2, 616 69 Brno

Osteoartrdza je nejcastéjsi pri¢inou postizeni u star§ich osob. Celosvétoveé se odhaduje, ze 9,6% muza a 18,0%
zen starSich 60 let trpi osteoartrézou. [1]. Toto onemocnéni je spojeno s poklesem molekulové hmotnosti a
koncentrace hyaluronanu v synovialni tekuting, ktera hraje dilezitou funkci v lubrikaci povrchu kloubi
(tribologické vlastnosti) a tlumeni narazu (viskoelastické vlastnosti) [2, 3]. Intraartikulani aplikaci materialt na
bazi exogenniho hyaluronanu Ize docilit obnoveni viskoelastickych a tribologickych vlastnosti synovialni tekutiny.
Novy material pro viskosuplementaci synovialni tekutiny byl pfipraven smichanim roztoka kyseliny hyaluronové,
chondroitin sulfatu a hydrogelu na bazi enzymaticky zesiténého tyraminovaného derivatu hyaluronanu. Méfeni
viskoelastickych vlastnosti bylo provedeno pomoci reometru v rezimu oscilace, kdy byla sledovana zavislost
elastického a visk6zniho modulu na frekvenci. Méfeni tribologickych vlastnosti probihalo formou recipro¢niho
testu na tribometru v konfiguraci pin-on-plate, kdy vysledkem analyzy byly hodnoty soucinitele tfeni mezi
stacionarni destickou a pohybujicim se kolikem.

Namétené vysledky viskoelastickych vlastnosti ukazuji na pfimou zavislost mezi elastickym modulem a
molekulovou hmotnosti hyaluronanu, pfi¢emz tato zavislost nebyla pozorovana pii stanoveni koeficientu tfeni.
Novy material pro viskosuplementaci synovialni tekutiny vykazuje vysoky elasticky modul, srovnatelny s
roztokem hyaluronanu o koncentraci 20 mg/ml a molekulové hmotnosti 2 MDa a zaroven nizky koeficient tfeni
po smichani s modelovou synovialni tekutinou.

Timto bych chtél vyjadrit podékovani Davidu Rebendovi z Ustavu konstruovani VUT za provedeni experimenti
stanoveni tribologickych viastnosti materidalii a skupiné Tkanového inzenyrstvi spolecnosti Contipro a.s.
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[1] Wittenauer, R.; Smith, L.; Aden, K., Background Paper 6.12 Osteoarthritis. In Priority Medicines for Europe
and the World "A Public Health Approach to Innovation”, WHO: 2013.

[2] Hui, A. Y.; McCarty, W. J.; Masuda, K.; Firestein, G. S.; Sah, R. L., A systems biology approach to synovial
joint lubrication in health, injury, and disease. Wiley interdisciplinary reviews. Systems biology and medicine 2012,
4 (1), 15-37.

[3] Balazs, E., The physical properties of synovial fluid and the specific role of hyaluronic acid. Disorders of the
Knee 1974, 63 - 75.

2Pol1l

STRUCTURE AND BIOLOGICAL ACTIVITY OF NOVEL MIXED COPPER (II)
COMPLEXES WITH NON-STEROIDAL ANTI-INFLAMMATORY DRUGS TOLFENAMIC,
MEFENAMIC AND FLUFENAMIC ACIDS AND PHENANTHROLINE

Miriama Simunkova?, Peter Lauro®, Klaudia Jomova®, Lenka Hudecova®, Martin Danko®, Simona
Rajcaniova’, Zuzana Kozovska?, Lucia Kucerova’, Jan Moncol®, Lubomir Svorcf, Marian Valko?

“ Department of Physical Chemistry, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology, 812 37 Bratislava, Slovakia

b Department of Chemistry, Faculty of Natural Sciences, Constantine the Philosopher University, 949 74 Nitra,
Slovakia

¢ Polymer Institute SAS, Dubravska cesta 9, 845 05 Bratislava, Slovakia

4 Laboratory of Molecular Oncology, Cancer Research Institute of Biomedical Research Centre SAS, Dubravska
cesta 9, 845 05 Bratislava, Slovakia

¢ Department of Inorganic Chemistry, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology, 812 37 Bratislava, Slovakia

I Department of Analytical Chemistry, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology, 812 37 Bratislava, Slovakia

Copper (II) complexes containing non-steroidal anti-inflammatory drugs (NSAID) have been the subject of many
research papers and reviews. In the present work, we report the synthesis, spectroscopic study and biological
activity of novel mixed copper(Il) complexes with NSAIDs: tolfenamic (tolf), mefenamic (mef) and flufenamic
(fluf) acids and phenanthroline (phen), [Cu(tolf-O,0)x(phen)] (1), [Cu(mef-O,0’):(phen)] (2), [Cu(fluf-
0,0’)2(phen)] (3). X-ray analysis revealed that complexes 1-3 are monomeric and crystallize in a monoclinic space
group. All complexes are six-coordinate, and form a distorted octahedral geometry around the copper atom. EPR
measurements in the solid state and in DMSO solution are in agreement with the X-ray study. Biological studies
revealed, that the most promising compound, from the viewpoint of its NSAID biological activity is complex 3,
due to the presence of the three fluorine atoms, which participate in weak hydrogen-bonds with H-atoms at the
DNA surface.

2Po12

SPEKTROSKOPIA ORGANICKO-ANORGANICKYCH PEROVSKITOVYCH STRUKTUR
PRE FOTOVOLTICKE CLANKY

Tatiana Vojtekova', Eva Noskovi¢ova!, Dusan Lorenc!?, Dusan Veli¢!?

!Univerzita Komenského, Prirodovedeckd fakulta, Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie,
Milynska dolina, llkovicova 6, 842 15, Slovenska republika; tatiana.vojtekova@gmail.com
’Medzindarodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 841 04 Bratislava

Cielom prace je pripravit perovskitovu Struktiru z prekurzorov a nésledne pomocou infracervenej (FT-IR),
viditel'nej (UV-VIS) a terahertzovej (THz-TDS) spektroskopie pozorovat’ Struktiru a vlastnosti nasyntetizovane;j
latky. Organické, halogénové perovskity sa skladaji z organického kationu CH;NH3*, anorganického kationu Pb,*,
Sn,™ a halogenidového aniénu I, Cl-, Br. Najznamejsi typ je CH;NH;3PbIs. Priprava perovskitov sa uskutoétiuje
jednokrokovou metéodou v inertnej dusikovej atmosfére. Pre potvrdenie perovskitovej Struktury su urcené
charakteristické vibraéné mody pomocou FT-IR. V UV-VIS spektre je preukazana absorpcia svetla v blizkej UV
oblasti perovskitovym filmom s maximom absorpcie pri 375 nm. Priepustnost’ perovskitu v terahertzovej oblasti
je merana terahertzovou spektroskopiou v ¢asovej doméne. Na generaciu THz Ziarenia je pouzita plazma, ktora sa
vytvara v ohnisku fokusovaného laserového lu¢a. Ziarenie vystupného laca lasera (800nm) interaguje s jeho
iarenim generovanym v nelinearnom krystali, s tzv. druhou harmonickou frekvenciou s vinovou dizkou 400 nm
pri ich fazovom posune, pricom dochddza k vzniku terahertzového ziarenia. V THz-TDS spektrach je detekovana
vysokd absorpcia terahertzového ziarenia vzorkou perovskitu, ¢o poskytuje informaciu o dielektrickych
vlastnostiach a o zmene indexu lomu perovskitu voci referencii.
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[1] Mitzi, D. B., Feild C. A., HarrisonW. T. A. et al. (1994) Nature 369, p. 467
[2] Li C., Lu X., Ding W. et al. (2008) Acta Crystallogr. B 64, p. 702
[3] Yin W.J,, Yang J. H., Kang J. et al. (2015) J. Mater Chem. A 3, p. 8926

2Po13

THERMOOXIDATIVE STABILITY OF POLYETHYLENE CABLE INSULATION
STUDIED BY DSC 5

Anna Vykydalova!, Zuzana Cibulkova!, Tibor Dubaj!, Peter Simon'

!Department of Physical Chemistry, Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology, Radlinského 9, 812 37, Bratislava, anna.vykydalova@stuba.sk

External conditions have bad influence on polymers chemical structure. These changes in the structure are
undesirable. Termooxidation represents one of them and it can be described by two steps. The first is induction
period (IP) and the second is oxidation itself (begins at the end of IP). The end of IP is characterized by a rapid
oxygen uptake accompanied by sudden changes in polymer properties. Therefore, the length of IP can be
considered as a measure of a material stability [1].

The goal of this work was to study thermooxidative stability of coaxial cable insulation used in nuclear power
plants. We studied two types of samples: unaged and aged by heat, radiation and their combination. Non-isothermal
DSC measurements were applied to study the thermooxidative stability of material. lisoconversional kinetic
analysis employing non-Arrhenian temperature function was carried out [1]. IPs and residual stabilities were
calculated from the values of kinetic parameters. Then, the predictive model for the cable lifetime was developed
based on the thermal and radiation stress tests. The model assumes a first-order exponential decay of the residual
stability with degradation dose. The model allows to predict the degree of insulation damage in large range of
environmental conditions.

Financial support from the Slovak Research and Development Agency (APVV-15-0124) is acknowledged.
[1] Simon P., Kolman L., J Therm Anal Calorim., 64, 813-20 (2001).

2Po14

SYNTHETHIC METAL COMPLEXES AS DOUBLE-EDGED SWORD TOWARDS
CANCER: ROS MODULATION AND DNA INTERCALATION

Miriama Simunkova!, Peter Lauro?, Marian Valko!, Klaudia Jomova?

! Department of Physical Chemistry, Slovak University of Technology, Radlinského 9, 81237 Bratislava, Slovak
Republic. miriama.simunkova@stuba.sk

*Department of Chemistry, Faculty of Natural Sciences, Constantine the Philosopher University, 949 74 Nitra,
Slovakia

Social diseases such as cancer are multifactorial in their origin but one common denominator that connects most
of these diseases is oxidative stress (OS). Cancer is known for uncontrolled proliferation and is characterized by
enhanced resistance to cell death, but many studied have shown that tumor cells are adapted to high levels of
ROS/OS. Modulation of OS by increased production of ROS appears to be a possible therapeutic target in the
treatment of social diseases. Metal based therapies for cancer provide an interesting therapeutic alternative [1].
Combination of controlled formation of ROS with suppression of antioxidant capacity is a one of possible
therapeutic approaches in the treatment of cancer. Keeping in mind, we designed and synthetized Cu(Il) complexes
with three different non-steroidal anti-inflammatory drugs (NSAIDs) and 1,10-phenantrholine (phen). Prepared
complexes were subject of structural analysis by means of X-ray crystallography and electron paramagnetic
resonance (EPR) spectroscopy. Biological evaluation of Cu(Il) complexes was performed by biochemical
techniques in which DNA damage (by intercalation mechanism) was studied. UV/Vis and EPR spectroscopy were
performed with the aim to investigate Cu redox-cycling, in which harmful free radicals such as hydroxyl radical
may be formed and cause further damage of the DNA in cancer cells. Results suggest that Cu(II)-phen-NSAID
complexes promote DNA damage as a result of redox-cycling properties as well as intercalation since radical-
mechanism of DNA damage was demonstrated [2]. Additionally, test of cytotoxic activity showed degree of
selectivity against three cancer cell lines compared to reference.

This contribution was financially supported by the Science and Technology Assistance Agency under the contract
Nos. APVV 15-0079. We would like to thank Biomedical Center of SAS for providing anti-cancer test.

[1] Poprac P et al..: Trends Pharmacol Sci. 38,7 (2017).
[2] Simunkova M. et al: J. Inorg Biochem. 194, (2019).
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PREPARATION AND CHARACTERIZATION OF ELECTRODES MANUFACTURED BY
3D PRINTING

Viliam Kolivoska', Tafia Sebechlebska'?, Eva Van&ckova'!, Violetta Shestivska'

!J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry of the CAS, v. v. i. Dolejskova 3, 18223, Prague, Czech Republic,
viliam.kolivoska@jh-inst.cas.cz

’Department of Physical and Theoretical Chemistry, Faculty of Natural Sciences, Comenius University in
Bratislava, Mlynska Dolina, llkovicova 6, 84215 Bratislava 4, Slovakia

3D printing allows manufacture of objects with desired shape and physical properties including optical
transparency, mechanical stiffness and electric conductivity. In this work, we demonstrate that fused deposition
modeling 3D printing may be used to prepare electrodes from composites based on polylactic acid matrix and
conductive phase such as copper, carbon black and carbon nanotubes. We inspect 3D printed electrodes in aqueous
electrolytes containing electroactive probes by impedance spectroscopy and cyclic voltammetry. We demonstrate
that 3D printed electrodes show nearly ideal response of electroactive probes, approaching that obtained at classical
metallic electrodes.

Financial Support from Czech Science Foundation (project number 18-09848S) is gratefully acknowledged.
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3Po01
HYBRIDNI NANOMATERIALY NA BAZI KOV-PVA KOMPOZITU
Vilém Barttingk!, Michal Kohout?

1Ustav anorganické chemie, Fakulta chemické technologie, Vysokd $kola chemicko-technologickd v Praze,
Technicka 5, Praha 6 - Dejvice, 166 28, Ceskd republika

21 Ustay organické chemie, Fakulta chemické technologie, Vysokd skola chemicko-technologickd v Praze,
Technickd 5, Praha 6 - Dejvice, 166 28, Ceskd republika

Kovové nanomateridly maji fadu vlastnosti vhodnych pro praktické pouziti v chemii i v dal$ich odvétvich. Mohou
byt vyuzité pii heterogenni katalyze i pro napfiklad antimikrobidlni aplikace. Jednim z problémdi jejich uziti je
jejich imobilizace, protoze uvoliiovani jemnych frakci mize byt z nejriznéjsich diivodi nezddouci. V této praci
jsme se zaméfili na ptipravu a vyzkum vlastnosti kompozitnich a hybridnich materialt skladajich se z nanocastic
mincovnich kovll a matrice z porézniho polyvinylalkoholu. Material byl pfipravovany v riznych formach jako
znovutavitelna a tvarovatelna umela hmota s modifikovanymi vlastnostmi, takze vylsedny produkt je nerozpustny
ve vode i vétsing dalsich béznych rozpoustédel.

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR, cislo grantu GA18-14497S.

3P002

SLEDOVANIE VPLYVU LEPTANTOV NA ELEKTROCHEMICKE SPRAVANIE VZORIEK
MXENU TisC,Tx

Veronika Gajdo$ova', Lenka Lorencova', Maria Omastova?, Michal Prochazka?, Simona
Prochazkova?, Monika Jerigova® >, Dusan Veli¢* 3, Jan Tkag!

!Chemicky ustav, Slovenskd akadémia vied, Dubravska cesta 9, Bratislava 845 38, Slovenskd republika,
gajdosova30@gmail.com, chemlelo@savba.sk, jan.tkac@savba.sk

2Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied, Dubravska cesta 9, Bratislava 845 38, Slovenska republika,
upolmaom@savba.sk, upolmipr@savba.sk

3Katedra analytickej chémie, Prirodovedecka fakulta Univerzity Komenského v Bratislave, Mlynska dolina,
Bratislava 842 15, Slovenska republika, simona.prochazkova@uniba.sk

“Katedra teoretickej a fyzikalnej chémie, Prirodovedecka fakulta Univerzity Komenského v Bratislave, Mlynska
dolina, 842 15 Bratislava

SMedzindrodné laserové centrum, llkovicova 3, 841 04 Bratislava, jerigova@ilc.sk, duvellabs@gmail.com

MXén predstavuje novy nanomaterial objaveny v roku 2011 pozostavajuci z prechodnych kovov karbidov/nitridov
alebo karbonitridov [1]. Pripravuje sa selektivnym leptanim prvku 4 z Mn114X, (n = 1, 2, 3) fazy [2]. Podmienky
leptania su kI'ai€ovymi faktormi dosiahnutia vysokého vytazku a uplnej konverzie MAX fazy na MXén. Z toho
dévodu sme sa zamerali na Studium elektrochemického spravania dvoch vzoriek Ti;C,Tx MXénov leptanych
odliSnym spdsobom, t.j. vzorka leptana s HF a vzorka leptand jemnej$im spésobom s LiF + HCI.

Metodou cyklickej voltampérometrie (CV) sme pozorovali pri vzorke MXénu leptanej s LiF + HCI vyraznejsi
oxidacny pik pri hodnote potencialu +0,4 V. Tento fakt koreluje so zistenim, Ze intenzity pikov pre fragment titanu
Ti" i fragment fluoru F- st o dva rady vyssie u vzorky leptanej s LiF + HCI oproti vzorke leptanej s HF, ¢o sme
potvrdili SIMS (hmotnostna spektrometria sekundarnych ié6nov) analyzou. Elektrokatalyticku aktivitu pri redukcii
H»0; a reakciu redukcie kyslika sme skamali CV. U vzorky Ti3C,Tx MXénu pripraveného leptanim s LiF + HCI
sme pozorovali vyssiu katalyticku aktivitu ako u vzorky MXénu leptanej HF.

Nasou S$tadiou sme si potvrdili, Ze vzorky MXénov su elektrokatalyticky aktivne s potencidlom pre naslednt
pripravu biosenzorov, pri¢om takyto typ povrchu ma perspektivne vyuzitie v glykoprofilacii.

Radi by sme podakovali za financnu podporu z realizdcie projektu APVV-17-0300.

[1] Naguib M., Kurtoglu M., Presser V., Lu J., Niu J., Heon M., Hultman L., Gogotsi Y.: Adv. Mater. 23, 4248-
4253 (2011).

[2] Lorencova L., Bertok T., Dosekova E., Holazova A., Paprckova D., Vikartovska A., Sasinkova V., Filip J.,
Kasak P., Jerigova M., Velic D., Mahmoud K.A., Tkac J.: Electrochim. Acta 235, 471-479 (2017).
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3Po03

TLACENE UHLIKOVE ELEKTRODY PRE BIOSENZORIKU A HYBRIDNU
FOTOVOLTIKU

Michal Hatala', Pavol Gemeiner'!, Michaela Pavlickova!, Lucia Parrdkova', Lenka Lorencova?, Ale$
Haz?, Jan Tkag?, Milan Mikula'

'Oddelenie polygrafie a aplikovanej fotochémie, Fakulta chemickej a potravindrskej technologie STU v
Bratislave, Radlinského 9/1111, 812 15 Bratislava

2Chemicky iistav SAV, Slovenskd akadémia vied, Dibravskd cesta 9, 845 38 Bratislava

30ddelenie dreva, celuldzy a papiera, Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie STU v Bratislave,
Radlinského 9/1111, 812 15 Bratislava

Pojmom tlacena elektronika mozno suhrnne oznacit' nanaSanie vrstiev funkénych materidlov a ich presné
adresovanie pomocou tlace v kombinacii s rdéznymi ovrstvovacimi technikami pre potreby zhotovenia
elektronickych prvkov. Medzi najrozsirenejSie tlacové technologie patri sietotla¢ ato najmid z ddvodu
jej obrovskej variability nie len z hl'adiska potlacanych substratov, ale aj nanasanych materialov. Popri skupine
materialov, charakteristickych vysoko organizovanou vnutornou Struktirou na atomarnej urovni (uhlikové
nanorurky, fullerény, ¢i grafén) patria medzi vyskume zaujimavé stale aj konvencnejSie uhlikové materialy ako su
grafit, Ci sadze.

Cielom tejto prace bola priprava vysokoviskdznych disperzii s obsahom uhlika (grafit, sadze), zhotovenie
vodivych elektréd pomocou sietotlace ich nasledna implementacia do systému farbivom senzibilizovanych
solarnych ¢lankov (DSSC) a tlacenych uhlikovych elektrochemickych senzorov. Preskimany bol vplyv pouzitého
typu uhlika na vystupné fotovoltické parametre zhotovenych solarnych ¢lankov a elektrochemické vlastnosti
pripravenych uhlikovych senzorov. V pripade tlacenej sintrovanej uhlikovej protielektrody v systéme DSSC bola
najvyssia dosiahnutd hodnota konverznej ucinnosti zhotoveného ¢lanku 3,05 %, pricom uhlikova protielektroda
dosiahla hodnotu odporu proti prenosu naboja Re 8,1 Q.cm?. Zhotoveny uhlikovy elektrochemicky senzor
umoznoval kvantitativnu analyzu dopaminu, s linedrnou odozvou v rozsahu koncentracii 10 nM — 10 uM, pri¢om
detekény limit bol 5,17 nM a senzitivita 380 nA.nM™!.

Tento prispevok vznikol za financnej podpory projektu VEGA 1/0488/19.
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DIZAJN 2D STRUKTUR DOPOVANYCH NANOCASTICAMI KOBALTU PRE APLIKACIE
V ENERGETIKE

M. Heckova'?, M. Streckova!, R. Oriflakova®, A. Guboova?, J. Hovancova®, Z. Dankova*, V. Girman?

1Ustav materidlového vyskumu, SAV, Watsonova 47, 040 01 Kosice, Slovenska republika

2Ustav fyzikdlnych vied, Prirodovedecka fakulta, Univerzita Pavol Jozefa Safirika, Park Angelinum 9, 040 01
Kosice, Slovenska republika

3Ustav chemickych vied, Prirodovedeckd fakulta, Univerzita Pavol Jozefa Safirika, Moyzesova 11, 040 01
Kosice, Slovenska republika

*Ustav geotechniky, SAV, Watsonova 45, 040 01 Kosice, Slovenskd republika

mheckova@saske.sk

V poslednych rokoch sa kladie vel’ky doraz na znizovanie emisii a obnoviteI'né zdroje energie. Vodik je hojny
prvok vyskytujuci sa v réznych zluceninach. Elektrolyza vody predstavuje jednu z najekologickejSich moznosti
produkcie vodika. Uhlikové vlakna pripravené elektrospiningom z vol'nej hladiny predstavuju vyhodny material
vd’aka ich velkému pomeru povrchu voci objemu [1]. Zlepsit' elektrokatalytické vlastnosti a zvacsit™ aktivnu
plochu vlékien je mozné pomocou vytvorenia pérovitej Struktury. Jednym zo spdsobov vzniku poérov je pouzitie
dvoch polymérov s rozdielnymi tepelnymi vlastnostami. Dalsim spdsobom je pridavanie surfaktantov. Vhodné
polyméry pre pripravu porovitych vlakien si PAN a PVP najlepsie v pomere 1:1 a vhodnym surfaktantom je
anionovy surfaktant SDS. Pre dosiahnutie optimalnych pdorov je vhodné pri spekani prekurzorovych vlakien pouzit
Ar atmosféru a teplotu 1200°C a nasledne H, atmosféru pri teplote 780°C. Takto pripravené vlakna obsahuju
okruhle pory na povrchu, ale aj vo vnutri vlakien. Pre vyrazné zvysenie elektrokatalytickej aktivity uhlikovych
vlakien je ich obohatenie o prechodné kovy. Vhodnym kovom na dopovanie uhlikovych vlakien je kobalt, ktory v
pritomnosti kyseliny fosforecnej vytvara fosfidy kobaltu. Prave fosfidy kobaltu podporuju v redukénej atmosfére
samovol'ny rast grafénovych nanorarok na povrchu vlakien, o vo velkej miere zvysuje elektrokatalyticku aktivitu
pri HER.

Praca bola financne podporena vedeckou grantovou agentiurou VEGA, Vedecka grantova agentiira Ministerstva
skolstva, vedy, vyskumu a Sportu Slovenskej republiky a Slovenskej akadémie vied. No. VEGA 2/0079/17
a Agenturou na podporu vyskumu a vyvoja APVV, pod oznacenim No. SK-CN-2017-0004, MagEIMat.
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[1] M. Streckova, E. Mudra, R. Orinakova, L. Markusova-Buckova, M. Sebek, A. Kovalcikova, T. Sopcak, V.
Girman, Z. Dankova, M. Micusik, J. Dusza, - Nickel and nickel phosphide nanoparticles embedded in
electrospun carbon fibers as favourable electrocatalysts for hydrogen evolution, Chemical Engineering
Journal 303 (2016) 167-181
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DVOU-KROKOVA SYNTEZA NANOCASTIC STRIBRA
Lucie Hochvaldova!, Libor Kvitek!

!Univerzita Palackého, Piirodovédecka fakulta, 17. listopadu 1192/12, 771 46 Olomouc,
lucie.hochvaldova@upol.cz

S rozvojem nanotechnologii se nanocastice stiibra diky jejich Sirokému vyuziti staly témi nejzadanéj$imi
nanocasticemi na trhu. Jelikoz jsou vlastnosti nanocastic a jejich nasledné pouziti ve velké mife zavislé na jejich
velikosti, velka cast vyzkumu se v oblasti nanomaterialdi orientuje pravé smérem k cilené pfipraveé nanocastic
s predem definovanymi rozméry. Nejcastéjsi metodou pfipravy kovovych nanocastic je redukce piislusné
rozpustné soli. V takovémto ptipadé vSak dochazi k tvorbé nové faze v ptivodné homogennim systému, a to jako
takové zasadn€ zavisi na tzv. pfesyceni, které nelze tak jednoduse kontrolovat. Dal§i moznosti piipravy je vyuziti
dvou-krokového redukéniho systému, jez je zaloZen na heterogenni nukleaci, ktera se vyznacuje mnohem mensi
energetickou bariérou, coz mimo jiné vede k upfednostiovani ristu zarodeénych nanocastic, a ne k tvorbé Castic
novych. V ramci této studie byly redukci diamin-stfibrného komplexu silnym redukénim ¢inidlem pfipraveny
nanocastice stfibra o primérné velikosti 3 nm. Tyto nanocastice pak byly v nasledujicim kroku zvétSovany
pridavkem dalsiho mnozstvi kovové soli, k jejiz redukei jiz stacilo slabé redukéni ¢inidlo. Vysledna velikost ¢astic
byla ovliviiovana napiiklad rychlosti pfidavku reakénich komponent, mnozstvim zarode¢nych castic nebo
piidavkem dusi¢nanu stfibrného, jez zde slouzil jako zdroj stiibra. U pfipravenych nanocastic byla nakonec
otestovana katalyticka aktivita a jeji zavislost na velikosti pouzitych ¢astic.

Autori dekuji za financni podporu vnitrniho grantu UP Olomouc projekt IGA_PrF 2017 025.
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PRIPRAVA BLOKACNYCH VRSTIEV Z NANO-OXIDOV A ICH VYUZITIE

V PEROVSKITOVYCH SOLARNYCH CLANKOCH SO ZADNOU UHLIKOVOU
ELEKTRODOU

Matej Hvojnik!, Anna Maria Popovi¢ova!, Michaela Pavli¢kova', Michal Hatala!, Pavol Gemeiner!,
Milan Mikula'

ISlovenskda technickd univerzita v Bratislave, Fakulta chemickej a potravindrskej technologie, Radlinského 9,
812 37 Bratislava, matej.hvojnik@gmail.com

Hybridné perovskitové solarne ¢lanky sa povazuju za najsl'ubnejSiu generaciu fotovoltickych zariadeny vdaka:
nizkej vyrobnej ceny, vysokej ucinnosti, ekologickosti a moznosti pripravy tlaCovymi technikami.

Tato praca bola zamerand na pripravu a optimalizaciu elektrén transportnych a diery blokujucich (blokacnych)
vrstiev na baze nano-oxidov TiO,, SnO; aZnO, tlacovymi a ovrstvovacimi technikami a ich aplikaciu
v mezoporéznych solarnych ¢lankoch so zadnou uhlikovou elektrodou (cPSC). Bloka¢né vrstvy zohravaju dolezité
funkcie v cPSC. Hlavnymi ulohami st extrakcia a transport elektrénov z perovskitovej vrstvy na prislusni
elektrodu, zabranuju priamemu kontaktu medzi perovskitom a elektrodou, vniitornym skratom a poklesu u¢innosti
solarneho ¢lanku. Preto je doblezité tieto vrstvy optimalizovat’ z hladiska hrubky, homogenity a elektrickej
vodivosti. Nas cPSC pozostava z oxidovej blokacnej vrstvy, mezoporéznej TiO vrstvy, vystuznej ZrO, vrstvy a
uhlikovej zadnej elektrody cez ktoru sa infiltruje prekurzor perovskitu.

Jednotlivé funkéné vrstvy cPSC boli charakterizované optickou a atdbmovou silovou mikroskopiou, meranim
vodivosti a u€innost’ ¢lanku bola stanovena zo zatazovej V-A charakteristiky pri Standardnom dennom osvetleni.
Pripravené blokacné vrstvy boli homogénne a kompaktné bez prasklin a viditel'nych defektov. Najlepsiu t¢innost’
(7,8 %) dosiahli ¢lanky, ktoré vyuzivali zmesné blokacné vrstvy na baze TiO,, pripravené s6l-gél procesom
s prekurzorov TiAcAc a TiCls.

[1] POPOVICOVA A. M. Oxidové nanovrstvy pre perovskitové solarne ¢lanky. Diplomova praca, Bratislava,
FCHPT STU, 2019

[2] HATALA, M. — GEMEINER, P. - HVOJNIK, M. — MIKULA, M. The effect of the ink composition on the
performance of carbon-based conductive screen printing inks. Journal of Materials Science: Materials in
Electronics, 2019. 30. s. 1034 — 1044.
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[3] MIKULA, M. — BEKOVA, Z. - HVOINIK, M. —- HATALA, M. — MIKOLASEK, M. -MULLEROVA, J. —
JERGEL, M. — GEMEINER, P. Differently sintered TiOx hole blocking layers for solution processed solar
cells. Applied Surface Science, 2018. 461. s. 54 — 60.
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BIOLOGICAL EFFECTS OF NANOSTRUCTURED METALS
Markéta Kaimlovd, Jakub Siegel, Vaclav Svor¢ik!

Department of Solid State Engineering, University of Chemistry and Technology Prague, Technickad 5, 166 28
Prague, jakub.siegel@vscht.cz

Polymers are considered to be suitable matrices for preparation of composite materials due to their long-term
stability and excellent workability. On the contrary, inorganic nanostructures possess mechanical, optical,
catalytic, electrical or magnetic properties significantly different from those of bulk material. By combining the
dominating properties of organic polymers and inorganic nanostructures, one can obtain nanocomposites with new
or improved properties, such as antibacterial effects useful in medicine. Biocompatible polymers with impregnated
noble metal nanowires (NWs) are one of these materials universally usable in medicine [1].

We irradiated biocompatible polyethylene naphthalate (PEN) by KrF excimer laser under various conditions (angle
of incidence of laser beam, laser fluence) with the aim to create ripples with required properties. Then the optimal
samples were coated with AgNW arrays by vacuum evaporation. The surface properties (e.g., surface roughness,
periodicity and height of the nanostructures) of the AgNWs/PEN composites were characterized by appropriate
diagnostic methods. Thereafter, the samples were tested by drop plate method with Gram-negative bacterium of
E. coli and Gram-positive S. epidermidis to investigate the influence of the surface morphology on resulting
antibacterial effects [2].

Authors are thankful to GACR for the financial support of this research under the project No. 17-109078.

[1] M. Polivkova, M. Valova, S. Rimpelova, P. Slepitka, V. Svoréik, J. Siegel, eXPRESS Polym. Lett. 12, 1039
(2018).
[2] M. Kaimlova, I. Nemogova, K. Kolatova, P. Slepitka, V. Svoréik, J. Siegel, Appl. Surf. Sci. 473, 516 (2019).
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SIMPLE ELECTROCHEMICAL NANOSCALE FABRICATION OF PT AND RU ON
PT@PD CORE-SHELL NANOCUBES AND UTILIZATION AS ANODE MATERIAL FOR
DIRECT METHANOL FUEL CELLS

Ammar Bin Yousaf, Syed Javaid Zaidi, Peter Kasak*

Center for Advanced Materials, Qatar University, Doha 2713, Qatar
*peter.kasak@qu.edu.qa (P. Kasak)

The electro-oxidation of methanol has great technological interest because of application to direct methanol fuel
cells (DMFCs), as high-efficiency, low-emission future power sources. Significant efforts is directed towards
highly active catalysts for the electro-oxidation of methanol in DMFCs. Trimetallic nanocomposite materials was
prepared by electrochemical fabrication of Pt and Ru on PdPt core-shell nanocubes. Electrochemical fabrication
has done by using electrochemical chronoamperometric (CA) method for PtRu co-deposition at constant potential
of ca. 0.30V vs RHE. H,PtCls and Ru(NO)(NOs), are used as Pt and Ru precursor with 0.1M HC1O4 as electrolyte
for the fabrication of Pt and Ru nanoshell. The electrocatalytic activity as anode material for direct methanol fuel
cells have measured by methanol oxidation reaction (MOR) activity in acidic medium. A significant improvement
in the MOR activity is observed by increasing the atomic ratio of Pt in PtRu co-deposition, while presence of Ru
has no influence on chemisorptions of methanol but is significantly influenced the onset potential for MOR.
Among all prepared catalysts, Pt3Rul @PdPt-NCs and Pt2Rul @PdPt-NCs have shown greater MOR activity than
the commercial Pt/C (20%wt).

The results can be attributed to the collective effect of PtRu nanoparticles and the enhanced electron transfer of
core-shell PdPt-NCs in tri-metallic nanocomposite material. We have also focused and reduced the cost of catalyst
by ultra low loading of Pt than the commercial catalyst by electrochemical fabrication method.

This work was made possible by NPRP grant # 9 — 219-2-105 from the Qatar National Research Fund (A Member
of The Qatar Foundation). The finding achieved herein is solely the responsibility of the authors.
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STUDIUM KATALYTICKE HYDROGENACE CO;
Martina Kubikova', Libor Kvitek!

!Univerzita Palackého, Piirodovédeckd fakulta, 17. listopadu 1192/12, 771 46 Olomouc,
martina.kubikova0l@upol.cz

Globalni oteplovani, zptisobované sklenikovymi plyny, predstavuje zdvazny ekologicky problém na Zemi.
Nejzastoupenéjsim sklenikovym plynem je oxid uhli¢ity, jehoz koncentrace v ovzdusi stale vyznamné narusta. [1]
Jednou z moznosti, jak tomuto trendu zabranit, zmirnit dopad sklenikového efektu a zlepsit tak klimatické
podminky na Zemi, je zpétna konverze CO; na jiné slouceniny. [2] Pro tento el jsou vhodné katalytické
materialy na bazi Zeleza, které vedou konverzi CO, na methanol, methan a nebo na dal$i jednoduché
uhlovodiky. [3]

Prezentovana studie je zaméfena na studium katalytické hydrogenace CO» v plynné fazi na katalyzatorech na bazi
oxidi Zeleza, které¢ byly pfipraveny rozkladem Stavelanu zeleznatého na vzduchu pii vysokych teplotach. Reakce
probihala pfi nizkém tlaku 1 bar a teploté 325 °C v mikroreaktoru Effi spojeném s plynovym chromatografem
pro detekci reakénich produktl. VSechny pfipravené katalyzatory, na rozdil od komer¢niho Fe,Os, vedly konverzi
CO; ke vzniku CHy4. Vedlejsimi produkty byly CO a H,O. Vysokoteplotni XRD ukézala rozdilné chovani
katalyzatort v redukcni atmosféte H,, ¢emuz odpovidala i jejich rozdilna katalytickd aktivita. Tato katalyticka
aktivita je prokazatelné¢ (na zakladé vysledki XRD) spojena s piitomnosti FesC faze
v pfipravenych katalyzatorech.

Autori dekuji za financni podporu vnitrniho grantu UP Olomouc projekt IGA_PrF 2019 033.

[1] M. Aresta, A. Dibenedetto, Utilisation of CO> as a chemical feedstock, Dalton Trans., 2007, 28, 2975.

[2] A. Rafiee, R. Khalilpour, D. Milani, M. Panahi, Trends in CO; conversion and utilization: A review from
process systems perspective, J. Environ. Chem. Eng., 2018, 6, 5771.

[3] C.-S.T. Chih-Hung Huang, T. Chung-Sung, A review: CO, utilization, Aerosol Air Qual. Res., 2014, 14, 480.
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POROVNANI KATALYTICKE AKTIVITY NANOCASTIC PLATINOVYCH KOVU

Libor Kvitek!, Tomas StrySovsky!, Karolina Simkovi¢ova!, Robert Prucek!, Lucie Hochvaldova', Ales
Panacek !

'RCPTM a Katedra fyzikalni chemie, Prirodovédecka fakulta, Univerzita Palackého, 17. listopadu 12, 77146
Olomouc, libor.kvitek@upol.cz

Platinové kovy jsou znamy jako excelentni katalyzatory pro fadu chemickych reakci dulezitych pro primyslové
aplikace. Jejich nanocasticova forma piedstavuje dalsi moznost jak zvysit vyuzitelnost katalyzatorti v praxi jak
zvySenim katalytické aktivity v souvislosti se zvySenim specifického povrchu, tak soucasné se snizenim mnozstvi
drahych kovu pro efektivni katalyzu. Vysoka kladna hodnota standardniho redox potencidlu pro tyto kovy
umoziuje vyuziti fady redukénich Cinidel pro pfipravu jejich nanocastic na mokré cesté. Jedno z nejsilnéjsich
reduk¢énich €inidel — tetrahydridoboritan sodny - umoziuje ptipravu nanocastic t€chto kovil o rozmérech jednotek
nanometri [1].

Prezentovana studie je zaméfena na porovnani katalytické aktivity nanometrovych nanocastic platinovych kovt
v jedné z nejpouzivanéjSich modelovych reakci — redukce nitrofenolu tetrahydridoboritanem sodnym. Nanocastice
byly pfipravovany ve vodném prostiedi redukei soli pfislusného kovu tetrahydridoboritanem sodnym za stabilizace
citratovym aniontem. Testovany byly nanocastice Pt, Pd, Ir, Ru, Rh a Os. Z nich se jako nejefektivnéjsi katalyzator
ve studované reakci ukdzaly nanoc¢astice Rh. Ve vétsing piipadu byla v ramci kinetickych experimentd pozorovana
pomala pocate¢ni perioda reakce, souvisejici velmi pravdépodobné s aktivaci povrchu katalyzatoru, umoziujici
efektivni adsorpci reaktantu, nutnou pro prub¢h reakce.

Autori dekuji za financni podporu vnitrniho grantu UP Olomouc, projekt IGA_PrF 2019 033.
[1] Zhang, Y.; Cao, Y.; Chen, D.; Cui, P.; Yang, J., Electrochimica Acta 269, 38 (2018).
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CU LAYERS SPUTTERED ON PTFE: EFFECT OF ANNEALING ON SURFACE
PROPERTIES AND ANTIBACTERIAL ACTIVITY

V. Lacmanova', H. Y. Nguyenova', B. Vokata®, V. Svorcik!, A. Reznickova!

!Department of Solid State Engineering, University of Chemical Technology, Technicka 5, 166 28 Prague, Czech
Republic, lacmanov@yscht.cz

’Department of Biochemistry and Microbiology, University of Chemistry and Technology, Technicka 5, 166 28
Prague 6, Czech Republic

This study presents specific properties of Cu layers on polytetrafluoroethylene (PTFE) and their antibacterial effect
against two bacterial strains, Gram-negative Escherichia coli and Gram-positive Staphylococcus aureus. Thin Cu
layers were prepared by sputtering on PTFE and subsequently annealed at 300 °C. Chemical and physical
characteristics of Cu layers on PTFE were evaluated before and after annealing employing various analyses. As-
sputtered Cu layers exhibited characteristics of metallic copper that were observed as a soar in conductance and
surface plasmon resonance band in UV-Vis spectra. Annealing induced the oxidation and rearrangement through
Cu layers creating crystalline island structures of CuO. Owing to annealing, PTFE itself was partly exposed and
samples exhibited stable hydrophobic character. The nature of antibacterial responses was investigated in relation
with the amount of copper and annealing of Cu layers. Bactericidal effect increased with sputtering time and
decreased due to annealing. Annealed samples exhibited higher adhesion of Cu layers to PTFE that contributed to
a lower bactericidal activity. PTFE sputtered for 400 s demonstrated the highest antibacterial effect against both
bacterial strains. Cu layers on flexible substrates are very promising for electronics such as solar cells and artificial
skin or as biological sensors and bacterial biofilm inhibitors [1-3].

PTFE Cu 400s 300°C

&

: 200 nm
Obr. 1. SEM image of annealed Cu layers sputtered for 400 s on PTFE.

This work was supported by GACR projects 17-00939S and specific university research (MSMT 21-SVV/2019).

[11Kim, J.; Lee, M.; Shim, H. J.; et al. Stretchable silicon nanoribbon electronics for skin prosthesis. Nat.
Commun. 5, 5747 (2014).

[2] Xu, W.; Lu, T. J.; Wang, F. Effects of interfacial properties on the ductility of polymer-supported metal films
for flexible electronics. Int. J. Solids Struct. 47, 1830-1837( 2010).

[3] Mclean, R. J. C.; Hussain, A. A.; Sayer, M.; Vincent, P. J. Antibacterial activity of multilayer silver copper
surface-films on catheter material. Can. J. Microbiol. 39, 895-899 (1993).
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STABILNY TL:C,Tx (MXEN)/PT NANOKOMPOZIT PRE APLIKACIE V SENZOROCH
Lenka Lorencova!, Tomas Bertok!, Jaroslav Filip?, Monika Jerigova®*, DuSan Veli¢* 4, Peter Kasak?,
Jan Tkag!

!Chemicky ustav Slovenskej akadémie vied, Duibravskd cesta 9, 845 38 Bratislava, lenka.lorencova@savba.sk,
tomas.bertok@savba.sk, jan.tkac@savba.sk

2Ustav inZinierstva ochrany Zivotného prostredia, Univerzita Tomdsa Batu v Zline, Vavreckova 275, 762 72 Zlin,
[.filip.com@gmail.com

3Katedra teoretickej a fyzikdlnej chémie, Prirodovedecka fakulta Univerzity Komenského v Bratislave, Mlynska
dolina, 842 15 Bratislava

‘Medzindrodné laserové centrum, llkovicova 3, 841 04 Bratislava, jerigova@ilc.sk, duvellabs@gmail.com
SCentrum pre pokrodilé materidly, Univerzita v Katare, P.O. Box 2713 , Dauha Katar, Vychodnd Azia,
peter.kasak@qu.edu.qa

2D materidly sa stali predmetom zédujmu vd’aka ich Specifickym vlastnostiam, ktoré sa liSia v porovnani s ich 3D
naprotivkami. 2D karbidy/nitridy prechodnych kovov nazyvané "MXény” sa vyznacuji komplexnou vrstevnatou
Struktarou, ktora poskytuje mnozstvo alternativ v zloZeni, ktoré z nich robia vhodné materialy pre rozli¢né
aplikacie.

V nasej $tadii sme skimali elektrochemické spravanie Ti3C,Tx MXénu (kde T: =0, -OH, -F) vo vodnom roztoku
pre potencialne aplikacie pri priprave senzorov. V pripade Ti3C,Tx bola skimana jeho schopnost’ detegovat’
vyznamné analyty (O», H O, a NADH) [1]. Ti3C;Tx preukazal vynikajtcu elektrokatalyticku aktivitu pri redukcii
H>0, s medzou detekcie na trovni nM (doba odozvy ~10 s). Napriek tomu sme vsak zistili, ze Ti3C,Tx je stabilny
v katodickom a anodickom potencidlovom okne do +0,2 V.

V snahe zlepsit’ jeho stabilitu sme MXén d’alej modifikovali s nanoc€asticami platiny [2, 3]. Senzor zalozeny na
nanokompozite Ti3C,Tx/Pt nanesenom na elektrode zo sklovitého uhlika (GCE) dokézal detegovat’ H>O, ]
medzou detekcie 448 nM pri 0 V (oproti Ag/AgCl) v porovnani s hodnotou 883 puM pozorovanou pre
GCE/Ti3C,Tx. Malé organické molekuly (acetaminofén, dopamin, kyselina askorbova, kyselina mocova) sme
detegovali pouzitim GCE/Ti3C,Tx/PtNP senzora taktiez s medzami detekcie na nanomolarnej urovni. Takyto typ
povrchu bude perspektivne vyuzity pri vyvoji biosenzorov a v glykoprofilacii.

Autori dakuju za financnu podporu z projektov APVV-15-0227 a APVV-17-0300.

[1] Lorencova L., Bertok T., Dosekova E., Holazova A., Paprckova D., Vikartovska A., Sasinkova V., Filip J.,
Kasak P., Jerigova M., Velic D., Mahmoud K.A., Tkac J.: Electrochim. Acta 235, 471-479 (2017).

[2] Lorencova L., Bertok T., Filip J., Jerigova M., Velic D., Kasak P., Mahmoud K.A., Tkac J.: Sens. Actuators
B-Chem. 263, 360-368 (2018).

[3] Filip J., Zavahir S., Lorencova L., Bertok T., Yousaf A.B., Mahmoud K.A., Tkac J., Kasak P.: J. Electrochem.
Soc. 166, H54-H62 (2019).
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PREPARATION METHOD EFFECT ON ANTIBACTERIAL PROPERTIES OF SILVER
NANOPARTICLES GRAFTED ONTO POLYETHYLENE TEREPHTHALATE

H. Y. Nguyenova!, B. Vokata?, V. Lacmanova', V. Svorcik!, A. Reznickova'

!Department of Solid State Engineering, University of Chemistry and Technology, 166 28 Prague 6, Czech
Republic, nguyeng@vscht.cz

’Department of Biochemistry and Microbiology, University of Chemistry and Technology, 166 28 Prague 6,
Czech Republic

Antibacterial surfaces harbour great attention as prevention of nosocomial diseases [1, 2]. We report preparation
of antibacterial polymer by grafting silver nanoparticles (Ag NPs) onto plasma activated polyethylene
terephthalate (PET) via biphenyl-4,4’-dithiol interlayer [3]. Used Ag NPs were synthesized by chemical (Ag
NPcn), electrochemical (Ag NPg) and physical (Ag NPp) methods. Ag NPs dispersions were characterized by UV-
Vis spectroscopy and transmission electron microscopy. Surface properties of PET were studied before and after
each preparation step. Chemical composition was determined using X-ray photoelectron and energy dispersive X-
ray spectroscopies. Morphology changes were observed on atomic force and scanning electron microscopes.
Prepared substrates wettability and zeta potential were also investigated. PET samples before and after
modifications were subjected to antibacterial test against Escherichia coli and Staphylococcus epidermidis. Ag
NPp sample was the most effective even though analyses determined Ag NP to be the smallest and their number
on PET surface was the greatest. Far greater amount of Ag NPp was revealed to be in the volume than on top of
PET sample. Good wettability also enabled bacterial solution to be in contact with larger area of Ag NPp sample
surface.
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Such systems are promising as antimicrobial surfaces in medicine.

S

Obr. 1. TEM image of S. epidermidis bacteria exposed to PET treated by Ar plasma for 120 s, subsequently grafted
with biphenyl-4,4-‘dithiol and then with Ag nanoparticles

This work was supported by Czech Science Foundation (GA CR) (Grant No. 17-00939S) and specific university
research (MSMT No 21-SVV/2019).

[1] Polivkova M., Hubacek T., Staszek M., Svorcik V., Siegel J.: Int. J. Mol. Sci. 18,419 (2017).
[2] Munoz-Bonilla A., Fernandez-Garcia M.: Prog. Pol. Sci. 37, 281 (2012).
[3] Reznickova A., Kolska Z., Zaruba K., Svorcak V.: Mater. Chem. Phys. 145, 484 (2014).

3Pol14

PEROVSKITOVE SOLARNE CLANKY

Maria Omastova', Agnieszka Iwan’, Riyas Subair’, Vojtech Nadazdy®, Matej Micusik', Matej Jergel’,
Peter Siffalovi¢’, Eva Majkova®

! Ustav polymérov SAV, Dubravska cesta 9, 845 41 Bratislava,
2 Military Institute of Engineer Technology, Wroclaw, Poland
3 Fyzikdlny ustav SAV, Dubravska cesta 9, 845 11 Bratislava

Organicko-anorganické perovskitové solarne clanky (PSCs) patria k najperspektivnejsim fotovoltickym
Strukturam s u€innostou konverzie viac ako 20 %. Pre ich Siroké uplatnenie v praxi je potrebné d’alej zlepSovat’
ich konverziu svetelnej energie a dlhodobtl stabilitu vo vonkajsich podmienkach. Zakladom planarnych PSCs je
viacvrstvova Struktura zlozena z vrstvy perovskitu, kde prebieha konverzia svetla na volné elektrické naboje, a
vrstiev pre transport nosicov naboja (elektronov a dier) k elektrodam. Vlastnosti tychto vrstiev a ich rozhrani
vyznamne ovplyviiuji funkénost PSCs. V praci prezentujeme vysledky vyskumu a vyvoja tychto PSCs s cielom
zabudovania novej dierovej transportnej vrstvy PPL6 ((5E,6E)-N°,N°-bis(4-(dip-tolylamino)benzylidene)-1,2,4-
thiadiazole-3,5-diamine) vyvijanej v rdmci spolo¢ného projektu V4 - Korea Bezolovnaté perovskitové solarne
¢lanky s dlhodobou stabilitou. Elektronovu Struktaru PPL6 sme charakterizovali novou metédou ER-EIS
(energeticky rozlisiteI'nd elektrochemickd impedancna spektroskopia) [1, 2], z ktorej sme urcili hodnoty HOMO
(-5.5eV) a LUMO (-2.2 V) a 8irku transportného pasu 3.2 eV. Predmetom d’alSicho vyskumu je nahrada dierovej
vrstvy Spiro-OMeTAD (2,2',7,7"-tetrakis(N,N'-di-p-methoxyphenylamine)-9,9'-spirobifluorene), ktora je draha a
je aj zdrojom nizkej stability PSCs.

Praca je podporend grantom PLL Bezolovnaté perovskitové solarne clanky s dlhodobou stabilitou V4-Korea Joint

Reseach Program on Chemistry and Chemical Engineering.

[1]  Nadazdy V, Schauer F, Gmucové K.: Appl. Phys. Lett. 105, 142109 (2014).
[2]  Schauer F., Nadazdy V., Gmucové K.: J. Appl. Phys. 123, 161590 (2018).
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SILVER NANOPARTICLES AS POTENTIAL ANTIBACTERIAL AGENT: HOW SILVER
CAN OVERCOME ANTIBIOTIC RESISTANCE AND HOW BACTERIA CAN RESIST
SILVER

Ales Panacek!, Libor Kvitek!, Lucie Hochvaldova!, Renata Vecetrova?, Milan Kolai?

Regional Centre of Advanced Technologies and Materials, Department of Physical Chemistry, Facul-ty of
Science, Palacky University Olomouc, 17. listopadu 12, 771 46 Olomouc, Czech Republic,
ales.panacek@upol.cz

’Department of Microbiology, Faculty of Medicine and Dentistry, Palacky University Olomouc, Hnévotinska 3,
775 15 Olomouc, Czech Republic

Silver nanoparticles (NPs) exhibit significant antimicrobial activity against a broad range of microorganisms at
concentrations ranging from a few ppm to tens of ppm that are not cytotoxic to human cells [1]. Silver NPs also
strongly enhance antibacterial activity against multiresistant Enterobacteriaceae when combined with antibiotics
such as cefotaxime, meropenem, or gentamicin [2]. All the antibiotics, when combined with silver NPs, showed
enhanced antibacterial activity at concentrations far below the minimum inhibitory concentrations of individual
antibiotics and silver NPs. As a result, silver NPs have already been successfully applied in various biomedical
technologies and products used in every-day life. While bacterial resistance to antibiotics has been discussed
extensively in the literature, the possible development of resistance to silver NPs after repeated long-term exposure
has not been fully explored. We report that the Gram-negative bacteria can develop resistance to silver NPs after
prolonged exposure. The observed resistance stems from the production of the adhesive flagellum protein flagellin,
which triggers the aggregation of silver NPs and eliminates their antibacterial effects. The resistance mechanism
cannot be overcome by stabilization of silver NPs by polymers or surfactants. However, it is possible to suppress
it by inhibiting flagellin production with pomegranate rind extract [3].

The authors gratefully acknowledge the support provided by project LO1305 of the Ministry of Education, Youth
and Sports of the Czech Republic, the Czech Science Foundation (project No. 19-22720S), and the Internal Grant
of Palacky University in Olomouc (IGA PrF 2019 033).

[1] Panacek A., Kvitek L., Prucek R. et al.: J. Phys. Chem. B 110, 16248, (2006).
[2] Panacek A., Smekalova M., Vecerova R., et al.: Colloids Surf., B 142, 392 (2016).
[3] Panacek A., Kvitek L., Smekalova M. et al.: Nature Nat. 13, 65 (2018).

3Pol6

NANO(;ASTICE STRIEBRA. VZTAH MOLE,KULOVA STRUKTURA STABILIZATORA -
FYZIKALNE VLASTNOSTI — BIOLOGICKA AKTIVITA STRIEBORNYCH NANOCASTIC
Martin Pisar¢ik!, Milo§ Lukag¢!, Renata Horakova!, Ferdinand Devinsky?

'Katedra chemickej tedrie lieciv, Farmaceutickd fakulta, Univerzita Komenského, 832 32 Bratislava,
pisarcik@fpharm.uniba.sk
’Farmaceutickd fakulta, Univerzita Komenského, 832 32 Bratislava

Nanocastice na baze striebra predstavujii atraktivnu oblast nanomateridlov s prednostnym vyuzitim
v biomedicinskych aplikdciach. Pozornost verejnosti pritahuju predovSetkym ako perspektivne ndstroje
v diagnostike a terapii nadorovych ochoreni, aj ako nové generécia prostriedkov s vysokou biologickou aktivitou.
Potvrdil sa antimikrobny, fungistaticky a antiviroticky uc¢inok nanocastic striebra aj voc¢i multirezistentnym
patogénom. Hlavnym problémom spojenym s pripravou striebornych nanocastic je ich nedostato¢na stabilita vo
vodnom prostredi, ktora sa prejavuje zanikom nanodisperzie po uré¢itom ¢asovom obdobi, ¢o zna¢ne obmedzuje
ich aplikaéné vyuzitie. Slubnym rieSenim tohto problému sa ukazuje byt aplikacia katidnovych
povrchovoaktivnych zluc¢enin ako stabilizatorov nanodisperzii striebra.

Kationové jednoretazcové aj dvojretazcové tzv. ,,gemini‘ tenzidy maj silny stabilizacny u¢inok na nanodisperzie
stricbra. Ako vyplyva z naSich merani priemeru nanocastic, ich zeta potencialu a zo zobrazenia morfologie
nanocastic pomocou elektronového mikroskopu [1, 2], strieborné nanokoloidy stabilizované kationovymi tenzidmi
vykazuju stabilny priemer nanocastic a vysokt kladnu hodnotu ich zeta potencialu. To zarucuje termodynamickt
stabilitu nanodisperzie aj pri vysokych koncentraciach a pocas dlhSicho ¢asového obdobia bez vyskytu fazovej
separacie a nasledujiiceho zaniku nanodisperzie. Stadium biologickej aktivity nanodisperzii striebra ukazuje
mimoriadnu antimikrébnu aktivitu striebornych nanocastic stabilizovanych kationovymi tenzidmi vo¢i Gram-
pozitivnym, Gram-negativnym kmenom a kvasinkam, ktora je vyssia ako aktivita samotnych vodnych roztokov
kationovych tenzidov stabilizujtcich strieborné nanodisperzie.
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Uvedeny vyskum je financne podporovany Grantovou agentiirou MS SR a SAV, projektom VEGA ¢. 1/0298/16,
Agenturou na podporu vyskumu, projektom ¢. APVV-17-0373. Uvedeny vyskum vyuziva vedecké vysledky
podporované grantom APVV-0516-12 a projektom CEBV, ITMS: 26240120034.

[1] Pisar¢ik M. et al.: Molecules 22,1794 (2017).
[2] Pisar¢ik M., Luka¢ M. et al.: Journal of Molecular Liquids 272, 60 (2018).

3Pol7
PRIPRAVA A CHARAKTERIZACE KOLOIDNICH ROZTOKﬁ ZLATYCH NANOCASTIC
Markéta Pislova', Katefina Kolafova', Zdeika Kolska?, Vaclav Svoréik!

"yysokd skoly chemicko-technologickad v Praze, Ustav inZenyrstvi pevnych ldtek, Technickd 5, Praha 6- Dejvice,
166 28, marketa.pislova@vscht.cz )
2Univerzita J. E. Purkyné v Usti nad Labem, Piirodovédeckd fakulta, Ceské Mlddeze 8, Usti nad Labem, 400 96

Tato prace se zabyva piipravou zlatych nanocastic (AuNPs). Koloidni roztoky AuNPs byly pfipraveny pomoci
katodového naprasovani do polyethylenglykolu (PEG) s molekulovou hmotnosti 600 g Mol [1] popf. do
suspenze PEGu a pfirodniho polysacharidu. PEG i polysacharidy, zde byly pouzity jako stabilizatory. Tento postup
ptipravy je velmi jednoduchy a navic je i Setrny k pfirod€. Predev§im vzhledem k tomu, Ze se zde nepouzivaji
zadna redukéni ¢inidla ani dalsi stabilizatory.

Ptipravené koloidni roztoky nanocastic byly charakterizovany pomoci atomové absorpéni a ultrafialovo-viditelné
spektroskopie. Transmisni elektronova mikroskopie byla vyuzita k urceni tvaru a velikosti nanocastic. Dynamicky
rozptyl svétla byl pouzit k potvrzeni a upfesnéni velikosti ¢astic. Déle byly provedeny in vitro testy cytotoxicity
a antibakterialni aktivity. U téchto roztoki byla také testovana moznost sterilizace.

Naprasenim vznikaji kulové nanocastice zlata. Velikost nanocastic se pohybuje vrozmezi od 3 do 35 nm
v zavislosti na slozeni roztokd.

Autori dékuji za financni podporu Grantové agentuie CR v projektu 17-00885S.
[1] Slepicka P., Elashnikov R., Ulbrich P., Staszek M., Kolska K., Svor¢ik V.: J. Nanopart. Res., (2015)
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MEDIATORLESS NANOPARTICLE COATINGS OF POLYMER: PROMISING
PLATFORMS FOR BIOENGINEERING AND CATALYSTS

Jakub Siegel, Markéta Polivkova, Pavla Sulakova, Vaclav Svor¢ik!

Department of Solid State Engineering, University of Chemistry and Technology Prague, Technicka 5, 166 28
Prague, jakub.siegel@vscht.cz

In the beginning of this century nanostructured materials, especially nanoparticles, initiated technological
revolution in almost all areas of human activity. They have been successfully applied in catalysts, energy storage
devices, healthcare industry, cosmetics or textile industry. The successful synthesis itself, however, does not often
lead to desired functional product [1]. Especially in catalysis, textile or healthcare industry the immobilization of
NPs onto the carrier substrate represent important technological step crucial to the success of developed product
in the view of their long-term functionality.

In this work we present unique approach for immobilization of electrochemically synthesized silver nanoparticles
on polyethyleneterephthalate foil based on physical incorporation of particles into thin polymer surface layer
induced by polarized excimer laser light [2]. Depending on the concentration of nanoparticle solution in
immobilization process, one can effectively control surface morphology of processed sample, thus tailoring its
specific surface area. Changes in chemical composition and the surface structure of polymer after the particle
immobilization were studied by advanced analytical techniques such as ARXPS, EDX, RBS, FEGSEM, TEM,
and AFM.

Laser-immobilized nanoparticle coatings of polymers are believed to open up new possibilities in the development
of the next generation of cell-conform antimicrobial materials as well as being promising platforms applicable in
catalysis.

Authors are thankful to GACR for the financial support of this research under the project No. 18-07619S.

[177J. Siegel, K. Kolarova, V. Vosmanska, S. Rimpelova, J. Leitner, V. Svorcik, Mater. Lett. 113 59 (2013)
[2]J. Siegel, O. Lyutakov, M. Polivkova, M. Staszek, T. Hubacek, V. Svorc¢ik, Appl. Surf. Sci. 420, 661 (2017).
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ADVANCED EPOXY COMPOSITES FILLED WITH NOVEL 2D NANOMATERIAL —
MXENES

Michal Prochazka', Simona Prochidzkova?, Anastasiia Stepura', Katefina Kopecka®, Vladimir Spacek?,
Maria Omastova!

!Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, 84541 Bratislava, Slovakia;
michal.prochazka@savba.sk

’Department of Analytical Chemistry, Faculty of Natural Sciences Comenius University, Mlynskad dolina,
Ilkovicova 6, 842 15 Bratislava 4, Slovakia

3SYNPO a.s., S. K. Neumanna 1316, 532 07 Pardubice, Czech Republic

MXenes are a new family of two-dimensional (2D) transition metal carbides and/or nitrides discovered in 2011[1].
A unique combination of metallic conductivity, a hydrophilic surface, and excellent mechanical properties renders
MXenes as an attractive candidate for many technological applications. Water-compatible epoxy resin was used
as a polymer matrix due to polarity and therefore covalent bonding of MXenes ensuring strong interface. The
rationale for using this polymer is also explained by their versatile mechanical properties.

Epoxy/MXene composites films were prepared using wet applicator. Films contained different content of MXenes,
and their thickness was 200 pm. Tensile tests of pure epoxy film and composites films were measured by
Dynamometer Instron 3365 (Instron Corporation, USA) and mechanical properties were analysed by
Nanoindentor Hysitron TI1 750 Ubi (Hysitron, USA). The electrical conductivities of prepared films were measured
by Broadband Dielectric Spectrometer Concept 40 (Novocontrol, Germany).

This work was financially supported by grant No. M-ERANET-18-414-Nano2Com from Slovak Academy of
Sciences, M-ERA.NET 2 Call 2018 European Partnership for Improved Composites (EPIC) and by project VEGA
02/0010/18.

[1] Naguib M., Presser V., Lane N., Tallman D., Gogotsi Y., Lu J., Hultman L., Barsoum M.W., RSC Advances,
1, 1493 (2011).

3Po20
HYDROPHILIC MODIFICATION OF SURFACES VIA PLASMA POLYMERIZATION
Monika Stupavska', Hana Dvotakova!, Lubomir Prokes!, Vilma Bursikova!, Jan Cech', Pavel Stahel

' Masaryk University, Kotlaiska 2, 611 37 Brno, Czech Republic, stupavska@mail. muni.cz

Highly hydrophilic surfaces prepared by means of plasma polymerization could be a good alternative to classical
direct plasma activation in simple atomic or molecular gasses. This approach enables the fast, simple and time
stable hydrophilic modification of surfaces without dependence on the type and characteristics of treated material.
In this work, the polypropylene surface was coated by thin layer of plasma polymer deposited from the mixture of
propane-butane in nitrogen in atmospheric pressure plasma. This nontoxic and inexpensive mixture is already
known to promote adhesion strength of polyester cords to rubber matrix [1]. Presented method has therefore a
good potential to become a wider platform for creating cost-effective intermediate adhesive layers. Well
hydrophilic thin surfaces were obtained for treatment time of 1 second and superhydrophilic surfaces were
obtained after 10 seconds of plasma treatment. Thus prepared thin layers of plasma polymer have great time
stability of wettability properties, are smooth, homogenous, moderately flexible and have good adhesion to the
substrate. Wettability of deposited layer was characterized using water contact angle measurement and surface
free energy evaluation. The chemical composition of deposited layer was characterized by XPS spectroscopy and
ATR-FTIR spectroscopy. Surface morphology was observed via SEM.

This research has been supported by the project CZ.1.05/2.1.00/03.0086 funded by FEuropean Regional
Development Fund and project LO1411 (NPU 1) funded by Ministry of Education Youth and Sports of Czech
Republic.

[1] Amir I., Hudec 1., Volovi¢ M., Chem. Listy 103 1 (2009)
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NON-CONTACT THICKNESS MEASUREMENT OF PROBLEMATIC LAYERS USING
SEM WITH EDS DETECTOR

Tomas Ingr

Katedra experimentalni fyziky, Prirodovédecka fakulta, Univerzita Palackého v Olomouci

One of the most important characteristics of nanomaterial samples is their size. Methods for measuring the
thickness of 0D, 1D and 2D materials are significantly limited (e.g. AFM, TEM). The scanning electron
microscope method with EDS detector eliminates some limitations of thickness measurement. The solution of the
problems of measuring the layers thickness 1D material is demonstrated on a carbon fiber brush electrode with a
Br layer. These problems are the curvature of the sample and preparation of samples for the contact methods. This
method can measure one or more layers of samples that have a high roughness and have no sharp edges.

3Po022

SEPARACE A REGENERACE TEZKYCH KOVU POMOCI DVOUDIMENZIONALNI
KARBOXYLOVE KYSELINY

Jan Kolafik', Aristides Bakandritsos', Radek Zbofil'

'Regiondlni Centrum Pokrocilych Technologii a Materialii, Katedra Fyzikdlni chemie, Piirodovédecka fakulta
Palackého Univerzity v Olomouci, 17. Listopadu 1192/12, 77146 Olomouc, Ceskd Republika.
Jan.kolarik@upol.cz

Znecisténi vody tézkymi kovy se stalo vaznym environmentalnim problémem. To vyzaduje neustalé snizovani
dilni ¢innosti a kontaminace Zivotniho prostiedi. Proto je nejen separace ale i regenerace tézkych a vzacnych kovi
z vody kli¢ova vyzva v budoucim feseni ¢isténi vod. V tomto ohledu budou sorpéni technologie hrat kli¢ovou roli
pro svou vysokou ucinnost a nizkou cenu. Vyzvou je také recyklace sorbentii k opakovanému pouziti a také
regenerace samotnych kovt. Diky tomu jsou vyuzivany i sorbenty s vy$Simi pofizovacimi naklady a zaroven
dochézi ke snizeni chemického odpadu a v neposledni fadé k recyklaci kovti. Abychom toho dosahli, vyuzili jsme
selektivné a vysoce funkcionalizovaného grafenového derivatu s karboxylovymi skupinami (Graphene Acid -
GA), ziskaného z fluorografitu pfi velmi vysokych vytézcich.[1]

Zde prezentujeme separaci a regeneraci iontll vzacnych a tézkych kovu (Pb, Pd, Pt, Cd, Ga, In, Co, Cu, Zn) z
kontaminované vody pomoci GA. Tyto ionty kovii jsou u¢inné adsorbovany na GA z kontaminované vody pfi
nizkém pH (pH~3,5) a nasledné zpétné ziskany vymytim pomoci HCI. Nakonec je GA regeneraci opét piipraveno
k dalsi separaci kovu. Tento cyklicky proces se ukazal jako velmi efektivni a GA jako velmi stabilni pro opakované
pouziti zachovavajici si u¢innost separace ionti kovi.

Autori timto dékuji za podporu internimu studentskému grantu (IGA) UP v Olomouc, (IGA_PrF 2018 015) a
Ministerstvu vnitra CR (projekt ¢. VI 20162019017).

[1] Bakandritsos A., et al.: ACS Nano. 11, 2982-2991 (2017).

3P023
ANTIMIKROBALNI UPRAVA TKANIN ZA VYUZITI NANOCASTIC STRIBRA
Robert Prucek!, Barbora Kiivova!, Ales Panadek!, Milan Kolai?, Libor Kvitek'

'Regionalni Centrum Pokrocilych Technologii a Materiali, Katedra fyzikalni chemie, Univerzita Palackého
v Olomouci, Slechtitelii 27, 783 71 Olomouc, Ceskd Republika, robert.prucek@upol.cz
2Ustav mikrobiolgie, Lékarska fakulta, Hnévotinskd 3, 775 15 Olomouc, Ceskd Republika

V prezentované studii byly zkoumdny techniky impregnace rtznych typt tkanin (bavlna, polyester,
bavlna/polyester, polyamid) nano&asticemi za u¢elem dosaZeni jejich antimikrobialniho charakteru.! Disperze
nanocastic stfibra byly pfipravovany redukci dusi¢nanu stiibrného pomoci tetrahydriboritanem sodnym za
pritomnosti sodné soli polyakrylové kyseliny o molekulové hmotnosti 15 000. Disperze nanocastic stfibra byly
také ptipravovany za vyuziti maltosy jakozto redeukcniho Cinidla bez pouziti uvedeného stabilizatoru. Impregnace
vysSe uvedenych tkanin byla provadéna ponofenim tkanin do disperze nanocastic stiibra (metoda ex situ) a také
byla redukce dusi¢nanu sodného ve vodném prostiedi provadéna piimo za pritomnosti uvedenych tkanin (metoda
in situ). Velikost nanocastic stfibra na tkaninach se pohybovala v rozmezi 20 nm az 40 nm. Antimikrobalni
ucinnost impregnovanych tkanin byla testovana na bakteridlnich kmenech Staphylococcus Aureus a Escherichia
Coli.

Prace vznikla za financéni podpory projektu LO1305 Ministerstva Skolstvi, mladeze a télovychovi Ceské republiky
a projektu TE02000006 Technologické agentury Ceské republiky.

[1] Eremenko A. M., Petrik LS., Smirnova N.P., RudenkoA.V., Marikvas Y.S., Nanoscale Research 11, Article num. 28, (2016).
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MQZNOSTI ANALYZY OBSAHU ANORGANICKEHO UHLIKU V PREKURZORECH PRO
PRIPRAVU VYSOKOTEPLOTNICH SUPRAVODICU

Mario Babungk!?, Ondfej Jankovsky!, Tomas Hlasek?, Vilém Barttin&k!

"Ustav anorganické chemie, Fakulta chemické technologie, Vysokd $kola chemicko-technologickd v Praze,
Technicka 5, Praha 6 - Dejvice, 166 28, Ceskd republika

2CAN SUPERCONDUCTORS, s.r.o., Ringhofferova 66, Kamenice 251 68, Ceskd republika

SALS Czech Republic, s.r.o., Na Harfé 336/9, Praha 9, 190 00, Ceskd Republika
mario.babunek@alsglobal.com

Vysokoteplotni supravodice na bazi kuprati (YBCO, REBCO, BSCO) se daji pouzit k mnoha aplikcim v oblasti
dopravy a energetiky. Pro pfipravu je pouzvana smés kalcinovanych oxidovych prekurzord, kde je dulezita
relativné nizka koncentrace zbytkovych uhlic¢itanti a dlasich slozek generujicich plynou fazi pti vysokoteplotnim
zpracovani produktu. Naopak urcité mnozstvi zbytkovych uhli¢itanti mize pti zpracovani zplsobit vznik defekt,
slouzicich jako pinningova centra a zlepSujicich superavodivé vlastnosti materidlu. V této praci byla zkoumana
moznost stanoveni obsahu uhli¢itanu v prekurzorovém prasku pro piipravu YBCO supravodivych diskti pomoci
metody TIC (total inorganic carbon) coulometrickou titraci. Vysledky potvrdily dostate¢nou G¢innost kalcina¢niho
procesu i vhodnost pouzité analytické metody.

Tato préce vznikla za podpory grantu TACR, program THETA, éislo grantu TK01030200.
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ALKYKSILYL- A ALKYLSTANYLSELENIDY JAKO ALD PREKURZORY PRO
DEPOZICE NANOVRSTEV

Jaroslav Charvot', Filip Bures', Jan Macak?

! Ustav organické chemie a technologie, Fakulta chemicko-technologickd, Univerzita Pardubice, 53210
Pardubice, Ceskd republika (st41999@student.upce.cz)

2 Centrum materialii a nanotechnologii Fakulta chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice, 53002
Pardubice, Ceskd republika

Technologie ALD (Atomic Layer Deposition) umoziiuje nandset tenké vrstvy s minimalnim poctem defektd,
ato ina ruzné¢ tvarované povrchy jako nanocCéastice ¢i nanotrubice. Alespoil jeden ALD
prekurzor — tedy slouceninu, kterd obsahuje nandseny atom je zndm u témét vSech neradioaktivnich prvkl
periodické tabulky. Pro selen vSak byly pfedstaveny vedle toxického H,Se a Me,Se (resp. MesSe;) pouze
bis(alkylsilyl)selenidy [1]. Tato prace se soustfedi na piipravu bis(alkylsilyl)selenidi a analogickych
bis(alkylstanyl)selenidd jako potencialnich prekurzorti pro ALD technologii. Kritické porovnani pfipravy latek
je doplnéno jejich charakterizaci a dale zkoumanim termalnich vlastnosti pomoci TGA a DSC, jakozto dilezitého
kritéria pfi vybéru prekurzoru. Vybrané produkty pak byly Gspé$né vyuZity pro depozice atomarnich vrstev. [2, 3]

Tento projekt je financovan Grantovou agenturou Ceské republiky (18-03881S).

[1] V. Pore, T. Hatanpad, M. Ritala, M. Leskeld, J. Am. Chem. Soc., 131 (2009) 3478-3480.

[2] S. Ng, M. Krbal, R. Zazpe, J. Ptikryl, J. Charvot, F. Dvotak, L. Strizik, S. Slang, H. Sopha, Y. Kosto, V.
Matolin, F. K. Yam, F. Bures, J. M. Macak, Adv. Mater. Interfaces (2017) 1701146.

[3] F. Dvoték, R. Zazpe, M. Krbal, H. Sopha, J. Pfikryl, S. Ng, L. Hromadko, F. Bures, J. M. Macak, Appl. Mater.
Today 14 (2019) 1-20.
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NIKLEM AKTIVOVANE STEPENI PEPTIDU — DFT ANALYZA REAKCNIHO
MECHANISMU )

Adéla Gottwaldova, Michal Cajan

Regionalni centrum pokrocilych technologii a materialii, Oddeleni Biologicky aktivni komplexy a molekulové
magnety, Prirodovédecka fakulta, Univerzita Palackého v Olomouci, Slechtitelii 27, 783 71 Olomouc.
adela.gottwaldova0l @upol.cz, michal.cajan@upol.cz

Hydrolyza peptidické vazby aktivovana koordinaci pfechodného kovu je alternativou ke standardnim metodam
sekvenace peptidickych fetézcl, napiiklad enzymatického §tépeni. V tomto smyslu byla jako Stépici Cinidla pro
oligopeptidy, polypeptidy ¢i proteiny testovana celd fada iontl pfechodnych kovl a jejich komplexd. [1]
Z hlediska popisu prubéhu stépné reakce byly na zaklad¢ experimentlnich kinetickych méfeni navrzeny tfi typy
reakénich mechanismii — mechanismus oxidativni, fotooxidativni a hydrolyticky. [2] Prace je zaméfena na
teoretickou analyzu vztahl mezi strukturou a stabilitou komplexi niklu s oligopeptidy s diirazem na aktivaci
procest vedoucich ke $tépeni peptidické vazby. DFT kvantové chemickou analyzou na bazi B3LYP a PBE
funkcionald byly lokalizovany kli¢ové body reak¢énich mechanismt na PES a studovana jejich struktura, distribuce
elektronové hustoty a souvisejici vlastnosti. Detailné byl rovnéz studovan vliv mozného slozeni koordinaéni sféry
komplexniho utvaru a funkcionalizace peptidu v okoli $tépené vazby na vlastnosti a energii reakénich
meziproduktl i tranzitnich stava.

Prace byla realizovana s podporou projektit LO1305 a PrF 2019 009 financovanych Ministerstvem skolstvi,
mlddeze a teélovychovy CR.

[1] Belczyk-Ciesielska, A., Zawisza, 1. A., Mital, M., Bonna, A., Bal, W.: Sequence-Specific Cu(II)-Dependent
Peptide Bond Hydrolysis: Similarities and Differences with the Ni(II)-Dependent Reaction. Inorg. Chem. 2014,
53, 4639-4646.

[2] Wezynfeld, N. E., Fraczyk, T., Bal, W.: Metal assisted peptide bond hydrolysis: Chemistry, biotechnology and
toxicological implications. Coord. Chem. Rev. 2016, 327-328, 166-187.

4Po04
PREPARING ULTRA-HARD TITANIUM CERMETS y
Vlastimil Brozek!, Libor Mastny?, Pavel Rohan®, Jan Horni¢ek?, Miroslav Simek?

!Institute of Plasma Physics CAS v.v.i., Za Slovankou 1782/3, 182 00 Prague, Czech Republic, EU,
brozek@ipp.cas.cz

2University of Chemistry and Technology, Technickd 1905/5, 166 28 Prague 6, Libor.Mastny@yvscht.cz
3Czech Technical University in Prague, Technickd 1902/4,, 166 07 Prague 6, pavel.rohan@fs.cvut.cz

The hardest materials, besides diamond, which are technically attainable as well as affordable, include silicon
carbide, boron carbide, titanium diboride, titanium trisilicide, titanium carbide and titanium nitride. The hardness
ranges from 36 GPa (SiC) to 29 GPa (TiN), thus significantly exceeding hardness of corundum (14 GPa). Another
characterization is a relatively low density, reaching max. of 5 g/ cm3. These compounds can be formed primarily
only in form of powders or thin layers. It is technologically challenging to compact them due to their extremely
high melting point, being around 3000 K. Their main industrial application is in machining and mechanical wear
protection. Powdered materials are processed into appropriateshape and size by sintering, separately or with metal
or ceramic binders.

Another, lesser publicly stressed, area of application is anti-ballistic protection. However, the fragility of hard
materials complicates the selection of optimal binder component. In this study, we focused on reactions of the
above-mentioned materials with elementary titanium at the highest available melting temperatures in the electric
arc. Under these conditions, the molten titanium reacts to form additoinal new hard compounds and acts in excess
as sintering binder. Such combinations increase the fracture toughness of ultra-hard metal-ceramic materials,
making them a suitable candidate for anti-ballistic protection to a certain extent.
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FOTOASISTOVANE LEPTANI TENKYCH VRSTEV CHALKOGENIDOVEHO SKLA ASS;
Jifi Jancalek!, Karel Palka'?, Miroslav VIgek?

'Katedra obecné a anorganické chemie, Fakulta chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice, Pardubice
532 10, Ceska republika
2Centrum materialii a nanotechnologii, Fakulta chemicko-technologickd, Univerzita Pardubice, Pardubice
532 10, Ceska republika

Chalkogenidova skla a jejich tenké vrstvy jsou materialy studované pro své vyjimecné optické vlastnosti, zvlaste
pro vysoké hodnoty indexu lomu a Sirokou oblast propustnosti v IC oblasti spektra. Pro fadu aplikaci tenkych
vrstev chalkogenidovych skel je tieba jejich strukturovani, k ¢emuz je vyuzivano fady litografickych metod
(opticka litografie, litografie elektronovym svazkem, ¢i piimy laserovy zapis aj. [1,2]), z nichz velka ¢ast vyuziva
mokrého leptani.

V ramci této prace byl studovan vliv fyzikalné-chemickych podminek na selektivitu fotoasistovaného leptani
(simultanni mokré leptani a expozice monochromatickym zatenim) tenkych vrstev As>S; deponovanych metodami
vakuového napatfovani a spin-coating v aminovych leptacich ldznich. Na rozdil od vrstev leptanych po expozici,
kdy u napatenych tenkych vrstev dochazi ke zvySeni chemické odolnosti v dusledku fotopolymerace [3], bylo
v piipadé fotoasistovaného leptani vrstev pozorovano zpravidla snizeni chemické odolnosti. Byla zjisténa zavislost
selektivity leptani (pomér leptacich rychlosti exponovanych a neexponovanych vzorkll) na metodé depozice
tenkych vrstev, intenzité expozicniho zafeni, teplotni historii vzorku i sloZzeni pouzité lazné. Vysoka selektivita
leptani byla pozorovana i pii leptani temperovanych napatfenych vrstev, které jsou vzhledem k stabilizované
struktufe malo fotocitlivé pro tradicni litografické strukturovani. Diky moznosti fizeni selektivity leptani
podminkami leptani a diky konstrukéni jednoduchosti metody je fotoasistované leptani zajimavou alternativou
bézné pouzivanych metod strukturovani.

Autori dékuji za financni podporu Ministerstvu Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky prostiednictvim
projektit  LM2015082, ED4.100/11.0251 a No.CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_013/0001829 a Evropskému fondu pro
regionalni rozvoj prostrednictvim projektu No.CZ.02.1.01/0.0/0.0/17 _048/0007376.

[1] M. Vlcek, H. Jain, J. Optoelectr. Adv. Mater. 8 (2006) 2108-2111.
[2] A. Zakery, S.R. Elliott, J. Non-Cryst. Solids 330 (2003) 1-12.
[3] A. Kovalskiy, M. Vlcek, H. Jain, A. Fiserova, C.M. Waits, M. Dubey, J. Non-Cryst. Solids 352 (2006) 589-594.
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COMPOUNDS OF 1H-PYRAZOLE-1-CARBOXAMIDINE — CRYSTAL STRUCTURE;
NONLINEAR OPTICAL PROPERTIES AND INTERPRETATION OF VIBRATIONAL
SPECTRA USING QUANTUM-CHEMICAL CALCULATIONS

Sona Kohutekova', Irena Matulkova!, Ivana Cisafova', Robert Gyepes', Ivan Némec!

! Charles University, Faculty of Science, Department of Inorganic Chemistry, Hlavova 8, 128 40 Praha 2, Czech
Republic
kohuteks@natur.cuni.cz

The field of nonlinear optics (NLO) is currently one of the most attractive fields of research because of'its technical
applications in various areas. Wide range of applications includes generation of new laser lines, e.g. second
harmonic generation (SHG), optical communication and optical data storage. [1]

Recent approaches of crystal engineering are used for preparation of materials with appropriate symmetry. Very
promising type of compounds are molecular crystals in which organic molecules are responsible for NLO
properties. These cations are usually derivatives of heteroaromatic rings with highly delocalised m-electron
systems. Unfortunately, due to their high value of dipole moment they tend to form unwanted centrosymmetric
pairs. Therefore, selected acids are used as co-crystallisation partners, which are inter-connected with cations by
hydrogen bonds. Mostly N-H...N, N-H...O or O-H...O H-bonds are formed. [2]

In this poster selected crystalline compounds of 1H-pyrazole-1-carboxamidine (pcam) will be described. Prepared
materials were characterised mainly by the means of vibrational spectroscopy and X-ray diffraction analysis.
Quantum-chemical calculations were used for a prediction of NLO potential as well as for interpretation
of recorded vibrational spectra. Lastly, measurements of SHG efficiency of powder samples with
non-centrosymmetric crystal structures were performed.

Financial support from the CUCAM Centre of Excellence (OP VVV “Excellent Research Teams” project No.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000417) and Charles University Research Centre program No. UNCE/SCI/014 is
gratefully acknowledged.
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[1] Tréger, F. (Ed.), Springer Handbook of Lasers and Optics (Springer, Berlin, 2007).
[2] Matulkova, I.; Némec, 1.; Némec, P.: Ceskoslovensky casopis pro fyziku. 61 (2), 76-84 (2011).

4Po07
PHYSICO-CHEMICAL PROPERTIES OF MOLTEN LANTHANIDE SYSTEMS
Blanka Kubikova!, Jarmila Mlynarikova', Eva Miksikova', Miroslav Boca!

1Ustav anorganickej chémie SAV, Diibravskd cesta 9, 845 36 Bratislava, blanka.kubikova@savba.sk

The systems with the rare-earth elements and their compounds are widely investigated in the last decades. Besides
their applications based on their magnetic and optical properties, the research of molten lanthanides mixtures is
related to metallurgy and/or nuclear energy applications and the reprocessing of spent nuclear fuel.

This work is focused on molten systems containing 4 lanthanide fluorides LaFs;, SmF3;, GdFs; and NdFs. and
comparison of their physico-chemical properties. Phase equilibrium, density and volume properties have been
investigated in the eutectic composition of LiF-CaF..

The results show similarities as well as differences in behavior of investigated properties. Unusual behavior was
observed in all four cases, when molar volumes decrease with initial LnF3 additions up to 1 mol% of LnF3. Further
LnF; additions result in molar volumes increase. In the case of GdF; system anomalous molar volume behavior
was observed.

This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under the contract No. APVV-15-0479
and by the Scientific Grant Agency of the Ministry of Education of the Slovak Republic and the Slovak Academy
of Sciences under no. 2/0114/16.
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SYNTEZA KURKUMINOIDQV A ICH KOVOVYCH KOMPLEXOV AKO POTENCIALNE
BIOLOGICKY AKTIVNE LATKY

Jana Leskovskd', Jindra Valentova', Natalia MiklaSova'

!Univerzita Komenského v Bratislave, Farmaceutickd fakulta, Katedra Chemickej tedrie lieciv, Kalinciakova 8,
832 32 Bratislava 3, leskovska5@uniba.sk

Kurkuminoidy st bioaktivne latky prirodného povodu extrahované z kurkumy pravej (Zingiberaceae). St zname
pre svoju chemopreventivnu a protinddorovu aktivitu proti niekol’kym typom malignit, ktoré st schopné
modulovat’ niekol’ko molekularnych drah a cielovych buniek zapojenych do roznych $tadii iniciacie, rastu
a metastaz naddorov. Prasok korenia kurkumy obsahuje 3 hlavné komponenty — kurkumin, bisdemetoxykurkumin
a demetoxykurkumin. Kurkumin, ktory sa nachddza v kurkume s percentudlnym zastipenim priblizne 95 %
disponuje vel'mi nizkou stabilitou, rozpustnostou a biologickou dostupnostou. Bisdemetoxykurkumin (BDMC —
priblizne 3 % -né zastipenie) vykazuje vy$Siu biologick stabilitu oproti kurkuminu. Vyznacuje sa
protinadorovym uc¢inkom — zasahuje v roznych stadiach karcinogenézy a ma antioxida¢né a protizapalové u€inky
[1]. Tvorbou komplexov kurkuminoidov s réznymi kovmi, ako napriklad Ru, Pd je mozné zvysit’ biologicka
dostupnost’ a aktivitu kurkuminoidov.

Ciel'om nasej prace bola syntéza, Struktiirna charakterizacia a porovnanie biologickej aktivity novych ruténiovych
komplexov, ktoré boli pripravené modifikovanou metdodou syntézy intermediatov [2] ruténiovych komplexov
obsahujucich ligandy 2,2’-bipyridyl a 4,4’-dimetyl-2,2’-dipyridyl [3] sjednotlivymi derivatmi kurkuminu
v pritomnosti dimetylformamidu.

Problematika bola riesend za podpory grantu FaF UK/19/2019 pre mladych vedeckych pracovnikov.

[1] Ramezani M, Hatamipour M, Sahebkar A. J Cell Physiol. 233, 880—887 (2018).
[2] Ozawa H, Kawaguchi H, Okuyama Y, Arakawa H. Chem Lett. 40, 658—60 (2011).
[3] Al-Rawashdeh NAF, Chatterjee S, Krause JA, Connick WB. 53,294-307 (2014).
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ADSORPCE DUSIKU A OXIDU UHLICITEHO NA BIOCHAR
Miloslav Lhotka'

'YSCHT Praha, Ustav anorganické technologie, Technickd 5, Praha 6-Dejvice, 166 28, Tel.:+420220445019, e-
mail: Miloslav.Lhotka@vscht.cz

Biochar je vysoce porézni material, vyrobeny pyrolyzou z riznych surovin organického ptivodu. [1]. Jako vstupni
material byla pouzita biomasa rostlinnych a dievinnych rostlin, ktera byla zpracovana pomalou pyrolyzou pfi 5
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teplotach (400-600°C). Vzorky biochar byly charakterizovany adsorpci dusiku a oxidu uhli¢itého. Specificky
povrch biochar (Sger @ Stplot), analyza mikropora a distribuce objemu mezopora byly méfeny na piistroji 3Flex za
pouziti objemové sorp¢ni techniky (N2 pii 77 K). Adsorpéni izotermy byly vyhodnoceny metodou BET pro
specificky povrch, objem mikrop6ri metodou t-plot a distribuce objemu mezoport metodou BJH. Objem
mikropért a izosterické teplo adsorpce byly méfeny metodou adsorpce oxidu uhli¢itého (CO; pti 273-333 K) na
pristroji ASAP 2050. Adsorp¢ni izotermy vzorki biochar odpovidaji adsorpénim izotermam typu Ib a IVa, vzorky
tedy pfedstavuji smés mikroporit a mezoport s klasickym typem hysterezni smycky H4, ktera odpovida
Stérbinovym porim. Hodnota specifického povrchu se meénila podle materidlu pouzitého pro jeho vyrobu.
Zpracovanim dat z adsorp¢nich izoterm biochar za pouziti t-plotu bylo zjisténo, Ze specificky povrch mezoport
(Stpior) je vyznamné nizsi nez specificky povrch metodou BET. V této studii byly ziskany nové vysledky tykajici
se komplexni analyzy biochar. Zavérem lze konstatovat, ze texturni vlastnosti biocharu hraji kliCovou roli
v pochopeni vybéru vstupni suroviny a mechanismu pyrolyzy.

This work was realized within the Operational Programme Prague — Competitiveness (CZ.2.16/3.1.00/24501) and
“National Program of Sustainability* (NPU I LO1613) MSMT-43760/2015 and the project 19-02836S (Grant

Agency of Czech Republic).

[1]J. Lehmann et al., Mitig. Adapt. Strategies Glob. Chang. 2006, 11, 403.

[2] Brfendova, K., et al. (2017). "Biochar physicochemical parameters as a result of feedstock material and
pyrolysis temperature: predictable for the fate of biochar in soil?" Environmental Geochemistry and Health 39(6):
1381-1395
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SYNTEZA A VLASTNOSTI CASTECNE NAOXIDOVANEHO NANOGRAFITU
Boris Lochman', Michal Lojka!, Adéla Jifickova', Ondiej Jankovsky'

1Ustav anorganické chemie, Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze, Technickad 5, 166 28 Praha,
b.lochman@centrum.cz

Oxid nanografitu je perspektivni materiadl pro vyrobu redukovaného grafenu nebo jako slozka kompozitnich
materiald. V rdmci vyzkumu byla tzv. manganistanovou metodou [1] pfipravena fada vzorkt Céstecné
naoxidovaného nanografitu, na jejichz pfipravu byla pouzita rizna mnozstvi oxida¢niho ¢inidla. Nasledné byl
analyzovan vliv mnozstvi oxida¢niho ¢inidla na chemické slozeni. Morfologie a struktura byla studovana pomoci
SEM, XRD a Ramanovy spektroskopie, chemické slozeni bylo analyzovano elementarni spalovaci analyzou, EDS
a XPS. Teplotni stabilita byla studovana metodou STA-MS v argonové atmosféte, elektrochemické vlastnosti byly
zkoumany pomoci cyklické voltametrie. Data byla porovnana s jiz diive pfipravenymi vzorky oxidu mikrografitu
a byl posouzen vliv velikosti ¢astic na oxidaci grafitu.

[1] Marcano, D.C., et al., Improved Synthesis of Graphene Oxide. Acs Nano, 2010. 4(8): p. 4806-4814.
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Libor Mastny', Oldfich Zivny?, Vlastimil Brozek?, Jan Horni¢ek', Miroslav Simek!
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’Institute of Plasma Physics CAS v.v.i., Za Slovankou 1782/3, 182 00 Prague, Czech Republic, EU,
brozek@ipp.cas.cz

The decomposition and elimination of CFCs is successfully addressed by both chemical and thermal processes,
which is however financially challenging and require expensive equipment. The most effective disposal procedures
include the decomposition in the WSP® water-stabilized plasma generator or in the electrical discharge procedures
developed and published by the Institute of Plasma Physics of the Academy of Sciences, Czech Republic.

The results of CF4 decomposition experiments in moving electrical discharge are described in this study. A new
type of glide-arc apparatus with individually cooled titanium electrodes, 0.2 mm slot, 1.5 kW, 30 kV electrical
power was constructed. The electrode tilt angle affecting the length of the electrical discharge is an important
factor in this type of apparatus. Since CF4 is a typical electric discharge interrupter, CF4 vapor was fed between
the electrodes mixed with argon or air, so that the discharge was continuous up to concentrations of about 90% of
CF4. Fluoride decomposition products were collected in alkaline washes with KOH or Ba(OH),. The process
efficiency evaluated from the input / output ratio was 30-40 %. Decomposition of the input CF4 and capture of
decomposed products is influenced by the structure and quality of absorbers, in this case realized by glass frits
with ISO 4793-S0-S1 grain . Quantitative results can be influenced by cascaded wiring of individual glige-arc
segments, which is allowed by the proposed design.
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Chalkogenidova skla jsou intenzivné studovanymi materialy zejména pro své vyjimecné optické vlastnosti -
vysoké hodnoty indexu lomu, Sirokou oblast propustnosti v infracervené oblasti spektra a ¢astou fotocitlivost (v
zévislosti na slozeni, form& a historii vzorku). Fotoindukovana zména chemické odolnosti spolu s dobrou
rozpustnosti chalkogenidovych skel v zasaditych roztocich miize byt vyuzita pro jejich selektivni leptani. Rada
praktickych aplikaci chalkogenidovych skel vyzaduje fizené strukturovani jejich povrchu. K tomu Ize vyuzit celou
fadu metod jako napf.: hot embossing, pfimy zapis laserovym svazkem, ¢i v ptipadé fotocitlivych vzorki rozli¢né
litografické metody. Pro pfipravu mikro/nano-struktur lze s vyhodou pouzit elektronové litografie, kterd umoznuje
ptipravu nanostruktur s rozmeéry az v fadech jednotek nanometrt [1].

Prezentovana prace ukazuje moznosti vyuziti elektronové litografie pro strukturovani tenkych vrstev arsenovych
chalkogenidovych skel. Pro vyvolani naexponovanych struktur bylo pouzito mokré leptani v organickych laznich
na bazi amint. Byl studovan vliv parametrti expozice elektronovym svazkem (urychlovaci napéti a expozicni
davka), slozeni, metody depozice a teplotni historie vzorku na zménu chemické odolnosti chalkogenidového skla.
Optimalizované parametry byly vyuzity pro pfipravu periodickych a neperiodickych mikro a nanostruktur.

Autori dékuji za financni podporu Ministerstvu Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky prostiednictvim
projektit  LM2015082, ED4.100/11.0251 a No.CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_013/0001829 a Evropskému fondu pro
regionalni rozvoj prostrednictvim projektu No.CZ.02.1.01/0.0/0.0/17 _048/0007376.

[1] A. Kovalskiy, J. Cech, Mir. Vicek, C.M. Waits, M. Dubey, W.R. Heffner and H. Jain, J. Micro/Nanolith.
MEMS MOEMS 8(4) (2009) 043012.
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Prezentovana prace je soucasti programu aplikovaného vyzkumu a experimentalniho vyvoje, jehoz ucastnikem je
VSCHT Praha, COC Pardubice a hlavnim fesitelem Technistone, a.s. Hradec Kralové. Jednim z cilii projektu je
ziskani desek tvrzeného kamene s lep§imi vlastnostmi z hlediska tepelného Soku a pevnosti v ohybu. Jednou
z metod, jak toho docilit, je vyuziti vhodné vlaknité suroviny. V praci byl srovnan vliv skelnych vlaken s riznymi
vlastnostmi a ¢edi¢ové sité v deskach umélého kamene na jejich odolnost proti suchému teplu a pevnosti v ohybu.
Piimés skelného vlakna ovlivnila vzhled pfipravenych desek a zménu barvy tvrzeného kamene v prubéhu testu
odolnosti proti suchému teplu. U tepelné namahanych vzorkd obsahujicich skelnd vlakna nedoslo ke sniZeni
hodnoty pevnosti v ohybu. Skelna vlakna méla pozitivni vliv na lomovy mechanismus, ktery nebyl tak destruktivni
jako v pfipad¢ referen¢nich vzorkl. Vys$si obsah vlaknité suroviny mél pfiznivéjsi vliv na testované vlastnosti,
delsi a pevnéjsi vlakna byla vyhodnéjsi ve srovnani s vlaknem krat$im a méné pevnym. Aplikace cedicové sité€ pro
dany typ desek se projevila jako nevhodna.

Spolecny programovy projekt vznika za podpory Ministerstva primyslu a obchodu, 3 vyzva, TRIO.
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4Pol4

HODNOC}«:Ni FOTOAKTIVITY RUZNYCH TYPU TITANOVE BELOBY V DLAZDICICH
TVRZENEHO KAMENE

Michaela Drozdova, Libor Mastny, Daniel Barton, Ondfej Ruml

Vysoka skola chemicko-technologicka, Technicka 1905/5, 166 28 Praha 6, Libor.Mastny@yvscht.cz

Predkladana prace se zabyva studiem nové modifikace tvrzeného kamene zaméfené na oblast samocisticich
vlastnosti zajiStujicich degradaci organickych polutantd pusobenim anorganickych plniv zabudovanych do
matrice tvrzeného kamene. Fotoaktivita byla zkoumana u vzorkti primysloveé vyrabéného fotoaktivniho oxidu
titanicitého Pretiox CG a bézné vyrabénych typl pigmentované titanové béloby. Schopnost degradace organickych
polutanti resp. fotoaktivita byla méfena rozkladem barevného indikdtoru 2-nitroso-1-naftolu pfi expozici
tvrzeného kamene svétlu.

Aplikace pouzitych typt Pretiox CG zarazenych z hlediska velikosti ¢astic mezi nanovyrobky vS§ak pozadovany
efekt nepfinesla. Ve vysokych koncentracich navic dochédzelo po expozici svétlu k modrani testovanych vzorkd.
Pouzité nanocastice titanové béloby nevykazuji pigmentové vlastnosti a jejich cena by pfi aplikaci do vyrobku
vyznamné zvySovala naklady.

Pfi porovnani fotoaktivity aditiva anatas:rutil zapracovaného do dlazdice je zfejmé, Ze pouzitim kombinace bézné
vyrabénych typl titanové béloby lze ptipravit dlazdice, které vykazuji uréité fotokatalytické chovani. MnozZstvi
pouzitého pigmentu je vyznamné vys$i, nez v pfipadé nanotypt. Pti srovnani se vzorky obsahujicimi nano oxid
titani¢ity jsou ziejmé vyhody v cené a relativné stalé barvé dlazdice obsahujici bézné typy titanové béloby.
Prace je sou¢asti programu aplikovaného vyzkumu a experimentélniho vyvoje, jehoz u¢astnikem je VSCHT Praha,
COC Pardubice a hlavnim feSitelem Technistone, a.s. Hradec Kralové

Spolecny programovy projekt vznika za podpory Ministerstva primyslu a obchodu, 3 vyzva, TRIO.

4Pol5
ROZKLAD FLUOROVANYCH UHLOVO]?I'KIOJ TECHNOLOGII GLID-ARC
Libor Mastny!, Michaela Drozdova!, Miroslav Simek', Vlastimil Brozek?

! Vysoka Skola chemicko-technologickd, Technicka 1905/5, 166 28 Praha 6, Libor.Mastny@yscht.cz
2Ustav fyziky plazmatu AVCR v.v.i. Praha, za Slovankou 3, 182 00 Praha 8, brozek@jipp.cas.cz

Freony a halony pfedstavuji velmi stabilni latky, které se rozkladaji fotochemicky az ve vysSSich vrstvach
atmosféry. Vzniklé radikaly chloru a bromu napadaji molekuly ozonu a nici tak pfirozenou vrstvu ozonu.
Generace plazmatu elektrickym vybojem ma fadu variant, z nichz metoda klouzavého vyboje, zndma pod pojmem
Glid-Arc, je vhodnym laboratornim nastrojem k efektivnimu ovéefeni plazmochemickych rozklada perzistentnich
organickych latek.

Cilem této prace bylo pomoci metody Glid-Arc rozlozit vybrané zastupce ze skupiny freonti a charakterizovat
vznikajici rozkladné produkty. PouZita aparatura, sestavena na VSCHT, pracujici na principu doutnavého vyboje,
umoznila vzhledem k malé §itce kanalu efektivni rozklad vstupujicich uhlovodikd.

Funk¢nost aparatury byla ovéfena pomoci rozkladu CF4; v atmosféfe vzduchu i argonu. V piipadé argonu
dochazelo ke zhaseni vyboje a vylu¢ovani elementarniho uhliku na elektrodach.

V samotném experimentu byly rozkladany freony CFC-112, CFC-113 a CFC-114B2. Rozkladné produkty byly
zachycovany do dvou po sobé jdoucich promyvacek s roztokem triethylaminu a chloroformu. V ptipadé halonu
dochazelo ke zhaseni vyboje kviili pfitomnému bromu. Analyza NMR prokazala vznik triethylammonium fluoridu
a potvrdila u¢inny rozklad téchto inertnich latek.

Tato prace byla podporena Grantovou agenturou CR v ramci projektu ¢. GC17-10246..
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4Po16

FLUORO-, OXO- AND OXOFLUORO-ALUMINATES: SYNTHESIS, AND THEIR
STABILITY

Franti$ek Simko', Aydar Rakhmatullin?, Emmanuel Véron?, Mathieu Allix?, Pierre Florian?, Tomas
Bucko®, Zuzana Netriova', Michal Korenko', Catherine Bessada®

! Institute of Inorganic Chemistry, Slovak Academy of Sciences, 845 36 Bratislava, Slovakia, uachsim@savba.sk
2 Conditions Extrémes ét Matériaux: Haute Température et Irradiation, CEMHTI, UPR 3079 -CNRS Univ.
Orléans 450 71, Orléans, France.

3 Faculty of Natural Sciences, Comenius University, 841 04 Bratislava, Slovakia.

A critical evaluation of the chemistry and the thermal stability of fluoro-, oxo- and oxo-fluoro-aluminates in the
MF-AIF;-Al,O3-M,0 (M = K, Rb, Cs) systems was carried out.

Precise research of the binary MF-AL,O3 (M = K, Rb, Cs) sub-systems was done by means of combining X-ray
powder diffraction, high field solid state NMR spectroscopy, and thermal analysis methods. M3AlFs, MAIO»,
M,Al»034 and new phases, M>Al,O3F», were identified in the system. The structure of this new rubidium and
cesium oxo-fluoro-aluminate was determined. It is build up from single layers of oxygen connected (AlOsF)
tetrahedra, those layers being separated into by fluorine atoms. The similar structural arrangement of
03AI-0—-AlO; and FO,Al-O-AIO,F tetrahedra of the conduction plans in M>Al»03 and M,ALOsF, were
confirmed by 2’Al NMR measurements. The thermal analysis of MF-Al,Os system revealed that it can be more
defined as a pseudo-binary sub-systems of the more general quaternary MF-AlF;—Al,O03—M,0 systems. From
phase analysis of individual phase fields, the mutual metastable behavior of all founded phases can be considered.
It was observed that fluoro- and oxo-aluminates existing abreast. M>AlLOsF, is more stable under high-
temperature. Fluoro- and oxo-aluminates are metastable precursors of thermodynamically more stable structure of
oxo-fluoro-aluminates.

This study was financially supported by the CAMPUS FRANCE (PHC STEFANIK project N°31799NM), the
Slovak bilateral project (N° SK-FR-2013-0039) and Slovak Grant Agencies (VEGA-2/0060/19; APVV-15-0738).
We acknowledge the facilities of “IR RMN” at the NMR 850MHz spectrometer.

4Pol17

PRIPRAVA RI"JZNY(;H VELIKOSTI NANO-IjINNINGOVYCH CENTER PRO
VYSOKOTEPLOTNI SUPRAVODIVY SYSTEM REBCO

Krystof Skrbek!, Ondfej Jankovsky!, Tomas Hlasek?, Vilém Bertinék!

1Ustav anorganické chemie, Fakulta chemické technologie, Vysokd $kola chemicko-technologickd v Praze,
Technicka 5, Praha 6 - Dejvice, 166 28, Ceskd republika

2CAN SUPERCONDUCTORS, s.r.0., Ringhofferova 66, Kamenice 251 68, Ceskd republika
krystof.skrbek@vscht.cz

Vysokoteplotni supravodice REBCO se daji pouzit k mnoha aplikcim. Jednou z nich je vyuziti supravodivych
diskti pro magnetickou levitaci, vyuzivajici magnetického pole zachcyceného v objemu supravodice pfi
provoznich podminkach. Pro vylepSeni levita¢ni sily je vhodné pouzit ptidavku pinningovych center ve formé
oxidovych nanocastic urcitych velikosti. Pfiprava oxidovych nanocastic precipitacnim zpisobem pfedstavuje
velice snadnou a rychlou metodu, zajiStujici vznik nanocastic o rozmérech velice malych, v fddech jednotek
nanometrii. Vzhledem k potfebé zkoumat rizné kategorie velikosti nanoc¢astic se ovSem precipitacni reakce mtze
zdat nevhodnou z divodu pfili§ komplikovaného ovliviiovani kinetiky reakce a tim i ovliviiovani velikosti
pripravenych nanoc¢astic. V této praci bylo proto studovano ovliviitovani ristu nanoc¢astic pfipravenych precipitaéni
metodou vlivem zvysené teploty.

Tato prace vznikla za podpory grantu MPO TRIO, program Zéta, cislo grantu FV10522.

4Po18

KRYSTALOCHEMIA YYBRANYCH KOMPLEXOV NIKLU(I) S 2-
(AMINOETYL)PYRIDINOM 5

Slavomira Sterbinskd, Juraj Kuchar, Juraj Cernak

Ustav chemickych vied, Univerzita P. J. Safirika v Kosiciach, Moyzesova 11, 040 01 Kosice,
“slavomira.sterbinska@student.upjs.sk

V ramci $irSieho stidia komplexov Ni(Il) ako magneticky aktivnych materialov [1-3] sa experimentalne Studovali
vodno-etanolové sustavy NiX, — 2aepy (X = Cl a NOs; 2aepy = 2-(aminoetyl)pyridin). V podobe monokrystalov
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sa izolovali dve komplexné zluCeniny zloZenia [Ni(2aepy)Cl(H20)]CI-H2O (1) a [Ni(2aepy)(NO3)]NO; (2).
Obidve latky 1 a2 maju idnovu Struktiru tvorent komplexnym katidbnom s deformovane oktaedricky
koordinovanym atoémom Ni(Il) a prislusnym aniénom X; v Struktire 1 je navySe pritomnd jedna kryStalova
molekula vody. V krystalovej Struktare 1 je atom Ni(II) koordinovany dvoma chelatovo viazanymi ligandami
2aepy akoordinacna sféra je doplnena dvoma koncovo viazanymi akva a chlorido ligandmi umiestnenymi
vzajomne v cis polohdch. V komplexnom katione Struktiry 2 su 2aepy ligandy viazané rovnako ako v 1
a koordinaénu sféru dopina chelatovo viazany nitrato ligand. V oboch $truktirach 1 a 2 sa pomocou vodikovych
vézieb vytvara 2D supramolekularna Strukiira.

Praca bola financne podporena grantmi APVV-18-0016, VEGA (1/0075/13) a VVGS-PF-2019-1051.

[1] Farkagova N., Cerndk J., Falvello L. R., Orenda¢ M., Bo&a R.: Acta Cryst. C71,252-257 (2015).

[2] Vrablova A., Falvello L. R., Campo J., Miklovi¢ J., Boca R., Cerndk J., Tomas M.: Eur. J. Inorg. Chem., 928~
934 (2016).

[3] Cernak J., Hegediis M., Vahovska L., Kuchér J., Soltésova D., Cizmar E., Feher A., Falvello L.R.: Solid State
Sciences 77,27-36 (2018).

4Po19

POMALA MAGNETICKA RELAXACIA V NI-LN (LN = CE, GD, DY) DVOJJADROVYCH
KOMPLEXOCH )

Anna Vréablova'?, Tomas Milagros®, Larry R. Falvello!, Cubor Dlhai*, Juraj Cerndk?, Roman Bod¢a®

! Instituto de Ciencia de Materiales de Aragén (ICMA), Departamento de Quimica Inorgdnica, University of
Zaragoza—CSIC, E-50009 Zaragoza, Spain

’Katedra anorganickej chémie, Ustav chemickych vied, Univerzita P. J. §afdrika v Kosiciach, Moyzesova 11,
Kosice, Slovensko, anna.vrablova(@student.upjs.sk

3Centro de Quimica y Materiales de Aragén (CEQMA-ISQCH), Departamento de Quimica Inorgdnica, Pedro
Cerbuna 12, University of Zaragoza—CSIC, E-50009 Zaragoza, Spain

“Oddelenie anorganickej chémie, Slovenska technickd univerzita, 812 37 Bratislava, Slovensko

’Katedra chémie, Fakulta prirodnych vied, Univerzita sv. Cyrila a Metoda v Trnave, 917 01 Trnava, Slovensko

Trojkrokovou syntézou za miernych podmienok sme pripravili sériu troch novych izomorfnych komplexov
zlozenia [Ni(o-van-en)LnCl3(H20)] [Ha(o-van-en) = N,N'-etylén-bis(3-metoxysalicylaldiminat; Ln = Ce (1), Gd
(2), Dy (3)]. Vsetky tri zliceniny boli Strukturne charakterizované — tvoria dvojjadrové komplexné molekuly,
v ktorych atomy Ni(Il) a Ln(Il) st vo vnutri polydentatneho ligandu typu Schiffovej bazy (o-van-en)* a st
navzajom premostené dvoma O-monoatomovymi mostikmi. Kym atom Ni(II) je diamagneticky v désledku jeho
Stvorcovej koordinacie (donorovy set je N2O»), atdbm Ln(IIl) je oktakoordinovany (chromofér {LnCl3Os} s fac-
usporiadanim troch chlorido ligandov). AC magnetické merania ukdzali, ze vSetky tri komplexy vykazuji polom
indukovantl pomali magneticku relaxaciu s dvomi alebo tromi relaxacnymi kanalmi, a to aj v pripade Ln = Gd,
ktory je obvykle magneticky izotropny.

Tento vyskum bol realizovany vdaka podpore zo slovenskych (APPV-18-0016, VEGA 1/0063/17, VVGS-PF-2018§-
777) a Spanielskych (MAT2015-68200-C2-1-P, PGC2018-093451-B-100, FEDER, NFP313010V954, the
Diputacion General de Aragon, Project M4, E11_17R) projektov a podpore poplatkov za publikacie ziskanej od
organizdcie CSIC Open Access Publication Support Initiative.
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5Po01
CONSTRAINT ANALOGS OF ARYLCERAMIDE HPA-12
Branislav Ferko!, Maridn Zeman', DuSan Berkes'

! Slovak University of Technology, Radlinského 9, 812 15 Bratislava, Slovakia

At the beginning of the millennium, the (R,R)-HPA-12 was found to be the first antagonist of ceramide transporter
CERT, which has been identified as a key factor for the ER-to-Golgi trafficking of ceramides.[1] Ten years later,
we have revised the stereochemistry of the most active HPA-12 diastereomer to (R,S)-diastereomer[2] and
developed synthesis of more potent alkyl substituted HPA-12 analogs. [3] In this contribution, we describe a
straightforward approach to the constraint analogs of HPA-12 starting from N-substituted 3-bromobenzoyl alanine

easily accessible via our methodology. The results of the binding assays to the CERT protein will be discussed.
OH
OH 7 0

R 2l

R=H HPA-12, ICs; 4 .l-M' lit.1
R=CgHyy ICsp 1.5 nM  lit2

OH
R OH 7 ©
1 N’U‘C-1Hga
H
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OH __,JQH
R 0

/
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This research was supported by Slovak Research and Development Agency under contract No. APVV-16-0258
and VEGA 1/0489/19.

[1] Yasuda, S.; Kitagawa, H.; Ueno, M.; Ishitani, H.; Fukasawa, M.; Nishijima, M.; Kobayashi, S.; Hanada, K.,
J.Biol.Chem. 276, 43994 (2001).

[2] Duris, A.; Wiesenganger, T.; Moravcikova, D.; Baran, P.; Kozisek, J.; Daich, A.; Berkes, D., Org.Lett. 13,
1642 (2011).

[3] Duris, A.; Daich, A.; Santos, C.; Fleury, L.; Ausseil, F.; Rodriguez, F.; Ballereau, S.; Genisson, Y.; Berkes, D.,
Chem.Eur.J.22, 6676 (2016).

5Po002
SUZUKIHO REAKCIA S DERACEMIZACIOU BINAFTALENOVEHO SUBSTRATU
Filip Bulko, Martin Putala®

Prirodovedecka fakulta, Univerzita Komenského v Bratislave, llkovicova 6, 842 15 Bratislava,
bulkofilip@gmail.com

Enantiomérne ¢isté 2,2 -disubstituované binaftyly predstavuju pozoruhodnu skupinu axialne chiralnych zlucenin,
ktoré mézu byt pouzité v asymetrickej katalyze ako G¢inné ligandy [1], alebo v supramolekulovej chémii ako
zakladny skelet modernych senzorov [2]. Na pripravu binaftylového skeletu sa najCastejSie pouziva
enantioselektivny alebo diastereoselektivny Suzukiho coupling, kedy je mozné pripravit jeden z atropoizomérov
vo vysokom enantiomérnom nadbytku a to vd’aka stereoindukcii vyvolanej ligandom alebo chiralnej informacii
na vychodiskovom skelete. Brath a kol. [3] ukazali, Ze je mozné ziskat’ enantiomérne obohateny 2,2 -diarylovany
binaftyl pomocou Suzukiho reakcie, vychadzajiuc z racemického 2,2°-dijod-1,1 -binaftylu. Elektronovo bohaty
ligand BINAP umoziuje deracemizacny priebeh reakcie cez konfiguracne nestabilny 5-¢lankovy paladacyklus, s
indukciou chirality z ligandu. Cielom prace je uskutoénit’ sériu reakcii s rozne substituovanymi arylboréonovymi
kyselinami za katalyzy chirdlnym katalytickym komplexom Pd-BINAP a objasnit’ vplyv substitutenta na priebeh
deracemizacie a Gipravou reakénych podmienok kontrolovat’ priebeh reakcie.
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kineticka rezolicia
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Obr. 1. Schéma deracemizacie binaftylu.

[1] Connon J. S. Angew. Chem. Int. Ed. 45, 3909 (2006).
[2] Tadashi E.; Tanida D.; Hamada K.; Sakai T. J. Org. Chem. 22,9129 (2008).
[3] Brath H., Meskova M., Putala M.; Eur. J. Org. Chem. 3315 (2009).

5Po03
STEREOSELEKTiIVNA SYNTEZA SPIRO-B-LAKTONOVEHO DERIVATU
Martin Fabian', Jozef Gonda!

! Univerzita P. J. Saférika v Kosiciach, Ustav chemickych vied, Katedra organickej chémie, Moyzesova 11, 040
01 Kosice, Slovenska republika, martin.fabian@upjs.sk

Laktony predstavuju cyklické estery, ktoré su generované intramolekulovou esterifikaciou z prislusnej
hydroxykarboxylovej kyseliny. B-Laktony vznikaji zo zodpovedajucich B-hydroxykyselin a s vysoko reaktivne
[1]. ZluCeniny obsahujuce spiro-B-laktonovy fragment, ako napriklad oxazolomycin [2], st zaujimavé z hl'adiska
ich biologického profilu, pretoze disponuju antiviradlnou, antibakteridlnou a cytotoxickou aktivitu [2].

Nasa synteticka stratégia veduca k syntéze 2 vyuziva ako vychodiskovy templat dostupni D-xylézu, z ktorej bola
sekvenciou viacerych transformacii [3] pripravend vhodne funkcionalizovana aminofuranéza 1 (Obr. 1).
Naslednou aplikdciou RCM metatézy bol kreovany y-laktdmovy kruh. Fragmentacia 1,2-O-izopropylidénového
skeletu, sledovana dvomi za sebou idiicimi oxida¢nymi krokmi spolo¢ne viedli k tvorbe B-hydroxykyseliny, ktorej
intramolekulova cyklizacia poskytla chraneny derivat 2. Biologicky skrining realizovany na viacerych
rakovinovych bunkovych liniach odhalil zaujimavy antiproliferacny/cytotoxicky potencial pripravenej
spirozliceniny 2.

TBDMSO BnO O

3] °G.o ’\S)Qo
D-xyloza ——,. / )< —=_ a7
H,N ) “0 é /

’,__.__:: )
1 o 2 -

Obr. 1. Syntéza spiro-p-laktonového derivatu 2.

Tento prispevok vznikol s financnou podporou projektu VEGA 1/0375/19.

[1]F. A. Carey, R. M. Giuliano: Organic Chemistry (McGraw-Hill, 8th ed.), 798-799 (2011).
[2] M. G. Moloney, P. C. Trippier, M. Yaqoob, Z. Wang: Curr. Drug Discovery Technol., 1, 181 (2004).
[3] M. Martinkova, J. Gonda, J. Raschmanova: Molecules, 11, 564-573 (2006).

S5Po04
MICROWAVE ASSISTED SYNTHESIS OF A HYPNOTIC DRUG: ZOLPIDEM
Nikola Fajkis!, Marcin Kolaczkowski!, Monika Marcinkowska'

!Department of Medicinal Chemistry, Jagiellonian University Medical College Medyczna 9, 30-388, Krakow
nikola.fajkis@gmail.com

Zolpidem is a hypnotic drug introduced to the market over 3 decades ago. It has been widely used to induce sleep
inititation without the next day hang over (1). Lately, several clinical findings reported promising pharmacological
activites related with zolpidem usage: arousal after brain injury, reversal of brain stroke symptoms, antipsychotic,
antiparkinsonian (2). These promising clinical reports initiated numerous in vivo pharmacological studies , which
require prepartion of zolpidem in multi gram scale.
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Recently, several synthetic strategies to obtain zolpidem have been reported, mainly based on one-pot chemistry
(3). However those methodologied relay on the usage of starting materials which are not commercially availalble
and thus require preparation in a multistep synthesis.

We have develop fast and effective 3 step microwave assisted synthesis of zolpidem, which is effective as well in
solvent free conditions. It relies on the formation of 2-phenylimidazo[1,2-a]-pyridine ring in the first step and
further incorporation of N,N-dimethylaminoacetamide moiety in position 3 of the heterocyclic core. Our work
show that it is possible to obtain zolpidem in a multigram scale using 3 step synthesis under microwave iridation.

[1] Sanna E. Busonero F, Talani G, Carta M, Massa F.: J. Eur. J. Pharmacol. 13, 451 (2002).
[2] Sutton J.A.: Brain Inj. 31, 8 (2017).
[3] Shucheng W, Xuhu H, Zemei G.: RSC Advances. 68, (2016).

5Po05
SYNTEZA PUSH-PULL CHROMOFORU S SFs AKCEPTORNI SKUPINOU
Michaela Feckova!, Filip Bures!

1Ustav organickeé chemie a technologie, Fakulta chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 573,
Pardubice, 53210, Ceskd Republika, michaela.feckova@student.upce.cz

Pentafluorsulfanylova skupina (SFs), nékdy téz oznacovana jako ,,super-trifluormethyl” skupina [1], pfedstavuje
jednu z mala zcela novych funkénich skupin zavedenych do syntéz v organické chemii v poslednich sto letech.
Vzhledem k neobvyklé kombinaci vlastnosti, jako vysoka termicka, hydrolytickéd i chemicka stabilita, odolnost
vuci kyselindm a zadsadam, vysoka hustota a lipofilita, biologicka aktivita a pfedevsim silny elektron akceptorni
charakter, se chemie SFs skupiny stava centrem pozornosti mnoha vyzkumnych tstavil a nachazi Sirokou skalu
uplatnéni, a to predevsim v agrochemii, medicinalni chemii a chemii materialt [2].

Obr. 1. ORTEP diagram vybraného cilového derivatu.

Tato prace se zabyva polarizaci vybranych push-pull slou¢enin prostiednictvim SFs skupiny. Za timto ucelem byly
pripraveny série D-n-A nebo D(-m -A)s; chromoforti s aminoskupinou jako donorni Casti. Vlastnosti cilovych
derivati byly modulovany zménou = -konjugované cesty kombinaci 1,4-fenylenovych a acetylenickych jednotek,
polohou a poctem SFs skupin a celkovym rozlozenim chromoforu (linearni, tripodalni).

[1] Umemoto T., Garrick L. M., Saitos N.: Beilstein J. Org. Chem 8., 461 (2012)
[2] Savoie P. R., Welch J. T.: Chem. Rev. 115, 1130 (2015).
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SYNTHESIS AND ANALYSIS OF MOLECULAR PROPERTIES OF ACENE DERIVATIVES
WITH ELECTRON-WITHDRAWING GROUPS AS POTENTIAL N-TYPE
SEMICONDUCTORS

Lucia Feriancova', Martin Putala!

Comenius University, Faculty of Natural Sciences, Department of Organic Chemistry, Ilkovicova 6, 842 15
Bratislava, Slovakia, feriancoval3@uniba.sk

Organic semiconductors used as an active layer in organic electronic materials, such as organic field-effect
transistors (OFET), attract a lot of attention due to many advantages.[1] Compared to conventional inorganic
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semiconductors, benefits of these materials include the ability to be deposited through inexpensive solution-based
techniques and capability to modify their structure via functionalization to obtain compounds with appropriate
properties for further application in electronics.[2] Nevertheless, the development of n-type organic
semiconductors still lags behind the p-type semiconductors. Due to demand for these materials, we designed new
series of mono- and disubstituted oligothienyl acene derivatives I-III with different EWG a-d as potential n-type
semiconductors with application in OFET (Fig.).

Herein, the synthesis and comparison of experimental and theoretical characteristics of frontier molecular orbitals
are presented. Also, the effect of electron-withdrawing groups to these properties was studied.

= mn=
i

.
— s.__R s._R I
N I'\}'Q b . s>“<\_J/ \f\//j/S

NC._ _CN NC.__.CN

| N
%CSH” g CoFanen

Fig. Mono- and disubstituted oligothienyl acenes I-III with potential semiconducting properties.
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[1] Quinn J., Zhu J., Li X., Wang, J., Li, Y. J. Mater. Chem. C 5 , 8654 (2017).

[2] Sirringhaus H. Adv. Mater. 26, 1319 (2014).

[3] Filo J., Misicak R., Cigan M., Weis, M., Jakabovi¢, J., Gmucova, K., Pavik, M., Dobroc¢ka, E., Putala, M.
Synth. Met. 202, 73 (2015).

S5Po07
CONSTRAINT ANALOGS OF ARYLCERAMIDE HPA-12
Branislav Ferko!, Maridn Zeman' , Dusan Berkes!

! Slovak University of Technology, Radlinského 9, 812 15 Bratislava, Slovakia

At the beginning of the millennium, the (R,R)-HPA-12 was found to be the first antagonist of ceramide transporter
CERT, which has been identified as a key factor for the ER-to-Golgi trafficking of ceramides.[1] Ten years later,
we have revised the stereochemistry of the most active HPA-12 diastereomer to (R,S)-diastereomer[2] and
developed synthesis of more potent alkyl substituted HPA-12 analogs. [3] In this contribution, we describe a
straightforward approach to the constraint analogs of HPA-12 starting from N-substituted 3-bromobenzoyl alanine
easily accessible via our methodology. The results of the binding assays to the CERT protein will be discussed.
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H 110123
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This research was supported by Slovak Research and Development Agency under contract No. APVV-16-0258
and VEGA 1/0489/19.

[1] Yasuda, S.; Kitagawa, H.; Ueno, M.; Ishitani, H.; Fukasawa, M.; Nishijima, M.; Kobayashi, S.; Hanada, K.,
J.Biol.Chem. 276, 43994 (2001).

[2] Duris, A.; Wiesenganger, T.; Moravcikova, D.; Baran, P.; Kozisek, J.; Daich, A.; Berkes, D., Org.Lett. 13,
1642 (2011).

[3] Duris, A.; Daich, A.; Santos, C.; Fleury, L.; Ausseil, F.; Rodriguez, F.; Ballereau, S.; Genisson, Y.; Berkes, D.,
Chem.Eur.J.22, 6676 (2016).
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CYTOTOXICITY OF THE LIPOPHOSPHONOXINS, NEW POTENT ANTIMICROBIAL
COMPOUNDS FOR PROSPECTIVE APPLICATIONS IN PREVENTION AND THERAPY
OF MUSCULOSKELETAL INFECTIONS

Adéla Galandéakova!, Jitka Ulrichova!, Jiti Gallo?, Milan Kolai®, Libor Krasny*, Dominik Rejman®

!Departmentf of Medical Chemistry and Biochemistry, *Department of Orthopedics, >Department of
Microbiology, Faculty of Medicine and Dentistry, Palacky University Olomouc, Hnevotinska 3, 775 15
Olomouc, Czech Republic. *Laboratory of Microbial Genetics and Gene Expression, Institute of Microbiology,
Czech Academy of Sciences v.v.i., Viderniska 1083, 142 20 Prague 4,Czech Republic. *Institute of Organic
Chemistry and Biochemistry, Czech Academy of Sciences v.v.i., Flemingovo nam. 2, 166 10 Prague 6, Czech
Republic. galandakova.a@seznam.cz

Musculoskeletal infections are caused by bacterial invasion into the bone, synovial joints, and related soft-tissues.
The major problem in musculoskeletal infections is the biofilm formation associated with orthopaedics implants.
Bacteria in the biofilm, most often staphylococci and streptococci, are more resistant against antibiotics than the
planktonic bacteria. The most frequent strategy to prevent these infections is usage of antibiotics either
systemically or in local carriers such as polymethylmethacrylate (PMMA). The antibiotic is released from the
PMMA surface during several hours/days targeting bacteria on its surface and in the vicinity. However, the
resistance to clinically used antibiotics is increasing. Therefore, new compounds with improved
antibacterial/antibiofilm characteristics and a low propensity for the development of resistant strains are highly
required. Lipophosphonoxins (LPPO) are recently discovered compounds that possess antibacterial activity. The
first-generation LPPO has bactericidal activity against Gram-positive species, including multi-resistant strains, [1]
while the second-generation LPPO is effective also against Gram-negative pathogens [2]. The aim of this study
was to evaluate cytotoxicity and haemolytic activity of new synthesized LPPO (3" and 4™ generation) that could
be used as additives in PMMA bone cement to prevent bacterial biofilm formation on the cemented prosthetic
surfaces. Results will be discussed on the poster presentation.

This work was supported by Czech ministry of health (Grant No.17-296804) and the Institutional Support of
Palacky University in Olomouc RVO 61989592.

[1] Rejman D.: J. Med. Chem. 54 (22), 7884 (2011).
[2] Seydlova G.: J. Med. Chem. 60 (14), 6098 (2017).
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SYNTEZA 1-(FENYLKARBAMOYL)NAFTALEN-2-YL ALKYLKARBAMATU JAKO
POTENCIALNICH ANTITUBERKULOTIK

Toméas§ Gonéc!, Sarka Pospisilova>?, Luka$ Fukan', Adriana Tomanova', Vladimira Vysoka®, Andrea
Nagyidayova?, Hana Michnova??, Jiii Kos2, Alois Cizek?, Josef Jampilek®*

! Ustav chemickych léciv, Farmaceuticka fakulta, VFU Brno, Palackého 1, 612 42 Brno, tgonec@vfu.cz

2 Regiondlni centrum pokrocilych technologii a materidlii, Piirodovédeckd fakulta, UP Olomouc, Slechtitelii 27,
7&3 71 Olomouc

3 Ustav infekcnich chorob a mikrobiologie, Fakulta veterindrniho lékai'stvi, VFU Brno, Palackého 1, 612 42
Brno

* Katedra analytickej chémie, Prirodovedecka fakulta, UK Bratislava, llkovicova 6, 842 15 Bratislava

Na piimé nasledky tuberkulozy v soucasnosti umira pfiblizné 1,3 milionu lidi ro¢né a dalsich 300 tisic pfi
koinfekci s HIV. Onemocnéni vyvolané bakteriemi rodu Mycobakterium tak piedstavuje globalni hrozbu. Pro
rychle rostouci pocet multirezistentnich (MDR) kment, nebo smrtelnych kombinaci HIV s mykobakteridlnimi
infekcemi je nutné hledat 1éky s novymi mechanismy tc¢inku [1].

V posledni dobé byly na UCHL FAF VFU Brno syntetizovany série N-fenylhydroxynaftalenkarboxamidii, z nich
nekteré latky vykazaly slibnou antimykobakteridlni aktivitu [2]. Zavedenim karbamatové skupiny doslo
k vyraznému zlepSeni fyzikalné-chemickych vlastnosti, zejména rozpustnosti, pfi sou¢asném zachovani aktivity.
[3]. Proto bylo piipraveno 26 novych derivatl zahrnujicich tento strukturni fragment (obr. 1). R!: -CF3, -Cl; R2%:
ethyl — oktyl, isopropyl, cyklopentyl-cyklohexyl, fenylethyl, fenylbutyl.

Syntéza probihala ve dvou krocich. V prvnim kroku reaguje kyselina 2-hydroxynaftalen-1-karboxylova
a substituovany anilin v pfitomnosti chloridu fosforitého v prostredi chlorbenzenu a pisobeni mikrovinného zafeni
za vzniku piislusného N-fenyl-2-hydroxynaftalen-1-karboxamidu. Ve druhém kroku reaguje N-fenyl-2-
hydroxynaftalen-1-karboxamid s pfislusnym isokyanatem za Kkatalyzy triethylaminem. Reakce probiha
pfi laboratorni teploté v prostfedi acetonitrilu. Pfipravené slouceniny byly pfecistény rekrystalizaci ze smési
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ethylacetat/ethanol nebo sloupcovou chromatografii. Struktura latek byla ovéfena spektralnimi metodami (NMR,
IR, HRMS) a jejich Cistota chromatograficky (TLC, HPLC). Vsechny latky vykazaly antimykobakterialni aktivitu
srovnatelnou s matefskymi slouc¢eninami, nékteré dokonce lepsi — pravdépodobné diky zlepSenému priniku
mykobakterialni bunéénou sténou.

HN" 0
\
_R1
o

Obr. 1. Substituované 1-(fenylkarbamoyl)naftalen-2-yl alkylkarbamaty

Projekt vznikl s podporou grantit IGA VFU: 314/2019/FAF; SRDA: APVV-17-0373, APVV-17-0318; NPUI:
LO1305.

[1] WHO-Global Tuberculosis Report (2018)
[2] Gonéc, T. et al. Molecules 21 (2016) 1068
[3] Gonéc, T. et al. Molecules 21, (2016) 1089.
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SYNTEZA A FLUORESCENCNi VLASTNOSTI 2,5-DIFENYL-4-HYDROXY- A 2,5-
DIFENYL-4-ACETOXYHETEROAZOLU

Vladimir Finger!, Jifi Hanusek'

!Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologickd, Ustav organickeé chemie a technologie, Studentska 573,
532 10 Pardubice, Jiri. Hanusek@upce.cz

1,3-Heteroazolovy skelet (nejbéznéjsimi heteroatomy v ném jsou kyslik, sira nebo dusik) se naléza v fadé
prakticky vyuzitelnych sloucenin, jako jsou rtzna barviva, léCiva nebo organické katalyzatory. V
nedavné minulosti bylo zjisténo, ze 4-hydroxy-1,3-thiazolovy skelet je pfitomen v fad¢ sloucenin s vyznamnou
fluorescencni aktivitou [1-3]. V nich pfitomna hydroxyskupina se vyznacuje snadnou ionizovatelnosti a vyznamné
se podili na spektralnich emisnich charakteristikach (Aem, €ecm, Stokesiiv posun) jak v neutralni, tak i v ionizované
forme.

V navaznosti na nase prace [2,3] jsme pfipravili dvé série latek s 2,5-difenyl-4-hydroxy heteroazolovym skeletem
1-2 a jim odpovidajici acetoxyderivaty 3-4 (Obr. 1) a zmé&fili jejich absorp¢ni i emisni spektra. VSechny pfipravené
slouceniny vykazuji fluorescenci v aprotickych rozpoustédlech (dioxan, DMSO, CH,Cl,, THF, EtOAc). Kvantové
vytézky 4-hydroxythiazold (1) vyznacujicich se zafivé modrou fluorescenci se podle substituce a rozpoustédla
pohybovaly v rozmezi @ = 0.07-0.87. Analogické 4-hydroxyoxazoly jsou nestalé avSak kvantovy vytézek 4-Me
derivatu (ktery byl jako jediny pfipraven v Cistot€ dostacujici pro méteni) je @ = 0.52, coz je hodnota vyssi nez u
odpovidajiciho thiazolu. Acetylace kysliku u obou sérii hypsochromné posunuje absorp¢ni i emisni maxima cca o
30-40 nm a snizuje kvantovy vytézek zhruba na polovinu. VSechny spektralni charakteristiky jsou linedrné zavislé
na Hammettovych o-konstantach.

RZ

Y,
N_/
O*—-R‘l
1:Y =8, R" = H, R? = MeO, Me, H,Cl, CF;
2:Y=0,R'=H, R? = Me, Cl
3:Y=38,R" = Ac, R = MeOQ, Me, H,CI, CF;

4:Y=0,R' = Ac, R? = MeO, Me, H,CI
Obr. 1. Struktura pfipravenych 1,3-heteroazold.
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Autori dékuji MSMT CR za instituciondlni podporu a také studentskému projektu SGS-2019-003.

[1] Stippich K., Weiss D., Guether A., Gorls H., Beckert R.: J. Sulphur Chem. 30, 109-118 (2009).

[2] Kammel R., Tarabova D., Machalicky O., Nepras M., Frumarova B., Hanusek J.: Dyes Pigments 128, 101-110
(2016).

[3] Kammel R., Tarabova D., Vana J., Machalicky O., Nepra§ M., Hanusek J.: J. Mol. Struct. 1175, 804-810
(2019).
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DESIGN, SYNTHESIS AND BIOLOGICAL ACTIVITIES OF NEW SYNTHETIC
GALLOTANNINS

Jana Hricoviniova', Hana Michnova?, Andrea Sevéovit¢ova®, Sarka Pospisilova?, Josef Jampilek®* ,
Zuzana Hricoviniova®

!Cancer Research Institute, BMC Slovak Academy of Sciences, Bratislava, SK-845 05 Bratislava

2Regional Centre of Advanced Technologies and Materials, Faculty of Science, Palacky University Olomouc,
CZ-783 71 Olomouc

3Department of Genetics, Faculty of Natural Sciences, Comenius University, SK-842 15 Bratislava
“Department of Analytical Chemistry, Faculty of Natural Sciences, Comenius University, SK-842 15 Bratislava
SInstitute of Chemistry, Slovak Academy of Sciences, SK-845 38 Bratislava, Zuzana.Hricoviniova@savba.sk

Natural polyphenols attracted increasing interests to science and industry due to their beneficial health effects.
Manifold biological activities of polyphenolic compounds are responsible for their significant chemopreventive
(antioxidant, antibacterial, anti-inflammatory, anti-carcinogenic, anti-mutagenic) properties [1]. In accordance
with this concept, natural and synthetic gallotannins became the subject of intense investigations [2, 3].
Presented research has been directed towards the synthesis and biological activity evaluation of new, unnatural
penta-1,2,3,4,6-O-galloyl-D-glucose (PGG) analogues. The molecular structures of new gallotannins derived from
D-glucose, D-mannose and L-rhamnose were confirmed by various spectroscopic methods (NMR, IR, HRMS).
The antioxidant activities of tested compounds were determined employing 1,1-diphenyl-2-picryl-hydrazyl
(DPPH) assay and reducing power assay. Genotoxicity of gallotannins was assessed by alkaline comet assay and
modified comet assay with enzyme formamidopyrimidine DNA-glycosylase (FGP). Antibacterial activity was
evaluated in vitro against a panel of bacterial species.

Experimental data revealed that new synthetic gallotannins possess significant radical scavenging/antioxidant
activities. Tested compounds showed low genotoxic effect on human lymphocytes. Further studies on these
compounds are underway to explore their potential applications.

This work was supported by the Scientific Grant Agency VEGA of the Slovak Republic (Projects 2/0022/18,
1/0410/18), Slovak Research and Development Agency (APVV-17-0373, APVV-17-0318) and by the Ministry of
Education of the Czech Republic (LO1305).

[1] Manach C., Scalbert A., Morand C., Remesy C., Jimenez L.: Am. J. Clin. Nutr. 79, 727 (2004).
[2] Khanbabaee K., van Ree T.: Nat. Prod. Rep. 18, 641 (2001).
[3] Zhao W., Wang Y., Hao W., Peng S.: Biochem. Biophys. Res. Commun. 445,72 (2014).
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STEREOSELEKTIVNA SYNTEZA NOVYCH TYPOV C-VETVENYCH SFINGOZINOV
Dominika Jackova!, Miroslava Martinkova', Jozef Gonda!, Maria Brunderova

1Ustav chemickych vied, Katedra organickej chémie, Univerzita Pavla Jozefa Safirika, Moyzesova 11, 040 01
Kosice, Slovenska republika, dominika.jackova@gmail.com

V 20. storo¢i boli zréznych druhov termofilnych hub izolované zaujimavé metabolity reprezentované o-
substituovanymi o-aminokyselinami, ktoré predstavuju Struktirne analogy sfingozinu 1, apreto st taktiez
zaradované do rodiny sfingoidnych baz [1]. Ich najvyznamnej$im predstavitelom je myriocin 2 [1]. Tieto
nezvycajné aminokyseliny disponuju inhibi¢nou aktivitou vo¢i enzymu serinpalmitoyltransferaza (SPT), ktory je
kla€ovy pri prvom kroku biosyntézy sfingolipidov v eukaryotickych bunkach [1].

Na Obr. 1 je znazornena naSa retrosynteticka stratégia vediica k analogom SPT inhibitorov, C-vetvenym
sfingoidnym bazam 3.HCIl a 4.HCI s potencidlnou antiproliferatnou a antimikrobidlnou aktivitou. Lipofilny
uhl'ovodikovy retazec cielovych zlicenin bol zabudovany pomocou OCM reakcie prekurzorov 5 a6
s koreSpondujucim komerénym alkénom. Nové kvartérne stereogénne centra syntdnov 5 a 6 boli inkorporované
pomocou [3,3]-heterosigmatropnych preSmykov alylovych substratov, tiokyanatu 7 a imidatu 8, ktoré boli ziskané
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modifikaciou vychodiskového dimetylesteru kyseliny L-vinnej. Antiproliferacné/cytotoxicka aktivita finalnych
molekul bude ohodnotend na 7 typoch humannych rakovinovych bunkovych linii.

@Q 9H ocM OH
- ocm  |HO_~ {\ /\/\/\/\/\/\/\/k/\
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\/@MOM —— \/?{\013"'27 S = 613
ﬂ CbzHN — CIH.H,l % &HEl HoN® H
6 H({ H myriocin 2

OH
H,00,C /\/COZCH3
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Obr. 1. Retrosynteticka stratégia pre pripravu sfingolipidovych molekul 3.HCI a 4. HCL

Prezentovand praca vznikla vdaka financnej podpore grantov VEGA 01/0047/18 a VEGA 01/0375/19.

[1] Brunner M., Koskinen A. M. P.: Curr. Org. Chem. 8, 1629—-1645 (2004); (b) Liao J., Tao J., Lin G., Liu D.:
Tetrahedron 61,4715-4733 (2005); (c) Byun H.-S., Lu X., Bittman R.: Synthesis 15, 2447-2474 (2006).
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IMIDAZO[I,Z-C:] PYR!MIDIN-5(6H)-ON: NOVY SKELET PRO INHIBITORY CYKLIN-
DEPENDENTNI KINAZY 2

Josef Jansa'!, Antonin Ly¢ka', Vladimir Krystof?, Martin Lepsik®

! Vzkumny tistav organickych syntéz a.s., Rybitvi 296, 533 54 Rybitvi, josef.jansa@vuos.com

2 Laborator riistovych regulatorii, Centrum regionu Hand pro biotechnologicky a zemédélsky vyzkum,
Prirodovédeckd fakulta Univerzity Palackého a Ustav experimentdlni botaniky AV CR, Slechtitelii 27, 783 71,
Olomouc

3 Ustav organické chemie a biochemie AV CR, Flemingovo namésti 542/2, 166 10, Praha 6

Byla provedena syntéza sloucenin na bazi imidazo[1,2-c]pyrimidin-5(6H)-onu, substituovaného v poloze 8.
Ziskané slouCeniny byly testovany jako inhibitory cyklin-dependentni kinazy 2 (CDK2) a bylo dosazeno hodnot
ICso vtadu jednotek pmol/l. Obecné bylo lepSich hodnot ICso dosazeno s menSimi substituenty (thienyl,
substituované fenyly), zatimco vetsi substituenty (substituované bifenyly) snizovaly inhibi¢ni aktivitu.[1]

(@] N NH, 0 Nr,/\N
Y oy
HN | HN.__~

3

CDK2/cyclin E
ICy= 1.3 uM
Obr. 1. Priklad aktivni slouceniny.[1]
Na zaklad¢é molekulového dokovani byly identifikovany vazebné mody jednotlivych sloucenin v aktivnim misté

CDK2, které se lisi pfedevSim orientaci imidazopyrimidinového jadra a umisténim substituentu v poloze 8.
Identifikované vazebné mody slouZzi pro design a syntézu dalSich sloucenin.
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Ziskané poznatky umoziuji navrh novych struktur a nova experimentalni data poukazuji na moznosti substituce
dal$ich poloh imidazopyrimidinového jadra, vedouci k vyssim a specifictéj$im in vitro aktivitam, které budou
monitorovany i na dalSich protein kinazach.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury CR (registracni cislo grantu 19-08410S).

[11H. Ajani H.,J. Jansa J., C. Kopriiliioglu, P. Hobza, V. Krystof, A. Lycka, M. Lepsik: J. Mol. Recognit. 2018,
31, 2720, https://doi.org/10.1002/jmr.2720.
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ORGANOKATALYTICKE DOMINO MANNI?HOVE REAKCIE/ FLUORACIE
V PODMIENKACH MECHANICKEJ AKTIVACIVE

Dominika Kristofikova', Maria Meéiarova', Radovan Sebesta!

!Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedecka fakulta, Katedra organickej chémie, llkovicova 6, 842 15
Bratislava 4, Slovenska republika; kristofikol l(@uniba.sk

Domino Mannichova reakcia s naslednou o-fluoraciou je diastereoselektivna metdda na pripravu chiralnych
heterocyklickych zlucenin obsahujucich dve nové kvartérne stereogénne centra [1]. Enolizovatel'né pyrazolony,
oxazolony alebo izoxazolény sa aduju na N-chrdnené iminy odvodené od izatinu. Naslednou reakciou
s elektrofilnymi fluora¢nymi ¢inidlami sa ziskali produkty vo vysokych vytazkoch (do 95 %) a enantiomérnych
nadbytkoch (do 99 %). Stereoselektivny priebeh reakcie bol dosiahnuty pouzitim vhodnych chirdlnych
katalyzatorov na bdze tiomocCovin, skvaramidov, ¢i guanidinov, ktoré moézu aktivovat’ substraty tvorbou
vodikovych vizieb. Reakcie prebiehali v podmienkach mechanickej aktivacie v gulovych mlynoch.

0
Ph
~ 0 /
ﬁtN Ph 1) katalyzator (1 mol%) I N,
. oc N
5 min 2 Y/
Me' +  NBoc &) R F
R? 2) NFSI, K,CO, " OMe
y 0 & 20-40 min e
R do 95 %, 99 % ee

R'= Me, Bn, prop-2-én-1-yl, 3-Ph-prop-2-én-1-yl
R2= H, Br, OMe

Za financnu podporu dakujeme Grantu UK 72/2019.
[1]Bao X., Wang B., Cui L., Zhu G., He Y., Qu J., Song Y.: Org. Lett. 17,5168 (2015).
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STRUCTURE OF AMINOBENZOSELENADIAZOLES
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24 Trnava

In continuation of our work of azolocondensed quinolones like analogues of nalidixic acid we decided to study
those ones containing selenium atom hoping for their enhanced biological activity. Cyclisation of 1,2-
phenylenediamines with selenous dioxide did not oxidize amino group(s) but produced almost quantitative yields
of selenadiazoles thus being a suitable method to establish selenium (IV) or 1,2-phenylenediamines, respectively.
4-Amino-2,1,3-benzoselenadiazole was prepared from 1,2,3-benzenetriamine (obtained from 2,6-dinitroaniline or
4-nitro-2,1,3-benzothiadiazole). Its N-ethyl homologue has been synthesized by applicaton of multistep reactions
and it was a precursor for novel anticancer compouind on fibroblast cells. The crystal structures of both compounds
have been determined using single-crystal crystallography at 100 K. The compound 1 crystallizes in the
orthorhombic system with space group Pccn. The second compound crystallizes in the monoclinic system with
space group P2/n.

This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under the contract no. APVV-17-0513
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Molecular structure of compound 1 Molecular structure of compound 2

[1] Bella M., Schulz M., Milata V., Konarikova K., Breza M.: Application of the Gould-Jacobs reaction to 4-
amino-2,1,3-benzoselenadiazole. Tetrahedron 66 (41), 8169 — 8174, 2010

[2] Bella M., Milata V.: Synthesis of 9-ethyl[1,2,5]selenadiazolo[3,4-h]quinolones by the

application of modified Gould-Jacobs reaction to N-ethyl-2,1,3-benzoselenadiazol-4-amine. Arkivoc (v), 181-198

(2014)

5Pol6
TRITIUM-LABELED TRACERS HOW TO BOOST STABILITY?
Ale§ Marek, Jan Tarabek

Institute of Organic Chemistry and Biochemistry, The Czech Academy of Sciences, Synthesis of Radiolabeled
Compounds, Flemingovo nam. 2, Prague 6, 16610, Czech Republic
E-mail: marek@uochb.cas.cz

Application of tritium labeled compounds, mostly used as a tracers, demands on a very high purity of such tracer
and misleading information derived from use of tracer contaminated by impurities need to be eliminated. Organic
compounds labeled with tritium decompose on storage and the decomposition is accelerated by self-irradiation.(1,
2) The degree of decomposition is directly related to the storage conditions of the compound. Measures which can
be taken into control and minimize the rate of self-radiolysis are perhaps not always so well known.

Almost complete total radiation energy of the tritium beta decay is absorbed by the compound itself or by its
environs. If the former occurs, then the excited molecules may break-up in some manner; if the latter occurs the
radiation energy can produce free radicals(3) which may then cause destruction of the labeled tracer.

The methods of control - effect of temperature, diluent, free radical scavengers - providing best results for long-
term (years) storage of tritium labeled compounds in our laboratory will be discussed at the meeting.

Examples of decomposition for a considerable number of compounds labeled with tritium and stored under various
conditions will be presented. These general principles will be discussed with a hope that this will lead to the best
use being made of the available protective measures.

Preliminary studies of fate of organic molecule remnants after spontaneous tritium disintegration using EPR
technique showing radical course of reaction will be disclosed.

p HeT. + e- + antineutrino
T2 —_—
[3_ * 100 %
—é—sH —_— > —4)—3He —_— —4:4— + SHe
— . 3 +
CRYO (:: + “He
(-196°C) .
organic
radicals

Fig. 1. Modes of chemical aftereffect pathway after decomposition of [*H]-label
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The authors thank the Czech Academy of Sciences for financial support on this project (RVO: 61388963).

[1] Bayly RJ. Journal of Labelled Compounds 1966, 2(1), 1.

[2] Evans EA, Stanford FG, Nature 1963, 197(486), 551.

[3] Kohan LM, Sanguanmith S, Meesungnoen J, Causey P, Stuart CR, Jay-Gerin J-P, RSC Advances 2013,
3, 19282.
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IZOLACIA A CHEMICKA MODIFIKACIA POLYFENOLOVYCH BISBIBENZYLOV
Z. PORASTNICE MNOHOTVAREJ

Mario Markuliak!, Milo§ Lukag!, Branislav Horvath?

!Farmaceutickd fakulta UK v Bratislave. Katedra chemickej tedrie lieciv, Kalinciakova 8, 83232 Bratislava,
markuliakl @uniba.sk
’Farmaceutickd fakulta UK v Bratislave. Centrdlne laboratérium NMR, Odbojdrov 10, 83232 Bratislava

Porastnica mnohotvard (Marchantia polymorpha) je bezne vyskytujuci sa druh pecenovky na Slovensku.
Hlavnymi sekundarnymi metabolitmi je skupina cyklickych bisbibenzylov nazyvanych marchantiny, ktoré
vykazujii antibakteridlnu, antifungalnu, antioxidanu a cytotoxicku aktivitu [1,2]. NajvéacSie zastupenie
v porastnici mnohotvarej m4 marchantin A (2,15-dioxapentacyklo[22.2.2.137.11%14,0162triakonta-
1(26),3(30),4,6,10(29),11,13,16(21),17,19,24,27-dodekaén-4,5,17-triol). V nickol'’konasobne niz§om mnozstve sa
nachidza  marchantin B (2,15-dioxapentacyklo[22.2.2.137.1'%14 01621]triakonta-1(26),3(30),4,6,10(29),
11,13,16(21),17,19,24,27-dodekaén-4,5,17,18-tetraol), ktory okrem vys$Sej antioxidacnej aktivity v porovnani
s marchantinom A vykazuje inhibiciu tvorby prostaglandinov a leukotriénov [3].

Praca prezentuje pripravu marchantinu B oxidaciou marchantinu A. Marchantin A bol ziskany z porastnice
mnohotvarej maceraciou v metanole a kolénovou chromatografiou s pouzitim stacionarnych faz: silikagél
a Sephadex LH-20. Polosynteticka priprava marchantinu B spocivala v oxidacii marchantinu A s kyselinou 2-
jodoxybenzoovou na chinénovy medziprodukt s naslednou redukciou tetrahydridoboritanom sodnym. Struktury
a Cistota reaktantu a produktu boli potvrdené spektralnymi metoédami. Uvedena priprava je v porovnani s izolaciou
marchantinu B z porastnice mnohotvarej vytaznostou ucinnejsia.

Praca vznikla za podpory grantov VEGA 1/0054/19 a UK/178/2019

[1] Asakawa, Y.: Curr Pharm Des. 14, 3067-3088 (2008).
[2] Asakawa Y. a kol.: Spectroscopy. 14, 149-175 (2000).
[3] Schwartner, C. a kol.: Phytomedicine. 2, 113-117 (1995).
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STEREOSELEKTiVNA SYNTE'ZA SFINGOIDNYCH BAZ SO ZABUDOVANYMI
MOLEKULOVYMI PREPINACMI

Tatiana Mitrikova!, Jozef Gonda', Simona FazekaSova!

"Univerzita P. J. Safirika v Kosiciach, Prirodovedecka fakulta, Ustav chemickych vied, Katedra organickej
chémie, Moyzesova 11, 040 01 KoSice, tatiana.mitrik@gmail.com

Vzhl'adom na svoje zaujimavé vlastnosti nasli azobenzény a ich derivaty uplatnenie v radoch aplikacii, ktoré maju
velky vyznam najmé v oblasti chemického priemyslu [1]. Okrem toho, v poslednych rokoch bolo skumané
zaclenenie azobenzénov ako molekulovych prepinacov do biologicky aktivnych latok a bola overena aj modulacia
ich biologickej aktivity fotoprepinanim medzi ich trans- a cis-formami [2].

Nas vyskum je orientovany na syntézu analdogov prirodnych, biologicky aktivnych sfingoidnych baz takych ako
D-erytro-sfingozin alebo sfinganin [3] (Obr. 1), s inkorporovanymi, rézne modifikovanymi azobenzénovymi
prepinacmi, ktoré po oziareni UV, resp. vis svetlom prechadzaju z trans- do cis-formy a naopak. Po finalizacii ich
syntézy sa zameriame na testovanie fotochromnych vlastnosti pripravenych derivatov, stability cis-izomérov,
stanovenia rychlosti tepelnej relaxacie a zistenia rozdielu biologickych aktivit medzi vysSie zmienenymi
geometrickymi formami.
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Obr. 1. Analogy sfinganinu so zabudovanymi molekulovymi prepinacmi.
Tento prispevok vznikol s podporou projektov VEGA 1/0375/19 a VVGS-PF-2019-1056.

[1] Merino, E., Ribagorda, M.: Beilstein J. Org. Chem. 8, 1071-1090, (2012).

[2] Quandt, G., Hofner, G., Pabel, J., Dine, J., Eder, M., Wanner, K. T.: J. Med. Chem. 57, 6809-6821, (2014).

[3] Wennekes, T., van den Berg, R. J. B. H. N., Boot, R. G., van der Marel, G. A., Ovekleeft, H. S., Aerts, J. M.
F. G.: Angew. Chem. In. Ed. 48, 8848-8869, (2009).
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SYNTETICKE CESTY PRIPRAVY SULFO ANAL()GU OSELTAMIVIRU
Viktoria Modrockd', Maria Meéiarova', Radovan Sebesta'

!Katedra organickej chémie, Prirodovedeckd fakulta Univerzity Komenského, Mlynska dolina CH-2, Ilkovicova
6, 842 15 Bratislava, viktoria.modrocka@gmail.com

Chripkové epidémie predstavuju permanentné ohrozenie zdravotného stavu populécie vo vsetkych Castiach sveta.
[1] Zname antivirdlne lieciva pouzivané na lie¢bu chripky typu A (Oseltamivir, Zanamivir) stracajui svoju t€innost’
v dosledku ziskanej rezistencie virusov na tieto latky. Z tohto dévodu bol navrhnuty sulfo analdg oseltamiviru,
u ktorého sa predpoklada silnej$i inhibi¢ny G¢inok vo¢i neuramidazam chripkovych virusov. Navrhli sme niekol’ko
sposobov pripravy sulfo analégov oseltamiviru. Jedna z nich zacina stereoselektivnou Michaelovou reakciou N-
(2-nitrovinyl)-acetamidu s 3-pentyloxyacetaldehydom [2], po ktorej nasleduje Hornerova-Wadsworthova-
Emmonsova reakcia so sulfovinylfosfonatom (Obr. 1). KIi€ovym krokom je priprava sulfovinylfosfonatu,
ktorého syntéza nie je v literatre opisana.

Michaelovu adiciu sme optimalizovali z pohl'adu diastereoselektivity. Testovali sme rdzne rozpustadla, ktoré
spihaju poziadavky zelenej chémie (rozptstadla z obnovitenych zdrojov, ionové kvapaliny, eutektické zmesi...).
Diastercoselektivita reakcie sa zvySila z 1:1 na 3:1 v prospech ziadaného diastereoméru. Z testovanych
rozpustadiel sa najlepSim ukazal byt 2-MeTHF, v ktorom vznikol Michaelov adukt v 70 % vytazku so 76 %
enantiomérnym nadbytkom.
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Obr. 1. Retrosyntéza sulfo analogu oseltamiviru

[1] Sriwilaijaroen N., Suzuki Y.: J. Methods Mol. Biol. 1200, 447 (2014).
[2] Tisovsky P., Penaska T., Meciarova M., Sebesta R. ACS Sust. Chem. Eng. 3, 3429 (2015).
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EFFECT OF STRUCTURAL MODIFICATION ON PHOTOCHROMIC PROPERTIES OF
BENZOYLPYRIDINE BASED HYDRAZONES

Bernard Mravec!, Juraj Filo!, Klaudia Csicsai', Marek Cigan!

!Institute of Chemistry, Comenius University in Bratislava, Faculty of Natural Sciences, Mlynskd dolina,
Ilkovicova 6, , 842 15 Bratislava, mravec7@uniba.sk

Irradiation of hydrazones can induce isomerisation of their C=N double bond.! The biggest issue of formed Z
isomers is their low stability (fast back thermal isomerisation). Lehn and Aprahamian introduced novel hydrazones
systems which Z isomers form H-bond.>* This modification markedly improved stability of Z isomers and offers
new possible source of photoswitches.

This study focuses on the comprehensive investigation of photoswitching behaviour of benzoylpyridine based
hydrazones prepared by simple condensation reaction. Our results showed that designed skeleton exhibits desired
photochromic behaviour with very good addressability and good thermal stability. Effects of substituents was also
studied. Both acceptor and donor substituents improve the addressability and quantum yields of
photoisomerization.

Interestingly, the thermal stability and mechanism of back thermal isomerisation associates with acidity of
hydrazine N-H hydrogen and solvent polarity. Both inversion mechanism or auto-catalysed H™ transfer can occur
and therefore the stability of hydrazones depends on the type of back thermal isomerisation.

This research was funed by Comenius University Science Park, ITMS: 26240220086.

[1]1Kuhn R., Miinzig W. Chemische Berichte 1952, 85, 29-35.
[2] Qain, H.; Pramanik, S.; Aprahamian, I. J. Am. Chem. Soc. 2017, /39, 9140-9143.
[3] Jan van Dijken, D.; Kovarticek, P.; Thring, S.; Hecht, S. J. Am. Chem. Soc. 2015, 137, 14982-14991.
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VYUZITI ASYMETRICKE HENRYHO REAKCE PRO PRIPRAVU CLAVAMINOLU A
A XESTOAMINOLU C

Gabriela Novakova', Pavel Drabina', Milo§ Sedlak!

!Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologickd, Ustav organickeé chemie a technologie, Studentska 573,
532 10 Pardubice, Gabriela. Novakova@student.upce.cz

Sfingolipidy pfedstavuji dtlezitou strukturni a funkéni slozku bunéénych membran. Vyskytuji se nejen u prakticky
vsech zivocichd, rostlin ¢i hub, ale i u fady prokaryotickych organismi. Jedna se o strukturné velmi riznorodou
tiidu sloucenin, jejichz zakladem je tzv. sfingoidni baze (charakteristicka pfitomnosti riznych funkénich skupin
a dlouhym alifatickym fetézcem), na niz je amidovou vazbou navazana libovolna mastna kyselina. [1]

V poslednich letech si fada sfingoidnich bazi (napf. Spisulosin, Safingol, Clavaminol A-N nebo Xestoaminol A-
C) ziskala zna¢nou pozornost, a to zejména diky své protinadorové aktivite. [2]

Sfingoidni baze mohou byt pfipraveny riznymi syntetickymi cestami [2-3], v€etné Henryho reakce a nasledné
redukce nitroskupiny.

Cilem této prace bylo studium katalytické aktivity a enantioselektivity vybranych enantioselektivnich katalyzatort
asymetrické Henryho reakce pii syntéze Clavaminolu A resp. Xestoaminolu C, a jejich stereoizomert. Bylo
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zjiSténo, Ze nejucinngjsi katalyzator poskytuje piislusny nitroalkohol s enantioselektivitou vyssi nez 90 % ee.
Zaroven byla studovana katalyticka aktivita a moznost recyklace imobilizované formy katalyzatoru. V tomto
pfipadé byl ziskan nitroalkohol s enantioselektivitou 90 % ee, navic nedoslo ani po desetinasobné recyklaci ke
snizeni enantioselektivity.

Tato prace byla financné podporovina Grantovou agenturou CR, projekt ¢. 17-084998S.

[1] Merrill A. H.: Chem. Rev. 111, 6387 (2011).

[2] Chen B-S., Yang L-H., Ye J-L., Huang T., Ruan Y-P., Fu J., Huang P-Q.: Eur. J. Med. Chem., 46, 5480 (2011).

[3] Fabisikova M., Martinkova M., Hirkova S., Gonda J., Pilatova M. B., Gonciova G.: Carbohydr. Res., 435 26,
(2016).
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STEREOSELEKTiIVNA SYNTEZA REGIOIZOMERNYCH AZA-ANALOGOV JASPINU B
Michaela Novotn4', Miroslava Martinkova', Jozef Gonda'

"Univerzita P. J. Safirika v Kosiciach, Prirodovedeckd fakulta, Ustav chemickych vied, Katedra organickej
chémie, Moyzesova 11, 040 01 KoSice, michaela.novotna@student.upjs.sk

Jaspin B (pachastrissamin, Schéma 1) je prirodny anhydrofytosfingozin, ktory bol izolovany nezavisle dvomi
vedeckymi skupinami z morskych hubiek rodu Pachastrissa sp. [1] a Jaspis sp. [2]. Po Struktirnej stranke ide
o jednoducht cyklickti molekulu, ktorej zdkladom je tetrahydrofurdnovy kruh s tromi stereogénnymi centrami.
Samotny skelet disponuje vicinalnym aminoalkoholovym usporiadanim a lipofilnym ramenom obsahujucim 14
uhlikovych atémov. Jaspin B vykazuje pozoruhodnu cytotoxicitu na Sirokej palete rakovinovych bunkovych linii
[3]. Postupne sa ukéazalo sa, Ze nielen jaspin B, ale aj jeho analogy s zaujimavé z hl'adiska biologicke;j aktivity
[1]. VSeobecne sa pri ich syntéze sleduju dva aspekty a to v zmysle modifikacii na samotnom THF jadre
a transformacii na postrannom ret’azci.

Ciel'om prace je realizacia stereoselektivnej syntézy regioizomérnych aza-analégov jaspinu B 1 a 2. Synteticka
stratégia vyuziva metodologiu the Chiron approach, kde ako vychodiskova latka bude pouzity vhodne chraneny
D-manitol 10. Syntézy vysSie zmienenych Struktur vyuzivaju [3,3]-sigmatropné preSmyky alylovych substratov 7,
8 a OCM reakciu pokrocilych syntonov 5, 6 ako kl'icové transformacie pri priprave cielovych §truktar 1 a 2
(Schéma 1).
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:o: "/C14Hoo
jaspin B
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(0] OH
NHB NHB cchQ ?A :
HO  NH, NHBoc T e0e O CCls y 0
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— o/\g/j‘/\CmHﬂ — O/\:./T\ é H Zk
N Ci4Hze o HBoc o] HBoc chraneny p"manit 1 10
Py 3 5 Y. 7
HO  NH, NHBoc NHBoc
> B R NHCOCCIy NHCOCCI;
i NSNS NN : :
‘ 07 Y Y “CigHy N P~ SCN A~ OTBDPS
N7 ""C1aH2g Q °

oY Y
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H 4 p JVO = ,Avo
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Schéma 1. Retrosynteticka analyza pripravy aza-analogov jaspinu B

Tento prispevok vznikol s podporou projektov VEGA 01/0047/18, VEGA 01/0375/19 a VVGS-PF-2019-1056.

[1] Kuroda, I.; Musman, M.; Ohtani, I. I.; Ichiba, T.; Tanaka, J.; Gravalos, D. G.; Higa, T. J. Nat. Prod. 2002, 65,
1505-1506.

[2] Ledroit, V.; Debitus, C.; Lavaud, C.; Massiot, G. Tetrahedron Lett. 2003, 44, 225-228.

[3] Martinkova, M.; Gonda, J. Carbohydr. Res. 2016, 423, 1-42 a prace tam citované.
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SKVARAMIDOVE A TIOSKVARAMIDOVE KATALYZATORY \Y S'l:EREOSELEKTiVNEJ
SYNTEZE PREKURZOROY 3,4-DISUBSTITUOVANYCH PYROLIDINOV

Kristina Ormandyov4', Stanislav Bilka', Maria Me¢iarova!, Radovan Sebesta'

! Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedeckd Fakulta, Katedra organickej chémie, Ilkovicova 6, 842
15 Bratislava 4, Slovenska republika; kristina.ormandyova@gmail.com

Chiralne 3,4-disubstituované pyrolidiny st ¢asto sa objavujucim motivom v Struktire antibiotik, pripadne v ich
medziproduktoch, ale aj v latkach s antitumorovou a antivirotickou aktivitou [1]. Prvym krokom jednej
z viacerych moznych syntetickych stratégii je Michaelova adicia aldehydov na nitroalkény, v priebehu ktorej
vznikaju dve stereogénne centrd. Stereoselektivita adicie je zabezpeCend pouzitim vhodnych chirdlnych
katalyzatorov, v tomto pripade bifunkénych skvaramidov a tioskvaramidov s pyrolidinovym fragmentom, ktoré
aktivuju aldehydy tvorbou enaminov a nitroalkény prostrednictvom vodikovych vizieb. Michaelove adukty boli
ziskané vo vytazkoch 24-99 % s pomerom diastereomérov do 94:6 a s pomerom enantiomérov najviac 2:98 pre
syn izomér a 92:8 pre anti izomér. Druhym krokom je reduktivna cyklizacia Michaelovych aduktov, pricom
vznikaju 3,4-disubstituované pyrolidiny vo vytazkoch 18-68 %.

1
ONR
R/\/ 2 O/
24 -99 % R!
d.r. do 94:6, e.r. do 2:98
R = Ph, 4-Me-CgHy, R R

4-MeO-C5H4, 4-F-C6H4, %,

4-CF3-CgH,, furan-2-yl, (g
n?fLaEH:BxlB%P%I\,/Ie, COO0Bn H
4-MeO-CgH,4-CH,, 4-CI-CgHy4-CH, 18 -68 %

Za financnu podporu dakujeme grantovej agenture APVV (Cislo projektu: APVV-15-0039) a Univerzite
Komenského (Grant pre doktorandov a mladych vedeckych pracovnikov UK/354/2019).

[1] Trepos R., Cervin G., Hellio C., Pavia H., Stensen W., Stensvag K., Svendsen J.-S., Haug T., Svenson J. J.
Nat. Prod. 77, 2105 (2014).
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4,7-BISPHENYLETHYNYL)-SUBSTITUTED BENZOTHIAZOLES AND
BENZOTHIADIAZOLES AS FLUORESCENT DYES FOR BIOIMAGING
Patrik Osusky', Peter Hrobarik!, Peter Magdolen?

!Comenius University Bratislava, Faculty of Natural Sciences, Department of Inorganic chemistry, Ilkovicova 6,
Milynska dolina, 842 15 Bratislava 4, Slovak republic; patrikosusky70@gmail.com

2Comenius University Bratislava, Faculty of Natural Sciences, Department of Inorganic chemistry, llkovicova 6,
Milynska dolina, 842 15 Bratislava 4, Slovak republic

We report herein a synthesis of n-conjugated benzothiazoles and benzothiadiazoles substituted at the C-4 and C-7
positions with phenylacetylenes decorated with various electron-accepting and electron-donating groups. Target
compounds were prepared from 4,7-dibromo-2-methylbenzothiazole, 4,7-dibromobenzo-1,2,5-thiadiazole,
trimethylsilylacetylene and corresponding para-substituted iodobenzenes using palladium-catalyzed Sonogashira
cross-coupling reactions, and were characterized by 'H and 1*C NMR, HRMS and UV-Vis absorption and emission
spectroscopies. Most of the title compounds exhibit high fluorescence quantum yields and are computed to display
large two-photon absorption (TPA) cross-sections, making them attractive as diagnostic agents in 3D fluorescence
imaging.

This research was carried out within the framework of projects funded by the Ministry of Education, Science,
Research and Sport (VEGA, grant 1/0712/18), the Research and Development Agency (grant APVV-17-0324) as
well as the European Commission under the Marie Sktodowska-Curie program (TWOSENSE, Grant No. 752285).

[1TLinT. C.,Huang Y. J., Chen Y. F., et al. Tetrahedron, 2010, 66, p. 1375
[2] Yao D., Zhao S., Guo J., et al. J. Mater. Chem. 2011, 21, p. 3568
[3] Hrobarikova V., Hrobarik P., Gajdos P., et al. J. Org. Chem. 2010, 75, p. 3053
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NOVE HALOGENSUBS”I:ITUOVANE BENZODITIOFENOVE HETEROCYKLY AKO
FOTO- / ELEKTROAKTIVNE MATERIALY

Branislav Pavilek', Daniel Végh!, Julia Koziskova'!, Viktor Milata'

!Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie STU, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
Brano.Pavilek@gmail.com

Ciel'om tejto prace bol vyvoj a uskutocnenie novej, efektivnej metoddy pripravy linearnych benzo[b]ditiofénovych
(BDT) derivatov, ktoré st v sucasnosti jedny z najvyuzivanejsich stavebnych blokov pri syntéze a dizajne
modernych polovodi¢ovych materidlov so Sirokym vyuzitim v optoelektronickych aplikaciach ako su organické
fotovoltaické ¢lanky (OVP), organické svetlo-emitujice diody (OLED), pol'om ovplyviiované tranzistory (OFET),
senzory, detektory a iné [1].

Koncept novej metddy vznikol modifikaciou vychodiskového materidlu vyuzivaného pri priprave angularnych
benzo[b]ditiofénov [2] pre vznik linedrnych benzo[b]ditiofénov, ktoré v stiCasnosti preukazuji najvyssiu t€innost’
v konverzii svetelnej energie na elektrickil [3]. Tato modifikdcia spocivala v zavedeni orto-substituenta do
Struktiry vychodiskového materialu, ktory nasledne regioselektivne riadil vznik produktu s linedrnou Struktirou
molekuly. Predmetnou metédou boli tieto linearne benzo[b]ditiofény pripravené prvy krat.

Jej velkou vyhodou boli nenaro¢né laboratorne podmienky a komeréne dostupny vychodiskovy material (1,4-
xylén), ktory bol elektrofilnou substituciou dibromovany do orto-poloh, nasledne oxidovany na 2,5-
dibromtereftalaldehyd a kondenzovany Doebnerovou modifikaciou Knoevenagelovej reakcie na 2,5-dibrom-1,4-
fenyléndiakrylovu kyselinu. Tato dikyselina cyklizovala v klI'icovom kroku syntézy za vzniku dichloridu BDT
(obr. 1), ktory bol d’alej esterifikovany na lepsie rozpustny diester BDT.

Z findlneho produkt syntézy diesteru BDT bol ziskany monokrystal s dostatoénou kvalitou pre meranie
experimentalnej nabojovej hustoty.

Celkovo bolo pripravenych 6 zli€enin, z ktorych boli 3 nové, doposial’ nepopisané v chemickych databazach
(SciFinder®, Reaxys®). Vybrané fyzikalne vlastnosti a Struktira vSetkych novych zlicenin bola jednoznacne
stanovend dostupnymi fyzikalno-chemickymi metédami s dérazom na X-ray krystalograficka analyzu a NMR
spektroskopi((::kg (r)nf'rania ('H, 13C, COSY, HSQC, HMBC techniky).

socl, Br. s _cocl
r pyridin G|
(kat.)

Br

CloC

HOO
Obr. 1. kI'aicovy krok syntézy BDT.

Praca bola uskutocnend s financ¢nou podporou projektu APVV-17-0513. Autori dakuju STU za financnu podporu
v ramci Grantovej schémy na podporu mladych vyskumnikov.

[1] Rieger R., Beckmann D., Mavrinskiy A., Kastler M., Miillen K.: Chem. Mater. 22, 5314 (2010).
[2] Hassan Z., Reimann S., Wittler K., Ludwing R., Villinger A., Langer P.: Adv. Synth. Catal., 354, 731 (2012).
[3] Yao H., Ye L., Zhang H., Li S., Zhang S., Hou J.: Chem. Rev. 166, 7397 (2016).
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HOW ORGANOCATALYSTS AFFECT STEREOSELECTIVITY OF [2,3]-WITTIG
REARRANGEMENT 5

Tibor Penagka', Melinda Meyer Mojzes', Maria Megiarova', Radovan Sebesta'

!Department of Organic Chemistry, Faculty of Natural Sciences, Comenius University in Bratislava, Mlynskd
dolina, llkovicova 6, 842 15 Bratislava, Slovakia, tibor.penaska@uniba.sk

Sigmatropic rearrangements have found many applications in the synthesis of bioactive compounds, including
natural products and pharmaceutical agents. The sigmatropic [2,3]-rearrangements are 6m-electron rearrangements
proceeding via 5-membered cyclic transition state. The Wittig [2,3]-rearrangement is a transformation of allyl
ethers to homoallylic alcohols. Strong bases and low temperatures, typical for classical reaction conditions, can be
avoided using organocatalysis. Gaunt and co-workers described the first organocatalytic sigmatropic [2,3]-Wittig
rearrangement catalyzed with pyrrolidine [1]. In our work organocatalytic [2,3]-Wittig rearrangement of
allyloxyketones was investigated. Extensive screening of chiral amine organocatalysts showed that small
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pyrrolidine-based catalysts or simple phenylethylamine with the primary amino group were the most effective
ones. Interestingly, CFs-derived pyrrolidine affords rearrangement product with opposite absolute configuration
than corresponding non-fluorinated proline derived catalysts. Mechanistic and computational investigations were
also performed [2].

2
NH, R

2
o R Ph/'\lvle ©
R1”\/O X o
R = Me, Et, iPr, cPe, allyl R _
R? =H, MeO, CI H

- 140 catalysts tested

= (110 solvents tested up to 87 % vyield
= [Imild conditions 60 % ee
= [Imechanistic investigations preferred syn-isomer

This work was supported by the Slovak Grant Agency VEGA, grant no. VEGA 1/0414/16. I would like to thank
Juraj Filo for his help with NMR experiments and Helena Jurdakova for measuring MS and HRMS spectra.

[1] McNally A., Evans B., Gaunt M. J.: Angew. Chem. Int. Ed. 45, 2116 (2006).
[2] Penaska T., Mojzes M. M., Filo J., Jurddkova H., Meciarova M., Sebesta, R.: Eur. J. Org. Chem. 2, 605 (2019).

5P027
NOVE SACHARIDOVE TIOMOCOVINY AKO POTENCIALNE
ORGANOKATALYZATORY

Robert Ronéak!, Monika Tvrdoniova!, Jozef Gonda'

"Univerzita Pavla Jozefa Safirika v Kosiciach, Ustav chemickych vied, Katedra organickej chémie, Moyzesova
11, 040 01 Kosice, roncakrobo@gmail.com

Pritomnost’ viacerych stereogénnych centier v Strukturach sacharidov ddva moZznost’ vzniku Sirokej palety
izomérov. Tuto ich vlastnost’ je mozné vyuzit' v modernej organickej syntéze. V poslednych rokoch sa v literatiire
objavuje koncept spojenia sacharidového templatu so Struktirami, ktoré maju organokatalytické vlastnosti, za
ucelom sledovania vplyvu cukorného substratu na selektivitu organokatalyzovanych reakcii [1, 2]. Spojenie dvoch
vopred pripravenych §truktuar je ¢asto realizované prostrednictvom moc¢ovinového alebo tiomoc¢ovinového linkeru.
Takto pripravené organokatalyzatory poskytuju vel'mi dobré selektivity v réznych typoch modelovych reakeii [1,
2].

\OJT

N
. 'l
N
MeO
R= =
P
N
2a 2b
HN ™ H

ZNO = h

Obr. 1. Retrosyntetlcka strategla pre syntézu novych tiomocovin 2a-e ako organokatalyzatorov.

Nasa stratégia vyuziva teda vyssie zmieneny koncept spojenia dvoch jednotiek pomocou tiomocovinového linkera.
Syntéza vychadzala s komer¢ne dostupnej D-glukozy, ktord bola sledom viacerych transformacii, s vyuzitim [3,3]-
sigmatropného preSmyku ako kl'a€¢ového kroku, modifikovana na prislusny izotiokyanat 1 [3], ktory predstavuje
pokrocily synton pre pripravu tiomocovin 2a-e (Obr. 1). Reakciou 1 s r6znymi dostupnymi chirdlnymi aminmi
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bola pripravena séria tiomocCovin 2a-e, ktorych organokatalytickd aktivita bola overend v podmienkach
Michaelovej adicie réznych CH-kyselin na viaceré substituované B-nitrostyrény.

Predkladand praca vznikla za podpory Vedeckej grantovej agentury Ministerstva Skolstva SR (Vega 1/0375/19)

[1] Liu K., Cui H.-F., Nie J., Dong K.-Y., Li X.-J., Ma J.-A.,: Org. Lett. 9, 923-925 (2007).
[2] Agarwal J., Peddinti R. K.: Tetrahedron Lett. 52, 117-121, (2011).
[3] Gonda J., Martinkova M., Raschmanova J., Balentova E.: Tetrahedron: Asymmetry 17, 1875-1882 (2006).

5Po28
SYNTEZA A BIOLOGICKA AKTIVITA NOVYCH AKRIDIN-CHALKONOV
Paulina Slepéikova!, Maria Vilkova', Jan Imrich!

"Univerzita P. J. Safirika v Kosiciach, Prirodovedeckd fakulta, Ustav chemickych vied, Katedra organickej
chémie, Moyzesova 11, 040 01 KosSice, Slovenska republika, paulina.plachetkova@gmail.com

Séria novych derivatov akridinu s chalkonovym fragmentom v polohach C-4 a C-9 bola pripravena z akridin-9 (4)
-karbaldehydu za bazickych podmienok. Pripravené zluc¢eniny boli testované na in vitro cytotoxicitu proti roznym
ludskym rakovinovym bunkovym liniam. Z testovanych latok zlucenina 2¢ vykazovala Siroké spektrum
biologickej aktivity s hodnotami ICso niz§imi ako 25,0 mikromol/L proti vSetkym testovanym rakovinovym
bunkovym linidm. Chalkony 4a a 4b indukovali bunkova smrt’ v bunkdch HCT-116 a Jurkat a navyse derivat 4e
v bunkach MDA-MB-231.

a:R=Ph
Oy _H b: R = 2,6-diMeO-Ph
¢ R = 4-McO-Ph
acetofenén d:R= 2Aﬁ-tr}|MeO-Ph
O = O 6 M NaOH O A O € R - 34.5-riMcO-Ph
= EtOH “ g R~ 4-Br-Ph
N i N
1 2a-g
BN acetofenén a: R=Ph
6 M NaOH b: R = 2,6-diMeO-Ph
> c: R =4-MeO-Ph
N EOH ¢ R = 3.4,5-iMeO-Ph
It f: R = 4.F-Ph
3N da-ce by @ R~ 4-Br-Ph

R

(¢}
Obr. 1. Syntéza substituovanych akridin-chalkonov 2a-g a 4a-c,e,f,g.

[1] Takag, P., Kello, M., BagoPilatova, M., Kudlickova, Z., Vilkova, M., Slepcikova, P., Petik, P., Mojzis, J.:
Chem. Biol. Interact. 292,37 (2018).
[2] Vilkovéa, M., Prokaiova, M., Imrich, J.: Tetrahedron 70, 944 (2014).
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ENAMINONITRILY A DIAZONIOVE SOLI JAKO STAVEBNI BLOKY PRO SYNTEZU
BOROVYCH HETEROC¥KLU

Markéta Svobodova!, Petra Skraikova!

1Ustav organické chemie a technologie, Fakulta chemicko-technologickd, Univerzita Pardubice, Studentskd 573,
532 10 Pardubice, marketa.svobodova@upce.cz

Polarizované ethyleny jsou prekurzory pro syntézu mnoha typu heterocyklickych sloucenin (napf. pyridiny,
dihydropyridiny, pyrazoly, chinoliny, . . .). My se zabyvame reakcemi takovych push-pull alkent jako jsou
enaminony, enaminoamidy, enaminoestery a enaminonitrily. Jejich reakcemi s diazoniovym iontem lze ziskat
pyrididaziniové soli [1], pyrazoly [2] arGzné heterocykly s atomem boru v kruhu [3]. Posledni z uvedenych
heterocyklti byly izolovany pfi pouziti 4-subst.benzendiazonium-tetrafenylboratt.

Enaminonitrily pfi reakci s vySe uvedenou diazonovou soli v dichlormethanu nebo ve smési dichlormethan-toluen
poskytuji trizaboriny (Schéma), ale pouze v piipadg, kdy R? = H, CH; a na benzenovém jadie diazoniové soli jsou
elektrondonorni substituenty. Vytézky se pohybuji v rozmezi 30-62 % po chromatografii a krystalizaci. Vzhledem
k nestabilité diazonium-tetrafenylboratt s elektronakceptorni skupinou X, nebylo mozné touto cestou syntetizovat
takové triazaboriny, kde X = Br, NO,, CN. Pro tyto triazaboriny byla zvolena jina cesta, a sice pies azokopulacni
slouceniny, které reakci s difenylborinovou kyselinou poskytuji pozadovany heterocyklus (Schéma).
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[1] Simﬁnek P., Peskova M., Bertolasi V., Lycka A., Machacek V.: Eur. J. Org. Chem. 5055 (2017).
[2] Siminek P., §vobodova’1 M., Machacéek V.: J. Heterocyclic Chem. 46, 650 (2018).
[3] Peskova M., Simtinek P. Bertolasi V., Machacek V., Ly¢ka A.: Organometallics 25, 2025 (20006).
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SYNTEZA NQVYCH AMINOCYKLITOLOV AKO POTENCIALNYCH INHIBITOROV
GLYKOVZIDAZ

Michael Siroky', Vladimir Bindzar!, Jozef Gonda!, Miroslava Martinkova'

"Univerzita P. J. Safirika v Kosiciach, Prirodovedecka fakulta, Ustav chemickych vied, Katedra Organickej
chémie, Moyzesova 11, 040 01 KoSice, michael.siroky@student.upjs.com

Inhibitory glykozidaz st cielom mnohych syntetickych stratégii vdaka ich terapeutickému potencialu pri liecbe
ochoreni spojenych s metabolizmom sacharidov.! V minulosti boli pripravené viaceré regio a stereoizoméry
aminocyklitolov vykazujuce antiglykozidazovu aktivitu?.

Tato praca popisuje pripravu novych syntetickych aminocyklitolovych derivatov, ktoré vo svojej Struktire
obsahuju jednu amino a Styri az pat hydroxylovych skupin sréznymi kombinaciami ich stereochemického
usporiadania. Samotné syntéza vychddza z nami pripraveného aminu® pripraveného Overmanovym pre§mykom
z kyseliny Sikimovej, priComna funkcionalizaciu exocyklickej nasobnej védzby bola vyuzitd ozonolyza,
epoxidacia, dihydroxylécia a oxidativne Stiepenie.

Ry Ry

OH

2-7
R4= H; OH, CH,0H
R,= H; OH; CH,0H; CH3

Obr. 1. Retrosyntéza cielovych aminocyklitolov.

Vzhl'adom na charakter takychto latok sa da predpokladat’ sI'ubna biologicka aktivita aj u naSich derivatov, preto
boli finadlne zlGceniny testované na inhibiciu niekol’kych glykozidéz.

Prezentovand praca bola podporend Grantovou Agentirou Ministerstva Skolstva Slovenskej Republiky (¢.
1/0375/19).

[1] Asano N.: Glycobiology 13, 93R—104R (2003).

[2] Ogawa S., Asada M., Ooki Y., Mori M., Itoh M., Korenaga T.: Bioorg. Med. Chem. 13,4306-4314 (2005).

[3] Gonda J., Siroky M., Martinkova M., Homolya S., Vilkova M., Bago Pilatova M., Sestak S.: Tetrahedron 75,
398-408 (2019).
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TOTALNA S){NTEZA IZOMERNYCH ANALOGOV D-ERYTRO-SFINGOZINU

S POTENCIALNOU CYTOTOXICKOU AKTIVITOU

Jana Spakova Raschmanova', Miroslava Martinkova', Jozef Gonda!, Martina Bago Pilatova®

"Univerzita P. J. Safirika v Kosiciach, Prirodovedeckd fakulta, Ustav chemickych vied, Katedra organickej
chémie, Moyzesova 11, 040 01 KoSice, jana.raschmanova@upjs.sk
2Univerzita P. J. Safdrika v KoSiciach, Lekdrska fakulta, Ustav farmakolégie, Trieda SNP 1, 040 66 Kosice

D-erytro-Sfingozin 1 (Schéma 1) je 2-amino-1,3-diol disponujici dlhym nenasytenym uhl'ovodikovym retazcom
[1]. Prvykrat bol izolovany J. L. W. Thudichumom v roku 1884 z lipidovej frakcie mozgového tkaniva [1]
a neskor sa zistilo, ze predstavuje nielen zékladnu zlozku sfingolipidov, ale rovnako tak funguje aj ako signalizacna
molekula vo viacerych bunkovych procesoch[1, 2]. Z vyssie uvedenych dovodov sa stal predmetom zaujmu
viacerych syntetickych chemikov [1-3].

V naSej syntéze izomérnych analéogov 1, reprezentovanych latkami 2-7, sme vychadzali z dostupného
dimetylesteru kyseliny L-vinnej 14 ako vhodného chirdlneho templatu (Schéma 1). Sériou chemickych
transformacii boli zo syntonu 14 pripravené tiokyanaty (E)-13 a (2)-13, reprezentujiice vhodné alylové substraty
pre klucovy aza-Claisenov preSmyk, prostrednictvom ktorého bolo do molekuly implementované nové
stereogénne centrum s dusikovou funkcionalitou. Produkty presmyku 11 a 12 boli modifikované na pokrocilé
stavebné bloky, N-Boc-derivaty 9 a 10. Tie boli postupne transformované na pozadované cielové molekuly 2-5,
pri¢om na inkorpordciu postranného lipofilného fragmentu bola vyuzita OCM reakcia. V pripade 3-amino-3-
deoxy-analogov 6 a7 bola druha C-N vidzba zabudovand s vyuzitim [3,3]-sigmatropnému preSmyku,
realizovaného u rodanidu 8, ktory bol odvodeny z majoritného diastereoizoméru 9 cez vzajomnu premenu
funkénych skupin (Schéma 1). Ciel'ové molekuly 2—7 boli poskytnuté na testovanie ich potencialnej cytotoxickej
aktivity.

" Cygyy CgHy
HH, HCI NH, HCI

\ S
Q|

OH
= i = ot

Q
S
D\_/

oH —q 3/ 0 I
_cope == O\ m_soNe= o_1 ) .

Me0,C ¥ T
OH (E}13, (Z}13 11 NCS 12 NCS 10 NHBoc 5 HHzHCI

Schéma 1. Retrosyntéza pripravy izomérnych analégov D-erytro-sfingozinu 1.

Tento prispevok vznikol s financnou podporou projektov VEGA (1/0047/18, 1/0375/19).

[1] Koskinen, P. M.; Koskinen, A. M. P. Synthesis 1998, 1075-1091 a prace tam citované.

[2] Morales-Serna, J. A.; Llaveria, J.; Diaz, Y.; Matheu, M. L; Castillon, S. Curr. Org. Chem. 2010, 14,
2483-2521 a prace tam citované.

[3] Gao, Y.; He, X.; Ding, F.; Zhang, Y. Synthesis 2016, 48, 4017-4037 a prace tam citované.

5P032
IMOBILIZACIA FUNKCNYCH HYDRAZONOV
Pavol Tisovsky', Jana Donovalova!, Anton Gaplovsky'

! Univerzita Komenského, Prirodovedeckd Fakulta, llkovicova 6, 842 15 Bratislava, pavol.tisovsky@uniba.sk

Jednou z vyziev fotochémie a supramolekulovej chémie v sucasnosti je priprava kolorimetrickych a
fluorescenénych senzorov pre biologicky a environmentalne doélezité idony a neutralne molekuly. Chemosenzory
mozno definovat’ ako miniaturne zariadenia schopné podat’ v redlnom case online informécie o analyte [1].
Chemosenzory na kationy vo vSeobecnosti pozostavaju z komplexacnej jednotky, ktora chelatuje casticu
(receptor), signalnej jednotky signal sa meni v zavislosti od stupnia komplexacie a linkera, ktory tieto podjednotky
spaja. Takymto zliCeninami s napr. cyklamy, azacrowny prip. pseudocrowny [2,3]. Projekt je zamerany na
pripravu, kovalentni imobilizaciu a vyskum v oblasti fotochémie, fotofyziky inter, (i6ny), a intramolekulovych
interakcii hydrazénov izatinu s 2-alkylbenzoizochinolin-1,3-diénovym fragmentom. Elektron akceptorny
charakter 2-alkylbenzoizochinolin-1,3-diéonového fragmentu zvysi pravdepodobnost tautomerizacie pred
geometrickou izomerizaciou okolo C=N vizby hydrazonov. Hnacou silou tohto procesu budu pritomné aniony.
Predpokladame, Ze takto ovplyvnime selektivitu hydrazénov predovSetkym voci aniénom a zvysi sa detekény
limit. Projekt prinesie okrem novych originalnych poznatkov z oblasti inter a intramolekulovych interakcii a
fotochémie predmetnych hydrazénov aj nové poznatky o vplyve Struktary hydrazénu na proces programovo
riadeného reverzibilného viazania, resp. uvolniovania biologicky a ekologicky dolezitych katibnov pomocou
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vonkajsieho stimulu (svetlo). Externym stimulom bude mozné kontrolovat/riadit’ okamziti koncentraciu katiénu
alebo ligandu napr. v prostredi Zivej bunky.

Tato praca bola podporena Vedeckou grantovou agenturou - projekt VEGA 1/0618/19.

[1] Orellana G., Moreno Bondi, M. C: Frontiers in Chemical Sensors, New York (USA): Springer, 5(2005).
[2]He L., Dong B., Liu Y., Lin, W.: Chem. Soc. Rev. 45, 6449 (2016).
[3] Goswami S., Sen D., Das N. K.: Org. Lett. 12, 856 (2010).
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ORGANOKATALYTICKA S¥NTEZA CHIRALNYCH,DISUBSTITUOVANYCH
PYROLIDINOV S POTENCIALNOU ANTIMIKROBIALNOU AKTIVITOU
Lenka Turéikova!, Maria Meciarova?, Radovan Sebesta?, Helena Bujdakova?

ISynkola, s.r.o., llkovicova 6, 842 15 Bratislava, turcikova@synkola.sk

2Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedeckd fakulta, Katedra organickej chémie, Ilkovicova 6,
Mlynska Dolina, 842 15 Bratislava 4

3Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedecka fakulta, Katedra mikrobioldgie a viroldgie, Ilkovicova 6,
Mlynska Dolina, 842 15 Bratislava 4

Pyrolidinovy cyklus je jednym z najviac frekventovanych alifatickych heterocyklov vyskytujucich sa v Strukturach
biologicky t€innych latok. Pritomnost’ disubstituovanych pyrolidinov v niekol’kych komerénych antibiotikdch
(Sitafloxacin, Gemifloxacin, Linkomycin, Klindamycin) poukazuje na ich velky potencial v syntéze novych
biologicky aktivnych zluCenin. Potreba novych antimikrobidlnych latok je v sGcasnosti, v dobe rastiicej
antibiotickej rezistencie, velmi aktudlna. Vypracovali sme jednoduchu praktickdi syntézu chiralnych 3,4-
disubstituovanych pyrolidinov, ktora vyuziva organokatalyticki Michaelovu adiciu ako kl'i¢ovy krok, v ktorom
vznikaju stereogénne centra [1]. Najlepsie vysledky boli dosiahnuté pouzitim komercne dostupného
Jorgensenovho-Hayashiho katalyzatora v kombinacii s dietyléterom, kedy bol prakticky pripraveny len jeden
izomér. Pyrolidinovy cyklus je vytvoreny v jednom reakénom kroku — redukciou nitroskupiny, ktora je
nasledovana cyklizaciou. Velkou vyhodou tejto metddy je obmedzenie pouzitia stipcovej chromatografie
amoznost’ pripravy bohatej kniznice rozne substituovanych derivatov. Antimikrobidlna aktivita ziskanych
pyrolidinovych derivatov bola testovand na kmeioch Staphylococcus Aureus a Escherichia Coli (latky boli
testované vo forme hydrochloridov). Prvé vysledky testovania ukazuji vel'mi sI'ubnt antimikrobialnu aktivitu.

X/\I AN R
_ \ X =H, 4-Cl, 4-F, 4-CF3, 3-Cl, 3-CF,
R= ﬁﬂ”gowg‘ndolin—1—én—2—yl,

N
H
XN NH
{_ > % X =H, 4-Cl, 4-F, 4-CF,, 3-Cl, 3-CF4
R aiclp e +CrioHC A,
& 2C6H4,4-OMeCH2CgH4

Obr. 1. Struktary pripravenych pyrolidinov.

Za financnu podporu dakujeme grantovej agenture APVV (projekt APVV-15-0039).
[1] Zhu, S.; Yu, S.; Wang, Y.; Ma, D. Angew. Chem. Int. Ed. 2010, 49, 4656 — 4660.
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SYNTHESIS OF NEW PERFLUOROPHENYL SUBSTITUTED PI-CONJUGATED
HETEROCYCLIC COMPOUNDS AS POTENTIAL NOVEL OPTO-ELECTRONIC AND
BIOLOGICALLY ACTIVE MATERIALS

Daniel Végh', Jakub Sofranko!, Dusan Bortiak' ,Viktor Milata'

!Institute of Organic Chemistry, Catalysis and Petrochemistry, Faculty of Chemical and Food Technology,
Slovak University of Technology in Bratislava, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovak Republic. E-mail:
daniel.vegh@stuba.sk

Perfluorophenyl substituted pi-conjugated heterocyclic compounds as pyrazines and 1,2,3-triazoles and its
derivatives are attractive building blocks for the synthesis of biologically relevant fluorinated aromatic and
heterocyclic compounds and novel opto-electronic materials [1-2]. Recently, the convenient and new synthesis
of pentafluorophenyl substituted 5-amino-pyrazines and 4,5-diheteroarylsubstituted-1,2,3-triazoles is described
from commercially available pentafluorophenyl hydrazine.
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Herein we presented some preliminarly reports of the transformation of pentafluorophenyl hydrazine, resulting
novel 5-amino-pyrazoles and 1,2,3-triazoles (Scheme 1.) with pentafluorophenyl ring. The syntheses of these
functionalized derivatives provides several possibilities for the preparation of large number of new fluorinated
building blocks of novel opto-electronic materials as OLED materials, fotolabeling reagents, low molecular weight
gelators, photosensitizers and excellent antibacterials, antifungal, antiviral and citostatic compounds. Structures of
target compounds were proved by IR, UV,1H NMR, 13C NMR and 19F NMR spectral methods, and by X-ray
analysis.

This work was financially supported by Science and Technology Assistance Agency under contract No. APVV-17-
0513.

[1] Roesky H. W., ed. Efficient Preparations of Fluorine Compounds, J. Wiley & Sons Ltd, 1-479 (2013).
[2] Ojima 1., ed. Fluorine in medicinal chemistry and chemical biology, J. Wiley & Sons Ltd, Blackwell
Publishing Ltd 1-640 (2009).
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NOVE SLOUCENINY PUSOBICI NA MYCOBACTERIUM ABSCESSUS: MALE
MOLEKULY A JEJICH PEPTIDOVE KONJUGATY

Martin Kratky', Lilla Horvéath?, Zsuzsa Baranyai®, Rudolf Vosatka, Szilvia Bésze?, Jarmila VinSova'

!Univerzita Karlova, Farmaceutickd fakulta v Hradci Krdalové, Akademika Heyrovského 1203, 500 05 Hradec
Kralové, vinsova@faf.cuni.cz
’MTA-ELTE Research Group of Peptide Chemistry, Pdzmdny Péter Sétany 1/4, Budapest, Madarsko

Mycobacterium abscessus (MA) je zavazny lidsky patogen zodpovédny za Siroké spektrum infekei, vétsinou u
imunosuprimovanych pacientl. Patfi do skupiny rychle rostoucich netuberkuloznich mykobakterii. Lécba je
komplikovana diky vysoké virulenci a multilékové odolnosti. V 1écbé se kombinuje makrolid s aminoglykosidem
a dalsim lécivem (linezolid, moxifloxacin, tigecyklin, cefoxitin, imipenem); klinickd G¢innost tohoto rezimu je
vSak sporna [1]. Tato fakta odtivodiuji vyvoj novych anti-MA 1é€iv se zvySenou aktivitou, bez zkiizené rezistence,
s nizkou toxicitou a dobrym ucinkem proti intracelularni subpopulaci mykobakterii.

Na zakladé nasSich pfedchozich zkuSenosti s nosi¢i odvozenymi od oligotuftsinu [2], jsme konjugovali vybrané
malé antimykobakteridln€¢ u¢inné molekuly s témito peptidy cilicimi do makrofagti. Nosi¢e byly syntetizovany
na pevné fazi pomoci Fmoc/#-Bu strategie. Byly pfipraveny nosice o rizné délce ([TKPKG]n, n = 1-4), s nebo bez
enzymaticky $té€pitelnych linkerti mezi peptidem a malou molekulou. Pro konjugaci nosice s i¢innou slozkou byla
pouzita oximova a amidova vazba. Konjugaty byly také hodnoceny proti MA a byly porovnavany s matetskymi
malymi molekulami. Prokazali jsme, ze konjugace muze zlepsit aktivitu malych molekul (napf. analog 4-
aminosalicylové kyseliny) nebo dokonce pfinést aktivitu piivodné netucinnych derivatu.

U nejucinngjsich sloucenin byly zkoumany cytotoxické a cytostatické vlastnosti. VétSina peptidovych konjugatt
nevykazala toxicitu pro eukaryotické bunky (HepG2, MonoMac6) v koncentraci 250 pM.

Tato  prace  vznikla za  podpory  projektu ~ GACR  17-27514Y,  EFSA-CDN  (reg.  ¢.:
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16 _019/0000841) spolufinancovaného z EFRR a FIKP 1783-3/2018/FEKUTSTRAT.

[1] Baranyai Z., Kratky M., VinSova J., Szab6 N., Senoner Z., Horvati K., Stolatikova J., David S., Bdsze S.: Eur.
J. Med. Chem. 101, 692 (2015).

[2] Baranyai Z., Kratky M., Vosatka R., Szabd N., Senoner Z., David S., VinSova J., Bosze, S.: Eur. J. Med. Chem.
133,152 (2017).
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EXTRACELLULAR BIOPOLYMERS PRODUCED BY GREEN MICROALGAE

Peter Capek!, Michal Halaj', Ema Paulovicova' Lucia Paulovicova', Sona Jantova?, Jozef Turjan,
Vladislav Cepak?, Jaromir Lukavsky?

!Institute of Chemistry, Center for Glycomics, Slovak Academy of Sciences, Bratislava, *Institute of Biochemistry
and Microbiology, Slovak University of Technology, Bratislava, *Institute of Botany, Czech Academy of
Sciences, Trebon, chemcape@savba.sk

Microscopic algae are a broad group of photosynthetic organisms that occupy all the territories of our planet. It is
assumed that their number is several millions, however, only about 35,000 microalgae species are recorded in the
database. Of these, about 3,000 green microalgae have been detected so far. Some microalgae species produce a
wide range of highly valuable compounds of interest for various biotechnology applications [1,2]. Cultivation of
freshwater microalgae of the genus Dictyosphaerium showed particularly interesting yields of extracellular
biopolymers [3]. It has been found that all the isolated biopolymers are heterogeneous in molecular weight
distribution, with the dominant components being found to have a high molecular weight. The biopolymers
examined were found to be anionic proteoglycans with approximately the same protein content. Analysis of the
sugar composition of biopolymers produced by three representatives of the genus Dictyosphaerium showed a
high content of hexose and deoxyhexose sugars and the presence of partially methylated monosaccharides. The
dominant sugar component of all biopolymers was found to be galactose. Extracellular biopolymers were
subjected to immuno-biological and immuno-toxicological tests to verify their potential effects.

This work was supported by the Slovak Grant Agency VEGA (grant nos. 2/0051/18, 1/0041/15 and 2/0098/17) and
the Technology Agency of the Czech Republic (grant TE 01020080).

[1] Matos, J., Cardoso, C., Bandarra, N. M., Afonso, C.: Food & Function, 8,2672 (2017).
[2] Singh, S., Kate, B. N., Banerjee, U. C. Biotechnol. 25, 73 (2005).
[3] Halaj, M. et al., Carbohydr. Polym. 198, 215 (2018).

6P002

FORMULACE FDM FILAMENTU PRO PRIPRAVU LEKOVYCH FOREM S OKAMZITYM
UVOLNOVANIM LECIVA

Jan Elbl!, Jan Muselik!, Ale$ Franz', Natalia Janigova'

"Veterindrni a farmaceutickd univerzita Brno, Farmaceutickd fakulta, Ustav technologie Iéki.
Palackeého tr. 1946/1, Brno, elblj@vfu.cz

V medicinskych oborech se 3D tisk uplatiiuje napf. pfi vyrobé protetickych nahrad, kostnich nahrad, specifickych
biosenzort, tkanovych struktur a velmi intenzivné je zkoumano pole tzv. bioprintingu [1]. V oblasti novych
lékovych forem pfipravenych technologii 3D tisku probiha také rozsahly vyzkum tézici z jiz zminénych aspektd
této technologie, nicméné do praxe se zatim prosadil pouze jediny pfipravek [2]. NaSim cilem byla pfiprava
filamentt vhodnych k aditivni vyrob¢ tablet uréenych k terapii zavislosti na benzodiazepinech a Z-hypnoticich.
FDM filamenty byly pfipravovany v teplotnim rozmezi 120 — 180 °C pomoci extruderu Noztek Pro. Jako majoritni
slozka byl vybran Eudragit® E nebo Affinisol® VA64. Jako aditiva byly vyuzity plastifikatory triethylcitrat,
kyselina citronova, polyethylenglykol a mannitol. Pro usnadnéni extruze pak stearan vapenaty. Filamenty byly
hodnoceny texturometricky s ohledem na jejich vyuziti ve FDM tisku a pfedevsim byla sledovana odchylka
priméru, kterd ma vyznamny vliv na obsahovou stejnomérnost uc¢inné latky v konecné 1ékové formeé. Ze smési
s obsahem Eudragitu® E, triethylcitratu a stearanu vapenatého byly pfipraveny filamenty s vhodnymi
texturometrickymi vlastnostmi, ale nepodafilo se zajistit jejich konzistentni primér.

[1]1J. Jang, J. Y. Park, G. Gao, and D.-W. Cho.: Biomaterials, 156, 88 (2018).
[2]J. Norman et al.: Adv. Drug Deliv. Rev., 108, 39 (2017).
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6P003
INTERPRETACIA MS SPEKTIER I-[ETEROGENNYCH NEOGLYKOKONJUGATOV
Pavol Farka$, Jana Valarikova, Alzbeta Cizova

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

Navrhli sme numerickt metddu na odhad substiticie, n, heterogénnych neoglykokonjugatov. Vypocet vychadza z
predpokladanej statistickej distribiicie aduktov a pikov ktorych tvar definuje Studentova ¢-distribucia. Vypoéitané
spektrum sa postupne aproximuje k najniz$ej hodnote odchylky s nameranym spektrom. Metddu sme evaluovali
na modelovych konjugatoch proteinu BSA, peptidu a réznych oligosacharidov. Ako referenc¢na analyza bola
pouzita kolorimetria. Uvedeny postup moze byt implementovany do nastrojov na MS analyzu spektier a byt
napomocny na presnej$i odhad substitucie u homogénnych glykokonjugatov, ale aj na rieSenie zloZitych MS
spektier.

Praca vznikla s financnou podporou projektu APVV-15-0161.
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THE TOXICITY AND BIOCOMPATIBILITY OF THE FILM BASED ON NATURAL
POLYMERS (CHITOSAN-HYALURONIC ACID)

Jana Frankova', Rash M.Abdelrahman?, Renata Sklenafova', M. Abdel-Mohsen?**, Jitka Ulrichova',
Josef Jancar®>?

!Palacky University, Faculty of Medicine and Dentistry, Department of Medical Chemistry and Biochemistry,
Hnevotinska 3, Olomouc, 775 15, Czech Republic

2CEITEC-Central European Institute of Technology, Brno University of Technology, Brno, 612 00

3SCITEG, a.s., Brno, 612 00, Czech Republic

“National Research Centre, Dokki, Cairo, Egypt

3 Institute of Materials Chemistry, Facility of Chemistry, Brno University of Technology, Brno, Czech Republic

Several factors contribute to the challenges of wound management including the location, size, and depth of the
wound and what underlying tissue is involved in the wound [1]. Over the past several decades, various biological
and synthetic biomaterials have been widely used for wound care in multiple physical formats, such as membranes,
scaffold, and hydrogel. Among different type of materials is used for supporting healing wounds, the chitosan
arises as one of the preeminent materials due to its inherent biocompatibility, antimicrobial properties, hemostatic
and healing properties [2, 3]. Chitosan is able to improve the wound healing stimulating the cells to produce anti-
inflammatory cytokines and as well as support the deposition of the collagen.

In our study, we compared the toxicity of seven samples containing the mixture of chitosan and hyaluronic acid
with the different ratios of the content. To define the influence of materials toxicity on the viability of the cells,
we provided MTT test on normal human dermal fibroblasts (NHDF) and Saos-2 (osteoblasts-like cells). Moreover,
the evaluation of the live/dead cells was determined by fluorescent microscopy on the Saos-2 cells and we declare
that none of the prepared materials showed a toxic effect on the cells.

This work was supported by grants:IGA_LF 2019 015 and CEITEC 2020 (LQ1601) under the National
Sustainability Programme 1.

[11Kim SY et al: J. Ind. Eng. Chem. 142,73 (2019).
[2] Miguel PS et al: Int. J. Biol. Macromol. 460, 127 (2019).
[3] A.M. Abdel-Mohsen et al: Int J Pharm. 520, 241 (2017).
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VYVOJ PERQRALNEJ LIEKOVEJ FORMY KU KOLONICKEMU PODANIU
BIOLOGICKEHO MATERIALU

Nicole Fiilopova', Ales Franc!, Michaela Garajova', Jana Kos¢ova®, Miroslava Pavelkova'

! Veterindrni a farmaceutickd univerzita Brno, Palackého ti. 1946/1, 612 42 Brno, f18207@vfu.cz
2 Univerzita veterindrneho lekarstva a farmdacie v KoSiciach, Komenského 73, 04181 Kosice

V sucasnosti je ¢astym ochorenim kolonu infekcia Clostridium difficile, ktoré vznika ako nasledok naduzivania
antibiotik [1]. DalSie antibiotika uz nekoriguju patogénny mikrobiém v Ereve, ale potenciuji jeho poskodenie [2].
Alternativnou terapiou je fekdlna mikrobidlna transplantacia (FMT). Jedna sa o prenos stolice zdravého jedinca

ChemZi 15/1 2019 199




Postery — sekcia 6

do Criev pacienta za uc¢elom obnovy ¢revného mikrobiému [1]. FMT sa podava nasojejunalnymi sondami alebo
klystirmi, ¢o nie je prijemné.

Boli teda k aplikacii FMT skimané aj enterosolventné tobolky DrCaps™ [3]. Metodou rozpadavosti tychto
toboliek s obsahom fyziologického roztoku a pufru o pH 4,5 bolo zistené, Ze tobolky DrCaps™ nie su
enterosolventné, pretoze ddjde k rozpusteniu steny tobolky z vnutra. Ak sa vSak vodna napli vemulguje do
vonkaj$ej oleofilnej faze, tobolky testu vyhovuju. Naplin W/O je schopna behom emulgacie pojat’ bez poskodenia
bakterialnej steny aj suspenziu laktobacilov, stimulujucich baktérie obsiahnuté v FMT. Bolo to preukdzané
naslednou kultivaciou naplne na UVLF v KoSiciach.

V stdasnosti sa vyskum zameriava na vonkajsie obalenie tobolky enterickymi polymérmi Eudragitom® FS,
celacefatom, acrylEZE®. K obalu vniitornej strany tobolky bude pouzitd etylceluloza, Eudragit® E alebo PVA,
ktoré zabrania rozpusteniu z vnutra. Obalenie toboliek z oboch strdn by zarucovalo kolonické podanie. Vysledny
produkt sa hodnoti na rozpadavost, hmotnostni rovnomernost’, disoliciu a mikroskopicku Struktiru obalovej
vIstvy.

[1] Members of the steering committee for the aga fmt registry: Gastroenterol. 45, 223-237 (2015).
[2] Borody T. J., Paramsomthy S., Agrawal G.: Curr. Gastroenterol. 15,337 (2013)
[3] Youngster 1., Russell G. H., Jama , 17, 1772-1778 (2014)
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THE EFFECT OF PROCESSING PARAMETERS ON THE PREPARATION OF BIO-
DERIVED POLYMERIC NANOPARTICLES

Jozef Kollar', Dudmila Hrékova', Jaroslav Mosnadek!

!Polymer Institute SAS, Dubravskd cesta 9, 84541 Bratislava, Slovakia, Jozef- Kollar@savba.sk

Polymeric nanoparticles derived from nature were synthesized via emulsion polymerization in the absence or
presence of surfactant well as via nanoprecipitation technique. a-Methylene-y-butyrolactone (MBL) can be derived
from tuliposide found in tulips or can be synthesized from biomass sugar-based itaconic anhydride. A similar
monomer, y-methyl- a-methylene- y-butyrolactone (MeMBL) can be synthesized from bio-derived levulinic acid.
In this study, we report on synthesis of nanoparticles from bio-derived MBL [1] and MeMBL [2]. The influence
of processing technique (batch, semibatch, nanoprecipitation), type of surfactant, surfactant concentration,
monomer content and ionic strength of the aqueous phase on molar mass and size of the nanoparticles was studied.
The weight average molecular weights and molecular weight distributions were determined by size exclusion
chromatography (SEC). DLS and SEM were used to evaluate the size distribution profile and size of polymeric
particles. The size of the particles increases gradually with increasing ionic strength of the aqueous phase as well
as with higher monomer content. More uniform nanoparticles were obtained by emulsion polymerization vs
nanoprecipitation procedure. Nanoparticles with negative Zeta potential values between -40 to -60 mV have high
degree of colloidal stability. According to experimental conditions the size of nanoparticles can be tuned from 0.15
to 0.60 pm.

Acknowledgements: Authors thank for financial support to APVV grant agency through grant no. APVV-14-0891,
APVV-15-0296, APVV-15-0545, APVV-15-0528 and VEGA 2/0158/17.

[1] Mosnacek, J.; Matyjaszewski, K; Macromolecules, 41, 5509 (2008)
[2] Cockburn R.A., McKenna T.F.L., Hutchinson R. A.; Macromol. Chem. Phys., 211, 501 (2010)
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POVRCHOVE UPRAVY POLYMERU (CELULOZY) PRO RUZNE APLIKACE
Zdenika Kolska'?, Viktorie Neubertova?, Monika Benkock4?, Katefina Kolarova', Vaclav Svoréik'

! Qstav inzenyrstvi pevnych latek, FCHT, VSCHT Praha, Technickd 3, 166 28 Praha, zdenka.kolska@ujep.cz
2Ustecké materidlové centrum, PiF, UJEP v Usti nad Labem, Ceské mladeze 8, 400 96 Usti nad Labem

V naSem vyzkumu nejprve aktivujeme polymerni povrchy a nasledné rizné chemické slouceniny. Aktivace
povrchu je provedena (i) plazmatem, (ii) UV-zafenim, (iii) laserem nebo (iv) tzv. Piranha roztoky riznych slozeni.
Pfedem aktivované povrchy jsou nasledné roubovény (i) boranovymi slou¢eninami pro luminiscenéni vlastnosti
nebo pro antimikrobialni aktivitu [1-3], nebo (ii) aminokyselinami nebo jinou chemickou slouceninou pro lepsi
bunéénou adhezi a proliferaci [1-3].

Po vsech krocich aktivace a modifikace povrchu dochazi k vytfaznym zménam povrchovych vlastnosti. Ty byly
studovany rtuznymi metodami, rentgenovou fotoelektronovou spektroskopii, elektrokinetickou analyzou,
goniometrii, mikroskopii atomové sily, BET analyzou, UV-Vis spektroskopii, rastrovaci elektronovou
mikroskopii, atd.
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Na vybranych vzorcich byly nasledné provedeny mikrobidlni testy na (i) antimikrobialni vlastnosti a/nebo (ii) in
vitro studie adheze a proliferace bunék.

Timto zplisobem jsme schopni pfipravit nové nanokompozitni materialy, které mohou nalézt uplatnéni v oblastech
vyvoje novych (i) luminoford, (ii) povrchd s antimikrobialnimi vlastnostmi a/nebo (iii) povrcht s lepsi adhezi a
proliferaci bunék pro oblast tkaniového inzenyrstvi.

Sirka (width) max.: 7.8 cm

Obr. 1. Smacivost povrchu celulozy pied (A) a po (B) oSetfeni plazmatem.

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR, projekt ¢. 17-00885S.

[1] Benkocka M, Lupinkova S, Matousek J, Kolafova K, Ko}ské Z.: RSC Adv. 8, 15001 (2018).

[2] Benkocka M, Kolatfova K, Matousek J, Semeradtova A, Sicha V, Kolska Z.: Appl. Surf- Sci. 441, 120 (2018).

[3] Benkocka M, Lupinkova S, Knapova T, Svorcik V, Matousek J, Kolska Z.: Mater. Sci. Eng. C-Mater 96, 479
(2019).
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CILENA INHIBICE METASTATICKYCH PROCESU POMOCI BIODEGRADABILNICH
KONJUGATU S INHIBITORY MMP )

Jana Kousalova', Tomas Etrych!, Libor Kostka', Vladimir Subr!, Marek Kovai?, Ladislav Sivak®

1Ustav makromolekuldrni chvemie AV CR v. v. i., Heyrovského namesti 2, 16206 Praha 6, Ceskd republika
’Mikrobiologicky vistav AV CR, Videniska 1083, 142 20 Praha 4, Ceska republika

Cilena protirakovinna 1é¢ba je inovativni oblast onkologie, kterd vyznamné pfispiva ke zlepSeni 1é¢by riznych
typl rakoviny. Jeden zryst nadoru je schopnost napadat okolni tkané a tvofit metastazy. Vyvoj v biologii
nadorovych bunék umoznil detekci bunéénych procesi, které jsou zodpovédné za Sifeni rakovinnych bunék do
okolnich tkani a vzniku metastaz. Z tohoto diivodu se matrix metaloproteinazy jevi jako vhodnych potencionélni
cil protinddorové 1écby. Jedna se o skupinu proteindz zodpovédnych za degradaci a remodelaci bazalni
membrany[1]. Matrix metaloproteinasy jsou ve vysoké koncentraci obsazeny v riznych malignich bunkach a
jejich nadmérné exprese je spojena s agresivitou nadoru a tvorbou metastaz[2,3]. Pficemz MMP-2 a MMP-9 jsou
nejcastéji detekovany v téchto tkanich.

Proto jsme se rozhodli pouzit nizkomolekuldrni inhibitory MMP-2 a MMP-9 a konjugovat je
s vysokomolekularnim biodegradovatelnym polymernim nosi¢em. Takova konjugace by mohla vézt ke zlepseni
farmakologickych vlastnosti inhibitorQ, zvySeni akumulace v solidnich nadorech prostfednictvim EPR efektu a
snizeni vedlejsi toxicity. Aktinonin byl vybran jako inhibitor uvedenych matrix metaloproteinaz a kopolymer
HPMA jako vhodny polymerni nosi¢. Byla pfipravena série polymernich konjugati lisicich se v pouzité spojce
k vazb¢ aktinoninu na polymer. U vSech konjugatd byla zmétena hydrolyza pfi riznych hodnotach pH a také in
vivo aktivita.

Tato prace byla podpoiena Grantovou agenturou CR v ramci grantu 19-614278.

[1] Verma, R.P., Hansch, C: Bioorg. Med. Chem.. 15,2223 (2007).
[2] Chambers, A.F. et al.: J Natl Cancer Inst. 89, 1260 (1997).
[3] Kahari, V.M. et al.: Ann Med 31, 34 (1999).
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RUBBER COMPOSITES ABLE TO ABSORB ELECTROMAGNETIC RADIATION

Jan Kruzelak, ®Jozef Preto, ®Jan Hronkovi¢ “Jarmila Vil¢dkova, *Ivan Hudec

“Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak University of Technology in Bratislava, Radlinského 9, 812
37 Bratislava, Slovakia

*Vipo, a.s, Generdla Svobodu 1069/4, 958 01, Partizdnske

¢Centre of Polymer Systems, University Institute, Tomas Bata University in Zlin, trida Tomase Bati 5678, 760 01
Zlin, Czech Republic

Due to increasing amount of electronic and radiation sources, the need electromagnetic radiation shielding has
become more and more actual.

In generally, three mechanisms contribute to the overall effectiveness of electromagnetic radiation shielding,
namely absorption, reflection and multiply reflection. The primary mechanism of shielding is reflection, which
refers to a simple reflection of electromagnetic radiation wave from the surface of the shield. Absorption is
secondary mechanism of shielding and depends on the thickness of shielding material. In addition to reflection
and absorption, the third mechanism of shielding is multiply reflection which refers to reflection of electromagnetic
waves from various surfaces and phase interfaces in the shielding material.

Rubber magnetic composites tested in this work were prepared by incorporation of magnetic soft manganese-zinc
ferrite into rubber matrix based on acrylonitrile butadiene rubber. The aim was to investigate the influence of
magnetic filler content on the cross-linking, physical-mechanical and shielding properties of the rubber magnets.
The results showed that although the tensile strength showed decreasing trend with increasing content of magnetic
filler, the tested composites are able to efficiently shield the harmful electromagnetic radiation in the selected
frequency range. The biggest preference of these materials is their ability to shield the electromagnetic radiation
by absorption mechanisms.

This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under the contract No. APVV-16-0136.
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POLYSACCHARIDE-BASED POLYMERS FOR IMMUNORADIOTHERAPY

Lenka Loukotova!, Linda Srbova', Mariia Rabyk!, Jan Kucka!, Kristyna Venclikova!, Daniela
Machova!, Olga Janouskova', Jan Pankrac?, Tomas Heizer?, Ludék Sefc?, Petr Sté€panek!, Martin
Hruby!

! Institute of Macromolecular Chemistry AS CR, v. v. i., Heyrovsky Sq. 2, Prague, 162 06, Czech Republic, e-
mail: lenci.l@seznam.cz

2 Charles University in Prague, 1st Faculty of Medicine, Center for Advanced Preclinical Imaging, Salmovska 3,
Prague, 120 00, Czech Republic

A conceptually new cancer treatment, immunoradiotherapy, was demonstrated using thermoresponsive
immunostimulatory radiolabeled polymers. The principle of the treatment is as follows: Radiation destroys the
tumor cells as well as tumor-associated immunosuppressive cells, and after the radionuclide decays, the
immunomodulator enhances an immune response against the tumor cell debris and metastases.

For this purpose, selected polysaccharides — B-glucan from Auricularia auricula-judae, k-carrageenan from
Kappaphycus alvarezii and lentinan from Lentinula edodes — widely known for their immunostimulatory and
anticancer activities[1], were grafted with poly(2-isopropyl-2-oxazoline-co-2-butyl-2-oxazoline)s (POXs)
(different graft lengths and grafting densities) that induced a cloud point temperature (CPT) of the final polymers
to keep them in the solid tumor after intratumoral administration. The polymers with the ideal CPT for the
brachytherapy application (~ 32 °C) were modified to bear the complexes of 1,4,7,10-tetraazacyclododecane-
1,4,7,10-tetraacetic acid with yttrium-90(III). The antitumor efficiency of the immunoradiotherapy was tested in
vivo on mice with EL4 lymphoma using the chosen synthesized polymer, demonstrating an extraordinary treatment
success — the growth of the primary tumors was almost stopped compared to the control groups and ~ 50 % mice
were completely cured. Such result was probably caused by a considerable synergistic effect of using
immunoradiotherapy compared to separate use of immunotherapy or radiotherapy.

Financial support from the Czech Science Foundation (grant # 19-01602S) is gratefully acknowledged.
[1] Wasser, S. P., Weis, A. L. Critical Reviews™ in Immunology 19, 2162 — 6472 (1999).
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BIOLOGICAL ACTIVITY OF POLY(2-ISOPROPENYL-2-OXAZOLINE)
Monika Majeréikova!, Vladimir Raus?, Juraj Kronek!, Zuzana Kronekova!

1 Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, 841 04 Bratislava, Slovakia
upolmoma@savba.sk

2 Institute of Macromolecular Chemistry, Czech Academy of Sciences, Heyrovského nam.2, 162 06 Praha 6,
Czech Republic

Poly(2-oxazolines) are a class of biocompatible polymers with a potential use in biomedicine [1]. 2-Isopropenyl-
2-oxazoline (IPOx) is a unique member of the 2-oxazoline family as it contains two orthogonal polymerization
groups. When the double bond of IPOx is polymerized via radical or anionic polymerization, the pendant oxazoline
rings can be conveniently modified with carboxylic acids or thiols, e.g., to conjugate biologically active substances
[2]. In addition, such polymers are water-soluble and in vitro studies showed their non-toxicity [3].

Our previous studies indicated that the molecular weight of poly(2-Isopropenyl-2-oxazoline) (PIPOx) might
influence its biological activity. In the present work, we decided to investigate this aspect in detail. We employed
the Cu-RDRP method to prepare well-defined PIPOx with molecular weights of about 10 000, 16 000, and 22 000.
We then evaluated the cytotoxicity of these polymers by studying the viability of macrophages and of 3T3 mouse
fibroblasts. In addition, the co-localization of the polymers in cells was followed using the organelle trackers.

We found that the cytotoxicity of PIPOx is decreasing with their increasing molecular molar mass. In the co-
localization study, we observed the penetration of the polymers into macrophages in the form of vesicles that
partially co-localized with the endosomes.

Authors are thankful to the Slovak Grant Agency VEGA for financial support in the project Nr. 2/0124/18.

[1] Lorson T., Lubtow M.M.: Biomaterials 178, 204 (2018).
[2] Jerca F.A., Jerca V.V.: Polym. Chem. 9, 3473 (2018)
[3] Kronekova Z., Mikulec M.: Macromol. Biosci. 1200 (2016).

6Po12

POLYMER PROTECTIVE COATINGS FOR DEPLETED URANIUM COMPONENTS

Jifi Panek', Zdetika Sedlakova', Peter Cernoch!, Miroslava Duskova!, Martin Hruby!, Toma§ Chmela?,
Pavel Krupicka?

nstitute of Macromolecular Chemistry AS CR, Heyrovsky Sq. 1888/2, 162 06 Prague 6, Czech Republic,
panek@imc.cas.cz
2UJP PRAHA a.s., Nad Kaminkou 1345, 156 10 Prague 5, Czech Republic.

The depleted uranium is an indispensable material in numerous areas, however its range of applications is limited
by high reactivity and susceptibility to corrosion. The current state of art for the storage of depleted uranium
intended for further reprocessing stands on expensive procedures, as alloying with up to 20% of molybdenum or
encapsulation in aluminum or steel containers. Our work aims simplification of the technology for production,
processing and protection of depleted uranium based materials and reduction of their manufacturing costs. Within
our project we develop new coatings for depleted uranium based on polymer matrices filled with nanofillers.

The matrices are made of polyurethanes, poly(2-alkyl-2-oxazolines), polyesters or polymer resines. Tailor-made
polyurethanes (PU) were reinforced with inorganic fillers (e.g. modified graphene or hydrophobized silica) and
further stabilized with hindered-amine BHT or Tinuvin-type stabilizers for scavenging of radiation-induced
radicals. It was proven that the protective layers are stable up to doses 100 kGy of gama irradiation.
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Fig. 1. Samples of depleted uranimum coated with polymer protective layer before and after corrosion test (100h,
117 °C).

Financial support was provided by the Ministry of Industry and Trade of the Czech Republic (grant # FV10164).

6Po13

VLIV FORMULACNICH A PROCESNICH PARAMETRU NA VLASTNOSTI
Cu**/ALGINATOVYCH CASTIC PRIPRAVENYCH VNEJSI IONTOVOU GELACI
HODNOCENY ANALYZOU HLAVNICH KOMPONENT

Miroslava Pavelkova!, Jakub Vyslouzil!, Katefina Kubova!, Sylvie Pavlokova!

Weterindrni a farmaceutickd univerzita Brno, Palackého ti. 1946/1, 612 42 Brno, pavelkovam@yfu.cz

s

V soucasné dobé¢ je metoda vnéjsi iontové gelace v ptipravé alginatovych ¢astic s uspéchem pouZzivana nejen na
poli farmacie a mediciny, ale zejména v oblasti biotechnologie [1].

Proto byla piiprava alginatovych ¢astic a jejich nasledné hodnoceni pomoci analyzy hlavnich komponent stézejnim
cilem naseho experimentu. Kvili optimalizaci této metody jsme se zaméfili na hodnoceni vlivu riznych
formulaénich (koncentrace polymeru, koncentrace tvrdiciho roztoku) a procesnich parametrt (velikost vnéjsiho
praméru injekéni jehly) na vlastnosti vzniklych ¢astic (vytézek, sféricita, ekvivalentni pramér a bobtnavost pii pH
6).

Nase vysledky potvrdily vnéjsi iontovou gelaci jako bezpeénou, spolehlivou a robustni metodu pro piipravu
asticové Cu?/alginatové lékové formy. Ta i pfes pomérné Sirokou variabilitu vstupnich parametri vedla k
vytvoreni hydrogelovych ¢astic s dobte definovanymi charakteristikami. Morfologické parametry (velikost a tvar)
vSech Sarzi byly hodnoceny jako vyhovujici. Schopnost bobtnat v prostiedi pH 6 byla dle ocekavani enormni,
nicméné bez vyrazného vlivu vétsiny testovanych parametri. Na zakladé vysledkl vicerozmérné analyzy dat 1ze
konstatovat, ze koncentrace natrium-alginatu byla jedinym faktorem, ktery zdsadné ovlivnil vysledné vlastnosti
vSech pripravenych Sarzi. Pfipravend mukoadhezivni ¢asticovd lékova forma je potenciadlné vyuzitelnd i bez
nutnosti enkapsulace 1é¢iva k podani na sliznice (zejména vaginalni) diky obsahu antimikrobialné ptisobici médi
[2], ptipadné k zapracovani dalsich ucinnych latek.

[1]Lee K. Y., Mooney D. J.: Prog. Polym. Sci. 37, 106-126 (2012).
[2] O’Gorman J., Humphreys H.: J. Hosp. Infect. 81,217-223 (2012).
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PRIPRAVA A CHARAKTERIZACE POLYMERNICH, ENZYMOVE STEPITELNYCH
NOSICU KANCEROSTATIK

Michal Pechar, Jan Zeleny, Robert Pola, Jozef Parnica, Olga Janouskova, Tomas Etrych

Ustav makromolekuldrni chemie, AV CR, v.v.i., Heyrovského nam. 2, Praha 6, pechar@imc.cas.cz

Soucasné s rozvojem protinadorovych 1éCiv vyvstava stale Castéji otazka, jak tato 1éCiva, ktera mnohdy sama o
sobé¢ vykazuji vysokou toxicitu, s jistotou a efektivné dopravovat piimo do postizenych tkani a predejit tak jejich
destruktivnim G¢inkdm na zbytek organismu. Jednou z moznosti, jak dopravovat 1é¢ivo do nadorové tkané, je
vyuziti nékteré ze specifickych vlastnosti této tkang, z nichz jednou je tzv. EPR-efekt. Tento jev, ktery bude v této
praci dale diskutovan, umoziiuje makromolekulam, které jsou pfili§ objemné na to, aby pronikly z krevniho fecisté
do nepostizené tkan€, proniknout do tkané nddorové a hromadit se v ni. Je-li tedy protinddorové lécivo pripojeno
k vhodné makromolekule, mize diky tomuto efektu spole¢n¢ s ni vstoupit do nadorové tkané. Je-li navic toto
lé¢ivo pfipojeno k makromolekule prostiednictvim enzymove Stépitelné spojky, lze vyuzit pritomnosti
lysozomalnich proteas (napf. katepsinu B, ktery je v n¢kterych rakovinnych buitkdch zastoupen ve vy$si mife nez
v buiitkach zdravych) k jeho odStépeni a zpétné aktivaci.

Byly pfipraveny a charakterizovany polymerni konjugaty protinadorovych 1é¢iv doxorubicinu a pirarubicinu se
tfemi riznymi peptidovymi spojkami (Gly-Phe-Leu-Gly, Val-Cit a f-Ala) mezi 1é¢ivem a polymernim nosi¢em
na bazi kopolymeri N-(2-hydroxypropylmethakrylamidu). U téchto polymernich konjugatti byla zméfena rychlost
uvoliiovani protinddorovych 1é¢iv, stanovena jejich cytotoxicita a porovnana jejich intracelularni distribuce
v nadorovych bunkach in vitro. Méfeni protinadorové aktivity in vivo na zvitecich modelech v souc¢asné dobé
probiha na spolupracujicim zahrani¢nim pracovisti.

Prace vznikla za podpory Grantové Agentury Ceské Republiky, grant ¢. 19-081768S.
[1] Ulbrich K et al.: Chem. Rev. 116, 5338 (2016).

6Po15

ANTIBA’KTERIALNI' VLASTNOSTI STRIBREM DEPONOVANEHO POVRCHU
CELULOZY

Viclav Svor¢ik!, Katefina Kolafova!, Zdenika Kolska?

"Ustav inzenyrstvi pevnych latek, Vysoka skola chemicko-technologickd, 166 28 Praha 6, Ceskd republika
vqclav.svorcik@vscht.cz
2Ustecké materidlové centrum, Univerzita J. E. Purkyné, 40096, Usti nad Labem, Ceskd republika

Prispévek je zaméfen na studium a charakterizaci povrchovych vlastnosti regenerované celuldzy po
plazmové modifikaci, kterd vyznamné ovliviyje jeji fyzikalni a chemické vlastnosti (zejména smacivost,
povrchova chemie a povrchova morfologie). V zavislosti na zvolenych parametrech (doba plazmatické
expozice substratu, jeho starnuti a doba naprasovani stibra) byl modifikovany material studovan riznymi
analytickymi metodami. Ablace substratu byla studovana gravimetricky. Zmény drsnosti povrchu byly
detekovany mikroskopii atomarnich sil (AFM), chemické zmény byly studovany pomoci rentgenové
spektroskopie (XPS). Na aktivovaném substratu byly naneseny stfibrné nanovrstvy a poté byly studovany
antibakterialni vlastnosti téchto vrstev. Byla stanovena doba ,starnuti“ povrchu modifikovaného pfi
ruznych expozi€nich Casech. Gravimetrickd analyza ukéazala téméf linearni ztrdtu hmotnosti (ablace)
v zé&vislosti nadob¢ expozice v plazmatu, drsnost povrchu mirn¢€ klesa s ptisobenim plazmatu. XPS analyza
ukazala, Ze obsah kysliku vzrostl v disledku vys$si reaktivity povrchu modifikované celulozy.
Antibakterialni testy ukazaly, Ze stiibrna vrstva deponovana na plazmatem aktivovanou regenerovanou
celulozu vyznamné snizuje kolonie E. coli a S. epidermidis, to znamena, ze byl prokazan silny
antibakterialni vliv takto modifikované celulozy.

Autori dékuji za financni podporu GACR z projektu ¢. 17-008858S.
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SAMOUSPORADANE POLYMERNI SYSTEMY NESOUCI FLUOROVANE DERIVATY
FERROCENU

Pavel Svec!?, Kristyna Kolouchova!, Ondfej Groborz!, Ondfej Sedlagek’, Martin Hruby!

1Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v.v.i., Heyrovského nam. 1888/2, 162 06, Praha 6,

e-mail: prion2@seznam.cz

’Katedra fyzikalni a makromolekuldrni chemie, Prirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy, Hlavova 8, 128 00,
Praha 2

3Supramolecular Chemistry Group, Department of Organic and Macromolecular Chemistry,

Ghent University, Krijgslaan 281-84, 9000 Ghent, Belgie

V soucasné dobé probiha intenzivni vyvoj fluorovanych kontrastnich latek pro fluorovou magnetickou rezonanci
("F MRI). Dnes lze protonovou i 'F MRI pouZivat simultdnné v kombinaci, coZ umoziuje sledovani distribuce
kontrastni latky s velikou anatomickou pfesnosti [1]. Nami navrzené fluorované amfifilni kopolymery, které ve
vodném prostiedi vytvafeji nanocastice s hydrofilnim povrchem a hydrofobnim jadrem, mohou slouzit jako
kontrastni latky pro neinvazivni teranostiku (kombinace diagnostiky pomoci '°F MRI a terapie). Hydrofobni &ast
polymeru obsahuje monomerni jednotky modifikované fluorovanymi derivaty ferocenu. Do hydrofobniho jadra
nanocastic, které se ve zvySené mife kumuluji v nadorech a zanétlivych loziscich diky tzv. EPR efektu (Enhanced
Permeability and Retention effect), je mozné vazat lipofilni 1é¢ivo [2]. Fluorované derivaty ferrocenu, citlivé na
reaktivni formy kysliku (ROS) a biooxidaci (tvorba ferroceniového kationtu) [3], zaroven slouzi jako skupina
umoznujici cileny rozpad castic v oxidativnim prostfedi narusenim amfifilni povahy kopolymeru. Oxidace
ferrocenu na ferroceniovy kation vede ke zméné MRI signélu jader °F chemicky vazanych na ferrocenovou
jednotku. Nahromadéni ¢astic a ndsledné uvolnéni lé¢iva v cilové tkani pak bude neinvazivné sledovatelné pomoci
F MRI (funkéni diagnostika). Z vyse uvedenych divodi tedy mohou navrhované polymery slouzit sou¢asné jako
diagnosticky kontrast i dopravni systém pro l1éciva s cilenym uvoliiovanim.

Autori dekuji za financni podporu Grantové agenture University Karlovy (grant ¢. 766119 a 60211) a Ministerstvu
Skolstvi, mladeze a telovychovy Ceské republiky (grant INTER-COST ¢. LTC19032).

[1] Wolters, M.; Mohades, S. G.; Hackeng, T. M.; Post, M. J.; Kooi, M. E.; Backes, W. H. Invest. Radiol. 2013,
48, 341.

[2] Liu, J.; Lee, H.; Allen, C. Curr. Pharm. Des. 2006, 12, 4685.

[3] Maschke, M.; Alborzinia, H.; Lieb, M.; Wolfl, S.; Metzler-Nolte, N. ChemMedChem 2014, 9, 1188.

6Po17

ADH]EZZIA BRONZU A ZMESI PRIRODNEHO KAUCUKU METODOU MOLEKULARNEJ
ADHEZIE

Oravec Jan', Melus Pavol!, Preto Jozef', Hidetoshi Hirahara?, Jing Sang?

LVIPO a. s., ul.gen.Svobodu 1069/4, 95801 Partizanske, Slovakia
’Department of Frontier Materials and Function Engineering, Graduate School of Engineering, Iwate
University, 4-3-5 Ueda, Morioka 020-8551, Japan, joravec@gmail.com

Experiment je zamerany na aplikaciu metddy molekulovej adhézie pri spajani polymérnych substratov s kovovymi
povrchmi pri pogumovani ocel'ovych drotov s nanosom bronzu. Pri molekulovej adhézii vznika chemicka vizba
medzi funkénymi skupinami vdzobného ¢inidla a povrchmi spajanych substratov, priCom vo vzniknutom spoji
nefiguruju kohézne sily medzi molekulami lepidla. Afinita testovanych vézobnych ¢inidiel ku kovovym povrchom
a zmeny na povrchu boli hodnotené pomocou FT-IR, XPS a AFM. Fyzikalne vlastnosti vytvorenych filmov na
povrchu uhlikovej ocele, bronzu boli sledované pomocou nanotermickej analyzy (AFM-nanoTA). Laboratérne
sme testovali okrem komerénych vidzbovych Cinidiel na baze alkoxysilanov aj pripravené vizbové cinidla
s odli$nou Struktarou molekuly. Tieto obsahovali triazinove jadro, ktoré umoziuje stéricku lokalizaciu funkénych
skupin jednak podobnych ako v pripade komercnych Cinidiel a taktiez odlisné skupiny (sodnd sol’ merkapto
zltcenin -SNa), ktoré umoziuju vézbu s polarnymi skupinami v polymérnom retazci. Pri navrhu struktury sa
vychézalo sa z predoslych skusenosti pouzitia uvedenych Cinidiel pre adhezivne aplikacie na rozhrani polymér -
kov, uvedené v literature [1,2]. NajiéinnejSie sa javili ¢inidla obsahujiuce vo svojej molekule trietoxysililové
Struktiry a su¢asne merkapto- alebo amino- funkénu skupinu a tiez ¢inidla obsahujuce sulfidickt vézbu, napriklad
bis(trietoxysilylpropyl)tetrasulfid [Si 69], avSak jeho vysSia koncentrdcia pdsobila negativne na
postspracovatel'sky efekt. Z vizobnych ¢inidiel triazinovej Struktury najlepsie vysledky vykazovala sodna sol’
1,3,5-triazin-2,4,6-tritiolu [TTNa].

Tento prispevok je vystupom projektu APVV-15-0113 ,,Spdjanie polymérnych substratov s kovovymi povrchmi
metodou molekularnej adhézie “ podporeného Agentiirou na podporu vyskumu a vyvoja.
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[1] Hirahara H., Aisawa S., Mori K., Narita E., Oishi Y.: Surface and interface analysis. 953, 35 (2003).
[2] Mori K., Shi X., Hirahara H., Oishi Y.: Rubber chemistry and technology. 1019, 76 (2003).

6Po18
VPLYV I'JPRAVY POVRCHU DBOTU SILANMI NA POCIATOCNU ADHEZIU GUMOVEJ
ZMESI VO VYROBE PATKOVYCH LAN

Pavol Melus', Jan Oravec', Jan Hronkovig!, Jozef Pret’o!

'VIPO a.s., Gen. Svobodu 1069/4, 958 01 Partizanske, pmelus@vipo.sk

Vo vyrobe patkovych lan automobilovych plastov sa ocel'ovy drot povrchovo upraveny mosadzou alebo bronzom
pokryva tenkou vrstvou gumovej zmesi pomocou pogumovacieho extrudera s priecnou vytlacovacou hlavou.
Extrizne pogumovanie drétu vo vyrobe pétkovych lan je Specificky proces, kde kvalita pogumovania zavisi na
adhézii gumovej zmesi k povrchu drotu. Po vulkanizacii musi nanos gumovej zmesi zaistit’ i dostatocnti sidrznost’
jednotlivych navinov drotu, ked’ze pitkové lano je rozhodujucim komponentom spojujicim plast’ s rafom kolesa.
S cielom zvysit’ kvalitu patkovych 1an sa vykonali experimenty orientované na zvySenie adhézie gumovej zmesi
k povrchu drétu v nezvulkanizovanom stave (pociatocnd / zelena adhézia) a po vulkanizécii (findlna adhézia)
upravou povrchu drétu chemickymi ¢inidlami na baze silanov. Na Gpravu povrchu drétu sa pouzilo devét’ druhov
¢inidiel vo forme etanolickych roztokov obsahujucich 1, 3 a 10 hmotnostnych % d¢inidla. Experimenty sa
vykonavali na dréte s priemerom 1,6 mm s bronzovou povrchovou Gpravou. Na povrchovo upravenych vzorkach
sa stanovila pociatocna a finalna adhézia. Pre porovnanie ucinnosti povrchovej ipravy sa stanovila poc¢iatocna
a finalna adhézia i na neupravenom drdte. Vysledky experimentov ukazali, Ze pri Uprave drotu 3% etanolickym
roztokom bis(triethoxysilylpropyl)tetrasulfidu (Si-69) sa v porovnani s neupravenym drdtom vyrazne zvysSuje
hodnota pociatoc¢nej i finalnej adhézie.

Tento prispevok je vystupom projektu APVV-15-0113 ,,Spdjanie polymérnych substratov s kovovymi povrchmi
metodou molekularnej adhézie “ podporeného Agentirou na podporu vyskumu a vyvoja.
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VYVOJ FLUORIDOVYCH TERCOVYCH MATRIC PRO STANOVENI AL METODOU
AMS

Katetina Fenclové!, Josef Tecl?, Tom4s Prasek, Maryana Bilous, Mojmir Némec

IKatedra jaderné chemie, Fakulta jaderna a fyzikalnée inzenyrska, CVUT, Biehovd 7, 115 19 Praha 1,
2Ustav jaderné fyziky, Akademie véd Ceské republiky, Husinec - Rez, cp. 130, 250 68 Rez
katerina.fenclova@fjfi.cvut.cz

Kosmogenni radioizotop hliniku 2°Al s dlouhym poloc¢asem rozpadu (7*10° let) lze vyuzit k fadé analytickych
aplikaci, napf. ke zjiSténi staii meteoritii nebo doby expozice hornin kosmickému zafeni. Vzhledem ke stopovym
koncentracim tohoto nuklidu ve vzorcich je optimalni metodou stanoveni urychlovacova hmotnostni spektrometrie
(AMS) [1]. Cilem vyzkumu bylo nalézt a pfipravit ve vodé nerozpustné slouceniny hliniku ve formé fluorida
poskytujici vysokou odezvu iontovych proudu pii odprasovani v cesiovém iontovém zdroji AMS. Za timto icelem
byla pfipravena sada tercovych vzorkd na bazi Na3AlFs, k jejichz analyze bylo vzhledem k obdobné technice
ionizace vyuzito detekéni trasy systému linearniho tandemového urychlovace Tandetron 4130 MC. Postupné byly
proméfeny hodnoty iontovych proudl jak pro samostatné vzorky, tak i pro jejich smési s prasSkovym Ag, PbF,,
CaF», W a Cu. Posouzeni vhodnosti matrice a vzajemné porovnani vzorki bylo provedeno na zakladé ziskanych
hmotnostnich spekter, pficemz hlavnim kritériem byl zvolen proud iontu AlFs;. V soucasné dobé probihaji
experimenty, které pii optimalnich parametrech produkce AlF4 zjistuji miru tvorby molekularnich ionti
isobarického 2°Mg, ktery je hlavnim interferentem tohoto typu méfeni.

Tato prace vznikla za podpory projektu Nr. CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000728: RAMSES

[1] W. Kutschera, AMS — from DNA to astrophysics, EJP Web of Conferences 63, 03001 (2013).

7P002
STANOVENI PlvlivRODNI'CH RADIONUKLIDU
Alena Kelnarova!, Sarka Maiikova!, Michal Fejgl!

IStani tistav radiacéni ochrany, Bartoskova 28, 140 00 Praha 4, alena.kelnarova@suro.cz

Laboratof radiochemie v SURO Praha vénuje velkou pozornost stanoveni izotopt uranu, thoria a radia ve vzorcich
zivotniho prostiedi i z pracovist’ s moznosti zvySeného ozéteni z ptirodnich zdroji (NORM) a odpadil z nich. Byly
vypracovany metodiky pro stanoveni jednotlivych izotopti i pro sekvencni stanoveni, pouzitelné pro monitorovani
radiatni situace v CR a pracovid® NORM ipro sledovani vnitini kontaminace osob. Metodiky vychazeji
z publikaci IAEA i z vlastnich zkuSenosti a moZnosti laboratofe. Pro stanoveni izotopti 238U, 233U, 24U a 232Th,
20Th a ?Th se vyuziva spektrometrie alfa, pro stanoveni *?°Ra emanometrie a ?Ra spektrometrie gama po
chemické separaci. Pro G¢innost separace jsou vyuzivany monitory vytézku 232U, 2*Th, '33Ba. Spravnost postupt
je pravidelné ovétovana iCasti v mezilaboratornich porovnanich. V praci jsou uvedeny postupy stanoveni a jejich
porovnani a vysledky.

Financovano z institucionalni podpory MV-32469-1/OBVV-2019

7Po03
SROVNAVACI STUDIE SORPCE RADIA A STRONCIA NA CEMENTOVE MATERIALY
Jana Kittnerova', Barbora Drtinova!, Dusan Vopalka!

! Katedra jaderné chemie, Fakulta jadernd a fyzikalné inzenyrskd, Ceské vysoké uceni technické v Praze,
Brehova 7,115 19 Praha 1, Ceska republika, Jana.Kittnerova@fjfi.cvut.cz

Radium je diilezity radionuklid pro hodnoceni dlouhodobé bezpecnosti hlubinného ulozisté vyhotelého jaderného
paliva. Je nutné zkoumat jeho pohyblivost, kterd je ovlivnéna sorpci na materidlech inZzenyrskych bariér. V této
studii byla sledovana sorpce a difiize radia a stroncia, ozna¢ovaného jako analog radia, v pfitomnosti cementovych
materiali. Chovani obou radionuklidd je popsano distribu¢nim pomérem mezi kapalnou a pevnou fazi, Rq.

Bylo pouzito nékolik komerénich cementovych materiali nadrcenych na prasek a také jedna synteticka cementova
faze (CSH). Materialy byly analyzovany pomoci XRD a pouZity pro studium rovnovazné sorpce zejména ***Ra a
85Sr. Sorpéni experimenty s ??’Ra byly provadény v beznosi¢ovém uspofadani s koncentraci Ra cca 10712 mol/L,
zatimco  experimenty se Sr byly provedeny snosi¢em s  pocateéni  koncentraci  Sr
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co = 3,5:10* mol/L nebo také beznosic¢ové. Podminky, za kterych byly experimenty provadény, zahrnovaly
proménlivou teplotu (22, 50, 65 a 80 ° C) a rlzny pomér kapalné a pevné faze (//m 10 az 1000 L/kg). Kapalnou
fazi byl nasyceny Ca(OH),.

Bylo stanoveno, ze hodnoty R4 pro sorpci Ra se pohybuji v rozmezi 35-435 L/kg, zatimco pro Sr 10-130 L/kg na
skute¢nych cementovych materialech. Byl potvrzen rozdil mezi cementy a Cistou fazi CSH, kde Rq vykazuji fadove
vyss$i hodnoty. Difuzni experimenty potvrdily chovani pozorované béhem sorpce.

Tato prace vznikla za podpory projektu Evropské unie pro vyzkum a odbornou pripravu v rdamci programu
Horizont 2020 Evropského spolecenstvi pro atomovou energii (EURATOM) (H2020-NFRP-2014/2015) v ramci
grantové dohody ¢. 662147 (CEBAMA).

TPo04

ZAKONCENTRQVANIE T]::CHNECISTANU NA UHLIKOVYCH SORBENTOCH PRE
MERANIE METODOU URYCVHLOVACOVEJ HMOTNOSTNEJ SPEKTROMETRIE
Martin Datio', Jan Kujan!, Karel Stamberg', Eva ViglaSova'?, Michal Galambog®

'Katedra jaderné chemie, Fakulta jadernd a fyzikalné inzenyrska, Ceské vysoké ucent technické, Biehova 7, 115
19 Praha 1

’Katedra anorganickej chémie, Prirodovedeckd fakulta, Univerzita Komenského v Bratislave, Ilkovicova 6, 842
15 Bratislava 4

3Katedra jadrovej chémie, Prirodovedecka fakulta, Univerzita Komenského v Bratislave, llkovicova 6, 842 15
Bratislava 4

Technécium v jeho aniénovej chemickej forme *°TcO4~ predstavuje vysoko mobilny milenidlny radionuklid,
vznikajuci v jadrovych reaktoroch s vysokym $tiepnym vytazkom. Radioizotop *Tc je jednym z najdolezitejsich
sledovanych radionuklidov pri hodnoteni bezpecnej trovne antropogénnej radioaktivity zivotného prostredia
a jeho, pri vyrad’ovani jadrovych zariadeni a nakladani s jadrovym odpadom, ako aj skladu, ¢i kone¢ného tloziska
pre jadrovy odpadu. Na zakoncentrovanie Tc vo vzorkach a odstranenie interferentov pre jeho stanovenie je nutné
vykonat rozsiahlu chemicku separaciu, pocas ktorej dochadza k znizeniu vytazku Tc [1, 2]. Zakoncentrovanie Tc
je taktiez dolezitym krokom pre pripravu matrice pre meranie prostrednictvom urychlovacovej hmotnostnej
spektrometrie. Jednou z moznosti ako znizit' pocet separacnych krokov a zlepsit tak separacné a detekéné limity
je zakoncentrovat’ Tc na uhlikovych sorbentoch. Tento prispevok sa zaobera §tidiom dynamickej sorpcie *TcOq4
na aktivovanom uhliku a biouhli metédou prienikovych kriviek. Dynamické parametre boli vypocitané
programom FAMULUS (K. Stamberg, CVUT v Praze) [3]. Sorpcia TcOs~ (nosi¢ 102 M ReOy) sa uskutoénila
z kyslého prostredia (pH 2) na vzorke aktivovaného uhlika AC-SCi. Podl’a ziskanych hodnét (Pecletovo kritérium
charakteru toku P. = 25,90 + 0,03, kritérium fitu WSOS/DF= 4.83 (ma byt <20)) vyplyva, Ze sorpcia TcO4~
prebieha nelinearne s retenénym koeficientom 8.

Tento prispevok bol financovany Operacnym programom VVV ¢. CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000728 — Vyzkum
ultrastopovych izotopii a jejich vyuziti v socidalnich a environmentalnich védach urychlovacovou hmotnostni
spektrometrii.

[1] Shi K.: Anal. Chim. Acta. Chem. 709 (2012).
[2] Schonberg P.: Anal. Chem. 98, 17 (2017).
[3] Filipska H., Stamberg K. Acta Polytech. 45, 5 (2005)

7P005

VLIV NANOKOMPOZITNICH MATERI{&LI"J YYViJENYCH PRO PDTX NA ZIVE BUNKY
V PRITOMNOSTI RENTGENOVEHO ZARENI )

Barbora Neuzilové', Kseniya Popovich!, Jindfich FleiSmann', Viliam Muc¢ka', Vaclav Cuba!

'Katedra jaderné chemie, Fakulta jadernd a fyzikainé inzenyrska, CVUT v Praze, Biehovd 7, 115 19 Praha I,
Ceska republika
b.neuzilova@gmail.com

Rentgenem buzena fotodynamicka terapie (PDTX) je moderni metoda pro 1é¢bu nadorovych onemocnéni. Jejimu
vyzkumu je v poslednich letech vénovana intenzivni pozornost. Vyuziva se pfi ni kombinace rentgenového zafeni
s vysokou pronikavosti do tkan¢ a klasické metody PDT.

Princip metody spociva v aplikaci nanokompozitniho materidlu (scintilujici nanocéstice a konjugovana molekula
fotosenzibilizatoru) do nddorového loziska. Po excitaci nanocastice rentgenovym zafenim dojde k pfenosu energie
na fotosenzibilizator a ten pii své deexcitaci vytvoii cytotoxicky singletni kyslik. [1]

Tyto nanokompozitni materidly jsou testovany na mikrobidlni kultufe. Je vyvijena metodika umoznujici
reprodukovatelné stanoveni vlivu luminiscen¢nich nanokompoziti na pfeziti bun¢k. Buiiky jsou v pfitomnosti
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nanokompozitu ozafovany rentgenovym zaienim (davka 90 Gy, davkova rychlost 45 Gy/h). Metodou vyockovani
a vyhodnocovani poctu vyrostlych kolonii na miskach je sledovana toxicita nanokompozitu jak samotného, tak
v kombinaci se zafenim.

Tato prace vznikla za podpory projektu Centra pokrocilych  aplikovanych pi’l'l:odm'ch ved
(CZ.02.1.01/0.0/0.0/16-019/0000778), Grantové agentury Ceské republiky (projekt 17-06479S), CVUT (projekt
SGS17/195/OHK4/3T/14).

[1] Popovich K., Tomanova K., Cuba V., Prochazkova L., Pelikanova L. T., Jakubec 1., Mihokova E., Nikl M.: J.
Photochem. Photobiol. B 179, 149 (2018).

7P006

PRODUKCE SINGLETOVEHO KYSLIKU PRO FOTODYNAMICKOU TERAPII
INDUKOVANOU RENTGENOVYM ZARENIM

Iveta Terezie Pelikdnové', Kseniya Popovich', Lenka Prochazkova!, Jindfich Fleidmann', Eva
Mihokova?, Vaclav Cuba!

'Katedra jaderné chemie, Fakulta jadernd a fyzikalné inzenyrska, CVUT v Praze, Biehovd 7, 115 19 Praha I,
Ceskd republika

2Fyzikalni vistav AV CR, Cukrovarnicka 10, 162 00 Praha 6, Ceskd republika

iveta.terezie. pelikanova@fjfi.cvut.czZ

Fotodynamicka terapie indukovana rentgenovym zafenim (PDTX) je metoda vyvijena pro 1éc¢bu rakoviny, ktera
kombinuje klasickou fotodynamickou terapii indukovanou viditelnym zafenim a pouziti rentgenového zateni
s vétsi pronikavosti. Tato kombinace umoziuje 1é€bu nadort nachazejicich se hloubéji pod pokozkou a uvazuje
se o ni jako o doplitkové 1écbé ke klasické radioterapii. Principem je pfenos energie ze scintilujici nanocastice na
fotocitlivou latku schopnou generovat singletovy kyslik, ktery nasledné pisobi destruktivné na rakovinné bunky.
Pro tento tcel jsou studovany riizné nanoscintilatory, napf. LuAG dopovany Ce*" nebo Pr’" Error! Reference
source not found., ZnO dopovany Ga*" 0 nebo dopované fluoridy La & Ce, CeF3:Tb’" 0. Pro produkci
singletového kysliku je vyuzivano rGznych druhl fotocitlivych latek dle co nejvétsiho prekryvu emise
scintilujiciho jadra a absorpce fotocitlivé latky, spolu s dalSimi parametry. Nejcastéji pouzivanymi jsou modifikace
porfyrinu, merocyanin 540 ¢i bengalska Cerveil. Tyto latky mohou byt chemicky navazany na jadro nebo mohou
byt navazany ¢i inkorporovany do obalové vrstvy jadra. Dalsi dalezitou komponentou kompozitu pro PDTX je
obalova vrstva z polyethylenglykolu (PEG), kterd napoméaha biokompatibilité materialu, pfipadn¢ dalsi latky
umoziujici cileni kompozitu do nadorovych lozisek.

Tato prace je zaméfena na studium produkce singletového kysliku indukovaného rentgenovym zafenim, kdy je
vyuzito pfenosu energie ze scintilujici nanocastice na fotosenzitizér schopny generovat singletovy kyslik, ktery je
nasledné detekovan chemickymi fluorescenénimi sondami.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské republiky (projekt 17-06479S), CVUT (projekt
SGS17/195/0OHK4/3T/14) a projektu Centra pokrocilych aplikovanych prirodnich ved (CZ.02.1.01/0.0/0.0/16-
019/0000778).

[1] Popovich K., Tomanova K., Cuba V., Prochazkova L., Pelikanova I. T., Jakubec I., Mihékova E., Nikl M.: J.
Photochem. Photobiol. B 179, 149 (2018).

[2] Prochazkova L., Pelikanova I. T., Mihokova E., Dédic R., Cuba V.: Radiation Measurements 121, 13 (2019).

[3] Popovich K., Prochazkova L., Pelikanova I. T., Vlk M., Palkovsky M., Jary V., Nikl M., Mucka V., Mihokova
E., Cuba V.: Radiation Measurements 90, 325 (2016).
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POSTERY - SEKCIA 8: VYUCOVANIE A HISTORIA CHEMIE

8Po01
MOBILNI APLIKACE PRO STUDENTY VSCHT
Daniel Bartofi !, Tomas Mladek !

Vysokd Skola chemicko-technologicka, Technicka 6, 16628, Praha 6, cis-support@vscht.cz

Prechod ze stfedni na vysokou $kolu muze byt pro nekteré studenty stresujici jak z divodu zmény prostiedi,
zpusobu vyuky, tak i jeji naro¢nosti. Pro zlepSeni orientace studenta Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze
vyviji mobilni a webovou aplikaci EMIL. Aplikace provazi studenta akademickym rokem a ve spravnych
okamzicich jej informuje o dilezitych udalostech, jako napiiklad zméné vyuky, terminu ¢i vysledku zkousky.
Aplikace je navézana jak na vyukové informaéni systémy VSCHT Praha (e-learning, vyukové aplikace, studijni
informacni systém), tak i na systémy podptirné (mapové podklady a telefonni seznam). Aplikace hodnoti studentiv
vykon a upozortiuje ho v ptipadé ohrozeni zdarného prub¢hu studia.

8P002 S
MLADI BADATELE NA ZS
Petra BlokeSova', Katefina Trékova?

'Ostravska univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, P18165@student.osu.cz
2Ostravska univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, katerina.trckova@osu.cz

Prispévek zahrnuje ukdzku zadani a zplsob feSeni motivacnich uloh zaméfenych na pH z pracovnich listi
uréenych pro zaky 1. stupné ZS. V piedvyzkumu realizovaného v ramci projektu SGS (Studentska grantova
soutéz) se do testovani pracovniho listu zapojilo 6 zakl z krouzku ,,Maly chemik“ a 20 zakt 3. a 4. ro¢niku
Montessori $koly. Kazdy zak pracoval samostatné. V pfispévku je srovnavana uspésnost feseni jednotlivych uloh,
manualni zru¢nost zaki, schopnost fesit problémové situace a pfistup ke zpracovani pracovnich listti. Pracovni list
zahrnuje 5 uloh na dopliovani textu a tabulky, vybarvovani a vyluSténi Sifry. Praktickym zpracovanim
jednotlivych tloh Zéci ziskavaji ,.kli¢“ k feSeni tlohy nésledujici. Béhem testovani bylo zjisténo, ze Zaci nemaji
zasadni problém s praktickym provedenim ulohy, naslednym zéapisem vysledkll spojenym s vybarvovanim a
lusténim Sifry, kde byla dokonce 96% uspésnost. Nejveétsi potiz maji zaci s odpovéd'mi na oteviené otazky a
naslednym zapisem do pracovniho listu, vétsi uspéSnost zde prokazali zaci Montessori Skoly. Z ovéfovani
vyplynulo, Ze je potfeba pro tuto skupinu zakt pfipravit pracovni listy, které jsou z hlediska délky textu méné
naro¢né, pouzivat vice zkraceny nebo nonverbalni zapis zadani, vétsi pismo a povolit praci s informacnimi zdroji
s moznosti dohledani spravnych odpovédi na oteviené otazky.

Tento text vznikl za podpory Projektu SGS01/PrF/2019-2020, Inovativni metody ve vyuce chemie.

8P003
BUDOVANIE STALEJ EXPOZICIE VYVOJA LABORATORNYCH PRISTROJOV
Monika Jerigova!?, Jan Benko

!Prirodovedeckd fakulta Univerzity Komenského, Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie, Mlynska dolina,
Ilkovicova 6, 842 15 Bratislava
’Medzindrodné laserové centrum, Illkovicova 3, 841 04 Bratislava

Pristroje v chemickom laboratériu zaznamenali v priebehu niekol’kych desatro¢i nebyvaly rozvoj. Je to dané
rozvojom elektroniky, citlivych detektorov a vypoctovej techniky. Merania fyzikalno-chemickych veli¢in sa tym
stali presnejsie a rychlej$ie. No vo vyucbe, hlavne v laboratérnych praktikach, sa ¢asto stdva, ze Studenti nemaju
moznost obozndmit’ sa s principom, na ktorom je meranie zaloZzené. VacSinu stiCasnych pristrojov predstavuje
,»skrinka®s priestorom na vzorku a riadenie merania, zber dat a vyhodnocovanie sa robi pomocou pocitaca. Ciel'om
nasej expozicie je predstavit' starSie laboratdrne pristroje a ich postupny vyvoj. Na obrazku je prvy sériovo
vyrabany polarograf V-301 z roku 1949, na ktorom vidno cely princip metoédy, zdznam merania sa robil na
fotograficky papier. ESte v osemdesiatych rokoch minulého storoc¢ia bola elektronika mnohych pristrojov zalozena
na elektronkach, napr. pH metre. Uz o 15 — 20 rokov neskor boli pH metre digitalne s rozmerom ,,pier”. Podobne
je to aj s d’alSimi pristrojmi a zariadeniami. Sucastou expozicie je aj vypoctova technika, od logaritmickych
tabuliek, logaritmickych pravitok az po prvé kalkulacky a pocitac¢e napr. PMD 85. Budovanie expozicie je pomerne
naro¢né, nakol’ko v minulosti sa museli odpisané pristroje nemilosrdne zoSrotovat’.
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Preto autori dakuju vsetkym kolegyniam a kolegom, ktori prispeli do budovanej expozicie a budu vdacni za kazdy
novy expondat, ktorym by sa rozsirila nasa zbierka.

-

Obr. 1. Prvy sériovo vyr bahy ﬁblérograf V-301 z roku 1949

8P004

ELEKTRONICKE VYUKOVE APLIKACE PRO PODPORU VYUKY ZAKLADNICH
PREDMETU )

Tomas Mladek', Martin Mastny', Miroslav Simek!, Jan Horni¢ek', Ondiej Ruml'

Tyysoka Skola chemicko-technologicka, Technickd 6, 16628, Praha 6, cis-support@vscht.cz

Z divodu zvyseni studijni uspéSnosti zejména v prvnich rocnicich bakalaiského studia a vzrustajici popularity
elektronickych studijnich materiala a aplikaci, vzniklo na Vysoké skole chemicko-technologické v Praze nékolik
interaktivnich studijnich opor pro podporou studia zakladnich predméta.

Po tspé&sné aplikaci ,,Organicka chemie®, ktera jiz existuje na VSCHT Praha nékolik let, vznikly i aplikace pro
anorganickou chemii a analytickou chemii. Aplikace ,,Anorganickd chemie” se zabyva zejména elektronovymi
vzorci, vlastnostmi vazeb a geometrii molekul obecné. Nove¢ vznikly portdl Analytické chemie umoziuje
studentiim interaktivni prochézeni témat tohoto oboru. VSechny aplikace kladou velky diraz na interaktivitu
a moZznosti sebetestovani.

Aplikace jsou volné k dispozici nejen pro akademickou obec Vysoké skoly chemicko-technologické v Praze, ale
i pro studenty ostatnich vysokych §kol, pedagogy a Sirokou odbornou vefejnost.

8Po05

INOVACIA PRAKTICKYCH CVICENI JEDNOTLIVYCH CHEMICKYCH ODBOROV

S UCASTOU POTENCIALNYCH ZAMESTNAVATELOV Z PRAXE

Zuzana Vargova', Renata Oritidkova!, Miroslav Alm4si', Rastislav Serbin!, Rastislav Varhag¢!, Maria
Ganajova' Jana Dinajova?

1Ustav chemickych vied UPJS, Moyzesova 11, SK-041 54 Kosice, Slovensko
2DUSLO, a. s. Sala, vyrobnd prevadzka Strazske, Priemyselna 720, SK-07222 Strazske, Slovensko
zuzana.vargova@upjs.sk

Dnes je $kola iba jednym z miest, kde sa Ziaci udia. Casto sa dnes stretivame s vyzvami adresovanymi
zamestnavatel'om, aby podporili zdsadu partnerstva a spolupridcu vsetkych zicastnenych stran na rozvoji
vzdelavacich systémov, systémov pripravy a na rozvoji celozZivotného vzdeldvania. V tejto stvislosti sa Coraz
viacej uznava uloha dialégu medzi Skolami a zamestnavatelmi. Okrem automobilového priemyslu si takéto
prepojenie Ziadaju aj iné oblasti hospodarstva ako je chemicky, potravinarsky ¢i farmaceuticky priemysel alebo
oblasti sluzieb ako je zdravotnictvo ¢i Skolstvo, aby mladi 'udia nasli uplatnenie na Slovensku a nemuseli
odchadzat’ za pracou do zahrani¢ia. Nakol'ko je v sucasnosti trendom v chemickom hospodarstve preferovat’
prijimanie pripravenych absolventov bez ochoty financovat’ ich prax, vysoké Skoly musia na tieto potreby
reagovat. Na zaklade tychto poziadaviek pripravujeme praktické cvicenia s cielom ciastocnej implementacie
poziadaviek zamestnavatel'ov, pricom takymto spdsobom inovujeme obsah uciva i koncepcie spristupnenia tejto
vyucby Studentom na bakalarskom stupni v Studijnych odboroch Anorganickd chémia, Analytickd chémia,
Fyzikalna chémia a Biochémia.

V prispevku budu prezentované analytické metody (potenciometrické a komplexometrickeé titracie pri stanovovani
obsahu CaO a MgO v redlnej vzorke) pouzivané v spolo¢nosti Duslo, a.s., ktoré boli studentom predvedené na
praktickom cviceni pod vedenim odbornikov z praxe.

Autori srdecne dakujii za finanénii podporu Slovenskej grantovej agentiire KEGA 008UPJS-4/2018.

ChemZi 15/1 2019 212




Postery — sekcia 9

POSTERY - SEKCIA 9: ZIVOTNE PROSTREDIE,
POTRAVINARSTVO A BIOTECHNOLOGIE

9Po01
ADSORPCE LECIV Z VODNEHO PROSTREDI NA AKTIVNI UHLI NA BAZI BIOMASY
Jan Bednérek!?, Ivan Koutnik', Barbora Sokolova!, Lenka Mat&jova', Gerardo Juan Francisco Cruz’

nstitut environmentdlnich technologii VSB-TUO, 17. listopadu 15/2172, 708 00 Ostrava-Poruba,
2jan.bednarek@vsb.cz

3Universidad Nacional de Tumbes, Laboratorio de Andlisis Ambiental, Av. Universitaria s/n, Campos
Universitario Pampa-Grande, Tumbes, Peru

V soucasné dobé probiha stale intenzivnéjsi vyzkum ptivodu a odstrafiovani xenobiotik z vodniho prostfedi. Tato
prace se zabyva odstranénim tfi druhl lé¢iv — paracetamolu, diklofenaku a ibuprofenu — z vodného prostiedi
pomoci adsorpce na aktivni uhli, které bylo pfipraveno z odpadni biomasy ziskané ze zemédélské produkce v Peru.
Pro pripravu aktivniho uhli byla pouZita biomasa na bazi kukufi¢nych klasti (CC), kavovych slupek (CH), ingy
jedlé (GS), semen druhu spondias purpurea (RMS) a pecek manga (vnitini ¢asti MSIP, vnéjsi ¢asti MSEP).
tomu sorbent na bazi ingy jedlé. Co se tye srovnani 1é¢iv mezi sebou, nejbotiznéji probihala adsorpce
paracetamolu, nejvyssi adsorpcni ucinnosti bylo naopak dosazeno pfi niz§ich koncentracich u diklofenaku, zatimco
pti vyssich koncentracich se nejsnaze sorboval ibuprofen.

Tato prace vznikla za podpory projektu Institut environmentalnich technologii - excelentni vyzkum reg. ¢.:
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000853 financovaného z EFRR.

. Experimentalni vysledky byly ziskdany s vyuzitim velké vyzkumné infrastruktury ENREGAT podporované MSMT,
C. projektu LM2018098.

9Po002

KONTAMINACE ANTIMONEM V MISTECH ZATIZENYCH DOPRAVOU 5

Barbora Dousova!, Miloslav Lhotka!, Frantisek Blizek?, David Kolousek', Bohuslava Cejkova?, Iva
Jagkova?

! Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha, CR, dousovab@yvscht.cz
2 Ceska geologicka sluzba, Geologicka 6, 152 00 Praha 5, CR

Kontaminace prostiedi antimonem (Sb) je dnes spojovana s misty extrémné zatizenymi dopravou, kde dochazi k
brzdéni motorovych vozidel, a tim i k otéru brzdového oblozeni, které obsahuje. az 5 % hmotn. Sb,S3. Antimon
uvolnény béhem brzdéni se zachycuje piedevs§im v jemnych atmosférickych casticich (az 32 ug Sb na jedno
brzdéni jednoho automobilu), mensi podil se deponuje v nepolétavych emisnich ¢asticich, tzv. silni¢nim prachu
[1]. Z hlediska toxicity antimonu je nebezpecna nasledna interakce atmosférickych ¢astic s organismy (dychanim),
a také s pudou prostiednictvim infiltrujicich srdzek. V povrchové vrstvé pid pobliz kiizovatek ptresahuje
koncentrace antimonu az 60x pozad'ové hodnoty (<0.5 — 9 pg.g™) [2].

Byly vybrany tii kiizovatky z riiznych oblasti Ceské republiky (Praha (P), Ceské Budgjovice (CB) a Ostrava (O),
které byly v pribéhu 2015 — 2017 monitorovany na obsah antimonu v silni¢nim prachu a svrchni ptidé. Antimon
se v pevné fazi vaze predev§im na jemné castice (tab. 1) a koncentrace v silni¢nim prachu jsou fadove vyssi nez
ve svrchni piidé. Pokles obsahu antimonu od zdrojového materialu (otéru z brzd) az k referenéni ptid&” zachycuje
obr. 1, ktery charakterizuje gradient znecisténi antimonem v mistech exponovanych dopravou. Aktualni stupen
kontaminace zavisi na dané lokalité [3] a sezonnich zménach (teplota, mnozstvi srazek).

Tab. 1. Primérné obsahy Sb ve vzorcich pid a silni¢niho prachu.

Svrchni pida Silni¢ni prach
Lokalita | <0.1” 0.1-0.315| <0.1 0.1-0.315
P 13.6 5.5 453 29.9
CB 53.7 23.1 164.6 89.1
0) 5.6 2.5 12.8 6.5

*) velikost ¢astic v mm
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Obr. 1. Gradient zne¢isténi antimonem v mistech dopravnich uzla.

Prace vznikla za podpory projektu Grantové agentury CR ¢. 19-046828S.

[1] Lijima A. et al.: Environ. Sci. Technol. 42,2937 (2008).
[2] Wang X.S.: Open Environ. Pollut. Toxic. J. 1, 89 (2009).
[3] Dousova B. et al.: Eur. J. Soil Sci. 66, 74 (2015).

9P003
COMPLEX PROCESSING OF PLANTAIN
Albeta Chochulova', Vladimir Stefuca!, Jana Kubincova!, Jozef Visnovsky?

! Axxence Slovakia s.r.o., Mickiewiczova 9, 811 07 Bratislava, Slovak republic, e-mail:
alzbeta.chochulova@axxence.sk
2SynthCluster, Komenského 14, 900 01 Modra, Slovak republic

Plantain (Plantago lanceolata) is source of many biologically active substances. Such high added value substances
include: phenylethanoids, e.g. verbascoside and plantamajoside, flavonoids, e.g. apigenin, quercetin, plantaginin,
and iridoid glucosides, e.g. catalpol and aucubin, whose content in plant leaves is up to 2-3%. Therefore, plantain
has enormous potential that determines its remarkable spectrum of therapeutic effects due to the aforementioned
substances: neuroprotective, anticancer and antitumor, retarding aging, anti-inflammatory, antibacterial, antiviral,
antimicrobial, diuretic, cough aid.

The aim of this work was to develop complex methods of economical treatment of plantain, using comprehensive
isolation techniques. The selection of the most suitable extraction solvents and optimization of (bio) separation
method on a laboratory scale was performed. Extraction of the active substances by boiling water was carried out,
followed by elimination of some co-extracting compounds (saccharides) by fermentation. Adsorption and
desorption on charcoal followed by purification of aucubin by FPLC to Amberlite XAD4 and final lyophilization
or crystallization was performed. By this procedure, aucubin with a purity of 60% and other extracts enriched with
a different ratio of high added value substances with higher or lower carbohydrate content can be prepared.
Optimum conditions of aucubin isolation and process scale-up has been proposed.

., This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under the contract No. APVV-14-
0538*.

9P004

KONTAMINACE ZIVOTNiHO,PROSTREDi PLATINQVYMI KOVY V ZAVISLOSTI NA
INTENZITE AUTOMOBILOVE DOPRAVY - SROVNAVACI STUDIE

Stanislav Jezek', Renata Komendova'

Tyysoké uceni technické v Brné, Fakulta chemickd, Ustav chemie a technologie ochrany Zivotniho prostiedi,
Purkynova 464/118, Brno, 612 00 xcjezek@fch.vut.cz

Studie je zaméfena na kontaminaci zivotniho prostfedi platinovymi kovy a jsou v ni porovnavany pidni vzorky ze
tii evropskych mést: Brno, Videni a Moskva. Vyzkum byl zaméfen na stanoveni mnozstvi platiny a palladia
v pudach, které byly odebirdny v riznych méstskych ¢astech zminénych mést. Vybér odbérovych mist byl
zaméfen na kiiZovatky a silnice s vysokou intenzitou automobilové dopravy, zejména pak mista, kde jsou Casté
kolony v obydlenych oblastech.[1]

Hlavnim zdrojem zne¢isténi zivotniho prostiedi platinou a palladiem jsou autokatalyzatory. Platinové kovy jsou
imobilizovany na povrchu katalyzatoru, kde jsou vystaveny ménicim se podminkam chemickym, fyzikalnim a
redoxnim, které maji za nasledek opotiebovani téchto katalyzatord. [2] Toto opotiebeni vede k postupnému
uvolnovani do okolniho prostiedi béhem provozu automobilu. Ze ziskanych vysledki je patrné, Zze nejvyssi
koncentrace platiny a palladia v pidé jsou v tésné blizkosti téchto komunikaci. K nejvétsimu uvoliiovani pak

ChemZi 15/1 2019 214




Postery — sekcia 9

dochézi pfi rozjezdu automobild. Proto se rusné kiizovatky velkych mést jevi jako nejvyznamnéjsi lokalitou pro
kontaminaci. Nadlimitni koncentrace jsou pak v mistech s se Spatnymi rozptylovymi podminkami. [3]

Tato prace byla podpoiena v ramci projektu FCH-S-19-5971, Ministerstvo skolstvi, mladeze a télovychovy CR.

[1] KOMENDOVA, R. a S. JEZEK. The distribution of platinum in the environment in large cities: a model
study from Brno, Czech Republic. International Journal of Environmental Science and Technology.
2019, 16(7), 3109-3116. DOI: 10.1007/s13762-018-1954-x. ISSN 1735-1472. Dostupné také z:
http://link.springer.com/10.1007/s13762-018-1954-xMilata V., Omastova M.: J. Org. Chem. 100, 1203
(2018).

[2] Bencs, L., Ravindra, K. & Van Grieken, R. 2011, Platinum: environmental pollution and health effects. In
encyclopaedia of Environmental Health. Elsevier, pp. 580 - 595.

[3] WANG, Yajun a Xiaozheng LI. Health Risk of Platinum Group Elements from Automobile Catalysts[online].
[cit. 2016-03-15]. DOI: 10.1016/j.proeng.2012.08.273. ISBN 10.1016/j.proeng.2012.08.273. Dostupné z:
http://linkinghub.elsevier.com/retrieve/pii/S1877705812032857

9P005

VYBRANE PODMiNKY UZITI STRIBRNE AMA,LGAMOVE ELEKTRODY JAKO
POTENCIOMETRICKEHO CIDLA INDIKUJiICIHO NECISTOTY VE VODACH
Ladislav Novotny', Aneta Karaskova', Renata Petrafikova!, Abraham Kabutey!

!Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologickd, Ustav environmentdalniho a chemického inZenyrstvi,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, nvt.[@seznam.cz

Problematika indikace necistot zejména v Cistych prumyslovych i uzitnych vodach je béznou soucasti provozni
nebo laboratorni kontroly sledovanych vzorkl. Patrné nejrozsifenéjsi metodou pro tyto Gcely je v soucasnosti
konduktometrie. Soub&ézné s tim je vSak trvale vyvijené usili o vyfeseni dalSich operativné dostupnych metod nebo
postupt, zaloZzenych na nezavislych principech. Diivody pro to jsou zejména dva: 1) potieba metod detekujicich
dostatecné citlivé nejen pfitomnost stop iontii nebo polarnich latek, ale i stop latek neutralnich resp. nepolarnich.
2) Potieba mit pfipravenu nebo ziskat moznost dalsi nezavislé kontroly pomoci principialn€ jiné (nezavislé)
metody.

Pro uvedené ucely bylo neddvno navrzeno [1-3] testovani metody zaloZené na potenciometrii se specialnimi
stiibrnymi amalgdmovymi elektrodami (AgAE), s vyhodou v zapojeni s mimofadnou rezistentni ochranou téchto
detekénich ¢idel. Na zakladé zjisténych zmén potencialt téchto elektrod napiiklad v riznych odebranych vzorcich
vod, obsahujicich vedle riznych stopovych necistot i vzdy stejnou koncentraci pfidaného dusi¢nanu stfibrného,
lze vzajemné porovnat stupen zneéi§téni zminénych vzorkt vod. Uz pifedbézné testy vak ukazaly opravnénost a
uzite¢nost postupného vyhledani optimalnich experimentalnich podminek a parametrl, zejména z hlediska
citlivosti a opakovatelnosti méfeni. Pfedmétem prezentovaného sdéleni jsou informace o vybranych podminkach
ovliviiyjicich vyuziti zminénych potenciometrickych detekénich elektrod AgAE pro popisované ucely.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR SGSFChT 2019 001 a projektu Univerzity Pardubice ¢.
SD373001/82/30352 (2016).

[1] Novotny L.: UPV Praha, UV 2014-30527, 2014.

[2] Novotny L., Kabutey A., Petrankova R., Langasek P.: WASTE FORUM 2,209 (2018).

[3] Novotny L., Kocanova V., Kabutey A., Karaskova A., DuSek L., Petraiikkova R., Mikulasek P.. WASTE
FORUM 2, 117 (2018).

9Po06

CHEMICKA ANALYZA PLASTOVEHO ODADU POMOCOU FTIR A XPS ZO ZBERU
USKUTOCNENEHO POZDI.Z DUNAJA V BRATISLAVE

Matej Micusik!, Angela Kleinova', Michal Prochazka', Silvia Podhradska!, Alexandra Rabayova?,
Gabriel Bodor?, Maria Omastova'

! Ustav polymérov, Slovenskd akadémia vied, Diibravska cesta 9, 845 41 Bratislava, Slovakia
2 RepaNet o.z, Staré grunty 14, 84104 Bratislava, Slovakia

Plasty a dalsie syntetické polymérne materidly sa radia medzi vel'mi réznorodé ¢o do zlozZenia a vyuZitia.
Stretdvame sa s nimi v takmer kazdej oblasti nasho Zivota, obalmi po¢nuc a konStrukénymi ¢i stavebnymi
materidlmi (ne)kon¢iac. Enormné mnozstvo pouzivanych plastov v kazdodennom zivote vedie k zdvaznym
problémom. Tie sa tykaju tak plastového odpadu, ako aj nakladania s nim a rieka Dunaj, jej tok a brehy nie st
vynimkou. V sucasnosti neexistuju ziadne normy pre analyzu plastového odpadu a ani kritérid hodnotenia
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znecistenia plastovym odpadom v rienom systéme. V ramci projektu PlasticFreeDanube cezhrani¢nej spoluprace
medzi Rakuskom a Slovenskom vznikla platforma komplexného skiimania a hl'adania udrzatel'nych rieseni na
zamedzenie znecistenia rieky Dunaj plastovym odpadom.

Vsetky materialy interaguju s okolim prostrednictvom svojho povrchu. Prostredie, v ktorom sa material nachadza,
takisto vplyva na na fyzikalne a chemické charakteristiky povrchu. Metddami na skiimanie chemickych zmien na
povrchu materialov su tak FTIR (Fourier-transform infrared spectroscopy, infracervena spektroskopia), ako aj
XPS (X-ray photoelectron spectroscopy, rontgenova fotoelektronova spektroskopia).

FTIR [1] a XPS [2] umoznuju rychlu a spolahlivi analyzu vzoriek plastového odpadu vd’aka existencii rozsiahlych
databaz spektier polymérov. Pomocou uvedenych spektralnych metod sa daju takisto sledovat’ procesy degradacie
odpadu a je takisto mozné stanovit’ kontaminaciu vzoriek napr. kovmi, alebo pddou.

Tato prdca vznikla za podpory projektu Rakiisko — Slovenskej cezhranicnej spoluprdce Interreg Slovakia-Austria
— PlasticFreeDanube (PFD), ¢. kontraktu ZSKATV023.

[1]M.R.Jung et al.: Validation of ATR FT-IR to identify polymers of plastic marine debris,including those
ingested by marine organisms, Marine Pollution Bulletin 127, 704 (2018).

[2] S. Chen et al.: Separation of polyvinylchloride from waste plastic mixtures by froth flotation after surface
modification with sodium persulfate, Journal of Cleaner Production 218, 167 (2019).

9Po07

SELEKTIVNI ODSTRANEN{ OXOANIONTU SELENU (IV) A (VI) Z VODNYCH
ROZTOKU

Lenka Matouskova', Helena Parschova!

1Ustav energetiky, VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, matouskl@vscht.cz

Selen je esencialni stopovy prvek zivych organismu, véetné lidi, ktery je dulezity pro prevenci nadorovych
onemocnéni, imunitni funkci, kardiovaskularni onemocnéni a plodnost. Selen je na druhou stranu bioakumulativni
a toxicky, kdyz koncentrace selenu v téle pesahne koncentraci homeostatickou [1].

Selen se vyskytuje podobné jako sira v oxidacnich stavech -2, 0, +4, +6. Nejvice toxicky pro organismy je
seleniCitan > selenan > selenocystein > methylované slouceniny selenu. Selen se vyskytuje v ptidé, horninach,
podzemnich vodach a ovzdusi. Maximaélni piipustna koncentrace selenu v pitné vodé je 10 ug.I"! [2].

Cilem této prace bylo otestovat rtizné typy sorbentti za ticelem selektivniho odstranéni oxoaniontti selenu IV a VI
z modelovych roztokl obsahujicich riizné doprovodné anionty (chloridy, dusi¢nany, sirany), které simuluji realné
podminky a mohou ovlivnit sorpci oxoaniontl selenu. Kromé optimalizace sorpénich podminek byla sledovana
i tc¢innost desorpce oxoanionti selenu ze sledovanych sorbent.

Na zaklad¢ vysledkt vsadkovych experimenti, pii kterych byla zjisténa pro kazdy sledovany sorbent optimalni
hodnota pH pro odstranéni jednotlivych oxoaniontd selenu, byly provedeny kolonové dynamické experimenty.
Bylo zjisténo, ze na odstranéni Se(IV) je nejvhodnéjsi sorbent na bazi hydratovaného oxidu zeleza GEH a na
odstranéni Se(VI) sorbent Purolite S110 s aminomethylglucitolovou funkéni skupinou.

[11U. S DEPARTMENT OF HEALTH AND HUMAN SERVICES. Toxicological profile for selenium.
https://www.atsdr.cdc.gov/ToxProfiles/tp92.pdf (17. 6. 2019).
[2] Vyhlaska €. 70/2018 Sb.

9P008

VLIV TEZB,Y POROSTU BOROVICE LESNi NA KVALITU PODPOVRCHOVYCH A
PODZEMNICH VOD )

Jifi Palar¢ik!, Miloslav Slezék!, Petra Peroutkova', Ondiej Spulak?, Jan Leugner?, Jiti Mikes?

!Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologickd, Ustav environmentdalniho a chemického inZenyrstvi,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, jiri.palarcik@upce.cz

2Vyzkumny tstav lesniho hospodarstvi a myslivosti, v.v.i., Vyzkumnda stanice Opoéno, Na Olivé 550, 517 73
Opocno

STERAMED, Nad Kaminkou 1345,156 00 Praha 16, CR

V soucasné dobé se vedou rozsahlé diskuze na riznych hladinach odborné urovné o vlivu a ptipadnych disledcich
tézby lesniho porostu na stav a kvalitu podpovrchovych a podzemnich vod. Cilem této prace bylo v prvni fazi
zmapovat mnozstvi a kvalitu podkorunovych srazek v porovnani se srazkami volné plochy, podpovrchovych a
podzemnich vod v dospélém lesnim porostu s dominanci borovice lesni na pis¢itych ptidach na stanovisti borové
doubravy. Nasledn¢, v rdmci druhé faze, je cilem monitorovat stav a kvalitu té€chto vod po odtéZeni lesniho porostu
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v porovnadni s porostem kontrolnim. Hlavnimi sledovanymi parametry, krom¢é mnozstvi vod, byly obsahy
dusi¢nanfi, amoniakalniho dusiku, fosfore&nanii, siranti, organickych latek, vybranych kationti (Na*, K*, Ca®",
Mg?*) a pH. Doposud ziskané vysledky naznacuji, Ze obavy z kontaminace podpovrchovych a hlavné podzemnich
vod nezadoucimi pfirozenymi kontaminanty v disledku lesni t€Zby nejsou opodstatnéné. Odtézeni lesniho porostu
se u podpovrchovych vod projevilo zcela nevyznamnou mérou u obsahu organickych latek, u podzemnich vod se
tézba na zadném ze sledovanych parametrd viibec neprojevila.

Tento prispévek je realizovan za financni podpory projektu TH02030823

9P009
ZMENA PH AKO SPOSOB ZVYSOVANIA UCINNOSTI SORPCIE FARMACEUTIK
Petra Szabova!, Michaela Plekancova!, Monika Kovacova!, Igor Bodik!

!Oddelenie environmentalneho inZinierstva FCHPT STU v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
petaszabova@gmail.com

Cielom predkladanej prace je porovnat’ absorpéné materidly na odstrafiovanie farmaceutickych latok z odtoku
Cistiarne odpadovych vod a nésledne zmenou pH vycistenej odpadovej vody zvysit ucinnost odstrafiovania
sledovanych latok. Vo vycistenej odpadovej vode z Cistiarne odpadovych vod Devinska Nova Ves bola detegovana
sumarna koncentracia lie¢iv na trovni 12 043 ng/l. Nasledne boli realizované sorpéné testy po dobu 2 hodin na
piatich réznych adsorbentoch ako zeolity (200pum), zeolity (0,5 — 1,5mm), zeolity (1 — 2,5mm), granulované
aktivne uhlie (GAC) a praskové aktivne uhlie (PAC). Pri neutralnom pH adsorpcné materialy nedosahovali vysokt
ucinnost’ odstranovania farmaceutickych latok. V d’alSom experimente bola realizovand zmena pH vycistenej
odpadovej vody na pH=2 a pH=12. Najlepsie dosiahnuté vysledky boli pri pH 2, kedy u€innost’ eliminacie lieciv
pri pouZiti zeolitov bola 74 % pre praskovu frakciu, 79 % pre strednu frakciu a 75 % pre najvacsiu frakciu. GAC
a PAC odstranovali sledované latky pri danom pH az na 100 %.

Z vysledkov prace vyplyva t€innost’ odstraiovania farmaceutickych latok na adsorbenty:

Pri pH 2: PAC > GAC > zeolity (0,5 — 1,5) > zeolity (1 — 2,5) > zeolity (prasok),

Pri pH 12: PAC > GAC > zeolity (prasok) > zeolity (1 — 2,5) > zeolity (0,5 — 1,5).

Tato prdaca bola podporena Agenturou na podporu vyskumu a vyvoja na zaklade zmluvy Zmluvy ¢.APVV-17-
0119".

9Po10

SELEKTIVNi ODSRANENI IONTU KOVU Z MODELOVYCH ROZTOKU KYSELYCH
DULNICH VOD

Yelena Toropitsyna', Ludék Jelinek'

! Ustav energetiky, VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, gordyaty@gmail.com

Kyselé diilni vody jsou, vzhledem k obsahu iontl toxickych kovi, velmi vaznym problémem pro Zivotni prostiedi,
zejména pro vodni organismy. Také nizké pH téchto roztokl ptisobi toxicky na zivé ekosystémy [1], podporuje
rozpustnost tézkych kovl [2] a zasadnim zptsobem znesnadiiuje sorpéni procesy na bézné pouzivanych ionexech
a sorbentech.

V této praci byly testovany tfi typy sorbentli za ucelem selektivniho odstran&ni iontil kovii (Cu?*, Ni2*, Co**, Zn**,
Mn?" a Fe?") z modelového roztoku kyselych diilnich vod: chelataéni sorbent s bispikolylaminovou funké&ni
skupinou — Lewatit TP 220, chelata¢ni sorbent s IDA funkéni skupinou — Lewatit Mono Plus TP 208 a slabé
bazicky anex s DETA funkéni skupinou — Purolite A 830.

Bylo zjisténo, Ze chelatacni sorbent Lewatit TP 220 vykazoval nejlepsi vysledky sorpce médi, niklu a kobaltu. Pro
sorpci zinku a Zeleza se ukazal jako vhodny Lewatit MonoPlus TP 208. Nejnizsi u€innosti bylo dosazeno pfi
experimentech se slabé bazickym anexem Purolite A 830, kdy nedoslo k sorpci kovli z modelového roztoku
(zmény koncentrace byly na tirovni chyby méfeni).

Dalsi ¢ast prace byla zaméfena na elektrochemické ziskavani vybranych kovti (Cu a Ni) z pouzitych regeneracnich
roztokt. Pomoci sestaveného elektrolyzéru s fluidnim loZzem byla odstranéna téméi veskera méd’ z desorpéniho
roztoku a snizena koncentrace niklu.

[1] Tao Chen; Bo Yan; Chang Lei; Xianming Xiao Pollution control and metal resource recovery for acid mine
drainage. Hydrometallurgy 147-148, 112 (2014).

[2] Kebede K. Kefeni; Titus A.M. Msagati; Bhekie B. Mamba. Acid mine drainage: Prevention, treatment options,
and resource recovery: A review. Journal of Cleaner Production, 151, 475-493 (2017).
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RHEOLOGICAL PROPERTIES AND CONTENT OF ACRYLAMIDE PRECURSORS OF
HYBRID CEREAL TRITICALE

Kristina Kukurové', Zuzana Ciesarova', Viera Jelemenska', Jana Horvathova', Miona Belovié?,
Alexandra Torbica®

INPPC VUP National Agricultural and Food Centre, Food Research Institute, Priemyselnd 4, 824 75
Bratislava, Slovak Republic, kristina.kukurova@nppc.sk

2FINS Institute of Food Technology, Bulevar cara Lazara 1, 21000 Novi Sad, Republic of Serbia,
miona.belovic@fins.uns.ac.rs

Triticale (x Triticosecale) is a hybrid cereal developed by the crossing of wheat (7ritucum) and rye (Secale), which
combines the valuable properties of both parent crops as a high yield potential and quality of wheat grain with
resistance to disease and environmental tolerance of rye.

Presented study was focused on comparison of rtheological properties of wheat and rye flours produced in Slovakia
and trticale flour from Serbia using the Mixolab instrument (Chopin, France) in terms of quality of protein structure
and starch against mechanical and thermal stress. Determination of qualitative properties by Mixolab simulates
technological conditions in bakery production from the dough processing, baking and prediction of final quality
of bakery products as a specific volume, textural properties and rate of staling during storage.

In terms of safety and potential acrylamide formation, the content of the free non-essential amino acid L-asparagine
was determined in flours, which is a key precursor of this processing contaminant produced during baking of pastry
and bakery products.

This contribution was supported by the bilateral project SK-SRB-18-0035 “Collaborative study of acrylamide
occurrence and qualitative aspects of triticale-based confectionery products” and the research project APVV-16-
0088 “Complex use of plant biomass in organic food with added value”. The infrastructure of the Centre of
Excellence for Contaminants and Microorganisms in Foods (ITMS 26240120042) and the Laboratory of Cereal
Technology obtained in the project “Strategy of acrylamide elimination in food processing” (ITMS 26240220091)
was used.

[1] Zhu F.: Food Chem. 241, 468 (2018).
[2] Przygodska G., Piskula M. K., Kukurova, K., Ciesarova Z. et al.: J. Cereal Sci. 65, 96 (2015).
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ODSTRANOVANI HALOGENOVANYCH ORGANICKYCH LATEK

Z KONTAMINOVANYCH VOD METODOU REDUKTIVNI DEHALOGENACE
S VYUZITIM RANEYOVY SLITINY

Petr Lacina!, Michal Hegediis', Miroslav Plotény?, Jaroslav Lev?, Barbora Kamenick4®

IGEOtest, a.s., Smahova 1244/112, 627 00 Brno

2 ASIO, spo. s r.0., KSirova 552/45, 619 00 Brno

3 Ustav environmentdlniho a chemického inzenyrstvi, Fakulta chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice,
Studentska 573, 532 10 Pardubice; barbora.kamenicka@student.upce.cz

Halogenované aromatické latky predstavuji rozsahlou skupinu chemickych slou¢enin v CR vyrabénych piedevsim
jako soucast rozpoustédel i jako prekurzori pro pfipravu biocidnich pfipravkl, zpomalovaci hofeni, barev,
technickych kapalin, ale i pesticidt a 1é¢iv. Diky vysoké stabilité vazby C-X (X = F, Cl, Br, I) predstavuji tyto
latky perzistentni polutanty, které se na zaklad¢ jejich polarity mohou akumulovat v Zivych organizmech, ptipadné
kontaminovat hydrosféru. Z tohoto diivodu je snaha tyto latky rychle a efektivné degradovat pomoci vhodnych
technologii. Redukéni technologie predstavuji selektivni cestu, pfi které jsou atomy halogenu postupné
substituovany za atomy vodiku, pficemz nedochazi ke vzniku vedlejsich produktt. Tyto technologie vsak Casto
vyzaduji pouziti katalyzatorti na bazi drahych kovii [1] za zvySené teploty a tlaku. Mezi ekonomicky ptijatelné;jsi
varianty je mozné zatadit redukci pomoci kovového sodiku/vapniku [2], nebo pouziti silnych redukénich ¢inidel
jako je hydrazin nebo NaBH4 [3]. Technologicka naro¢nost realizace takovychto reakci, jako i nizka stabilita
uvedenych ¢inidel ve vodnych roztocich, zptsobila upieni pozornosti na jednodussi alternativu, a to v podobé tzv.
zero-valent-metals. Nejbéznéji se pak jedna o nulamocné Zelezo, které se aplikuje obvykle v podobé nanocastic
(nZV]) [4], coz zvySuje jeho reaktivitu. Mezi silnd redukéni Cinidla se tadi i slitiny hliniku s niklem (Raneyova
slitina), jejiz silné reduke¢ni vlastnosti se projevuji v zasaditém prostiedi [5]. Principem jejich Gc¢inku je katalyticka
dehydrogenace na povrchu porovitého niklu piisobenim vodiku vznikajiciho reakci hliniku s hydroxidem
sodnym/draselnym.
2Al(s) + 2NaOH(aq) + 6H>O(l) — 2Na[Al(OH)4](aq) + 3Hx(g)
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Roztok NaOH

2NaOH  2Na[Al(OH),] + ()

NaX
R-H "°
H,0

Predkladana studie je zaméfena na vyuziti technologie na bazi vyse popsané reakce Raneyovy slitiny v alkalickém
vodném prostiedi pro degradaci halogenovanych organickych latek pfimo v kontaminovanych vodach, a to za
béznych teplot a tlakti. Pro ucely ovéieni bylo zkonstruovano specialni technologické zatizeni pro zpracovani vod
ve vétSich objemech a ovéfeno jak na modelovych vzorcich vod, tak i Siroké Skéle redlnych vod (primyslové
odpadni, podzemni, skladkové). Ve vSech piipadech doSlo k vyraznému odstranéni vSech sledovanych
organickych halogenovanych kontaminanti v¢. téch perzistentnich, a to jiz béhem né€kolika hodin. Vyuziti
Raneyovy slitiny AI-Ni pro odbourani halogenovanych organickych latek (AOX) pfimo v kontaminovanych
vodach za alkalickych podminek se tak jevi jako velmi perspektivni metoda ptedevsim pro Cisténi silné
kontaminovanych ¢i zakoncentrovanych vod s obsahem jakychkoliv takovychto latek.

Tato prace vznikla za podpory Ministerstva primyslu a obchodu Ceské republiky, —projekt ¢
CZ.01.1.02/0.0/0.0/16_084/0009123.

[1] SUZUKA, T.: Molecules, 20, 9906 (2015)

[2] ALONSO, F.: Metal-Mediated Reductive Hydrodehalogenation of Organic Halides. Chem. Rev., 7102, 4009
(2002).

[3] BELL, H. M.: J. Org. Chem. 34, 3923 (1969)

[4] BIGG, T.: Environ. Technol. 27, 661 (2000)

[5] WEIDLICH, T.: Cent. J. Eur. Chem., 9, 590 (2011)
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THE INFLUENCE OF DIENE LIGANDS AND ANIONIC PART OF RUTHENIUM
COMPLEXES ON HYDROGENATION OF BUTYL SORBATE

M. Kotova, K. Kollarova, E. Vysko¢ilova, L. Cerveny

Department of Organic Technology, The University of Chemistry and Technology, Technicka 5, Praha 6,
CZ 116 28 Maria.Kotova@yvscht.cz

Selective hydrogenation of butyl sorbate to butyl (Z)-hex-3-enoate can be performed using ruthenium complex
with the structure [Cp*Ru(butyl sorbate)]CF3SO; (Cp* = pentamethylcyclopentadienyl). The influence of the
reaction conditions (temperature, pressure, amount of catalyst, solvent type) on the reaction rate and selectivity in
hydrogenation have been investigated [1]. The influence of various diene ligands and anionic part of complexes
on the process of hydrogenation has not been studied yet.

This work deals with the preparation of Ru complex of the type [Cp*Ru (diene)]"Y". Sorbic acid, butyl sorbate,
1,3-cyclohexadiene, 1,3-cyclooctadiene, 1,5-cyclooctadiene and 2,3-dimethylbuta-1,3-diene were used as diene
ligands for the synthesis of Ru complexes 1 - 6 respectively (Figure 1). Anionic part of complexes (Y") was
represented by triflate, perchlorate and tetrafluoroborate anions.

COOH | + COOBu | +
B - B Y
\ #Ru’ Y \ #Ru’
o N
1 2
+ +
4 Y
\ 7 Rue” > \ Lruf—
— No_—
3 4
+ +
> ,«L Y b AN Y
\ J—Ru \,—R'fJ
p
|
6

5

- BF
Y=CFs0, = ,ClO,

Figure 1. Prepared ruthenium complexes.

Complexes 1 - 6 were used for hydrogenation of butyl sorbate in homogeneous arrangement. The reaction
conditions were set to 50 °C and 4 MPa. The butyl sorbate hydrogenation to butyl (Z)-hex-3-enoate, butyl (E)-
hex-2-enoate and butyl hexanoate took place. Selectivity was not influenced by the type of diene ligand. Reaction
rate increased with increasing size of diene ligand. The highest hydrogenation rates were achieved using complexes
with triflate anion.

Financial support from specific university research (MSMT No 21-SVV/2019).

References 5
[1] M. Kotova, E. Vyskocilova, L. Cerveny, Catalysis Letters 147 (2017), 1665.
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PRIPRAVKY S OBSAHEM ALARELINU NEBO METOKLOPRAMIDU K OVLIVNENI
REPRODUKCE RYB

Jan Muselik!, Jakub Vyslouzil!, Katefina Kubova!, Tamas Kazmer!, Nikola Dvoidkova!, Martina
Holicka!, Peter Podhorec?, David Vetchy!

Veterindrni a farmaceutickd univerzita Brno, Ustav technologie 1ékit, Palackého i 1, 61242 Brno,
muselikj@yvfu.cz ) )
2Jihoceskd univerzita v Ceskych Budéjovicich, Fakulta rybdistvi a ochrany vod, BraniSovskd 31a, 37005 Ceské
Budéjovice

Intenzivni akvakultura je zévisla na nasadovém materidlu z umelého nebo poloumélého vytéru. Nevyhnutelnost
hormonalné indukovaného vytéru prameni z neschopnosti vétSiny hospodatsky vyznamnych druht ryb podstoupit
findlni zrani gamet v kontrolovanych podminkach [1]. ReSenim této reprodukéni dysfunkce je bud’ aplikace
hormonalnich preparatii (kapii hypofyzy, choriogonadotropin) nahrazujicich nedostatecnou produkci endogenniho
luteiniza¢niho hormonu (LH) nebo preparati stimulujicich samotnou produkci a sekreci LH (analogy
gonadotropin-uvoliujiciho hormonu, inhibitory dopaminu). Vedle typu oSetfeni je zasadnim faktorem
ovliviiujicim u€innost preparatu forma administrace. V pfipadé ,klasické™ aplikace v podobé hormonalniho
preparatu ve fyziologickém roztoku je vyraznou pickdzkou rychle postupujici enzymaticka degradace
administrovaného peptidu.

Cilem prace je mikroenkapsulace 1é¢iv do injekénich mikrocastic na bazi poly(mlééné kyseliny) (PLGA) nebo
konvenénich parenteralnich pfipravkd. V humanni mediciné je PLGA nejrozsifenéj§im biomateridlem pro
mikroenkapsulaci a prodlouzené uvoliiovani 1é¢iv a vynika biologickou rozlozitelnosti, biokompatibilitou a
bezpecnosti [2]. Dal§im cilem je ovéfeni rychlosti uvoliiovani 1é¢iv z pfipravenych pfipravki a oveéreni chemické
stability v riiznych ¢asech a teplotnich rezimech.

Pro tyto ucely byly optimalizovany a validovany HPLC metody pro stanoveni alarelinu a metoklopramidu a byla
prokazana chemicka stabilita jejich roztokl pfi riznych teplotach (4 °C az 25 °C). Optimalizované podminky
disoluénich testd in vitro byly pouzity pro stanoveni disolu¢nich charakteristik ptipravkt s obsahem alarelinu nebo
metoklopramidu.

Prace byla realizovana za podpory NAZV, projekt ¢. QK1810221.

[1] Podhorec P., Koutil J.: J. Vet. Med. 54,97 (2009).
[2] Han F.Y., Thurecht K.J., Whittaker A.K., Smith M.T.: Front Pharmacol. 7, 185 (2016).

10P003

STUDIUM MOZNOSTI VYUZITIi KONVERZNI REAKCE K PREPRACOVANI
PRUMYSLOVYCH SADROVCU

Ivona Sedlafova!, Jan Vidensky!, Patrik Volner!, Katefina Bednarova'

1Ustav anorganické technologie, VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, Ivona.Sedlarova@pyscht.cz

Prace je zaméfena na studium chemické pfemény prumyslovych sadrovci, které vznikaji pii odsifovani spalin
z tepelnych elektraren nebo jako vedlejsi produkty z riznych chemickych vyrob. Jejich produkce je v soucasné
dobé¢ vyssi nez spotieba, proto je Zadouci hledat dalsi zpisoby, jak tyto suroviny dale zpracovat. V tomto piispévku
je pozornost konkrétné zamétena na konverzni reakci mezi saddrovcem, chemicky dihydratem siranu vapenatého,
a roztokem uhli¢itanu sodného. Reakci vznikaji dobfe vyuzitelné produkty, siran sodny a praskovy uhlicitan
vapenaty. Experimenty probihaly v izotermnim michaném vsadkovém reaktoru. Byl sledovan pribéh reakce a vliv
reakénich podminek (intenzita michani, teplota, koncentrace vstupnich latek) v systému s Cistym dihydratem
siranu vapenatého. Za vybranych podminek byly provedeny experimenty s primyslovymi sadrovci
(energosadrovce ze 4 zdroju, titanosadrovec, fosfosadrovec). Stupen konverze v jednotlivych ¢asovych intervalech
byl zjistén pomoci turbidimetrického stanoveni siranovych iontt. Pfipravené produkty byly analyzovany riznymi
metodami (XRF, XRD, SEM, optickd mikroskopie). Ze ziskanych vysledkt [1] vyplynulo, Ze reaktivita
primyslovych sadrovci je o néco nizsi nez Cistého dihydratu siranu vapenatého, nicméné vSechny reakce probihaji
velmi rychle témér do 100 % uz pii laboratorni teploté. Jedna se tedy o energeticky nendro¢nou technologii
poskytujici zajimavé produkty, kterd by mohla najit primyslové uplatnéni.

Financovdno z ucelové podpory na specificky vysokoskolsky vyzkum (MSMT ¢. 21-SVV/2019).
[1] Volner P.: diplomovda prdace, VSCHT Praha (2018).
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STABILITNi STUDIE INOVATIVNIHO DETEKTORU VE FORME PELET S
PATENTOVANOU KOMPOZICI PRO DETEKCI INHIBITORU CHOLINESTERAZY
David Vetchy!, Jifi Zeman', Sylvie Pavlokova!, Vladimir Pitschmann?, Ale$ Franc!, Martina
Urbanova?, Ivana Sedénkové?

1Ustav technologie 1ékii, farmaceuticka fakulta, Veterindrni a farmaceutické univerzita Brno, CR
2Oritest spol. s.r.o., CR
3Ustav makromolekuldrni chemie, Akademie véd CR

Pelety s imobilizovanou acetyl- nebo butyrylcholinesterdzou jsou modernim typem nosi¢li uréenych
k enzymatické kolorimetrické detekci nervovych latek (soman, sarin, tabun, VX, Novichok) a dalSich inhibitort
cholinesterazy, jako jsou organofosfatové a karbamatové insekticidy (paration, malathion) [1-3].

Stabilita imobilizovaného enzymu butyrylcholinesterdzy na nosi¢ich ve formé pelet obsahujicich rostouci
mnozstvi unikatniho sorbentu Neusilin® byla hodnocena béhem 12-mési¢niho skladovani pii tfech riznych
teplotach a vlhkostech. Tyto podminky simulovaly skladovani detektorii naplnénych témito nosi¢i v polnich
podminkach v riznych klimatickych oblastech po celém svété. Pelety byly pfipraveny metodou
extruze/sferonizace, suSeny za dvou ruznych podminek a nasledné impregnovany enzymem
butyrylcholinesterazou s vyslednou aktivitou 50 nkat.g™!. Pro idely testu stability byly pelety z kazdé Sarze vloZzeny
do tfi stabilitnich boxl (25 ° C, 30 ° C a 40 ° C s danou vlhkosti). Béhem skladovani byly vzorky hodnoceny z
hlediska fyzikalné-chemickych vlastnosti a predevS§im z hlediska aktivity a inhibice imobilizované
butyrylcholinesterazy. Aktivita byla testovana podle standardni Ellmanovy metody. Bylo pozorovéno, ze po 12
mesicich skladovani byla aktivita a intenzita barevného detekéniho pfechodu bila-zlutd vyznamné vyssi u vzorka
obsahujicich Neusilin®. To znamena, ze tento jedinecny sorbent ma pozitivni vliv na udrzeni stabilniho enzymu
po delsi dobu nez komeréné pouzivané nosice, a to i v drsnéjsich klimatickych podminkach.

[1] Vyslouzil j, Vetchy D, Zeman J, Farsa O, Franc A, Gajdziok J, Vyslouzil J, Ficeriova K, Kulich P, Kobliha Z,
Pitschmann V: J Pharm Biomed Anal 161, 206 (2018).

[2] Zeman J, Vetchy D, Franc A, Pitschmann V: Chem. Listy. 112, 434 (2018).

[3] Zeman J, Vetchy D, Franc A, Pavlokova S, Pitschmann V, Mat&jovsky L: Eur J Pharm Sci. 109, 548 (2017).
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