61. zjazd chemikov

61. ZJAZD CHEMIKOV

7.—11. september 2009

Vysoké Tatry, Tatranské Matliare, hotelovy komplex Hutnik

HLAVNY ORGANIZATOR

Slovenska chemicka spolo¢nost’

V spolupraci

Asociacia slovenskych chemickych
a farmaceutickych spolo¢nosti

Asociace ceskych chemickych spolecnosti

ORGANIZACNY VYBOR

Dusan Veli¢ — predseda
Monika Aranyosiova — vykonna tajomnic¢ka
Milan Drabik — vedecky tajomnik
Pavel Drasar — vedecky tajomnik
Zuzana Hlouskova — hospodarka
Miroslav Michalka — technické zabezpecenie
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Programovy vybor

PROGRAMOVY VYBOR

Prof. Ing. Dr. Jozef Tomko, DrSc. (SCHS)
Doc. Ing Viktor Milata, CSc. (SCHS)
Ing. Milo§ Revus (SSPCH, BA)
RNDr. Dalma Gyepesova, CSc. (SCHS)
Doc. RNDr. Marta Salisova, CSc. (SCHS)
Prof. Ing. Vlasta Brezova, DrSc. (SCHS)
Ing. Maria Omastova, PhD. (SCHS)
Ing. Marian Janek, PhD. (SCHS)
RNDir. Jozef Tatiersky, PhD. (SCHS)
Mgr. Katarina Javorova (SCHS)
Prof. Ing. Jan Labuda, DrSc. (STU, BA)
Ing. Jan Moncol’, PhD. (STU, BA)

Prof. Ing. Martin Bajus, DrSc. (STU, BA)
Ing. Michal Korenko, PhD. (SAV, BA)
Prof. Ing. Stanislav Biskupic, DrSc. (STU, BA)
Prof. RNDr. Jozef Carsky, CSc. (UK, BA)
Ing. Milan Vrska,CSc. (STU, BA)

Prof. RNDr. Dusan Kaniansky, DrSc. (UK, BA)
Doc. RNDr. Jozef Kuruc, PhD. (UK, BA)
Prof. Ing. Milan Remko, DrSc. (UK, BA)
Prof. Ing. Cubor FiSera, DrSc. (STU, BA)
Doc. Ing. Dusan Berek, DrSc. (SAV, BA)
Doc. Ing. Stefan Schmidt, PhD. (STU, BA)
Ing. Jan Hirsch, DrSc. (SAV, BA)

Prof. Ing. Peter Simon, DrSc. (STU, BA)
Prof. Ing. Vasil Koprda, DrSc. (STU, BA)
Doc.Ing. Jan Reguli, PhD. (TU, TT)

Doc. RNDr. Jan Benko, CSc. (UK, BA)
Doc. RNDr. Martin Putala, PhD. (UK, BA)
Doc. RNDr. Tat4na Gondové, CSc. (UPJS, KE)
Doc. RNDr. Maria Rehakova, CSc. (UPJS, KE)
Doc. RNDr. Renata Orinakova, CSc. (TU, KE)
Prof. RNDr. Nadezda Stevulova, PhD. (TU, KE)
RNDr. Slavka Hamul'akova, PhD. (UPJS, KE)
Doc. RNDr. Maria Ganajova, CSc. (UPJS, KE)
Doc. RNDr. Magdaléna Balintova, PhD. (TU, KE)
Ing. Elena Kulichova (Novaky)
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Program

PROGRAM 61. ZJAZDU CHEMIKOV

Pondelok 7. 9. 2009

09:00 — 18:00
14:00 — 17:00
17:00 — 18:30
19:00 — 24:00
Utorok 8. 9. 2009
08:30 — 09:00
09:00 — 09:15
09:15 - 10:00
10:00 — 11:30
11:30 - 12:00
12:30 —13:25
13:25 - 14:20
14:20 — 18:00
18:00 — 19:00
19:00 — 20:00
20:00 — 24:00

Streda 9. 9. 2009

08:30 — 12:25
12:30 — 13:25
13:25 -14:20
14:00 — 18:00
18:00 — 19:00
19:00 — 20:00
20:00 — 21:00
20:00 —24:00

Registracia ucastnikov, recepcia Hutnika I1

Organizovany odvoz autobusmi zo Zelezni¢nej stanice Poprad
Valné zhromazdenie SCHS, Hutnik II

Uvitaci vecierok, Hutnik I

Odvoz autobusmi z hotelového komplexu Hutnik do Tatranskej Lomnice,
kino Tatry

Otvorenie zjazdu, kino Tatry

Plenarna prednaska Prof. Jaromira Pastoreka

Prihovory zastupcov sponzorov, predstavitelov chemickych spolo¢nosti
a asociacii a funkcionarov MS SR, SAV a fakult s chemickym profilom

Odvoz autobusmi z Tatranskej Lomnice do hotelového komplexu Hutnik
Obed v hotelovom komplexe Hutnik, prvy turnus

Obed v hotelovom komplexe Hutnik, druhy turnus

Prednasky v sekciach, priprava posterov

Vecera v hotelovom komplexe Hutnik, prvy turnus

Vecera v hotelovom komplexe Hutnik, druhy turnus

Posterové prezentacie, hotelovy komplex Hutnik - telocvi¢na, vinny vecer

Prednasky v sekciach, priprava posterov

Obed v hotelovom komplexe Hutnik, prvy turnus

Obed v hotelovom komplexe Hutnik, druhy turnus

Vylety

Vecera v hotelovom komplexe Hutnik, prvy turnus

Vecera v hotelovom komplexe Hutnik, druhy turnus

80 rokov SCHS, slavnostny seminar

Posterové prezentacie, hotelovy komplex Hutnik - telocvicia, pivny vecer

Stvrtok 10. 9. 2009

Prednasky v sekciach

Obed v hotelovom komplexe Hutnik, prvy turnus
Obed v hotelovom komplexe Hutnik, druhy turnus
Prednasky v sekciach

Zaverecny vecierok, hotel Hutnik, vyhodnotenie najlepSich posterov, vyhlasenie
vitaza Ceny Shimadzu 2009

Prednasky v sekciach
Panelova diskusia ako zaver zjazdu
Obed v hotelovom komplexe Hutnik

08:30 — 12:25
12:30 - 13:25
13:25 - 14:20
14:20 — 18:15
19:00 — 24:00
Piatok 11. 9. 2009
08:30 —11:05
11:10 — 12:00
12:00 — 14:00
14:00

Odchod, odvoz autobusmi do Popradu
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Sekcie zjazdu a garanti

SEKCIE ZJAZDU A GARANTI

1. Analyticka a fyzikdlna chémia

(Analyticka chémia, Fyzikalna chémia, Teoretickd chémia, Jadrova chémia, Elektrochémia, Fotochémia,
Chromatografia, Chemometria, Molekulové modelovanie, Pocitacova chémia, Laserova chémia, Molekularna
spektroskopia, Chemicka fyzika)

Prof. Ing. Peter Simon, DrSc.
Ustav fyzikdlnej chémie a chemickej fyziky, FCHPT STU, Bratislava

2. Anorganicka a materidlova chémia
(Anorganicka chémia, Chémia materialov, Ily, Nanotechnologia, Mechanochémia, Uprava povrchov,
Biomaterialy)

Ing. Jan Moncof, PhD.
Ustav anorganickej chémie, SAV, Bratislava

3. Organicka chémia a polyméry
(Organicka chémia, Polyméry, Vlakna, textil a folie, Sacharidy a glykokonjugaty, Farmaceuticka chémia, Drevo,
celuléza a papier)

Doc. Ing. Viktor Milata, CSc.
Ustav organickej chémie, katalyzy a petrochémie, FCHPT STU, Bratislava

4. Vyucovanie a historia chémie
(Vyucovanie chémie, Historia chémie, Prezentacia chémie verejnosti, Chemicka informatika)

Prof. RNDr. Jozef Carsky, DrSc.
Lekarska fakulta, Univerzita Komenského, Bratislava

5. Potravinarstvo, Zivotné prostredie a biotechnolégia
(Potravinarska chémia, Zivotné prostredie, Biotechnologia, Biochémia, Toxikoldgia, Radioekologia,
Molekularna biologia)

Doc. Ing. Stefan Schmidt, CSc.
Ustav biotechnologie a potravinarstva, FCHPT STU, Bratislava

6. CHEMPROGRESS
(Priemyselné inzinierstvo, Technoldgie, Prepojenie vedy a priemyslu)
Prof. Ing. Martin Bajus, DrSc.
Ustav organickej chémie, katalyzy a petrochémie, FCHPT STU, Bratislava

Posterova sekcia

Ing. Marian Janek, PhD.
Technologicky institut SAV, Bratislava
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Plenarna prednaska, pozvané prednasky

PLENARNA PREDNASKA

PP Jaromir Pastorek

DIAGNOSTICKE A TERAPEUTICKE VYUZITIE
SULFONAMIDOV AKO INHIBITOROV KARBONICKYCH
ANHYDRAZ

ZOZNAM POZVANYCH PREDNASOK

PP1 Jozef Rychly

PP2 Jitka Ulrichova

PP3 Robert Mistrik

PP4 Vladimir Filip

PP5 Roman Sziics

PP6 Jozef Lehotay

PP7 Vladimir Kvasnicka

PP8 Jan Reguli

SVETELNA EMISIA Z TEPLOM INICIOVANEJ OXIDACIE
POLYMEROV A JEJ VZTAH SO ZVYSKOVOU STABILITOU
POLYMERNEHO MATERIALU

POLYFENOLY - OD FYTOCHEMIE K FUNKCNI
POTRAVINE?

DE NOVO URCOVANIE CHEMICKEJ STRUKTURY LATOK
POMOCOU TANDEMOVEJ HMOTNOSTNEJ
SPEKTROMETRIE

MOZNOSTI VYUZITI ROSTLINNYCH OLEJU

VPLYV INOVACIE V SEPARACNYCH METODACH NA
VYVOJ NOVYCH FARMACEUTICKY AKTIVNYCH LATOK
A PRODUKTOV

VYZNAM ANALYTICKEJ CHEMIE V SUCASNOSTI

UMELA CHEMIA A DARWINOVA EVOLUCIA

"LAST REACTION HERO" — HROZ{ KONIEC CHEMIKOV NA
SLOVENSKU?
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Zoznam prednasok podl'a sekcii

Z0OZNAM PREDNASOK PODLA SEKCIi

Sekcia 1: Analyticka a fyzikalna chémia

1P01

1P02
1P03

1P04

1P05

1P06

1P07

1P08

1P09

1P10

1P11

1P12

1P13

1P14

1P15

1P16

1P17

1P18

Erik Szabo, Peter Sevéik

Roman Marsalek, Boleslav Taraba
Karel Nesmérak

Tomas Bleha

M. Mazur, K. Furdikova, L. Gal'a, M.
Kalinak and M. Valko

Ludmila Simkové, Frantiek Liska,
Jifi Klima, Jifi Ludvik

Marian Matejdes, Marian Janek

Vojtéch Mlynsky, Pavel Banas, Nils
G. Walter, Jiti Sponer, and Michal
Otyepka

Marie Zgarbova, Michal Otyepka,
Jiii Sponer a Petr Juretka

Tomas Zeleny, Martin Pykal, Pavel
Hobza

Petra Florova, Petr Sklenovsky a
Michal Otyepka

Pavel Coufal
Pavlina Novotna, Marie Urbanova

Jiti Pavlovsky, Martin Mucha

David Havli¢ek

Marcela Liskova , Karel Kleparnik ,
Véra Hezinova , Ivona Svobodova ,
Jan Prikryl , FrantiSek Foret , Pavel
Pazdera

Jiri Klima

Petr Jakubec, Jan Hrba¢, Vladimir
Halouzka, Jana Skopalova

ON-LINE MERANIE VYVOJA PLYNOV

V BRIGGSOVEJ-RAUSCHEROVEJ A
BELOUSOVOVEJ-ZABOTINSKEHO OSCILACNEJ
REAKCII

VLIV TEPLOTY NA ADSORPCI CTAB NA UHLI

OXIDACNE-REDUKCNI POTENCIAL VE VZTAZICH
STRUKTURA-VLASTNOSTI, RESP. STRUKTURA-
BIOLOGICKA AKTIVITA

POLYETYLEN A DNA: PODOBNOSTI A ODLISNOSTI
Z ICH MODELOVANIA

NMR SPECTROSCOPY OF GRAPE MUST, “BURCIAK”,
“RAMPAS” AND NEW WINE

ELEKTROCHEMIQKE STUDIUM )
INTRAMOLEKULARNI DEGRADACE NOVEHO
EXPLOZIVA 2,2-DINITROETHEN-1,1-DIAMINU

STUDIUM HYBRIDNYCH MATERIALOV NA BAZE
MONTMORILLONITU A SUPRAMQLEKULOVYCH
KOMPLEXOV S FLUORESCENCNYMI FARBIVAMI

MOLECULAR DYNAMICS OF HAIRPIN RIBOZYME

POROVNATELNOST EMPIRICKYCH POTENCIALU A
KVANTOVE MECHANICKYCH VYPOCTU

TEORETI(;KA’STUDIE HYPERPLOCHY
POTENCIALNI ENERGIE KOMPLEXU
INDOL-BENZEN

VLIV EXPLICITNICH MODELU VOD NA STABILITU
A DYNAMIKU CHIGNOLINU V MOLEKULARNE
DYNAMICKYCH SIMULACICH

MINIATURIZACE V ANALYTICKYCH SEPARACNICH
METODACH

STRUCTURAL STUDY ON POLYPEPTIDES USING
VIBRATIONAL CIRCULAR DICHROISM

RUZNE POSTUPY SORPCE HUMINOVYCH KYSELIN
NA JILOVE MINERALY VCETNE STUDIA
VLASTNOSTI INTERKALATU METODAMI RTG
DIGRAKCE, UV-VIS A IC SPEKTROSKOPIE

MOZNOSTI A MEZE KVANTITATIVNI ANALYZY
PRASKOVOU RENTGENOVOU DIFRAKCI

PREPARATION AND MODIFICATION OF QUANTUM
DOTS AS SELECTIVE PROBES IN BIOANALYSIS

VYHODY VYUZITI{ ULTRAZVUKU
V ELEKTROCHEMII, FYZIKALNI MECHANIZMY
A VHODNE EXPERIMENTALNI{ USPORADANT{

ELEKTROCHEMICKA METODA PRO STANOVENI
LATEK S THIOLOVOU A DITHIOLOVOU SKUPINOU
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1P19

1P20

1P21

1P22

1P23

P. Tom¢ik, M. Rievaj, D. Bustin,
R. G. Compton

Manova Alena, Beinrohr Ernest

Aleksandra Augustynek, Jakub M.
Milczarek, Janina Zieba-Palus

Petr Sklenovsky, Michal Otyepka

Peter Simon

Zoznam prednasok podl'a sekcii

INFLUENCE OF SURFACTANTS ON DEPOSITION
PROCESS WHEN CADMIUM IS DETERMINED ON
BORON DOPED DIAMOND ELECTRODE

AAS FOR TRACE ANALYSIS OF METALS

FORENSIC IDENTIFICATION AND COMPARISON OF
ADHESIVE TAPES BY MEANS OF INFRARED
SPECTROSCOPY (FT-IR) AND PYROLYSIS-GAS
CHROMATOGRAPHY-MASS SPECTROMETRY
(PY-GC/MS)

IN SILICO TEPELNA DENATURACE
NEGLOBULARNIHO PROTEINU P18INK4C

PHYSICOCHEMICAL PROPERTIES OF
BIOPERSISTENT NANOPARTICLES AND THEIR
CONCEIVABLE INTERACTIONS WITH
BIOMATRICES

Sekcia 2: Anorganicka a materialova chémia

2P01

2P02

2P03

2P04

2P05

2P06

2P07

2P08

2P09

2P10

2P11

2P12

Miroslav Boca

Blanka Kubikovd, Zuzana Netriova,

Miroslav Boc¢a

Ondrej Kaman, Pavel Veverka,
Michal Kacenka, Miroslav
Marysko, Miroslav
Veverka, Vit Herynek, Jaroslav

Kupé¢ik Lukas Falteisek, Jan Cerny,

Petr Kaspar, Pavla Jendelova,
Veronika Griinwaldova, Romain
Epherre, Emil Pollert

Frantisek Simko, Ondrej Pritula,
Aydar Rakhmattulin a Catherine
Bessada

FrantiSek Kovanda, David
Kolousek, Jana Gaalova, Kvéta
Jiratova

M. Koman, J. Moncol’, and M.
Melnik

Jaroslava Maroszova, Jan Moncol,
Zuzana Vaskova, Dusan Valigura,
Marian Koman

Zuzana Vaskova, Jan Moncol, Ales

Ruzicka, Dusan Valigura

Ivan Némec, Irena Matulkova,
Ivana Cisafova, Karel Teubner

Véclav Sicha, Jaromir Plesek,
Bohumir Griiner

Petr Osttizek, Petr Bezdicka,
Zden&k Moravec, Jifi Pinkas

Milan Drabik

TAVENINY ANORGANICKYCH SOLf - POPOLUSKA
V PRIEMYSLE

FLUORIDOVE SYSTEMY NA BAZE
ZIARUVZDORNYCH KOVOV

SILICA COATED AND FUNCTIONALIZED
MANGANESE PEROVSKITE NANOPARTICLES FOR
BIOMEDICAL APPLICATIONS

STUDIUM SUSTAVY NA;ALF,FEF;

PRIPRAVA STRUKTUROVANYCH KATALYZATORU
DEPOZIC] PQDVOJNYCH VRSTEVNATYCH
HYDROXIDU NA KOVOVY NOSIC

NEW CARBOXYLATO COMPLEXES OF COPPER(II)
WITH NICOTINAMIDE

STRUCTURAL VARIABILITY OF 3-NITRO AND 3,5-
DINITRO BENZOATO COOPER (II) COMPLEXES
WITH PYRIDYLMETHANOLS

VLASTNOSTI NITROBENZOATOMEDNATYCH
KOMPLEXOV S 2,6-PYRIDINDIMETANOLOM

STUDIUM SLABYCH VODIKOVYCH VAZEB
U NELINEARNICH OPTICKYCH MATERIALU NA
BAZI SLOUCEN AMINOTRIAZOLU

2P10 SUBSTITUCNI DERIVATY , ,
METALLAKARBORANfJ JAKO UCINNE INHIBITORY
HIV-1 PROTEAZY

NANOSCOPIC COBALT FERRITE PARTICLES BY
SONOLYSIS OF METAL ACETYLACETONATE
COMPLEXES

NIEKOLKO POZNAMOK K OBSAHU POJMU
A DEFINICII MATERIALOVEJ CHEMIE
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2P13

2P14

2P15

2P16

2P17

2P18

2P19

2P20

2P21

Sekcia 3:

3pP01

3P02

3P03

3P04

3P05

3P06

3P07

3P08

3P09

Matgorzata M. Zaitz, Katarzyna
Furczon, Marcin Molenda, Lucjan
Chmielarz, Zofia Piwowarska,
Barbara Dudek, Alicja Rafalska-
Lasocha and Roman Dziembaj

Z.Klika, P. Pustkova P. Capkova,
M. Dudova

Jaromir Hnat, Martin Paidar, Karel
Bouzek, Jan Zitka a Jan Schauer

Marian Janek, Marian Matejdes,
Atilla Gaal, Ignac Bugar, Vojtech
Szocz, Dusan Veli¢, Juraj Darmo
Mosinger Jiti, Lang Kamil , Kubat
Pavel

Barbora DouSova, Lucie Fuitova,
Lenka Herzogova, David Kolousek,
Ivo Safaiik, Tomas Grygar,
Vladimir Machovi¢, Miloslav
Lhotka. Jan Filip

Ivana Lustickd, Eliska
Leitmannova, Libor Cerveny
Libor Kvitek, Miroslava
Vandli¢kova, Petr Blazek, Ales
Panacek, Robert Prucek, Tatjana
Nevécna, Radek Zboril

Jan Moncol, Zuzana Vaskova,
Jozef Halaska, Ale§ Ruzicka

Maria Omastova

N. V. Blinova, M. Trchova, J.
Stejskal

Bohumil Kratochvil, Michaela
Hajkova, Michal Husak
Oldrich Pytela, Filip Bures

Jaroslav Kvicala, Michal Benes,
Oldfich Paleta

Stefan Marchalin, Jozefina ZaZiova
a Peter Safar

Miroslav Soural, Jan Hlavac , Pavel
Hradil , Marian Hajduch

Sona Kiupkova, Miroslav Soural
and Jan Hlavac

Jan Imrich, Maria Vilkova, Jana
Tomas¢ikova, Zdenka Bedlovicova,
Eva Balentova, Karel D. Klika

Zoznam prednasok podl'a sekcii

NANOSTRUCTURED CERIA DOPED WITH METAL
IONS OBTAINED BY THE REVERSE
MICROEMULSION METHOD AS A CATALYST FOR
VOCS OXIDATION

MONTMORILLONITE INTERCALATES WITH
PROTONATED METHYLENE BLUE CATIONS

AKALICKE POLYMERNT{ M]EMBRANY PRO
ALKALICKOU ELEKTROLYZU VODY

STANOVENIE DIELEKTRICKYCH VLASTNOSTI
SEUD POMOCOU TERAHERTZOVE]
SPEKTROSKOPIE S CASOVYM ROZLISENIM

STUDIUM POLYMERNI{CH NANOTKANIN
S ENKAPSULOVANYMI A EXTERNE VAZANYMI
FOTOSENSITIZERY

PRIPRAVA ANIONAKTIVNICH SORBENTU
7Z ODPADNICH MATERIALU — NOVE MOZNOSTI
V DEKONTAMINACNICH POSTUPECH

IMOBILIZACE AKTIVNICH SUBSTANCI

PRIPRAVA NANOCASTIC STRiIBRA
MODIFIKOVANOU TOLLENSOVOU REAKCI

SYNTHESIS, STRUCTURE AND SUPRAMOLECULAR
HYDROGEN-BONDING NETWORKS OF DIMERIC
BENZOATOCOPPER(II) COMPLEXES WITH N-
MEHYLNICOTINAMIDE

Organicka chémia a polyméry

ULOHA TENZIDOV PRI PRIPRAVE VODIVYCH
POLYMEROV A KOMPOZITOV

A NEW APPROACH FOR THE SYNTHESIS OF
POLYANILINE WITH SEPARATED REACTANTS

PEVNE FORMY MOLEKUL

SOLVATOCHROMIE JAKO NASTROJ STUDIA
SLOUCENIN S NELINEARNIMI OPTICKYMI
VLASTNOSTMI

TEORETICKA STUDIE NUKLEOFILN{ AROMATICKE
SUBSTITUCE NA 2,3.4,5,6-PENTAFLUORBIFENYLU

STEREOSELEKTIVNA SYNTEZA
SUBSTITUOVANYCH INDOLIZIDINOLOV

EFFICIENT SYNTHESIS AND CYTOTOXIC ACTIVITY
OF SOME SYMMETRICAL DISULFIDES DERIVED
FROM THE 4(1H)-QUINOLINONE SKELETON

EFFICIENT SOLID-PHASE SYNTHESIS OF 6-NITRO-3-
HYDROXY-4(1H)-QUINOLINONES WITH TWO
DIVERSITY POSITIONS.

NOVE TIOMOCOVINY A TIOSEMIKARBAZIDY
AKRIDINU A ICH CYKLIZACNE REAKCIE
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3P10

3P11

3P12

3P13

3P14

3P15

3P16

3P17

3P18

3P19

3P20
3P21

3P22

3P23

3P24

3P25

3P26

3P27

3P28

Pavel Pazdera, Barbora Andélova,
Vladimira Datinska, Marcela
Chmielova, Dana Némeckova, Jan
Simbera a Karel Zelinka

Nadézda Pudelova, Isabelle
Bouillon, Jaroslav Zajicek, Jan
Ko¢i, and Viktor Krchnak

Lubos Prokiipek, Tereza Titérova,
Vladimir Spacek, Miroslav Vecera,
Jifi Podesva, Jana Kovarova

Petr Sysel, Martina Traxmandlova,
Evgenia Minko

Jozef Luston, Juraj Kronek,

Michal Cerny, Zdeiika Blechova,
Ladislav Burgert, Lucia
Kristofikova

Ladislav Svoboda, Miroslav
Vecera, Lubos Prokipek, Miroslav
Stancl

Silvia Podobekova, Anna
Ujhelyiova

Martin Hruby, Cestmir Konak, Jan
Kucka, Miroslav Vetrik, Sergey K.
Filippov, Karel Ulbrich, Ondfej
Lebeda

Michal Pechar, Robert Pola, Libor
Kostka, Karel Ulbrich, Lucie

Bednarova, Petr Malon, Vlastimil
Kral, Irena Sieglova, Milan Féabry

Monika Horédkova, Alena
Hybnerova, Ladislav Burgert, Jitka
Kunstové, Gabriela Krylova

Vladimir Proks, Frantisek Rypacek

Ivana Sedénkova, Miroslava
Trchova, Jan Pilaf

Miroslav Veceta, Lubos Proktipek,
Ladislav Svoboda, Petr Lebeda

Lucie Brulikova, Jan Hlavag

Jana Raschmanova, Michaela
Slaninkova, Miroslava Martinkova,
Jozef Gonda, Juraj Kuchar

B. Eignerova, M. Draéinsky, M.
Budésinsky, and M. Kotora

Jifi Ludvik, Irena Hoskovcova,
Stanislav Zali$

Zoznam prednasok podl'a sekcii

IONEXY JAKO IMOBILIZATORY PRO KATALYTICKE
SYSTEMY V CISTSICH SYNTEZACH

SOLID-PHASE SYNTHESIS OF DIVERSE
HETEROCYCLES FROM POLYMER-SUPPORTED
AMINO KETONES

OVEREN{ yLASTNOSTI’ SMESNYCH POLYMERNICH
STABILIZATORU NA MODELOVYCH
POLYURETHANOVYCH SYSTEMECH

VYSOCE VETVENE POLYIMIDY NA BAZI TRIS(2-
AMINOETHYL)AMINU

INICIATORY PRE KATIONOVU POLYMERIZACIU
CYKLLICKYCH IMINO ETEROV

OPTIMALIZACE BARVENI CELULOZOVYCH
MATERIALU KYPOVYMI BARVIVY

OPTIMALIZACE PODMINEK VYTVRZOV,ANi
POLYMERNICH NOSICG IDENTIFIKACNICH
TELISEK PRO VYBUSINY

POTLAC POLYETYLENTEREFTALATOVS?CH
TEXTILIi ZA UCELOM ZLEPSENIA BARIEROVYCH
VLASTNOSTI

TERMORESPONSIVNI POLYMERNI{ MICELY JAKO
POTENCIALN{ RADIOFARMAKA

HYBRIDNI KOPOLYMERY OBSAHUJICI COILED
COIL MOTIV PRO RIZENOU DOPRAVU
A SMEROVANT LECIV

VYVOJ SAMOSEKVESTRUJICICH
BIODEGRADABILNICH TENZIDU

SYNTETICKY FIBRONEKTIN MIMETICKY LIGAND
PRO INTEGRINY ZPROSTREDKOVANOU ADHEZI
BUNEK NA BIOMATERIALY

INFRARED SPECTRA MEASURED DURING
POLYMER WEATHERING EVALUATED BY FACTOR
ANALYSIS

CHARAKTERIZACE AKRYLATOVYCH DISPERZI
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CONJUGATED LINOLEIC ACID ISOMERS IN MILK
SAMPLES
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Sekcia 2:
2Po01

2Po02

2Po03

2Po04

2Po05

2Po06

2Po07

2Po08

2Po09

2Po10

2Po11

Robert Kubinec, Jaroslav Blasko,
Beata Mel'uchova, Ivan Ostrovsky,
Ladislav Sojak

Beata Mel'uchova, Rébert Kubinec,
Jaroslav Blasko, Ivan Ostrovsky,
Ladislav Sojak

Vojtéch Adam, Dalibor Huska,
Ondrej Zitka, Jaromir Hubalek,
Libuse Trnkova, Ladislav Zeman,
René Kizek

Olga Krystofova, Vaclav Diopan,
Vojtéch Adam, Josef Zehnalek,
Ladislav Havel, René Kizek

Marianna Tren¢anova, DuSan Veli¢

Jan Skoviera, Dugan Veli¢

Ivan Ostrovsky, Jozef Visnovsky,
Rébert Kubinec, Jaroslav Blasko,
Beata Mel'uchova, Zuzana
Vetrikova

Zoznam posterov podl’a sekcii

VARIATIONS IN MILK FATTY ACID COMPOSITION
IN EWES’ COLOSTRUM DURING SUCKLING PERIOD

FLUCTUATION IN FATTY ACID COMPOSITION OF
EWES MILK FROM DRY WINTER TO PASTURE
FORAGE

CIRKUL,UJI'Ci NUKLOVE KYSELINY — ZPUSOB
VCASNE DETEKCE LIDSKYCH ONEMOCNENT{

MULTIINSTRUMENTALN{ HODNOCENT{
FYTOREMEDIACNIHO POTENCIALU

FLUORESCENCIA SYSTEMOV KUMARIN C153/B-
CYKLODEXTRIN, /SILYLOVANY B-
CYKLODEXTRIN A /TIOLOVANY B-
CYKLODEXTRIN

FLUORESCENCIA KUMARINU VO VODNOM
PROSTREDI HYDROGELU

CHROMATOGRAPHIC ANALYSIS OF GALACTOSE
AND GALACTITOL IN URINE OF PATIENTS
HANDICAPPED WITH INBORN METABOLIC
DISORDERS

Anorganicka a materialova chémia

Josef Holub, Bohumil Stibr, Petr
Stépnicka and Ivana Cisatova

E. Plevova, A. Kozusnikova, L.
Vaculikova

Drahomir Hnykand Jan Machacek

Mario Bakardjiev, Josef Holub,
Bohumil Stibr, Petr Stépnic¢ka and
Ivana Cisafova

Katefina Mamulova Kutlakova,
Vlastimil Matéjka, Jana
Kukutschova, Pavel Kovar
Neuwirthova L., Péknikova V.,
Tomasek V.

Smrckova Eva, Gabc¢ova Jana,
Fellner Pavel

Radim Dostal, Zbynéek Janousek
and Ivana Cisafova

P.Slepicka, Z.Kolska, N.Kasalkova,
J.Siegel, A.Vasina, V.Svoréik

A. Chaloupka, P. Simek, T.
Hubacek, J. Siegel, A. Vasina

Hubacek T.,Chaloupka 1§.,
Lyutakov O. , Siegel J., Svor¢ik V.

SYNTHESIS AND REDOX PROPERTIES OF SOME
FERROCENYL SUBSTITUTED CARBORANES AND
METALLACARBORANES

THERMAL ANALYSIS, FT-IR SPECTROSCOPY AND
OPTICAL MICROSCOPY AS A TOOL FOR
CHARACTERIZATION OF MARBLE
STEREOCHEMISTRY OF VARIOUS FREE BORON
CLUSTERS FROM MODEL CHEMISTRIES

SYNTHESIS AND REDOX POTENTIALS OF ISOMERIC
1-°-CsHs-12-T-BUNH-1,2,4,12-FEC;BgH ) AND 1-n’-
CsHs-10-7-BUNH-1,2,4,10-FEC;BgH
FERRATRICARBOLLIDES SUBSTITUTED BY ME
AND PH ON THE CAGE CARBON ATOMS
OPTIMALIZACE HY})ROLYZY PRI PRIPRAVE
KOMPOZITU KAOLIN/TIO,

RENTGENOFLUORESCENCNi ANALYZA
KOMPOZITU KAOLIN/TIO,

VPLYV PRIMESI NA PROCES ZRAZANIA MG(OH),

SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION OF NEW
DERIVATIVES OF CLOSO-1-CB;Hg” ANION

AU NANOVRSTVY NA PLAZMATICKY
AKTIVOVANEM PTFE

RUST ZLATYCH NANOVRSTEV NA HDPE A SKLE

ELEKTRICKE VLASTNOSTI UHLI’KOVYCH o
NANOVRSTEV PRIPRAVENYCH NAPAROVANIM
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Jakub Siegel, Katefina Barteckova,
Ale§ Chaloupka, Tomas Hubacek,
Petr Slepicka, Vaclav Svoréik
Radim Vrzal, Pavel Starha, Alena
Klanicova, Zden€k Dvorak, Zdenék
Travnicek

N. Kasalkova, Z. Makajova, P.
Slepicka, L. Bacakova, M. Patizek,
V. Svoréik

Z. Makajova, N. Kasalkova, A.
Mackova, V. Svorc¢ik

Pavel Bystrzycki, Petra Sulcova

Lillian E. Johnson, Michal Valasek,
Bryan Ringstrand, Zbynék
Janousek

Tereza Uhlifova, Peter Barath,
Martina Nadherna, Jakub Reiter*

Markéta Zikmundova, Zaneta
Dohnalové, Petra Sulcova

Magdalena Kvicalova, Josef Holub,
Bohumir Griiner, Jaromir Plesek

Michal Cajan & Zdenék Travnicek

Vitaskova L., Boitkova K., Sulcova
P.

Eva Prokleskova, Jana Hofejsi,
Milena Kaufmannova, Petra
Sulcova

Peter Copan, Miroslav Hnatko,
Pavel Fellner, Pavol Sajgalik
Jaroslava Hanikova, Juraj Kuchar,
Juraj Cernék, Zden€k Travnicek

Martin Danko, Pavol Hrdlovi¢,
Juraj Bujdéak, Dusan Chorvat, jr.

Maria Lucanikova, Pavel Selucky,
Magdalena Kvicalova, Jaromir
Plesek, Bohumir Griiner

Kolafova K., Kasalkova N.,
Makajova Z., Svoréik V.

Stépanka Klimkova, Tomas Pluhat,
Jaroslav Nosek, Miroslav Cernik

Katarina Pastorkova, Karol
Jesenak, Magdaléna Kadlecikova,
Michal Kolmacka, Filip Lazist'an,
Miroslav Michalka

Katarina Pastorkova, Jana
Hrachova, Vladimir Stefan Fajnor

Katarina Pastorkova, Jana
Hrachova, Vladimir Stefan Fajnor

Zoznam posterov podl’a sekcii

STUDIUM SPOJITOSTI AU NANOVRSTEV NA
POLYETHYLENU

CYTOTOXICITY OF CU(II), PD(IT) AND PT(II)
COMPLEXES INVOLVING N6-BENZYLADENINE
DERIVATIVES IN SELECTED HUMAN CANCER CELL
LINES AND PRIMARY HUMAN HEPATOCYTES

VLIV MOLEKULOVE HMOTNOSTI PEG NA
BIOKOMPATIBILU PE

FYZIKALNE-CHEMICKE VLASTNOSTI PE
ROUBOVANEHO PEG

PRIPRAVA SLOUCENIN TYPU BL0;-ER,05-ZRO,

MICROWAVE ASSISTED ALKYLATION OF
CARBORANES. NEW METHOD OF METHYLATION
OF CLOSO -1-CByH;y ANION AND ITS C-
SUBSTITUTED DERIVATIVES.

PRIPRAVA NANOMATERIALU Z LYOTROPNICH
KAPALNYCH KRYSTALU

PEROVSKITOVE PIGMENTY TYPU ORTHOFERRITU

APCI SONDA — UCINNY NASTROJ PRO MEREN{
HMOTNOSTNICH SPEKTER BOROVYCH
SANDWICHOVYCH KOMPLEXU

DFT VYPOCTY PARAMETRU *’FE MOSSBAUEROVY
SPEKTROSKOPIE

VLIV MINERALIZATORU NA BAREVNOST
PIGMENTU CE,4TBy,0,

PRIPRAVA A BAREVNE VLASTNOSTI PIGMENTU
TYPU (BI,xYBx),0;

PRIPRAVA POROVITEJ SI;N, — SIO, KERAMIKY PRE
BIOAPLIKACIE

KOORDINACNE ZLUCENINY CU (II)
S N—METYLDERIVATMI ETAN—1,2—DIAMINU
A S ANIONOM BF;

PREPARATION AND CHARACTERIZATION OF
FLUORESCENT SILANES FOR MODIFICATION OF
ORGANOCLAYS.

EXTRAKCE TROJIMOCNYCH RApIONpKLIDI"J
KOBALT BIS(DIKARBOLLIDOVYMI) CINIDLY
S CMPO FUNKCNI SKUPINOU

METAKRYLATY MODIFIKOVANE V PLASME PRO
BIOAPLIKACE

POVRCHOVE MODIFIKOVANE NANOCASTICE PRO
SANACE PODZEMNICH VOD

KATALYTICKA SYNTEZA UHLIKOVYCH
NANORUROK NA MONTMORILLONITE A ZEOLITE

SORPCIA IONOV OLOVA NA PRIRODNY
A SYNTETICKY MONTMORILLONIT

CHARAKTERISTIKA PRODUKTOV INTERAKCIE
KYSELINY STEAROVEJ S MG-
A FE-MONTMORILLONITOM POMOCOU DTA
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Peter Billik, Maria Caploviové

Zuzana Repicka, Jan Moncol,
Milan Mazur, Miroslava
Puchoiiova, Dusan Valigura
Ales Styskalik, David Skoda, Jiti
Pinkas*, Zden€k Moravec

Ales Pandcek, Libor Kvitek, Robert
Prucek, Jana Soukupova, Markéta
Vanickova, Milan Kolaf, Renata
Vecetova, Radek Zbotil

Petr Praus

Ondrej Kment, Ale$ Panacek

Ladislav Habala, Christian Molitor,
Annette Rompel

P. Pustkova, Z. Klika, P. Maly , J.
Preclikova

Ondrej Kozék, Petr Praus
Lhotka M., Fila V.,Cilova Z.

Pavel Starha, Radim Vrzal, Zden&k
Dvorak, Zdenék Travnicek

Dalma Gyepesova , Vratislav
Langer , Maria Kohuatova , Aladar
Valent

Lucia Andrezalova, Zdenka
Dura¢kova, Eva Cibikova, Aladar
Valent

Darina OndruSov4, Tatiana
Bazylakova, Mariana Pajtasova,
Slavka Lalikova, Milan Olsovsky
PajtaSova Mariana, LCalikova
Slavka, OndruSova Darina,
Bazylakova Tatiana, OlSovsky
Milan

K. Rubesova, O. Smrékova, D.
Sykorova, V. Jakes, T. Hlasek, P.
Vasek

Vilém Bartiinék, Olga Smrckova

Herzogova Lenka, Fuitova Lucie,
Dousova Barbora, Lhotka Miloslav,
Kolousek David, Grygar Tomas,
Machovi¢ Vladimir

Lucie Fuitova, Lenka Herzogova,
Barbora Dousova, Vladimir
Machovic¢, David Kolousek, Tomas
Grygar, Miloslav Lhotka

Zoznam posterov podl’a sekcii

MECHANOCHEMICKA SYNTEZA
NANOKRYSTALICKYCH OXIDOV

SALICYLATOMEDNATE KOMPLEXY
S NIKOTINAMIDOM

NEHYDROLYTICKE METODY PRIPRAVY
FOSFOSILIKATOVYCH A A TITANOSILIKATOVYCH
MATERIALU

SYNTHESIS OF SILVER NANOPARTICLES AND
STUDY OF THEIR ANTIBACTERIAL AND TOXIC
EFFECTS

SILVER NANOPARTICLES DEPOSITED ON
MONTMORILLONITE

SYNTEZA NANOCASTIC STRIBRA A STUDIUM
JEJICH KATALYTICKE A ANTIBAKTERIALNI
AKTIVITY

SYNTEZA A VLASTNOSTI HYDROXYCHALKONOV
A ICH KOMPLEXOV

FLUORESCENCE STUDY OF REDUCED CHARGE
MONTMORILLONITE COMPLEXES WITH CATIONIC
DYES

PREPARATION OF ZINC SULPHIDE PARTICLES AND
ZNS-MONTMORILLONITE COMPOSITES

TITANOSILIKAT ETS-4 — VLIV IONTOVE VYMENY
NA JEHO VLASTNOSTI

IN VITRO CYTOTOXIC ACTIVITY OF PALLADIUM(II)
OXALATO COMPLEXES WITH N6-BENZYL-9-
ISOPROPYLADENINE-BASED N-DONOR LIGANDS

CRYSTAL STRUCTURE OF DIMERIC
(ISOQUINOLINE)(N-SALICYLIDENE-D,L-
GLUTAMATO)COPPER(II) ETHANOLATE

UCINOK MEDNATYCH KOMPLEXOV TYPU
SCHIFFOVYCH ZASAD NA MECHANIZMUS
POSKODENIA DNA

STUDY OF RUBBER COMPOUNDS WITH ADDITION
OF ZEOLITE

CHARACTERISTICS OF INORGANIC FILLERS AND
THEIR APPLICATION IN RUBBER TECHNOLOGY

POUZITI EDTA A TEA JAKO CHELATACNICH
CINIDEL PRI Pg{iPRAvE BIZMUTOVYCH
SUPRAVODICU METODOU SOL-GEL

PREPARATION AND SIZE CONTROL OF CERIA
NANOPARTICLES

POVRCHQVA MODIFIKACE ALUMINOSILIKAIQ
S VYUZITIM K ADSORPCNIMU ODSTRANOVANI
TOXICKYCH OXOANIONTU AS, SE

SORPCE OXOANIONTO AS/SENA MODIF IKOVANE
JILOVE MINERALY: SORPCNI KAPACITA
A UCINNOST, MECHANISMUS SORPCE
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Sekcia 3:
3Po01
3Po002
3Po03
3Po04
3Po05

3Po06

3Po07

3Po08

3Po09

3Po10

Jan Rohlic¢ek, Michal Husak,
Bohumil Kratochvil

M. Ostréil, L. Mastny

A. Vasina, P. Slepicka, P. Sajdl, V.
Svoréik

Tomés Pluhat, Stépanka Klimkova,
Jaroslav Nosek, Miroslav Cernik

Zora Bazelova, Ladislav Pach, Jana
Kozankova, Peter Bugaj

Michal Kaéenka, Ondiej Kaman,
Jan Kotek, Lukas Falteisek, Jan
Cerny, Daniel Jirak, Jaroslav
Kupcik, Pavla Jendelova, Ivan
Lukes, Emil Pollert

Ondrej Kaman, Ivana Cisafova
David Havli¢ek

Josef Stejskal, Vlastimil Brozek,
Pavel Ctibor, Karel Neufuss,
Michal Novak

Marta Madlova, Pavel Vojtisek,
Zuzana Kotkova, Ivan Lukes

Zoznam posterov podl’a sekcii

FOXGRID A CRYSTALCMP

PRH’RAVA RUTILOVYCH ZARODKU ZA
ZVYSENEHO TLAKU

VLIV PLAZMATICKE MODIFIKACE
POLYPROPYLENU NA VLASTNOSTI
DEPONOVANYCH AU VRSTEV

LABORATORATORNI STUDIUM VYUZITELNOSTI
ZELEZNYCH NANOCASTIC PRO SANACE
PODZEMNICH VOD

VPLYV SURFAKTANTU NA SADROVU PENU

DUAL MRI AND FLUORESCENCE PROBE BASED ON
MANGANESE PEROVSKITE NANOPARTICLES FOR
CELLULAR LABELLING

UREA BASED COMPOUNDS AS SCAFFOLD FOR
GEOMETRIC CONTROL OF HYDRODEN BONDED
NETWORKS OF ANIONS

REAKTIVNI PLAZMOVA DEPOZICE KARBIDU BORU
S TITANEM

TETRAAZAMACROCYCLES ON CALIX[4]ARENE
SCAFFOLD AND THEIR LANTHANIDE COMPLEXES

Organicka chémia a polyméry

David Necas a Martin Kotora

Jifi Schimer, Ramon Rios Torres
and Jan Vesely

Jiti Kulhanek, Filip Bures

Filip Bures, Jiti Kulhanek, Oldtich
Pytela

Pavel Mokrejs, Dagmar Janacova,
Vladimir Vasek, Pavol Sujan

Patrik Paftik, Josef Jansa

Petr Simtinek, Markéta Svobodova,
Ales Ruzicka, Vladimir Machacek

Jifi Hanusek, Vladimir Machacéek

Svobodova Markéta, Barta Jan,
Josefik Frantisek, Simtinek Petr,
Machacek Vladimir, Lycka
Antonin, Bertolasi Valerio
Pavel Drabina, Petr Funk, Milo§
Sedlak

OD ZELEZA K NIKLU — CESTA PLNA PREKVAPENI

HIGHLY ENANTIOSELECTIVE ORGANOCATALYTIC
SYNTHESIS OF PIPERIDINES. FORMAL SYNTHESIS
OF (-)-PAROXETINE

SYNTEZA KONJUGOVANYCH ’SYSTEMfJ
S BORONESTEROVOU FUNKCI

CHROMOFORY NA BAZI IMIDAZOL-4,5-
DIKARBONITRILU

MODIFIKACE VLASTNOSTI KOLAGENNIHO
HYDROLYSATU

NEW CARBAMATES BASED ON 2-
PHENYLIMIDAZOLINE

REAKTIVITA 1-CYKLOPROPYL-3-
FENYLAMINOHEX-2-EN-1-ONU VUCI
ETHOXYKARBONYLBENZENDIAZONIUM-
TETRAFLUOROBORATUM

ACID-CATALYZED DECOMPOSITION OF
EXTREMELY STABLE 1-(2,1-BENZISOTHIAZOL-3-
YL)-3-PHENYLTRIAZENES

SENAMINONY A SENAMINOAMIDY JAKO
VYCHOZI LATKY PRI SYNTEZE BOROVYCH
HETEROCYKLU

SYNTEZA A KATALYTICKE VLASTNOSTI 6-(4-
ALKYL-4,5-DIHYDRO-1,3-OXAZOL-2-YL)PYRIDIN-2-
KARBOXYLATU
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Anton Popelka, Igor Novak, Marian
Lehocky, Ivan Chodak, Angela
Kleinova, Marian Steviar

Ivan Luka¢, Csaba Kosa, Richard
G. Weiss

Jan Svoboda, Vitézslav Zima, Klara
Melanova, Ludvik Benes, Ya-
Ching Yang, Sue-Lein Wang

Maro$ Bella and Viktor Milata

Tomas Motka, Jaromir Stiuparek

Elena N. Konyushenko, Jaroslav
Stejskal, Miroslava Trchova

Novotny Michal, Vavrova Katefina,
Hrabalek Alexandr

Janigova Ivica, Porubska Maria,
Chodak Ivan

Jozefina Z(Ziova, Peter Safaf and
Stefan Marchalin

JanuSova Barbora, Lorenc Petr,
Vavrova Katefina, Hrabalek
Alexandr

Eva Vaviikova, Jarmila VinSova,
Jana Mandikov4, Jifina Stolafikova

Petrlikova Eva, Waisser Karel,
Dufkova Ida, Vejsova Marcela,
Kaustova Jarmila, Stolafikova
Jifina

Marcela Chmielova, Pavel Pazdera

Dana Némeckova, Barbora
And¢lova, Pavel Pazdera

Barbora Andélova, Dana
Némeckova, Pavel Pazdera

Tichotova Lucie, Pour Milan,
Kunes Jifi, Senel Petr

Jan Marek, Bohuslav Dolezal ,
Kamil Kuca

Marian Buchlovi¢, Stanislav Man,
Zdengk Ktiz, Milan Potacek
Petr Holy, Michal Buchta, Jiti
Rybacek, Jifi Zavada

Patrik Sobol¢iak, Marek
Stach,Peter Kasak,* Dusan
Chorvat, Jr., Igor Lacik*

Frantigek SerSefi, Martin Walko
Nikoleta Taitiova

Alena FiSerova, Petr Antos

Zoznam posterov podl’a sekcii

VLASTNOSTI POLYETYLENU OCKOVANE’HQ
ANTIBAKTERIALNYMI LATKAMI S VYUZITIM
NiZKOTEPLOTNEJ PLAZMY

PHOTO-CROSSLINKING OF POLYETHYLENE (PE) BY
MONO- AND DI-ACETOPHENONE DERIVATIVES
AND THEIR PRECURSORS. NORRISH TYPE I
REACTION IN PE MATRIX.

NOVE NiZKQDIMENZIQNALNI’ ANORGANICKO-
ORGANICKE HYBRIDNI MATERIALY NA BAZI
FOSFONATU MEDI: SYNTEZA A STRUKTURA

X-NITRO SUBSTITUTED 2-AMINOBENZIMIDAZOLES
AS PRECURSORS OF FOOD BORNE CARCINOGENS

STUDIUM DIFUZE V CASTICOVYCH KOMPOZITECH
NA BAZI EPOXIDOVE MATRICE

PREPARATION OF A CONDUCTING POLYMER,
POLYANILINE, IN THE ORGANIC-SOLVENT
SUSPENSIONS

TRANSKARBAM 12: VLIV PH NA TRANSDERMALN{
PERMEACI TEOFYLINU A HYDROKORTISONU.

VPLYV ZIARENIA NA VLASTNOSTI PA-6
KOMPOZITOV

DIASTEREOSELECTIVE APPROACH TO
TETRAHYDROFUROINDOLIZIDINOLS

KRATKE ANALOGY CERAMIDU A JEJICH VLIV NA
ORGANIZACI LIPIDU KOZNI BARIERY

VLIV CHITOSANU NA ANTIMYKOBAKTERIALN{
UCINEK A TOXICITU ISONIAZIDU

NOVA POTENCIALNI LECIVA NA BAZI
KVARTERNICH AMONIOVYCH SOLI

POUZITI HETEROPOLYANIONTU
IMOBILIZOVANYCH NA POLYMERNICH NOSICICH
PRI OXIDACI PYRIDINU A JEHO ANALOGU

VYUZITI PIPERAZINU PRO MEZIFAZOVE
KATALYTICKE SYSTEMY

NOVY IMOBIL}ZOVANY KATALYZATOR PRO
KATALYZU FAZOVYM PRENOSEM

NOVE DERIVATY KORUSKANONU A : SYNTEZA A
JEJICH BIOLOGICKE HODNOCENT{

OPTIMALIZACE SYNTEZY OBIDOXIMU

ALLENYLOXIME BASED ONE-POT APPROACH TO
FUNCTIONALZYED CYCLIC NITRONES

THIAMAKROCYKLY PRO KOMPLEXACI
FULLERENU

URCENIE KINETICKYCH PARAMETROV
RADIKALOVEJ POLYMERIZACIE
SULFOBETAINOVYCH METAKRYLATOVYCH
MONOMEROV VO VODNOM PROSTREDI

ANTIOXIDACNE VLASTNOSTI NIEKTORYCH
HYDROXYL DERIVATOV IMINOV.

PRIPRAVA NATEROVYCH HMOT S VYUZITiM
PLNIV NA BAZI KALCINOVANYCH KAOLINU
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Ondrej Soukup, Kamil Kuca, Kamil
Musilek, Daniel Jun,, Jifi Cabal, Jifi
Kassa

Jan Kucka, Martin Hruby, Miroslav
Vetrik, Ondiej Lebeda

Monika Tvrdonova, Miroslava
Martinkova and Jozef Gonda

Ale§ Marek, Jifi Kulhanek,Filip
Bures

Martin Danko a Pavol Hrdlovié

Zuzana Nogellova, Ivan Chodak

Jiti Krupka

Eva Papajova, Zuzana Kronekova,
Martin Danko, Igor Krupa, Dusan
Chorvat Jr., Igor Lacik

Eliska Bilkova, Ale§ Imramovsky a
Milo§ Sedlak

Jana Kovarova, Jifi Podesva
Martin Skalicky, Vendula
Kelbichova, Jaroslav Kvicala
Veronika Franikova, Martin Holan,
Martin Skalicky, Markéta
Rybackova, Jaroslav Kvicala
Martin Walko, Norbert Varga

Marek Stach, Peter Kasak, Zuzana
Kronekova, Dusan Chorvat Jr., Igor
Lacik

David Malinak, Miroslava
Martinkova and Jozef Gonda

Eva Gajdosikova, Miroslava
Martinkova and Jozef Gonda

Jana Paterova, Ondrej Kysilka,
Martin Skalicky, Markéta
Rybackova, Jaroslav Kvicala

Jan Merna, Jana Kredatusova, Jan
Sykora, Jifi Pinkas

Gabriela Kollarikova, 1 Igor Lacik,1
David Hunkeler,2 Meirigeng Qi,3
José Oberholzer,3 Dusan Chorvat
Jr.

Eva Schiitznerova, Petr Cankat

Alena Uhrikova, Beata Oroszova,
Miroslava Martinkova, Jozef
Gonda

Zoznam posterov podl’a sekcii

ANTIDOTA OTRAV ORGANOFOSFATY-VYVOJ
NOVYCH LECIV

NOVY PRISTUP K RADIOISOTOPICKEMU ZNACEN{
POLYMERU

STEREOSELECTIVE SYTHESIS OF NEW SPIRO
NUCLEOSIDES USING AZA-CLAISEN
REARRANGEMENT

PREMOSTENE IMIDAZOLY, SYNOTEZA OPTICKY
AKTIVNI’CH DERIVATU PINCERU A CYKLOFANU
ODVOZENYCH OD AMINOKYSELIN

PRIPRAVA A SPEKTRALNA CHARAKTERIZACIA
KUMARINOVYCH FLUORESCENCNYCH ZNACIEK
VIAZANYCH SO STERICKY TIENENYM AMINOM

VLASTNOSTI KOMPOZITOV NA BAZE
NiZKOHUSTOTNEHO POLYETYLENU S
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PLENARNA PREDNASKA

PP
DIAQNOSTICKE A TERAPEUTICKE
VYUZITIE SULFONAMIDOV AKO )
INHIBITOROV KARBONICKYCH ANHYDRAZ

Jaromir Pastorek, Silvia Pastorekova

Virologicky ustav SAV, Slovenskad akadémia vied,
Dubravska cesta 9, 845 05 Bratislava

Karbonické anhydrazy (carbonic anhydrases, CA) su
zinkové metaloenymy, ktoré katalyzujii reverzibilnu
hydratdiciu CO, na bikarbonatovy i6n a proton
a prostrednictvom tejto aktivity sa zGcastiuji na
transporte idnov aregulacii pH. CA st pritomné
takmer vo vSetkych zivych organizmoch a existuju
v mnohych isoformach zaradenych do piatich
génovych rodin. V genome Cloveka je kodovanych 15
izoforiem o rodiny, sktorych 12 je enzymaticky
aktivnych. Nachadzaji sa prevazne v metabolicky
aktivnych tkanivach, kde sa podielaji na réznych
fyziologickych procesoch. Na rozdiel od ostatnych
izoforiem, pritomnost CA IX je viazana na nadorové
tkaniva. V nich zohrava dodlezitu ulohu pri regulacii
pH v nedostatoéne okyslicenych (tzv. hypoxickych)
oblastiach. V dosledku hypoxie nadorové bunky
prechadzaju Ciastocne na anaerdbny metabolizmus
a generuju mnozstvo kyslych produktov (kyselina
mlie¢na, protony, CO,). Bunky sa tychto produktov
zbavuju do vonkajSieho prostredia, pretoze inak by
neboli schopné udrzat’ neutralne vnuatrobunkové pH
a prezit. Ich mikroprostredie sa zaroven okysl'uje, ¢o
vedie k zvySenej schopnosti invadovat’ a metastazovat’.
CA IX k tomuto procesu prispieva tym, ze na povrchu
buniek u¢inne Kkatalyzuje hydrataciu CO,, ¢&im
produkuje protony aznizuje vonkajSie pH atiez
bikarbonatové i6ny, ktoré dodava priamo tranportérom
na prepravu do bunky a neutralizaciu
vnutrobunkového pH. Inhibicia tejto aktivity CA IX
pomocou suléonamidov aich derivatov  vedie
k zablokovaniu pH regulacie v hypoxickych bunkach
aich zhorSenému prezivaniu, ¢o sa prejavuje na
spomalenom  raste  nadorovych  xenograftov.
Schopnost’ inhibitorov viazat' sa iba na hypoxické
bunky a redukovat rast nadorov poskytuje moznost’ na
ich wvyuzitie vin vivo zobrazovani a terapii
hypoxickych nadorov, ktoré su velmi agresivne.
Sucasny vyskum sa zameriava na vyvoj a testovanie
takych sulfonamidov aich derivatov, ktoré by boli
selektivne pre CA IX, ¢im by sa zvysil ich
protinadorovy ucinok a zmensili vedl'ajsie efekty.

Pozvané prednasky

POZVANE PREDNASKY

PP1

SVETELNA EMISIA Z TEPLOM INICIOVANEJ
OXIDACIE POLYMEROV A JEJ VZTAH K
ZVYSKOVEJ STABILITE POLYMERNEHO
MATERIALU

Jozef Rychly, Lydia Rychla

Ustav polymérov SAV, Ditbravskd cesta 842 36
Bratislava

Oxidacia polymérov je sprevadzana vy$Sou alebo
nizSou intenzitou svetelnej emisie
(chemiluminiscencie), ktord zavisi od zvyskovej
kvality polyméru, teploty, koncentracie kyslika v
okolitom  prostredi, od  pritomnosti  aditiv,
stabilizatorov, od pociatoénej priemernej molovej
hmotnosti ako aj od jej distriblicie. DoterajSie Stidie
chemiluminiscencie  pri  oxidacii  syntetickych
polymérov a polysacharidov su pritom na urovni
formulacie hodnovernejSich mechanizmov vzniku
svetelnej emisie, ktord tato oxidaciu doprevadza. Zda
sa, Ze najvyraznejSia svetelnd emisia pochddza
z hydroperoxidov nachadzajucich sa v § — polohach k
elektron-akceptornym skupinam na
makromolekulovom retazci, ako st karbonyly,
karboxyly, amidy alebo hydroxyly. Aj ked také
hydroperoxidy tvoria obycajne ibamalu frakciu
v polyméri pri porovnani s izolovanymi
hydroperoxidmi, ich koncentracia koreluje s celkovou
koncentraciou hydroperoxidov a tym aj s intenzitou
chemiluminiscenéného signalu. Metoda
chemiluminiscencie tak poskytuje uzitocné
informacie o rozsahu stabilizacie polyméru, o vplyve
pociato¢nej molovej hmotnosti na oxidéciu, ako aj o
rychlosti degradacie polyméru. V predlozenej praci sa
budu prezentovat vysledky, =ziskané =zo $tudia
chemiluminiscencie na pracovisku autorov, ktoré
s uvedenou tematikou ma jednu z najrozsiahlejSich
skusenosti na svete. Pozornost bude zamerand na
vztahy medzi intenzitou svetelnej emisie a rychlost'ou
oxidacie u polyolefinov, polydiénov a celuldzy ale aj
niektorych ésterov kyseliny olejovej, linoleovej
a linolénovej, pricom cchemiluminiscencia bude
merana v obidvoch, izotermickom a neizotermickom
rezime.
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PP2
POLYFENOLY — OD FYTOCHEMIE
K FUNKCNI POTRAVINE

Jitka Ulrichova

Ustav lékaiské chemie a biochemie, Lékarskd fakulta,
Univerzita Palackého, Hnévotinska 3, 775 15
Olomouc

Rostlinné polyfenoly tvofi strukturné rozmanitou
skupinu sekundarnich metabolitd. Patii mezi né
fenolové kyseliny, stilbeny, flavonoidy, isoflavonoidy,
lignany, flavonolignany, anthokyaniny,
proanthokyanidiny a taniny. V rostlindch maji zejména
funkci fytoalexini (chrani pied mikrobidlnimi
infekcemi), UV-protektivnich latek a barevnych
pigmentii. Clovék tyto latky pfijima denné ve své dieté
v mnozstvi az 2 g. Jejich pfiznivy ucinek na lidsky
organismus byl zaznamenan jiz pfed né¢kolika tisici
lety a rostliny je obsahujici jsou soucasti tradi¢nich
medicin. Pro svou biologickou aktivitu jsou polyfenoly
stale v zajmu nutri¢nich odbornikd, lidovych 1éciteld,
humannich a veterinarnich 1ékaiG. Polyfenolim je
obecné pfipisovan antioxida¢ni ucinek a takto jsou
chéapany Sirokou vefejnosti. Tyto latky vSak maji fadu
Casto i vyraznéjsich biologickych aktivit, které zacaly
byt studovany v poslednich letech, napt. UV-
protektivni, chemoprotektivni a antiadherencni. Tyto
ucinky byly prokazany jak v in vitro experimentech,
tak 1 na zvifatech a v klinickych studiich. Funkéni
potraviny a dopliikky stravy obsahujici polyfenoly se
staly soucasti preventivni nebo podpurné terapie u
nékterych chronickych onemocnéni. V piednasce je
vénovana pozornost  vysledkim in vitro/in vivo
experimentii s polyfenoly rostlin rodt Lonicera,

Silybum® a Vaccinium®. Na zakladé  klinickych
zkousek byly na trh uvedeny pfipravky
s hypolipidemickym, antiadheren¢nim a proti-
zanétlivym ucinkem.

Podékovani  za  financni  podporu  grantum

MSM6198959216 a FT-TA3/024.

[1] Heinrich H., Svarcova I, Valentova K.: Chem.
Listy 102, 245-254, 2008.

[2] Gazak R., Walterova D., Kien V.: Curr Med Chem
14(3), 315-38, 2007

[3] Valentova K. et al.: J. Agric. Food. Chem. 55,
3217-3224, 2007.

PP3

DE NOVO DETERMINATION OF CHEMICAL
STRUCTURES USING TANDEM MASS
SPECTROMETRY

Robert Mistrik

HighChem s.r.0., Bratislava, www.highchem.com

Unparalleled levels of sensitivity, combined with a
wealth of structural information, make mass
spectrometry an indispensable bioanalytical research
tool. However, due to the immense structural diversity

Pozvané prednasky

of small molecules and the inability to decipher
spectral information effectively, the structural work
remains a huge bottleneck in chemical and biological
sciences.

Widely used library search systems are designed to
identify compounds represented in the reference
library that may have generated the submitted single
stage or multi-stage mass spectrum. These systems are
based on the assumption that a chemical entity exhibits
a unique spectral fingerprint that is likely to have a
counterpart in a reference library. If the unknown
compound is not represented in the library, the
compound cannot be identified by this method. To
overcome this shortcoming, various interpretative
library search techniques, statistical pattern recognition
methods and rule-based approaches have been
developed to derive at least partial structural
information by the estimation of probabilities of
substructure occurrence and absence in a mass
spectrum using a predefined set of substructures. The
identification of a substructure from a given mass
spectrum using these methods can be difficult or even
impossible as its characteristic fragmentation pattern
convolute with patterns of other structural features of
the molecule by a ratio which is dependent on the
relative rates of competitive processes, which are
highly variable. As a consequence, indirect
interpretative, probabilistic and rule-based methods
cannot be considered on their own to be general
purpose and consistent interpretation approaches.
Although certain structural features can be identified
with high reliability, their applicability remains limited
to assisting in the establishment of a structural
proposal.

A novel concept of precursor ion fingerprinting (PIF)
for the determination of molecular structures supported
by an extensive library of fragmentation mechanisms
has been developed. Product-ion spectra acquired
using multiple-stage mass spectrometry serve as
unique fingerprints of the precursor ions. By searching
the product-ion spectra of the molecule under
investigation against a library of product-ion spectra of
structurally characterized precursor ions, individual
segments of the structure are identified. The overall
structural  arrangement is  reconstructed from
substructures obtained from identified ion structures.
PIF is particularly useful for applications operating in
a structurally finite space such as the identification of
endogenous  metabolic  components or the
identification of xenobiotic metabolites.
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PP4
MOZNOSTI VYUZITI ROSTLINNYCH OLEJU

Vladimir Filip

Ustav technologie mléka a tukii
Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze,
Technicka 5, 166 28 Praha 6; CR

Mastné kyseliny pfedstavuji hlavni slozku lipidd, resp.
oleji a tukd, a jsou rovnéz jedinou obnovitelnou
linearni uhlovodikovou strukturou. Jejich produkce
v letech 1980-2007 vzrostla téméf 2x na Uroven cca
115 Mt. Roste produkce piedev§im oleje sdjového,
palmového a fepkového, jejichZ produkce je na trovni
85 Mt. V rozvinutych zemich vznikd prebytek téchto
oleji a vytvaii se prostor pro jejich nepotravinarské
vyuziti.

Vyuziti pro lidskou vyzivu je nezastupitelné pfi
pokryvani 25-30 % nasi denni energetické spotieby
oleji a tuky. Z pohledu vlivu tukti na lidské zdravi je
v soucasnosti zvladnuta vyroba rostlinnych tukti bez
skodlivych trans-izomerti mastnych kyselin a pro
vyzkum a pramysl se otevird nova vyzva: Jak dale
snizovat obsah mén¢ zaddoucich nasycenych mastnych
kyselin, zodpovédnych za pevnou konzistenci tukd,
aby tato konzistence, kterou pozadujeme, zUstala
zachovana?

Tradi¢ni nepotravinaiské vyuziti oleji a tukl je
oleochemické a palivarské, predevS§im pro vyrobu
tzv.bionafty — metylesterti mastnych kyselin. Souc¢asné
pfistupy v obou oblastech vyuzivaji jedinecného
slozeni pfirodnich triacylglyceroli pro vyrobu
mastnych kyselin a jejich derivati v oblastech jako je
vyroba tenzidl, detergentl, kosmetickych prostredki,
lepidel, natérovych hmot i bionafty. Ve vétsiné
piipadt odpada glycerol jako vedlejsi produkt. Nabizi
se otazka: neni uceln&jsi a univerzalnéjsi zpracovavat
klasickymi petrochemickymi procesy rostlinné oleje
na ethen, propen, aromaty a uhlovodiky vyuzitelné
jako motorova paliva?

Pii soudasné svétové urovni spotieby ropy, kdy
ptipada 37 kg ropy na 1 kg rostlinného oleje, je uplna
nahrada fosilnich uhlovodikli obnovitelnymi zdroji
nemozna. Dalsi riist jejich produkce je ziejm¢ mozny,
ale za jakou cenu? Pii ndrocich na vyzivu rostlin
loziskovymi mineralnimi hnojivy obsahujicimi P a
Sse musi dojit k poznani, ze pojem ,obnovitelna
surovina“ je iluzi.

Pozvané prednasky

PP5
VPLYV INOVACIE V SEPARACNYCH
METODACH NA VYVOJ NOVYCH
FARMACEUTICKY AKTIVNYCH LATOK
A PRODUKTOV

Roman Sziics', Melissa Hanna-Brown' a Pat Sandra®

! Pfizer Global R & D, Analytical R&D, Ramsgate
Road, Sandwich, Kent CT13 9NJ, UK

? Pfizer Analytical Research Centre — Ghent
University, Krijgslaan 281-S4 bis, B-9000 Ghent,
Belgium

Chemik pracujuci v oblasti vyvoja novych
farmaceutickych ~ produktov. ma& na rieSenie
analytickych problémov omnoho vac¢si vyber moznosti
ako kedykol'vek predtym. Toto tvrdenie moézeme
podlozit prikladom HPLC, kde izokratické alebo
gradientové zlozenie kvapalinovej fazy, mechanizmus
separacie, sposob nastreknutia vzorky, miniaturizacia a
viacrozmernost’ separacii predstavuji premenné, ktoré
treba zvazit uz pri pociatocnom vyvoji analytickej
metody. Napriek tomu, ze takmer vSetky podobné
inovacie maju vyznamny potencidlny vplyv na
zvySenie produktivity v analytickom laboratoriu, mézu
tieto v koneénom dosledku predstavovat’ skutoéné
prekazky a komplikédcie pri vybere a optimalizacii
vhodnych experimentalnych podmienok. Ako priklad
uvadzame takmer nekoneCny vyber chemického
zlozenia, morfologie a fyzikdlnych rozmerov
stacionarnych faz. V praxi to znamena, Ze analyticky
chemik stravi omnoho viac ¢asu optimalizdciou metdd
ako vlastnou analyzou a toto takmer vzdy zvySuje jej
cenu.

V prvej casti tejto prednasky sa budeme venovat
niektorym hybnym silam, ktoré stoja za tymito
inovaciami napr. potrebe stale sa zvySujuceho
chromatografického rozliSenia a uCinnosti ako aj
znizujucej ceny analyzy. Tuato diskusiu vsadime do
kontextu meniaceho sa horizontu vzhladom na
silnejiici  tlak zo strany regulacnych agentur,
ekonomickych tlakov a tiez vzhladom na potrebu
ochrany zivotného prostredia.

V d’alSej Casti sa budeme venovat’ prehl'adu inovacii a
praktickych  prikladov  aplikacii  vyvinutych v
poslednych rokoch. Vécsina technolédgii, ktorymi sa
budeme venovat’ v nasej prednaske vznikla na zaklade
pokroku vo vyzkume zakladnych teoretickych
principov separac¢nych vied. Tieto technologie maji v
stCasnosti vyznamny vplyv na spdsob akym sa
vyvyjaju nové farmaceutické latky (napr. ultra rychla
plynova chromatografia, sub-2um velkost' Castic
stacionarnej fazy, viacrozmernd chromatografia a
pouzivanie  im-silico  postupov  pri  vyvoji
chromatografickych metdd).

V poslednej casti sa budeme venovat niektorym
vyvojovym trendom vo farmaceutickom priemysle ako
napr. ’Quality by Design’ alebo pokrok v "knowledge
management’ a predstavime ako tieto trendy moézu v
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blizkej buducnosti ovplyvnit  spésob  vyvoja
chromatografickych metod.

PP6 )

VYZNAM ANALYTICKEJ CHEMIE

V SUCASNOSTI

Jozef Lehotay

Ustav analytickej chémie, Fakulta chemickej
a potravinarskej technologie, Radlinského 9, 812 37
Bratislava.

Moderna analyticka chémia sa zaobera predovsetkym
rozvojom selektivnych a citlivych technik, ktoré sa
vyuzivaji v roznych oblastiach Tudskej ¢innosti.
Objavuju sa nové analytické technologie a
metodologie. Hlavny ciel’ sucasnej analytickej chémie
je spolahliva identifikdcia a stanovenie latok vo
vzorkdch zroznych oblasti pri najmenSej neistote
stanovenia a Casto pri stopovych alebo ultrastopovych
koncentracidch, z tohto hl'adiska analytickd chémia sa
zaraduje medzi informacné vedy. Zo Statistickych
udajov vyplyva, Ze rocne vo svete sa vykona priblizne
10 milidrd analyz r6zneho druhu. Rozvoj analytickej
chémie ovplyvnil Vyvoj predovsetkym
v biotechnologii, VO farmacii, v medicine,
v toxikologii v patoldgii, v potravinarstve, v Zivotnom
prostredi, v chémii polymérov atd’.

Na konci minulého storocia sa zacinaju vyuzivat' nové

technologické  pristupy, zacina vyvoj novych
analytickych metéod, ¢o umoziiuje vyuzit nové
aplikacné postupy pri rieSeni zlozitych 1loh

v analytickej chémii. Zvlast zdokonalenie spojenia
separacnych metod s inymi analytickymi principmi
(napr. HPLC — MS, HPLC — NMR, GC — ESA atd.)
pomabha pri identifikécii skimanych latok.

Analytickd chémia modze sa definovat viacerymi
sposobmi:

1. Analytickd chémia je vedecka disciplina, kde sa
vyvijaji  aaplikuji  metddy, pristrojové techniky
a stratégie za GCelom ziskavania informacii o §truktare
latok v danom priestore a ¢ase (podl'a Working Party
on Analytical Chemistry of the Federation of European
Chemical Societies).

2. Analyticka chémia je metrologicka disciplina, kde
sa vyvijaju, optimalizuju a aplikuji postupy merania
na ziskanie (bio)chemickej informacie o globalnych
a Ciastocnych  modeloch  prirodnych  a umelych
objektov, alebo systémov, aby sa vyrieSili analytické
problémy odvodené zinformaénych potrieb (R.
Kellner: Analytical Chemistry 2006).

Vyznam analytickej chémie mdze byt vysvetleny na
zaklade troch hlavnych bodov:

Chémia sa skladé z troch zékladnych disciplin: teodria,
syntéza a analyza, kde je velmi doélezitd aplikacia
(priemysel, zivotné prostredie, farmacia, potraviny);
Do predmetu analytickej chémie patria analyzy, ktoré
st zakladom celej chémie a izko stvisia so syntézou
a tedriou.

Pozvané prednasky

Aplikédcie tvoria jedineCnost’ analytickej chémie
a jasne zvyraznuju rozdiel od organickej, anorganicke;j
a fyzikalnej chémie, ktoré patria do inych zakladnych
dimenzii chémie. Analytickd chémia sa zaobera aj
metrologiou, pomocou ktorej sa vyhodnocuji merania
zalozené na Standardoch, aby sa ziskali spolahlivé
kvalitativne a kvantitativne vysledky.

Analyticka chémia je aj informativna disciplina, ktora
poskytuje  dolezité  informacie o Studovanych
objektoch alebo systémoch ana zaklade tychto
informacii sa uskutoiiuju rozhodnutia v socialnych
a v ekonomickych oblastiach. Analytické vysledky st
vel'mi dolezité vo vede, v technologiach, v ekonomii a
v socialnych vztahoch.

Medzi hlavné ciel’e a tlohy analytickej chémie mozno
zaradit’: rieSenie analytickych problémov na zaklade
informac¢nych potrieb v zavislosti od objednavatela
(stkromné firmy, vyskumné centra ...), dosiahnutie
metrologickej kvality, ¢o znamena dobra zhoda medzi
analytickym  vysledkom askutocnou hodnotou
meranych parametrov (vel'mi nizka neistota merania).
Principidlnym cielom analytickej chémie je ziskanie
(bio)chemickych informéacii podl'a moznosti najvyssej
kvality v najkratSiom case apri minimalnych
nakladoch.

V sucasnosti mozno sledovat’ dva zakladné vyvojové
smery v analytickej chémii:

Vyvoj novej analytickej techniky anovych metdd,
priprava referencnych materidlov vysokej metro—
logickej kvality, vypracovanie novych kalibraénych
metdod  a chemometrickych  zhodnoteni.  Z tohto
hladisla je analytickd chémia nezavisla vedecka
disciplina.

Aplikaény smer analytickej chémie priamo suvisi
s rieSenim analytickych problémov, ktoré zavisia od
potrieb (bio)chemickych informacii z r6znych oblasti
ekonoémie alebo sociologie (napr. stanovenie siry
v olejoch, alebo v uhli, stanovenie PAH vo vodach
atd’.). Analytické vysledky potom priamo ovplyviiuja
rozhodnutia v ekonomickej alebo v socio—logicke;j
sfére.  Nové poziadavky ako su napr. analyzy
geneticky  modi—fikovanych  potravin, analyza
proteinov vyzaduju nové aktivity v analytickej chémii.
V stopovej a ultrastopovej analyze pri identifikacii a
stanoveni latok v zlozitych viaczlozkovych vzorkach
sa vyuzivaju predovSetkym kombinacie Styroch
parametrov, ktorymi je mozné znizit moznu
interferenciu pri stanoveni a znizit medzu stanovenia
metody: selektivita separacie, selektivita detekcie,
selektivita derivatizacie a selektivita predkoncentracie
analytu.

Selektivita separdcie v chromatografii sa ovplyviuje
zmenou zlozenia mobilnej fazy a zlozenim
stacionarnej fazy. V poslednom obdobi sa venuje
hlavne pozornost vyvoju novych stacionarnych
chemicky viazanych faz, ktoré umoznuji separaciu
chirdlnych zmesi. Je mozné pouzit' i "viacrozmerny
separaény systém", v ktorom sa menia selektivity
separacie. VACSi rozsah zmeny selektivity separacie
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predovsetkym umoziuje spojenie dvoch separacnych
principov do jedného separacného systému. Prikladom
moze byt elektrochromatografia, kde mozno vyuzit

spolocne  elektroforetické a  chromatografické
vlastnosti latok.
Selektivita detekcie  predovSetkym  zohladiuje

optické a elektrochemické vlastnosti separovanych
latok. Casto sa pouziva viacero detektorov v "on line"
zapojeni, aby sa ziskalo o najviac navzajom
nezavislych informacii o eluovanych zlozkach. Vyvoj
detektorov s diddovym polom znacne rozsiril
moznosti  ziskavania informacii o absorpénych
spektrach a pouzitie elektrochemickych detektorov
pracujucich na principe cyklickej voltampérmetrie
umoziuje charakterizovat’ eluovanu latku z hladiska
elektrochemickych vlastnosti. V oblasti stopovej
analyzy mozno sledovat hlavne vyvoj novych
detekénych technik napr. termoopticky detektor,
fluoroscencny detektor 2 x hv, kde sa vyuziva laserova
technika a tiez sa venuje pozornost’ spojeniu LC-MS,
pripadne v poslednych rokoch LC-NMR iked tento
systém zatial’ nemozno pouzit’ na stopovu analyzu.

Selektivite derivatizacie (pred- alebo po-koldénovej) sa
venuje stale velkd pozornost. Pouziva sa hlavne z
dvoch ddvodov: zlepSenie selektivity separacie alebo
selektivity detekcie. Zvlast vyhodné je pouzit
derivatizéciu, ktora sa uskutociiuje priamo v mobilnej
faze, ktora obsahuje derivatiza¢né Cinidlo. Hlavny ciel
derivatizacie je zvySenie odozvy detektora pre
sledovani  latku alebo zmena fyzikdlnych a
chemickych vlastnosti separovanych latok, ¢o ma za
nasledok zmenu chromatografickych vlastnosti.

Dal’Sou technikou, pomocou ktorej mozno zniZit
medzu stanovenia je predkoncentracna technika. V
stucasnosti sa najviac pouzivaju "off alebo on line"
predkoncentracie a medzi hlané trendy v tejto oblasti
patri extrakcia pomocou imprintovanych polymérov a
predkoncentracia pomocou membranovych systémov.
Pouzitie tychto technik umoziuje stanovit latky na
urovni ppt, pripadne i nizSie. V poslednej dobe sa
objavuju prace, v ktorych sa opisuje d’alsi spdsob
moznosti predkoncentracie stanovovanej zlozky, ktory
je zalozeny na principe elektroforetickych a
chromatografickych vlastnosti danej latky. Téato
metoda je v literatire znama ako elektro—
chromatografia a Casto sa pouziva aj pri separacii
zlozitych zmesi organickych latok. Kombinaciu
chromatografickych a elektroforetickach vlastnosti
mozno vyuzit' i pri priprave vzorky k analyze. Na
vhodnej predkolonke je mozné aplikovat potencialny
spad tak, aby napr. dochadzalo k zadrzaniu
stanovovanej zlozky - jej elektroferitickd rychlost
bude opac¢ného smeru a vicsia ako rychlost’ tejto latky
v koléne pri vypnutom potencidlnom spade, o ma za
nasledok jej hromadenie na hlave kolony (moznost
predkoncentracie). Po vypnuti potencidlneho spadu
mozno sledovant latku vymyt z kolony a kvanti—
tativne vyhodnotit’.

Pozvané prednasky

V prednaske budu prezentované niektoré analytické
prace, v ktorych sa wvyuzili niektoré kombinacie
selektivit scielom ziskania dalSich nezavislych
informacii o Studovanych chemickych zlu¢eninach.

PP7
UMELA CHEMIA A DARWINOVA EVOLUCIA

Vladimir Kvasnicka

Ustav aplikovanej informatiky FIIT STU

842 16 Bratislava a Ustav informatizdcie, riadenia

a matematiky FCHPT STU 812 37 Bratislava email:
viadimir.kvasnicka@stuba.sk

V sucasnej informatike pod pojmom “umeld chémia”
rozumieme novu metaforu ,,prirodzeného pocitania®,
ktora je zalozené na pouzivani molekul — linedrnych
retazcov znakov. Medzi molekulami — retazcami
prebichaju reakcie, ktoré su Specifikované ako
vzajomna modifikacia retazcov znakov. V praci je
prezentovana modernd paradigma darwinovskej
evolucie, ktora ju chape ako univerzilny
optimalizacny  algoritmus, aplikovatelny nielen
v biologickych vedach, ale aj v roznych oblastiach tak
exaktnych, ako aj socialnych a behavioralnych vied. V
predndske je prezentovany zjednoduSeny model
Darwinivej evolucie na molekularnej Grovni pouzitim
metdd umelej chémie. Chemicky reaktor (chemostat)
obsahuje molekuly, ktoré su reprezentované pomocou
retazcov znakov , pricom tieto retazce si schopné
replikacie s pravdepodobnostou umernou ich fitnes.
Proces replikécie nie je dokonale presny, v priebehu
tohto procesu mozu sa vyskytovat’ sporadické mutacie
, ktoré vytvaraju nové retazce — potomkov, ktoré sa
takmer neodliSujt od pdvodnych rodiCovskych
retazcov. Dynamika tohto autoreplikacného systému
je popisana Eigenovymi diferencialnymi rovnicami.
Tieto rovnica maju jednozna¢né asymptotické rieSenie
— stabilny stav, ktory obsahuje len retazce s najvac¢sou
rychlostnou konstantou (fitnes). Pripomenime, Ze
molekula — retazec znakov reprezentuje rieSenie
daného  (obvykle optimalizacného)  problému.
Rychlostnd konStanta replikacie (fitnes) retazca
znakov je numericky urené pomocou “kvality”
rieSenia priradeného danému retazcu. Tato tedrie
poskytuje  detailny pohlad na  mechanizmus
evoluénych algoritmov, ktoré v stGcasnosti patria
medzi dolezité robustné numerické prostriedky umelej
inteligencie a umelého zivota.

PP8
,LAST REACTION HERO¥*.... HROZI KONIEC
CHEMIKOV NA SLOVENSKU?

LCubomir Held, Jan Reguli
Pedagogicka fakulta Trnavskej univerzity,
Priemyselna 4, 918 43 Trnava

Klesajtici trend v poCtoch absolventov chemickych
Studijnych programov (odbornych i ucitel'skych) je
z celospolocenského hladiska alarmujtci. Cielom
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predndsky je preto podnietit diskusiu o stave
chemického vzdelavania. Porovnavanim situacie u nas
a vo svete sa autori snazia najst odpovede a ponuknut’
rieSenia na nasledujuce otazky:

Ako sa zmenili ciele vzdeldvania na prelome tisicroci?
Aké postavenie ma prirodovedné a chemické
vzdelavanie? Co je ciefom predmetu chémia na
zakladnej a strednej Skole — pripravovat’ buducich
chemikov alebo pripravovat’ ob¢anov na zivot? Aké
schopnosti by mali nadobudnat’ absolventi tohto
predmetu? Prezije vObec predmet chémia sucasnu
Skolski  reformu? Nie je ¢as na integraciu
prirodovednych predmetov v povinnom vzdelavani?
Ako najst vhodny model integracie? Pomézu nové
»IKT* zvysit’ uroven $tidia? Ako su na tom nasi Ziaci
v schopnosti vyuzivat svoje vedomosti? D24 sa
dosiahnut, aby rozumeli tomu, ¢o sa ucia a vedeli to aj
pouzit? V com su iné krajiny, ktorych ziaci sa
v medzinarodnom hodnoteni prirodovednej
gramotnosti umiestnili na poprednych miestach?

Pozvané prednasky

Aké st trendy v zdujme o Studium prirodnych vied?
Preziji chemické vysoké Skoly (napriek ich nesporne;j
kvalite) nezaujem ,,zaujemcov o §tadium*?

PreCo chemici dovolili, ze ,,chemicka latka®“ sa stala
synonymum pre jed? Kedy aj nasi vedci a vyrobcovia
pochopia potrebu komunikovat’ s verejnostou? Aké
zruénosti potrebujii vedci, aby ich komunikécia bola
uspe$na (t. j. ich nazory boli vypocuté a oni stcasne
spoznali nazory verejnosti)? PreCo sa nasi chemici
nesnazia pomoct’ ucitel'om nasmerovat zaujem ziakov
na Stadium a kariéru v oblasti chémie? Preco su
propagaéné aktivity vysokych $kol neefektivne? Aké
su priklady aktivit, ktoré zlepsuju komunikaciu vedy
s verejnost'ou? Ako sa Spickovi vedci a priemyselné
spolocnosti v zahrani¢i podielaji na spolupraci so
Skolami?

Zostanl na Slovensku nejaki (kvalifikovani) uditelia,
ak sa nezlepsi ich odmenovanie? Budu este chemici,
ak nebudd ucitelia chémie? Dokedy dovolime, aby

cvve

boli v skolstve?

PREDNASKY - SEKCIA 1:
ANALYTICKA A FYZIKALNA CHEMIA

1P01

ON-LINE MERANIE VYVOJA PLYNOV
V BRIGGSOVEJ-RAUSCHEROVEJ A
BELOUSOVOVEJ-ZABOTINSKEHO
OSCILACNEJ REAKCII

Erik Szabo, Peter Sevéik

Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie,
Prirodovedecka fakulta Univerzity Komenskéh
Mlynska dolina, 842 15 Bratislava

Oscilacné  reakcie prejavuji  spravanie  takej
komplexnosti, ktora v sistavach navzajom nezavislych
dejov nie je pozorovatelna a ich §tidium nepochybne
zohrava doleziti ulohu vnaSom chapani javu
komplexnosti ako takého.' Vyvoj plynu z roztokov je
sam osebe castou pri¢inou oscilacii, hoci skor
fyzikalnej povahy, astadium chemickych oscilacii
sprevadzanych  tvorbou plynu nam s velkou
pravdepodobnostou méze poskytnut’ nové poznatky o
oboch.

Ked’ze praca s plynmi so sebou nesie znatné mnozstvo
praktickych problémov a doposial’ nebola ziadna plne
automatickd metoda izobarického merania ustalena
ako konvencna, sustredili sme sa predovsetkym na
vyvoj presnej metdody on-line zaznamu objemov
plynov vo vsidzkovom usporiadani,” a to pomocou
vazenia kvapaliny vytlacanej plynom — od navrhu, cez
testovanie a kalibraciu, az po protokol
vyhodnocovania dat. Metoda bola nasledne pouzitd pre
meranie vyvoja plynov v modifikovanej Briggsovej-

Rauscherovej reakcii a v klasickej Belousovovej-
Zabotinského reakecii.

Vysledky pritom viedli nielen k poznatkom, na
zaklade ktorych bolo mozné znacné zvySenie
reprodukovatelnosti realizdcie modifikovanej BR
reakcie, ale taktiez potvrdili vysledky napovedajice
moznost’ supersaturdcie v klasickej oscilacnej reakcii
BZ,’ priom vysledky ziskané za rdznych rezimov
mieSania naznadili, ze priamy kontakt BZ oscilatora
s vi¢§im mnozstvom plynu, napriklad pri uvolneni
supersaturacie, moze priebeh tejto reakcie znacne
ovplyvnit’.

Tato praca bola podporena grantom UK/200/2009
a VEGA 1/0039/09.

[1] Epstein, 1. R.; Pojman, J. A. An Introduction to
Nonlinear Chemical Dynamics; Oxford University
Press, Oxford, 1998.

[2] Szabo, E; Sev¢ik, P. J. Phys. Chem. A 113, 3127
(2009).

[3] Sev¢ik, P.; Misicak, D.; Adaméikova, L. J. Phys.
Chem. A 111, 10050 (2007).

1P02
VLIV TEPLOTY NA ADSORPCI CTAB NA
UHLI

Roman Marsalek', Boleslav Taraba'

! Katedra chemie, Prirodovédeckd fakulta OU, 30.
dubna 22, 701 03 Ostrava

Byl sledovan vliv teploty na adsorpéni chovani
kationaktivniho  tenzidu,  cetyltrimethylamonium
bromidu (CTAB) zvodného prostiedi na odlisnych
typech piirodniho uhli. S vyuzitim vsadkové (batch)
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aparatury byly proméfeny adsorpéni izotermy vzorku
¢erného (BC), hnédého (SB) a oxidaéné alterovaného
uhli (BO) pfi teplotnich urovnich 25, 40, 60 a 80 °C.
Bylo prokazano, ze zjisténé adsorpéni isotermy lze
popsat pomoci Langmuirovy teorie monovrstevného
pokryti. Nalezené hodnoty ,maximalni“ adsorpéni
kapacity (a,,) vykazovaly pro vSechna sledovana uhli
(mirny) narGst srostouci teplotou, pficemz
nejvyrazngj$i imobilizacni kapacita viici CTAB byla
zjisténa u vzorku oxida¢né alterovaného uhli BO s
nejvyssim zastoupenim kyslikatych funkénich skupin.
Pomoci Langmuirovy rovnice byly vypocteny
adsorpéni konstanty b, jejiz hodnoty se (obecn¢)
ztotoziluji s rovnovaznou konstantou adsorpcniho
procesu. Z teplotni zavislosti vyc¢islenych konstant b
pak byly pro jednotlivé vzorky vypoéteny zakladni
termodynamické veli¢iny jako (zména) entalpie AH,4s,
entropie A4S, respektive Gibbsovy energie 4G,
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adsorpéniho  procesu. Vysledky jsou shrnuty
v nasledujici tabulce:

Teplota a, b AH,g ASus AGys

(XK) (mmol/g) (kJ/mol) (J/mol.K) (kJ/mol)

50 298,15 1,26 6,25

313,15 1,37 10,5 -6,03

-10,6 -146 ——2——

333,15 1,42 797 -5,74

353,15 1,54 6,30 5,44

SB 298,15 1,14 412 3,54

313,15 124 348 3,25

9,25 192 ———=

333,15 135 293 2,87

353,15 149 227 2,49

298,15 1,00 1,70 -1,31

BC 5.5 1,10 1,48 -1,06

2 2 -6,34 16,9 ————

333,15 1,22 1,31 -0,71

353,15 132 L13 0,38

Z vysledkové tabulky je ziejmé, ze adsorpéni
proces lze hodnotit jako exotermicky (AH 4 <0)
a spontanni (AG,4s < 0). Pokles entropie pak odpovida
obecné predstavé o nartstu ,,usporadanosti soustavy
v pribéhu adsorpcniho déje.

Tato prace vznikla za podpory GACR ¢ 105/07/P041
a GAAV ¢ 1AA301870801.

1P03 ,,KEYNOTE%

OXIDACNE-REDUKCNI POTENCIAL VE
VZTAZiCH STRUKTURA-VLASTNOSTI,
RESP. STRUKTURA-BIOLOGICKA AKTIVITA

Karel Nesmérak

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta,
Katedra analytické chemie,

Albertov 6, 128 43 Praha 2, Ceskd republika, e-mail:
nesmerak@natur.cuni.cz

Metody analyzy kvantitativnich  vztahi  mezi
strukturou a vlastnostmi resp. strukturou a biologickou
aktivitou (QSPR/QSAR) nachézeji své Siroké
uplatnéni v ruznych oblastech chemie, biologie
i farmacie. Jako deskriptory strukturniho uspofadani
molekul lze v  QSPR/QSAR kromé¢ tady

substituentovych a topologickych konstant vyuzit i
fyzikalné-chemickych konstant. Velmi vyhodné se
ukazuje pouziti konstant popisujicich oxidacné-
redukéni vlastnosti molekuly (napf. pualvinovy
potencial), protoZze uzce souvisi s interakcemi latky s
mistem biologického U¢inku a tudiz mohou byt tyto
pfimo korelovany s biologickymi vlastnostmi [1]. Do
pfislusnych vztahti je obvykle nutné zavést jesté
veli¢iny charakterizujici kinetiku transportu latky
organismem (prinik biologickymi membranami),
typicky rozdelovaci koeficient oktanol-voda.
Elektroanalytickd chemie tak mize v dobé¢, kdy cast
jejich ukold prevzaly spektralni a separacni metody,
nalézt v QSPR/QSAR Sirokou oblast plisobnosti. V
prispévku bude podan prehled teoretickych vychodisek
uplatnéni elektrochemického potencidlu v téchto
korelacich, doplnény vlastnimi vysledky ziskanymi pfi
studiu derivati benzoxazinu [2] (v€etné uplatnéni
netradi¢nich deskriptorii struktury jako jsou SMILES
[3]), tetrazolu, benzoxazolu, aj.

Tato prdace byla podporena vyzkumnym zameérem
MSM0021620857 Ministerstva Skolstvi, mladeZze a
telovychovy CR.

[1]de Abreu F. C., de L. Ferraz P. A., Goulart M. O.
F.: J. Braz. Chem. Soc. 13, 19 (2002)

[2] Nesmérak K., Némec I., Sticha M., Waisser K.,
Palat K.: Electrochim. Acta 50, 1431 (2005)

[3] Toropov A., Nesmérak K., Raska 1., Waisser K.,
Palat K.: Comput. Biol. Chem. 30, 434 (2006)

1P04
POLYE"{‘YLEN A DNA: PODOBNOSTI
A ODLISNOSTI Z ICH MODELOVANIA

Tomas Bleha

Ustav polymérov SAV, 842 36 Bratislava

Polyetylen (PE) a DNA sa v  sucasnej
makromolekulovej vede pouzivaji ako vymedzenie
dvoch extrémov. PE je Struktirne najjednoduchsi
polymér, ktory sa stal ako materdl so skupiny tzv.
komoditnych plastov beznou stcastou nasho zivota.
Na druhej strane, komplexna chemicka Struktira
dvojvlaknovej DNA preduruje tito makromolekulu
na jej unikatne ulohy v Zivych organizmoch. V
pociatkoch polymérnej chémie vyskum prirodnych a
syntetickych polymérov prebiechal spoloéne, neskor
vSak burlivy rozvoj molekularnej bioldgie viedol k jej
vycleneniu sa od syntetickej polymérnej chémie.
Rozsirujuce sa rutinné vyuzivanie mikromanipulacie s
jednotlivymi  (single) = makromolekulami  napr.
pomocou AFM techniky vedie v suCasnosti opét’
k spoloénému pohladu na vlastnosti syntetickych
a biologickych polymérov. Molekulové modelovanie
pomocou pocitacovych metéd umoziuje identifikaciu
nielen  ocakavanych  velkych  rozdielov  vo
vlastnostiach makromolekul PE a DNA, ale aj celého
radu ich spoloénych ¢éit. Tento fakt sa v prezentacii
bude ilustrovat’ na prikladoch ich atomistického a
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hrubozrnného modelovania. Pre PE sa uvedu vysledky
modelovania retazcov vnutri lamiel semikrystalického
PE [1]. Rozoberu sa aj dosledky konfor-macnej tuhosti
retazcov na mechanické vlastnosti (bio)polymérov
aich sieti. Nakoniec sa bude venovat pozornost
dolezitému vplyvu geometrického obmedzenia DNA
(napr. v kapside virusu) na jej Struktirnu organizaciu

[2].

[1] Z. Spitalsky, T. Bleha, Macromol. Theory Simul.,
10, 833-841 (2001)

[2] P. Cifra, Z. Benkova, T. Bleha, J. Phys. Chem. B
113, 1843-1851 (2009)

1P05
NMR SPECTROSCOPY OF GRAPE MUST,
“BURCIAK”, “RAMPAS” AND NEW WINE

M. Mazur, K. Furdikova, L. Gala, M. Kalinak and M.
Valko

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 must from vine grapes consists of several hundred
compounds that are present at different concentrations.
The major components are water and sugars (glucose
and fructose). Minor components are represented by
organic acids (e.g. acetic, citric, malic, shikimic,
succinic, tartaric), amino acids (e.g. alanine, arginine,
isoleucine, leucine, proline, valine) and phenolic
compounds. Presented contribution describes the
changes in chemical composition during the
processing of grape to wine by high resolution NMR
spectroscopy. A time evolution of these major and
minor compounds in grape must samples, samples in
fermentation (“bur¢iak” and “rampas”) and new wine
samples is monitored by NMR spectroscopy on a
Varian INOVA 600 MHz NMR spectrometer, which is
located at the department of NMR and Mass
spectrometry, Faculty of Chemical and Food
Technology, STU in Bratislava. The advantage of the
'H NMR spectroscopy is the minimal sample
preparation and the ability to follow the course of
many components of wine simultaneously. This study
indicates that during the processing of grapes to wine
major and minor compounds varied significantly.

This work was supported by Science and Technology
Assistance Agency APVV-0488-07, APVV-0055-07,
Slovak Grant Agency for Science VEGA 1/0575/08,
VEGA 1/0018/09, Slovak State Program Project No.
2003SP200280203 (NMR measurements).
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1P06

ELEKTROCHEMICKE STUDIUM
INTRAMOLEKULARNI DEGRADACE
NOVEHO EXPLOZIVA 2,2-DINITROETHEN-
-1,1-DIAMINU

Ludmila Simkova', Frantisek Liska?, Jifi Klima', Jifi
Ludvik'

" Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR,
v. v. i., Dolejskova 3, CZ-182 23 Praha 8.

? Pedagogickd fakulta University Karlovy, M. D.
Rettigové 4, CZ-116 39 Praha 1.

V ramci vyzkumu intramolekularnich elektronovych
interakci molekul svice redox centry byl pomoci
elektrochemickych  technik  studovan 1 2,2-
dinitroethen-1,1-diamin (FOX-7) [1]. Struktura této
molekuly je pozoruhodna ptedevsim kombinaci dvou
geminalnich snadno redukovatelnych nitroskupin
v sousedstvi dvou silné elektrondonornich  amindg.
V molekule této latky tak dochazi ke stabilizaci
elektronovou ,,push-pull® delokalizaci.

H,N NO,
H,N NO,

2,2-dinitroethen-1,1-diamin
(FOX-7; DADNE; DANE)

Elektrochemicka redukce ani oxidace dané latky dosud
nebyla  zkoumana. Ve  vodnych  roztocich
polarograficka redukce vykazuje v zavislosti na pH
kolem 5 redukénich stupnti. Soucet vysek vin
odpovida 18 elektronim, tedy Ize predpokladat
redukci aZ na ethan-1,2-diamin, ktery byl kvalitativné
prokazan jako produkt redukce latky FOX-7 zinkem
v kyseliné chlorovodikové.

Pii reduktivni elektrolyze na velkoploché elektrodé se
FOX-7 rozklada, spotieba elektronti je vSak vyrazné
mens$i (mezi 4-6 elektrony na molekulu), v roztoku
zbylém po preparativni elektrolyze se vSak nepodatilo
identifikovat zadny organicky produkt. Proto byly
pomoci kombinace elektrochemie/GC/MS
analyzovany plynné produkty. Zatimco NH;, N, NO,
NO,, N,O byly prokazany (Obr. 1), CO, ani dalsi
tékavé produkty obsahujici uhlik se prokazat
nepodafilo. Uhlikaté produkty ziejmé zlstavaji po
elektrolyze vroztoku jako anorganické ionty, které
nejsou tékavé a ani nejdou vytfepat do organickych
rozpoustédel.
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pribéh vyvoje plynu pfi elektrolyze v 0,5 M kys.sirové
plocha piku
250 oz
——N20
200 02
N2
NO
150 |
100
50 -
0 T T T T T T T T T T T T T T
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 CYklus
Obr. 1: Graf znazoriuje prab¢h vyvoje plynd

vznikajicich bshem elektrolyzy FOX-7 vkys. sirové.
Sipky v grafu ukazuji, kdy byla spusténa a kdy
vypnuta elektrolyza.

Za financni podporu autori dekuji grantu KONTAKT
(MSMT) ¢. ME 09 002.

[1] Cibulka, R; 1,1-diamino-2,2-dinitroethen,
dinitromethan, syntézy a vlastnosti. Prace podle
smlouvy & 4621/2004/VUPCH mezi Explosia, a.s.
a VSCHT 2005.

1P07
STUDIUM HYBRIDNYCH MATERIALOV NA
BAZE MONTMORILLONITU A
SUPRAMOLEKULOVYCH KOMPLEXOV S
FLUORESCENCNYMI FARBIVAMI

Marian Matej des', Marian Janek'*

"Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedecka
fakulta, Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie,
Mlynska dolina CH1, SK-842 15 Bratislava, Slovenskad
Republika

(matejdes@fns.uniba.sk)

*Technologicky institit, Slovenskd akadémia vied,
Dubravska cesta 9, SK-845 13 Bratislava, Slovenska
Republika

Sirokospektrdlne  vyuzitie  cyklodextrinov  je
vysledkom ich schopnosti $pecificky adsorbovat’
vybrané typy molekal v zavislosti od ich chemicke;j
Struktary. Tvorbou host/guest komplexov
fluorescenc¢ného farbiva s cyklodextrinmi je mozné
zabezpetit  definované  spektralne  spravanie'
vybranych fluorescenénych molekil analogicky ako je
tomu u kvantovych bodov ktoré maju uzko-spektralnu
odozvu. Pre praktické aplikacie vSak nie je vyhodné
pouzitie tychto komplexov vyluéne v kvapalnych
rozpustadlach ale hladaju  sa moznosti ich
usporiadaného umiestnenia v tuhej faze. Ako jedna z
moznosti sa ponuka vyuZitie medzivrstvovych
priestorov vrstevnatych silikdtov s expandovatel'nou
Struktirov, ktoré maji vynikajuce adsorpcné
vlastnosti’ a schopnost’ tvorby tenkych samonosnych
vrstiev. Hlavnym cielom tejto prace je Stadium
supramolekulovych komplexov medzi o-, B-, v-
cyclodextrinmi (CD) a fluorescen¢nymi farbivami vo

vodnom prostredi, a nasledne ich vyuzitie pri priprave
hybridnych materidlov na baze montmorillonitu.
Nemenej  dolezitou  skutoCnostou je  vplyv
montmorillonitu na tvorbu host/guest komplexov v

roztoku. Zmeny rovnovaznych kons$tant tychto
komplexov boli pozorované pomocou statickej
fluorescenénej  spektrometrie.  Samotné hodnoty

rovnovaznych konstant danych komplexov boli
vyhodnotené podla Benesi-Hildebrandovej metdody.
Rozhodujucim faktorom pri priprave hybridnych
tenkych filmov na badze montmorillonitu bola hodnota
rovnovaznej konStanty. Samonosné filmy boli
pripravené z nemodifikovaného a supramolekulovym
komplexom modifikovaného Na-montmorillonitu.

Vniknutie  supramolekulovych  komplexov  do
medzivrstvia pouzitého vrstevnatého silikatu bolo
pozorované  pomocou  rontgenovej  difrakénej

spektrometrie. Pripravené tenké filmy boli nasledne
charakterizované infratervenou (IC) spektroskopiou
av dalekej IC oblasti metdodou teraherzovej
spektroskopie s Casovym rozliSenim (THz-TDS).
Ziskané vysledky umoznili sledovat’ zmeny spektier na
zaklade podmienok pripravy nanokompozitnych
tenkych vrstiev, a zaroven urCit optimalizované
podmienky procesu pripravy tenkych vrstiev
s fluorescencénou funkcionalitou.

Podakovanie: Tato prdaca bola financne podporend
APVV grantom ¢. 0491-07 a grantom Ministerstva
Skolstva Slovenskej Republiky ¢. VEGA 1/4457/07.

[1T A. Angelova, D. Ringard-Lefebvre, A. Baszkin, J.
Colloid Interface Sci. 212,275 (1999).

[2]1 A. Ceklovsky, A. Czimerovd, M. Pentrik, J.
Bujdak, J. Colloid Interface Sci., 324, 240 (2008).

1P08
MOLECULAR DYNAMICS OF HAIRPIN
RIBOZYME

Vojtéch Mlynsky', Pavel Banas!, Nils G. Walter?, Jiti
Sponer’?, and Michal Otyepka'*

'Department of Physical Chemistry, Faculty of
Science, Palacky University Olomouc, tr. Svobody 26,
771 46 Olomouc, Czech Republic

Department of Chemistry, Single Molecule Analysis
Group, University of Michigan, 930 N. University
Ave., Ann Arbor, MI 48109-1055, USA

3 Institute of Biophysics, Academy of Sciences of the
Czech Republic, Kralovopolska 135, 612 65 Brno,
Czech Republic

To gain insight into active site behavior of the minimal
self-cleaving hairpin ribozyme (HR), we have
performed molecular dynamics (MD) simulations at
100-ns timescale of various HR forms. The hairpin
ribozyme structures for MD simulations were derived
from the junctionless ligated X-ray crystal construction
[1] determined at 2.05 A resolution. Biochemical and
structural data have implicated the G8 and A38 bases
as catalytic participants in cleavage and ligation
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catalyzed by HR. The position of G8 near the reactive
A-1(2’-OH) group suggests the possibility that
deprotonated N1 acts as a general base [2]. The A38
has been proposed to act as the general acid, because
the transition-state analog crystal structures place
A38(N1) close to the 5'-oxygen leaving group [3]. Our
simulations proved that the 2°-OMe group, used to
gain X-ray structure of reaction state, distorts the
active site. Deprotonated G8 also distorts the active
site and could be excluded from participating in
catalysis. A38H+ form is the most consistent with
high-resolution X-ray data andit’s likely to be
dominant protonation state of A38 under physiological
conditions.  The presented molecular  dynamics
simulations support the reaction mechanism where the
non-bridging oxygen of the scissile phosphate acts as a
general base accepting the A-1(2’-OH) proton, G8
helps to stabilize transitions states as well as an
intermediate and A38H' acts as ageneral acid
protonating leaving O5’ alcoholate.

This work was supported by grants from the Grant
Agency of the Czech Republic (203/09/H046), the
Academy of Sciences of the Czech Republic
(144400040802 and 10S500040581) and the Czech
Ministry of Education, Youth, and Sports (LC512 and
MSM6198959216).

[1] Salter, J., Krucinska, J., Alam, S., Grum-Tokars,
V., and Wedekind, J. E. 2006. Water in the active
site of an all-RNA hairpin ribozyme and effects of
Gua8 base variants on the geometry of phosphoryl
transfer. Biochemistry 45, 686-700.

[2] Rupert, P. B., and Ferré-D'Amaré, A. R. 2001.
Crystal structure of a hairpin ribozyme-inhibitor
complex with implication for catalysis. Nature 410,
780-86.

[3] Ditzler, M.A., Sponer, J., and Walter N.G., 2009.
Molecular dynamics suggest multifunctionality of
an adenine imino group in acid-base catalysis of
the hairpin ribozyme. RNA 15, 560-75.

1P09
POROVNATELNOST EMPIRICKYCH
POTENCIALU A KVANTQVEO
MECHANICKYCH VYPOCTU

Marie Zgarbova', Michal Otyepka'?, Jiti Sponer'* a
Petr Jurecka'?

'Katedra fyzikdlni chemie, Univerzita Palackého

v Olomouci, t7. 17. listopadu 12,771 46 Olomouc

? Biofyzikalni vistav AV CR, Krdlovopolskd 135, 612
65 Brno

Nejcastéji pouzivané empirické potencialy konstruuji
celkovou interakéni energii zné€kolika slozek,
elektrostatické, disperzni, repulzni a nékdy i
polarizacni. Vzhledem k empirickému charakteru
potencialu ale neni jasné, jestli jsou tyto slozky pfimo
srovnatelné s kvantové chemickymi referenénimi
vypocty, tedy zda maji piimocarou fyzikdlni

Prednasky — sekcia 1

interpretaci. Provedli jsme proto srovnani empirickych
vypoétl potencidlu Cornell a kol. (AMBER)'
s pfesnymi kvantové mechanickymi vypocty metodou
DFT-SAPT*®  (Symmetry Adapted Perturbation
Theory), ktera umoznuje rozklad celkové interakéni
energie na fyzikalné smysluplné komponenty. Studie
byla provedena pro dimery uracilu a nékolik
komplext, reprezentujicich aminokyselinové motivy
v proteinech a empiricka a neempiricka data byla
porovnavana v zavislosti na mezimolekularni
vzdalenosti. Z pomérti molekulové mechanickych a
kvantové mechanickych slozek interakéni energie jsme
vyvodili zavery, tykajici se presnosti jednotlivych
komponent silového pole a moznosti vyuziti téchto
kvantové mechanickych vypoétd pro zkvalitnéni
parametrizace silovych poli.

Prdace vznikla za podpory grantu MSMT CR
MSM6198959216, grantu LC512 a 203/09/H046.

[1] Cornell, W. D.; Cieplak, P.; Bayly, C. 1.; Gould, 1.
R.; Merz, K. M.; Ferguson, D. M.; Spellmeyer, D.
C.; Fox, T.; Caldwell, J. W.; Kollman, P. A.: J.
Am. Chem. Soc. 1995, 117, 5179-5197.

[2] Hesselmann, A.; Jansen, G.; Schutz, M.: J. Chem.
Phys. 2005, 122, 14103.

[3] Jeziorski, B.; Moszynski, R.; Szalewicz, K.: Chem.
Rev. 1994, 94, 1887-1930.

1P10

TEORETIQKA'STUDIE HYPERPLOCHY
POTENCIALNI ENERGIE KOMPLEXU
INDOL-BENZEN

Tomas Zeleny 2 Martin Pykall, Pavel Hobza'?

'Katedra fyzikélni chemie, Prirodovédecka fakulta,
Univerzita Palackého v Olomouci,

t7. 17. listopadu 12, Olomouc, Ceskd republika. E-
mail: tomas.zeleny@upol.cz

Ustav organické chemie a biochemie, Akademie véd
Ceské republiky, Femingovo nam. 2, Praha 6, Ceskd
republika.

Metodou MD/Q (Molecular dynamics/quenching)
empirickym potencidlem Amber Parm94 byly
vyhledana vSechna minima na hyperplose potencialni
energie Van der Waalsova komplexu indol-benzen.
Struktury ziskané¢ z MD/Q byly plné reoptimalizovany
na ab initio Grovni (RI-TPSS-D/TZVPP) a vypocteny
hodnoty jejich stabilizatnich energii. Hodnoty
stabilizacnich energii byly pro nejstabilngjsi struktuty
T-tvar (TS) a patrovou strukturu (ST) piepocitdny na
urovni CCSD(T)/CBS a predtim reoptimalizovany CP-
MP2/cc-pVTZ (Counterpoise corrected gardient).
Patrova struktura je stabilizovana w-m interakci,
struktura T-tvaru je stabilizovana vodikovou vazbou
NH--nw do m aromatického systému benzenu a je
energeticky preferovana. Z experimentu [1] je znama
hodnota  stabilizaéni  enthalpie 5.2 kcal mol™
(1823 + 15 cm™). Pro dvé nejstabilngjsi struktury (TS
a ST) byly vypocteny termodynamické piispévky k
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enthalpii pfi riznych teplotich pro porovnani s
experimentem. Zavérem lze konstatovat, ze pii teploté
130 — 200 K a vhodném poméru konformaci ST a TS
souhlasi vypoc¢tena hodnota enthalpie s experimentalné
zjisténou hodnotou.

[1] Braun, J.; Neusser, H. J.; Hobza, P. J. Phys. Chem.
A2003, 107, 19, 3918.

1P11
VLIV EXPLICITNICH MODELU VOD NA
STABILITU A DYNAMIKU CHIGNOLINU
V MOLEKULARNE DYNAMICKYCH
SIMULACICH

Petra Florova, Petr Sklenovsky a Michal Otyepka

Katedra fyzikalni chemie a Centrum biomolekul a
komplexnich molekulovych systémii
Prirodovedecka fakulta, Univerzita Palackého

v Olomouci, t. 17. Listopadu 12, 77146 Olomouc

V molekularné dynamickych (MD) simulacich existuji
dva pristupy reprezentace vody; implicitni a explicitni
modely vody. Implicitni model popisuje vodu jako
kontinuum o dané dielektrické konstanté, kdezto
explicitni model popisuje molekulu vody na atomarni
urovni.

Nase studie se zaméfila na porovnani vlivu nejcastéji
pouzivanych explicitnich modelti vody (TIP3P, TIP4P,
TIPSP a SPC/E) na stabilitu a dynamiku oligopeptidu
v MD simulacich (AMBER, ff99). Jako studovany
peptid byl vybran nejmensi znamy protein stabilni v
roztoku - chignolin, jehoz vlastnosti jsou dobie
popsany z experimentalnich méfeni. Nase vysledky
ukazuji, ze vybér modelu vody vyznamné ovliviiuje
stabilitu peptidu. Nejlepsi shodu s experimentalnimi a
teoretickymi daty vykazaly modely TIP5P a SPC/E ,

zatimco pouziti TIP3P a TIP4P modelu silné
podhodnocovalo stabilitu chignolinu.
Prace  vznikla za  podpory  granti < LC512,

MSM6198959216 a 203/09/H046.

1P12 ,,KEYNOTE“
MINIATURIZACE V ANALYTICKYCH
SEPARACNICH METODACH

Pavel Coufal

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta,
Katedra analytické chemie,
Albertov 2030, 128 40 Praha, Ceska republika

Miniaturizace je trend dnes$ni doby. S miniaturizaci se
setkdvame kazdy den ve vSech oblastech lidské
¢innosti. Miniaturizace, obecné, pomaha lidem rozlisit
nejmensi Castice hmoty, manipulovat s témito
nanocasticemi v prostoru, ¢ist nejriznéjsi informace v
nich skryté a, v neposledni fadé, pomaha urychlovat
komunikaci mezi jednotlivymi Castmi naSeho okoli.
Dnes 1Ize bez obav fici, Ze miniaturizace
nezanedbatelné ovlivituje védecky vyzkum, technicky
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a technologicky pokrok, a jakoukoliv lidskou ¢€innost,
kterou se ¢lovek rozhodne provadét.

Miniaturizace, jiz v naSich rodnych jazycich mizeme
vyjadiit slovy zmenSovanie ¢i zmensSovani, ovliviluje
chemii, analytickou chemii a analytické separacni
metody pfedevSim. Analytickd chemie a analytické
separacni metody spolu s ni jsou pod neustdlym
tlakem analytickych odbornikd z praxe, ktefi volaji po
lepSich parametrech analytickych metod v minulosti
jiz vyvinutych ¢i v soucasnosti praveé vyvijenych. Tito
prakti¢ti odbornici byli vyslySeni a na jejich popud
byly analytické separa¢ni metody miniaturizovany.
Analyticti chemici volali a volaji po vyssi citlivosti,
lepsi selektivité, rychlejsi analyze, malém vzorku,
nizké spotiebé Cinidel, vétsi piesnosti a spravnosti,
zelengj$im dopadu na zivotni prostiedi a snizeni
ekonomickych nakladd na kazdou jednu analyzu. Na
zakladé téchto smysluplnych a naléhavych pozadavkl
analytické praxe byly vyzkouseny, vyvijeny, vyvinuty
a optimalizovany slibné nové analytické separacni
metody, jako kapilarni kapalinova chromatografie
s napliiovymi a monolitickymi kolonami, kapilarni
elektroforéza a mikrofluidni ¢ipové techniky, jimiz
vSemi [1-3] se zabyva tato prednaska.

Autor dékuje za financni podporu projektu GACR
203/07/0392 Grantové agentury Ceské republiky a
vyzkumnému zameru MSM0021620857 Ministerstva
Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky.

[1] ,,Determination of new pyridoquinoline derivatives
and their quantification in urine by capillary liquid
chromatography*, J. Srbek, P. Coufal, E. Tesatova,
Z. Bosakova, J. Suchankova, Journal of Separation
Science, 26 (2003) 1582-1588.

[2] ,.Separation of twenty underivatized essential
amino acids by capillary zone electrophoresis with
contactless conductivity detection”, P. Coufal, J.
Zuska, T. van de Goor, V. Smith, B. Gas,
Electrophoresis, 24 (2003) 671-677.

[3],,Chip-based nano-LC-MS/MS identification of
proteins in complex biological samples using a
novel polymer microfluidic device®, J. Srbek, J.
Eickhoff, U. Effelsberg, K. Kraiczek, T. van de
Goor, P. Coufal, Journal of Separation Science, 30
(2007) 2046-2052.

1P13

STRUCTURAL STUDY ON POLYPEPTIDES
USING VIBRATIONAL CIRCULAR
DICHROISM

Pavlina Novotna', Marie Urbanové?

'Department of Analytical Chemistry and
’Department of Physics and Measurements, Institute of
Chemical Technology, Prague, Czech Republic

Two synthetically prepared polypeptides, poly-y-
benzyl-L-glutamate (PBLG)
and poly-pB-benzyl-L-aspartate (PBLA), were chosen
for studying structure and its variations by vibrational
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circular dichroism spectroscopy (VCD). Their
secondary structures and aggregation states were
studied in organic solvents under different conditions,
e.g. concentration and acidity. In this contribution,
spectral regions of amide I, amide I and amide A were
used.

PBLG and PBLA both exhibit the a-helical
conformation in several helicogenic solvents.
However, their helixes possess usually different sense
of helicity and they also differ substantially in their
stability.

The influence of aggregation of PBLG on VCD
spectra was followed in several helicogenic solvents:
CDCl;, CHCI;, benzene-d6, nitrobenzene-d5 and
dimethylformamide. In the presence of 15 vol.% of
TFA in CHCI; solution, the change of a-helical into
polyproline II — like conformation and disruption of
hydrogen bridges occurred. As for PBLA, the change
of conformation was observed in less acidic solution;
however, the aggregation study was limited because of
its lower solubility.

A special type of aggregation state, a highly ordered
structure of cholesteric liquid crystals, was observed
for PBLG in benzene-d6 for concentrations higher
than 50 g.1"". In this case, the VCD signal is about 100
times stronger than for PBLG in CHCls.

1P14

RUZNE POSTUPY SORPCE HUMINOVYCH
KYSELIN NA JILOVE MINERALY VCETNE
STUDIA VLASTNOSTI INTERKALATU
METODAMI RTG DIGRAKCE, UV-VIS A IC
SPEKTROSKOPIE

Jiti Pavlovsky, Martin Mucha

Katedra analytické chemie a zkouseni materialu,
Fakulta metalurgie a materialového inZenyrstvi, VSB-
TU Ostrava, Studentska 1767, 708 33 Ostrava-
Poruba, Ceskd republika, e-mail:
jiri.paviovsky@ysb.cz

Ucelem bylo piipravit interkalaty, které bude mozné
dale vyuzivat na sorpci tézkych kovl a aniontl, jez
budou odstrafiovany zvodnych roztokd. Byla
provadéna sorpce huminovych kyselin (HA) na jilové
materidly (SWy-2, SAz-1, slévarenské jily Sabenil
C30 a Bentonit 75) péti postupy pro pH 6. Bylo ur¢eno
mnozstvi nasorbovanych HA a jejich formy z pohledu
interkalace. Postupem A bylo provedeno syceni ve
formé¢ vapenatého humatu koncentrace 100 mg/1. Byly
ptipraveny i interkalaty postupem B (syceni jilu CaCl,
a naslednd interkalace sodného humatu na jil), C
(postup totozny s postupem A-syceni Na-HA Ca®"
ionty a poté silné okyseleni HCI), D (ptidani CaCl, a
sodného humatu zvlast k jilu) a F (pfimé piidani
sodného humatu k jilu). Syceni bylo provedeno 3x
véetné promyti interkalatt CaCl,, NaCl a
demineralizovanou vodou. Pro uvedené postupy byly
urc¢eny UV-VIS metodou poméry E4/E6 (formy HA) a
E3/E4 (velikost molekul HA). Bylo zjisténo, ze u jilt
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SWy-2 a SAz-1 se interkaluji do struktury pro postup
A jak HA, tak fulvové kyseliny (FA), pro ostatni jily
pravdépodobné jen FA. Pro postupy D a F se
interkaluji pravdépodobné pouze FA, malo pak HA.
Krom¢ interkalace HA bude zvelké casti probihat
proces komplexace HA pies vapenaty kation na jily.
Autori dékuji Grantové agentuie Ceské republiky,
kterd instituciondlné podporila projekt GA CR ¢
104/08/P274.

1P15 ,KEYNOTE%

MOZNOSTI A MEZE KVANTITATIVNI
ANALYZY PRASKOVOU RENTGENOVOU
DIFRAKCI

David Havli¢ek

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta,
Katedra anorganické chemie,
Albertov 2030, 128 40 Praha, Ceska republika

Kvantitativni fidzova analyza smési tuhych latek
ptredstavuje narocny tkol, jehoz feSeni se vSak spise
nezli analyticti chemici vénuji chemici anorganicti,
pouzivajici difraktometry pievazné k jinym nez
analytickym Gcelim. V neposledni fad¢ je tento
problém velmi aktualni také pro fyziky, kteti se
zabyvaji predev§im teoretickym zakladem metod
kvantitativni analyzy pomoci praskové rentgenové
difrakce.

Predkladana prednaska nejprve predstavuje bézné
difrakéni metody z pohledu jejich vyuzitelnosti pro
kvantitativni fazovou analyzu. Je zde zminéna dnes jiz
spiSe historickd metoda Debye-Scherrerova, dale pak
difraktometrické  metody  pracujici s bodovym
detektorem a rliznym geometrickym uspofadanim
(Bragg-Brantanovo uspofdadani, metoda paralelniho
svazku, texturni goniometry apod.) a konecné pak
difraktometry s pozicné citlivym detektorem. Praveé na
zobrazeni celého difrakéniho zaznamu pomoci pozi¢né
citlivého  detektoru Ize demonstrovat rozdily
v intenzitdch (ze kterych jsou pak pocitany obsahy
fazi) ziskané vyse uvedenymi difrakénimi metodami.

V dal§i casti pfednasSky jsou diskutovany vlastni
metody kvantitativni  analyzy. Difraktometricka
metoda totiz takika vylucuje nékteré klasické pristupy,
napt. metodu kalibracni kifivky, diky rozdilnym
absob¢nim koeficientim kazdé z fazi ptitomnych ve
vzorku. Omezenou pouzitelnost ma 1 metoda
konstantniho pfidavku. Podstatna ¢ast vykladu je
v této kapitole vénovand tzv. metodé referencnich
intenzitnich konstant (RIR), jejiz pouzitelnost je pro
kvantitativni analyzu prasSkovou rentgenovou difrakci
viceméné univerzalni.

Zavérem je uveden piiklad kvantitativniho stanoveni
obsahu krystalické faze chrysotilu v pfirodnim vzorku
na klasickém difraktometru s bodovym detektorem. Je
zde popsan zplsob pfipravy silné texturovaného
vzorku pfevedenim na tenkou vrstvu na povrchu
sklenéného filtru pomoci specidlniho zafizeni, ziskani
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intenzit z difrakéniho zdznamu metodou paralelniho
svazku a vlastni kvantitativni stanoveni metodou
referen¢nich intenzitnich konstant.

Autor  dékuje za  financni  podporu  projektu
vyzkumnému zameéru MSM0021620857 Ministerstva
skolstvi, mladeze a telovychovy Ceské republiky.

1P16

PREPARATION AND MODIFICATION OF
QUANTUM DOTS AS SELECTIVE PROBES IN
BIOANALYSIS

Marcela Liskova 2, Karel Kleparnik ! Vé&ra Hezinova
! Ivona Svobodova ', Jan Prikryl "2 Frantisek Foret ',
Pavel Pazdera >

! Institute of Analytical Chemistry of the AS CR, v.v.i.,
Veveri 97, 602 00 Brno, Czech Republic

? Brno Masaryk University, Faculty of Science, Centre
for Syntheses at Sustainable Conditions and their
Management, Kotlarska 2, 611 37 Brno, Czech
Republic, e-mail: liskova@jiach.cz

Quantum dots (QD) show a great potential as
photoluminescent probes at cellular level, including in
vivo immunolabeling or cellular tracking. The main
advantages of quantum dots, when compared with the
conventional organic fluorescent dyes, are practically
no photobleaching, wide excitation and narrow
emission spectra and size dependent emission
wavelength. Typical materials for the preparation of
quantum dots are elements of II — VI or III — V group.
We have prepared CdTe water soluble quantum dots of
sizes 2 - 4,5 nm by the chemical reaction between
CdCl, and NaHTe at the presence of 3-
mercaptopropionic acid. Thus, the photoluminescence
emission maxima reach the values 520 - 700 nm. The
emission spectra are narrow with the bandwidth of
about 58 nm at the half height of its intensity, while
the excitation band lies in the range from 300 to 550
nm. There is a lot of simple conjugation techniques for
linking of QD with biomolecules to use them as
selective probes in immunolabeling. The results of the
conjugation with functional biomolecules via zero-
length  cross-linkers, checked by capillary
electrophoresis with LIF detection, will be presented.
The potential of this kind of labeling for the single-cell
analyses with LIF detection will be discussed.

This work was supported by the Grant agency of
Academy of Sciences of the Czech Republic
(KAN400310651 and KJB400310709), Grant Agency
of the Czech Republic (GA203/06/1680), Ministry of
Education, Youth and Sports (LC06023) and
AV0Z40310501.
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VYHODY VYUZITi ULTRAZVUKU
V ELEKTROCHEMII, FYZIKALNI
MECHANIZMY A VHODNE
EXPERIMENTALNI USPORADANI

Jiri Klima

J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry of ASCR,
v.v.i., Dolejskova 3, 182 23 Prague 8, Czech Republic,
Jjiri.klima@jh-inst.cas.cz

Budou popsany moznosti, které nabizi
ultrazvuku v elektrochemii a fyzikalni
moznych mechanizma.

pouziti
zaklady

Diskutovany budou tfi mozné mechanismy:

akustické proudéni (acoustic streaming) vyvolané
radiacnim tlakem

mikrostreaming a turbulence vyvolané kavitaci

tvorba mikrostiiky (microjets) pfi kolapsu kavitujici
bubliny v male vzdalenosti od povrchu elektrody.
Nové efekty mohou pfinést zejména mikrojety, které
mohou nejen nejvice snizit tloustku difuzni vrstvy (az
na 0.1 um), ale navic jsou schopné aktivovat povrch

elektrody pfipadn¢ jej depasivovat odstranénim
blokujicich film.

Bude diskutovana konstrukce experimentalniho
zafizeni, ve kterém se efekt mikrojett projevi

v maximalni mife.
Autor dékuje za financni podporu grantu KONTAKT
(MSMT) ¢. ME 09 002

1P18

ELEKTROC’HEMICKA METODA PRO
STANOVENI LATEK S THIOLOVOU
A DITHIOLOVOU SKUPINOU

Petr Jakubec!, Jan Hrbag!, Vladimir Halouzka', Jana
Skopalova®

'Katedra fyzikalni chemie, Univerzita Palackého, tF.
17. listopadu 12, Olomouc, 772 01

’Katedra analytické chemie, Univerzita Palackého, tr.
17. listopadu 12, Olomouc, 772 01

Elektroda ze skelného uhliku, modifikovana
polystyrenovym  filmem  obsahujicim  komplex
Co(CHBA),H,O (CHBA = cyklohexylbutyrat) je
vyuzitelnd pro stanoveni latek s thiolovou
a dithiolovou skupinou pomoci katalytické stripping
voltametrie. Metoda je citliva jak na latky

nizkomolekuldrni povahy (aminokyseliny typu cystein,
homocystein), tak i oligopeptidy (glutathion) a latky
vysokomolekularni povahy (proteiny). Komplex
Co(CHBA),'H,0 v prostiedi acetatového pufru (pH =
4,3) reaguje s latkami obsahujicimi thiolové skupiny
avznikly adukt lze redukovat pii —850 mV wvs.
Ag/AgCl (akumulaéni krok, 90 s). Redukovana forma
komplexu je poté reoxidovana v potencidlovém
rozsahu —850 mV az 200 mV vs. Ag/AgCl metodou
LSV (Linear Sweep Voltammetry, 50 mV/s). LSV pik
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pfi =170 mV vs. Ag/AgCl je umérny koncentraci
thiolovych skupin ve vzorku. Pfidavkem uhlikovych
nanotrubicek (MWCNT) do polymerniho filmu lze
dosahnout zvyseni citlivosti metody. Elektroda reaguje
na pfitomnost latek s thiolovou skupinou v fadové
mikromolarnich koncentracich (od cca 2:10°° mol dm™
*) a lze ji regenerovat pii potencialu > 300 mV vs.
Ag/AgCl (2 minuty v michaném roztoku). Diky
meéfeni v katodické oblasti je metoda prosta
interferenci askorbatu, uratu a acetaminofenu. Pfi
méfeni neni nutné odstranovat kyslik.

1P19

INFLUENCE OF SURFACTANTS ON
DEPOSITION PROCESS WHEN CADMIUM IS
DETERMINED ON BORON DOPED DIAMOND
ELECTRODE

P. Tom¢ik'?, M. Rievaj', D. Bustin', R. G. Compton®

!Institute of Analytical Chemistry, Faculty of Chemical
and Food Technology, Slovak University of
Technology in Bratislava, Radlinského 9, SK — 812 37,
Bratislava, Slovak Republic, E-mail:
peter.tomcik@stuba.sk

’Department of Chemistry, Faculty of Education, The
Catholic University in Ruzomberok, Namestie

A. Hlinku 56/1, SK-034 01, Ruzomberok, Slovak
Republic

Physical anf Theoretical Chemistry Laboratory,
University of Oxford, South Parks Road, Oxford OX1
307, United Kingdom

Mercury based electrodes are widely used for the
detection of heavy metals applying anodic stripping
voltammetry. However its usage is in a recent times
diminishing due to apparent toxicity of electrode
material and discouraging enviromental legislation. A
possible non-toxic alternation to mercury are solid
electrode like bismuth film electrode, chemically
modified electrodes, carbon paste electrodes, glassy
carbon electrodes or gold fibre electrodes are now
more frequently applied.

One bare electrode receiving considerable attention is
boron doped diamond (BDD), which is extremely
robust with a low level of background interference as
well as an attractively wide potential window also
towards the positive potentials in aqueous media [1].

In this contribution the deposition and determination
of cadmium using boron doped diamond electrode is
discussed. This mercury free approach is first
investigated under silent conditions then with applying
an acoustic field to improve the limit of detection. The
deposition process is also studied in the presence of
highly passivating surfactant Triton X-100. The reason
of sensitivity loss and deformation of voltammetric
stripping signal is investigated by atomic force
microscopy. It was shown that hindered
electrodeposition (nucleation and growth) occures in
the presence of surfactants [2].
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This work was supported by Slovak Research and
Development Agency under the contract No: APVV-
0057-06 and VEGA project No: 1/0066/09.

[1]L. Codognoto, S.A.S. Machado, L.A. Avaca:
Diamond Related Mater. 11, 1670 (2002).

[2] C.E.Banks, M.E.Hyde, P.Toméik, R. Jacobs,
R.G.Compton: Talanta 62, 279 (2004).

1P20
AAS FOR TRACE ANALYSIS OF METALS

Manova Alena, Beinrohr Ernest

Institute of Analytical Chemistry, Faculty of Chemical
and Food Technology, STU Bratislava, Radlinskeho 9,
812 37 Bratislava, Slovakia, e-mail:
alena.manova@stuba.sk

Metal quantification at low concentration levels
comprises one of the most important targets in
analytical chemistry. Nowadays, trace metals are
determined in a great variety of environmental (such
as water, soils, sedimements) samples. It is evident
that despite recent advances in analytical
instrumentation, the use separation and
preconcentration procedures is still ofen necessary
before the determination step.

Trace concentrations of metals are usually determined
by atomic spektrometry, mostly by graphite furnace
atomic absorption spectrometry (GF AAS) and mass
spectrometry with inductively coupled plasma
ionisation (ICP MS). The superior selectivity,
sensitivity and broad availability of the AAS method
makes it usually the choice No 1 when seeking for a
method for trace concentrations. Electrochemical
methods also facilitate trace analysis of metals but
cannot compete spectrometric methods owing to lower
selectivity, limited number of metals measured,
laborious and tedious procedures.

This work was supported by the Slovak Grant Agency
VEGA (project No. 1/0500/08) and APVV (project No.
0057-06).

1P21

FORENSIC IDENTIFICATION AND
COMPARISON OF ADHESIVE TAPES BY
MEANS OF INFRARED SPECTROSCOPY (FT-
IR) AND PYROLYSIS-GAS
CHROMATOGRAPHY-MASS
SPECTROMETRY (PY-GC/MS)

Aleksandra Augustynek', Jakub M. Milczarek®, Janina
Zieba-Palus®

! Jagiellonian University, Department of Analytical
Chemistry, ul. R. Ingardena 3, 30-060 Krakow, Poland
Institute of Forensic Research, ul. Westerplatte 9, 31-
033 Krakow, Poland

Adhesive tape is one of the most commonly used
office and industrial article that facilitate daily lives.
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Simultaneously, it can be used in crimes such as
murders, rapes, burglaries and robberies, for gagging
and encumbering of victims, to collage packages or
threat letters and also as a part of charges.

The main goal of forensic investigation of this
materials is to determine, whether the tape found at the
crime scene or a victim and the tape collected from a
suspect were previously making up one part, thus
connect person with incident or eventually connect
different crimes.

The aim of presented research was application of two
methods: infrared spectroscopy and pyrolysis-gas
chromatography-mass spectrometry to identification
and comparison of the group of 50 different adhesive
tapes.

Based on the obtained FT-IR spectra the group
classification was performed. Afterwards, the
possibility to differentiate samples within one group
(the same IR spectra) was checked by means of Py-
GC/MS. 50-100 pg samples were pyrolysed at 750 °C
for 20 s. Each sample was analysed three times.

Presented research proved effectiveness of both
methods in identification of adhesive tapes. It was
shown, that Py-GC/MS and FT-IR are complementary
methods in case of analysis of adhesive tapes.

[1]J. Zigba-Palus, J.M. Milczarek, P. Koscielniak,
Problems of Forensic Sciences, 2006, LXVII, 235-
248

[2]J. Zigba-Palus, J.M. Milczarek, P. Kos$cielniak,
Chemical Analysis, 2008, Vol. 53, 109-121

1P22
IN SILICO TEPELNA DENATURACE
NEGLOBULARNIHO PROTEINU P18INK4C

Petr Sklenovsky, Michal Otyepka

Katedra fyzikalni chemie a Centrum biomolekul a
komplexnich molekulovych systémii, Univerzita
Palackého v Olomouci, t7. 17. listopadu 12, 771 46
Olomouc

Ankyrin repeat proteiny (ARP) patii v pfirodé k
nejhojnéji zastoupenym proteintim, které obsahuji ve
své struktufe opakujici se strukturni jednotku.
Slozenim Ctyi az tficeti strukturnich jednotek - tzv.
ankyrinovych (ANK) motivii do tandemu vznika

terciarni struktura ARP majici néekolik
charakteristickych ~ rysd.  Struktura  ARP  je
neglobularni, coz vede k minimalnimu mnozstvi

sekvenéné vzdalenych kontaktl. Ukazuje se, ze
dominantni roli ve stabilit¢ a skladani proteind hraji
zejména interakce mezi sousednimi aminokyselinami.
Proteiny obsahujici mensi mnozstvi ANK motivu (cca
Ctyfi) se skladaji obdobné jako vétSina globularnich
proteinovych domén (,,all-none* mechanismus), avsak
s rostoucim poc¢tem motivl roste pravdépodobnost, ze
se ARP slozi do nativni struktury pies jeden ¢i vice
intermediatd. Vyznamny vliv na mechanismus
skladani ARP proteini ma rovnéz distribuce vnitini
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stability jednotlivych ANK motivii, resp. kvalitativni
zastoupeni aminokyselinovych zbytkil v jednotlivych
motivech.

Vénovali jsme se studiu mechanismu skladani ARP
proteinu spéti ANK motivy — pl8™* (p18)
pochazejiciho z rodiny inhibitorti proteinovych kindz
prostiednictvim  molekulové  dynamické (MD)
simulace. Provedli jsme celkem ¢tyfi MD simulace za
zvysené teploty 498 K pti NV'T podminkach v silovém
poli AMBER f/99. Ukazuje se, ze pl18 kompletné
denaturuje po 4 ns simula¢niho ¢asu. Nejdiive ztraci
svoji nativni strukturu prvni dva ANK motivy (ANK
motivy I a II), zatimco ostatni motivy vydrzi stabilni
podstatné  delsi simulaéni cas. Klastrovanim
simulac¢nich dat jsme zjistili, Ze populace struktury p18
s ANK motivy I a II rozbalenymi a ostatnimi v nativni
konformaci je natolik vyznamna, Ze ji lze povazovat za
intermediat tepelné denaturace.

Tato prace vzmikla za podpory grantii LC512,
MSM6198959216 a 203/09/H046.

1P23

PHYSICOCHEMICAL PROPERTIES OF
BIOPERSISTENT NANOPARTICLES AND
THEIR CONCEIVABLE INTERACTIONS WITH
BIOMATRICES

Peter Simon

Institute of Physical Chemistry and Chemical Physics,
Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak
University of Technology, Radlinského 9, 812 37
Bratislava, Slovakia; e-mail: peter.simon@stuba.sk

Nanoscience and nanotechnology are broad and
interdisciplinary areas of research and development
growing explosively worldwide in the past few years.
Without doubts, nanotechnology belongs to the most
promising technologies of this century. Nanomaterials
(NM) are utilized for a number of application areas,
such as electronic components, clothes, paints, house-
cleaning products, varnishes, environmental
remediation technology, energy capture and storage
technology, military technology etc. They are applied
also in medical and cosmetic products as well as for
agriculture and food [1].

Since NMs are applied worldwide, their safety,
implications on human and environmental health and
potential risks are under discussion where current
opinions range from “completely harmless and safe” to
“extremely hazardous”. The conflicting results in the
literature about the nanotoxicity are due to the lack of
standardized physicochemical characterisation of the
different types of nanoparticles and even different
manufactures or batches of the same engineered
nanoparticle.

In this paper the conceivable interactions of insoluble
biopersistent nanoparticles with food matrix and living
systems following from their physicochemical
properties are assessed. It is reasoned that adsorption
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of species and agglomeration and ageing of
nanoparticles are phenomena originating in the
relaxation of surface free energy. Further it has been
deduced that nanoscale materials have a unique ability
to interact with proteins and other biopolymers. The
deductions also underline the catalytic activity of
nanoparticles, primarily in oxidative reactions which
may lead to the formation of reactive oxygen species
and to the oxidation stress. The ability of nanoparticles
to act as nuclei or germs in the induced heterogeneous

Prednasky — sekcia 1

crystallization is also considered [2]. The possibility of
nanoparticle migration will be also evaluated [3].

[1] Chaudhry Q., Aitken R., Scotter M., Blackburn J.,
Ross B., Boxall A., Castle L. & Watkins R., Food
Additives and Contaminants, 25 (2008) 241-258.

[2] Simon P. & Joner E., J. Food Nutr.Res., 47 (2008)
51-59.

[3] Simon P., Chaudhry Q. & Bako§ D., J. Food
Nutr.Res., 47 (2008) 105-113.

PREDNASKY - SEKCIA 2:
ANORGANICKA A MATERIALOVA
CHEMIA

2P01
TAVENINY ANORGANICKYCH SOLI -
POPOLUSKA V PRIEMYSLE

Miroslav Boc¢a

Institute of Inorganic Chemistry, Slovak Academy of
Sciences, Dubravska cesta 9, SK 45 36 Bratislava,
Slovakia

Prispevok je zamerany na pripomenutie a vyzdvihnutie
dolezitosti chémie roztavenych soli, pretoze vyznamna
Cast priemyslu je na nej =zavisla, Co bude
dokumentované na vybranych prikladoch klasickych
priemyselnych aplikaciach ako aj na prikladoch
aplikacii, s ktorymi sa pocita v blizkej buducnosti. Je
to vyuzitie roztavenych soli hlavne v energetickom
sektore, ale aj v oblasti spracovania odpadu.

Klasické pouzitie roztavenych soli sa tyka hlavne
metalurgického priemyslu. Najvyznamnejsimi
aplikaciami su elektrolyticka vyroba hlinika, horcika ¢i
titinu alebo metalotermickd vyroba tantalu a nidbu
alebo zirkénu. K modernym aplikaciam patri vyuzitie
roztavenych  anorganickych  soli v chladiacich
okruhoch jadrovych reaktorov alebo priamo ako
rozpustadla jadrového paliva, vyuzitie
v akumulatoroch energie (napriklad slnecnej) alebo pri
metdéde Molten Salts Oxidation, ¢o je spracovanie
nebezpecného odpadu (biologického alebo
vojenského) postupom alternativnym k priamemu
spal’ovaniu.

Pripodobenie  k znamej rozpravkovej postave —
Popoluske — odraza s0casny stav vtejto oblasti
chémie.

2P02
FLUORIDOVE SYSTEMY NA BAZE
ZIARUVZDORNYCH KOVOV

Blanka Kubikova, Zuzana Netriova, Miroslav Bo¢a

Ustav anorganickej chémie SAV, Diibravskd cesta 9,
845 36 Bratislava

Ziaruvzdorné kovy sa vieobecne vyznaduju vysokymi
teplotami topenia. Hlavny zaujem o ne spociva v ich
vyuziti  ako  kon$trukéného  materialu  pre
vysokoteplotné aplikacie v oblastiach, kde ocelové
zliatiny, ako i va¢§ina neZzeleznych zliatin zlyhava.

Alkalické fluoridové taveniny na baze nidbu a tantalu
boli navrhnuté¢ ako elektrolyty pre elektrolytické
pokovovanie tychto kovov, pretoze ich zluCeniny sa
nedaju elektrolyticky vyluCovat z vodného prostredia,
vzhl'adom na nizku hodnotu rozkladného napétia.

Poznatky o zékladnych fyzikalnochemickych
vlastnostiach roztavenych soli st potrebné pre vypocet
koncentracii  pri  elektrotechnickom  vyskume
taveninovych elektrolytov apri skumani kinetiky
procesov v nich prebiehajtcich.

Prispevok je prehl'adom $tadia viacerych fluoridovych
systémov na baze ziaruvzdornych kovov (nidb, tantal)
v sistavach s fluoridmi alkalickych kovov, resp.
prislusnym oxidom ziaruvzdorného kovu. Predmetom
Stidia sa stali nasledovné systémy: MF-K,NbF; (MF
= LiF-NaF, LiF-KF, NaF-KF), KF-K,;NbF;—Nb,Os,
KF—K,TaFTa,0s, pricom sa sledovali ich zakladné
fyzikalno-chemické vlastnosti. Studoval sa aj vplyv
kationu alkalického kovu na hustotu a objemové
vlastnosti v stistavach typu MF-K,NbF;.
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2P03

SILICA COATED AND FUNCTIONALIZED
MANGANESE PEROVSKITE
NANOPARTICLES FOR BIOMEDICAL
APPLICATIONS

Ondfej Kaman'?, Pavel Veverka', Michal Kagenka'?,
Miroslav Maryékol, Miroslav Veverka', Vit Helrynek3 ,
Jaroslav Kupéik4 Lukas Falteisek’, Jan Cem}'ls, Petr
Kagpar®, Pavla Jendelova’, Veronika Griinwaldova®,
Romain Epherre’, Emil Pollert'

!Institute of Physics AS CR, v.v.i., Czech Republic
’Department of Inorganic Chemistry, Fac Sci, Charles
Univ Prague, Czech Republic

3 Institute of Clinical and Experimental Medicine,
Czech Republic

*Institute of Inorganic Chemistry AS CR, v.v.i., Czech
Republic

’Department of Cell Biology, Fac Sci, Charles Univ
Prague, Czech Republic

Department of Measurement, Fac Elect Engn, CTU,
Czech Republic

"Institute of Experimental Medicine AS CR, v.v.i.,
Czech Republic

8Zentiva a. s., Czech Republic

“Institut de Chimie de la Matiére Condensée de
Bordeaux CNRS/Université Bordeaux, France

Magnetic nanoparticles of La;,SryMnO; phase possess
tunable Curie temperature and exhibit high specific
power losses in ac field thus providing unique material
for magnetically induced hyperthermia. Moreover, the
T, relaxivity sharply exceeds the values reported for
iron oxides nanoparticles thus indicating the potential
for MRI.

The La;,Sr,MnO; nanoparticles were prepared via
sol-gel procedure followed by thermal and mechanical
treatment. Their magnetic properties were studied in
relation to composition, size of the particles and the
morphology. The silica encapsulation and subsequent
size fractionation provided colloidally stable
suspensions characterized by =zeta potential and
hydrodynamic size measurements, electron
microscopy and IR spectroscopy. The stable products
were further investigated by ac hysteresis loops,
magnetic heating experiments in ac field and
relaxometric studies. Another coating procedure
involving the use of 3-aminopropyltriethoxysilane was
optimized in order to enable functionalization of the
coated particles or synthesis of covalently modified
sublayers of the particle shell.

The viability tests necessary for potential use of silica
coated particles were carried out on rat mesenchymal
stem cells, human fibroblasts and HeLa cells. The
internalization of the particles was confirmed by
fluorescence microscopy of the cells incubated with
silica coated particles with shell sublayer modified by
fluorescein.  Finally, magnetic cell labelling
experiments revealed high contrasts even at low
content of the agent.
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2P04
STUDIUM SUSTAVY NA;ALFFEF;

Frantiek Simko', Ondrej Pritula’, Aydar
Rakhmattulin® a Catherine Bessada’

! Ustav anorganickej chémie, Slovenskd academia
vied, Dubravskda cesta 9, SK-845 36 Bratislava

? Conditions Extrémes et Matériaux: Haute
Température et Irradiation(CEMHTI), CNRS, 1D
avenue de la Recherche Scientifique, 45071 Orléans
CEDEX 2, France

Témou prace bolo Studium spravania sa Zeleza ako
jednej z nelistdt v procese priemyselnej vyroby
hlinika. Necistoty sa v priebehu elektrolyzy dostavaju
do elektrolytu prostrednictvom primarneho Al,Os,
anodovych materialov, primesi, a nakoniec aj eréziou
a koroziou Casti zariadenia. Ich pritomnost’ negativne
ovplyviluje proces, ato tym, Zze znizuji Ccistotu
vyrabaného hlinika a tiez maji nepriaznivy vplyv na
operatné parametre elektrolyzy (znizuju prudova
Gi&innost’ procesu a tym aj vytazok hlinika)'>. Cielom
prace bolo uskutocnit’ Studium spravania sa zeleza (vo
forme FeF;) v elektrolyte na vyrobu hlinika Hall-
Héroultovym sposobom. Reakcie medzi kryolitom,
ako hlavnou zlozkou elektrolytu a FeF; sa Studovali
pomocou  viacerych  fyzikdlnochemickych a
analytickych metod. Podarilo sa identifikovat’ stabilné,
neprchavé  produkty reakcii zanalyz prudko
ochladenych vzoriek, pomocou Rtg aneutronovej
difrakénej analyzy. UrCilo sa, ze pri nizSich
koncentracidch FeF; sa v skiimanej stistave objavuju
tuhé roztoky ,kryolitovej aso zvySujucou sa
koncentraciou FeF; aj tuhé roztoky ,.chiolitovej*
Struktiry ~ sumarnych  vzorcov, Naj;(AlFe,)Fs
a Nas(AlFe,)sF 4, (x + y = 1). Pri koncentraciach FeF;
nad 60 mol. % sa v sustave nachadza len jeden
stabilny produkt reakcie, a to NaFeF,. Pri meraniach
ubytku vahy sa potvrdila pritomnost’ prchavej zlozky,
vznikajucej medzi reaktantami. Pomocou Rtg
difrakénej metédy a MAS NMR spektroskopie sa
podarilo uréit, ze ide o zlu¢eninu NaAlF,.

[1] Thonstad J., Fellner P., Haarberg G. M., Hives J.,
Kvande H., Sterten A., Aluminium Electrolysis,
Fundamentals of the Hall-Héroult Process, third
ed., Aluminium Verlag, Diisseldorf, 2001.

[2] Grjotheim K., International Seminar on refining
and Alloyng of Liquid Aluminium and Ferro-
Alloys, August 26-28, Trondheim, Norway.,
Sterten A., Light Metals (1991) 445-452.

[3] Sterten A., Light Metals (1991) 445-452.
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2P05

PRiIPRAVA STRUKTUROVANYCH
KATALYZATORU DEPOZICi PODVOJNYCH
VRSTEVNATYCH HYDROXIDU NA KOVOVY
NOSIC

FrantiSek Kovanda', David Kolousek', Jana Gaalové?,
Kvéta Jiratova’

"Ustav chemie pevnych latek, Vysokd Skola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6,
Ceskd republika

Ustav chemickych procesit AV CR, v.v.i., Rozvojova
135, 165 02 Praha 6, Ceskd republika

Smésné oxidy pripravené tepelnym rozkladem
podvojnych vrstevnatych hydroxidid se Casto pouZzivaji
v heterogenni  katalyze. Depozice prekurzorG na
hlinikovou f6lii s vrstvou Al,O; vytvofenou anodickou
oxidaci probihala za hydrotermalnich podminek (140
°C) v roztocich dusi¢nanti Co, Cu, Mn a Ni o celkové
koncentraci kationtd 0,1 mol/l a neutralnim pH [1].
Vzniklé podvojné vrstevnaté hydroxidy vytvotily
vrstvy silné nékolik mikrometri slozené z tenkych
destickovitych krystalti orientovanych piiblizné kolmo
k povrchu nosice. Stejnou morfologii vykazovaly také
produkty kalcinované pti 500 °C. Na povrchu nosice
lze ptedpokladat vznik podvojnych vrstevnatych
hydroxida M"™-Al (M" = Ni, Co, Cu), koncentrace Mn
vnanesenych  vrstvach  byla  velmi  nizka.
V kalcinovanych produktech byly zjistény oxidy typu
NiO aspinely, avSak Zzadné samostatné faze
odpovidajici  oxidim Cu. Kredukci slozek
obsahujicich Ni a/nebo Co dochézelo az pii teplotach
vy$Sich nez 400 °C, coz lze vysvétlit ptitomnosti
spinelovych fazi a vysokou strukturni uspoiadanosti
vzniklych oxidd. U vzorki obsahujicich Cu byla
redukéni maxima pozorovana jiz pii 250 — 300 °C,
pravdépodobné v disledku redukce amorfnich oxidd
meédi.  Katalytickd  aktivita ~ smésnych  oxida
pfipravenych na nosi¢i Al,Os;/Al byla ovéfena pfi
spalovani tékavych organickych latek.

Tato prdace vznikla s financni podporou GA CR
(104/07/1400 a 106/09/1664) a MSMT CR (MSM
6046137302).

[1]Chen H., Zhang F., Fu S., Duan X.: In situ
microstructure control of oriented layered double
hydroxide monolayer films with curved hexagonal
crystals as superhydrophobic materials. Adv.
Mater. 18 (2006), 3089-3093.
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2P06
NEW CARBOXYLATO COMPLEXES OF
COPPER(I) WITH NICOTINAMIDE

M. Koman, J. Moncol’, and M. Melnik

Department of Inorganic Chemistry, Slovak Technical
University, Radlinského 9,
812 37 Bratislava, Slovakia

The copper(Il) carboxylates have been the subject of
numerous investigations, especially with nitrogen
donor ligands. Copper(Il) ions play a vital role in a
number of widely differing biological processes, and
their interaction with drugs administered for
therapeutic reasons is of considerable interest.

The copper(Il) carboxylates with nicotinamide (nia)
have been prepared and characterized by x-ray
structure analysis. The general molecule formulas of
the Cu(ll) complexes are [CuX,(nia),] — (A),
[CuX,(nia)y(H,0),] — (B) and  [CuX;(nia),(H,0)] -
(C) (X = bz — benzoate; 2-Brbz — 2-bromobenzoate; 2-
Clbz — 2-chlorobenzoate; 2-Ibz — 2- iodobenzoate; 2-
NO,bz — 2-nitrobenzoate; 3-NO,bz — 3-nitrobenzoate;
4-NO,bz — 4-nitrobenzoate; 5-Me-2-Tpc — 5-methyl-2-
tiophenate).

Observed data are discussed and correlated with those
of known Co(II), Ni(II) Mn(II) and Zn(II) complexes
found in Cambridge Crystallographic Data Base. The
general  formula  of these complexes is
[MX3(nia),(H,0),] M = Co(II), Ni(Il), Mn(II) and
Zn(I)), the arrangement of central atoms is octahedral
and ligands are coordinated in trans- positions, except
for [Zn(bz),(nia),] complex where Zn(Il) atom is also
hexacoordinated, but the ligands are coordinated in
cis- positions.

2P07

STRUCTURAL VARIABILITY OF 3-NITRO
AND 3,5-DINITRO BENZOATO

COOPER (II) COMPLEXES WITH
PYRIDYLMETHANOLS

Jaroslava Maroszova', Jan Moncol’!, Zuzana
Vaskova!, Dusan Valigural, Marian Koman'

'Department of Inorganic Chemistry, Slovak Technical
University, Radlinského 9, SK-812 37 Bratislava,
Slovakia

Seven Cu(Il) complexes with pyridylmethanols as a
neutral ligands have been prepared. Crystal structure
of  [Cu(3,5-(NO,)bz)(2-PM),] (3,5-(NO,),bz) (1),
[Cu(3-NO;b2),(2PM),] (2), [Cup(p-3,5-
(NO»):b2)5(3,5-(NO2):b2)2(2-PM),]  (3),  [Cu(3-
NOybz)y(u-3-PM)o]n - (4),  [Cu(3,5-(NO2);bz)(pi-3-
PM)ols (5), [Cu(3-NO,bz)y(u-4-PM);], (6), [Cuy(3,5-
(NO2)obz)4(p-4-PM)1(4-PM),] - (7)  (2-PM= 2-
pyridylmethanol, 3-PM = 3-pyridylmethanol, 4-PM =
4-pyridylmethanol, 3,5-(NO,),bz = 3,5
dinitrobenzoate, 3-NO,bz = 3-nitrobenzoate) has been
solved by X-ray analysis. Three of them (complex 1, 4
and 5) have been already published [1-3].
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Compounds 1, 2 are monomeric complexes with a
tetragonal-pyramidal (1) and tetragonal-bipyramidal
(2) coordination sphere around central atom. The
coordination sphere around both Cu(Il) atoms in
dimeric complex 3 is tetragonal-pyramidal. In
polymeric complex 4 and 5 is tetragonal-bipyramidal
coordination sphere around both Cu(Il) atoms and in
similar polymeric complex 6 with 4-PM is
coordination sphere around central atom also
tetragonal-bipyramidal. 4-PM exists in this complex
only as a bridging ligand. In dimeric complex 7, 4-PM
exists as a terminal and also as a bridging ligand.
Coordination sphere around both Cu®* ions in this
complex is tetragonal-pyramidal.

We thank Scientific Grant Agency of the Ministry of
Education of Slovak Republic for financial support
(1/4454/07).

[1]J. Maroszova, P. Stachova, Z. Vaskova, D.
Valigura, M. Koman Acta Crystallogr., Sect. E:
Struct. Rep. Online, 62, m109, (20006).

[2] P. Stachova, D. Valigura, M. Koman, T. Glowiak,
Acta Crystallogr., Sect. E: Struct. Rep. Online, 61,
m994, (2005).

[3] P. Stachova, M. Korabik, M. Koman, M. Melnik, J.
Mrozinski, T. Glowiak, M. Mazur, D. Valigura,
Inorg. Chim. Acta, 359, 1275, (2006).

2P08

VLASTNOSTI
NITROBENZOATOMEDNATYCH
KOMPLEXOV

S 2,6-PYRIDINDIMETANOLOM

Zuzana Vaskova', Jan Moncol', Ale§ Rizi¢ka®, Dusan
Valigura'

'Oddelenie anorganickej chémie, FCHPT, Slovenska
technicka univerzita, Radlinského 9, 812 37
Bratislava, SK

’Katedra obecné a anorganické chemie, FCHT,
Univerzita Pardubice, nam. Cs legii 565, 532 10
Pardubice, CZ

Mednat¢ komplexy sanionmi nitrobenzoovych
kyselin sa prejavili ako zaujimavy objekt vyskumu
z hladiska koordinacne;j chémie. Poznatky
o nitrobenzoatomed’natych  komplexoch s pyridin-
metanolmi [1,2] podnietili potrebu systematicky
preskimat’ aj pripravu a vlastnosti komplexov s 2,6-
pyridindimetanolom. Vysledkom je sedem novych
zlGenin. Latky boli charakterizované elementarnou
analyzou, elektronovou, infraCervenou a EPR
spektroskopiou a RTG Struktarnou analyzou im bola
vyrieSena kryStalova Struktira.

Vznik uvedenych komplexov mozno sledovat’
v zavislosti od podmienok pripravy. Vo vodnom

prostredi apri Cu:2,6-pydime = 1:2 vznikli
so vSetkymi  Studovanymi  aniéonmi  produkty
podobného zlozenia: [Cu(2,6-pydime),](2-

NOsbz), 1/2H,0 (1), [Cu(2,6-pydime),](3-NO,bz),

Prednasky — sekcia 2

(2), [Cu(2,6-pydime),](4-NOsbz),  (3), [Cu(2,6-
pydime),](3,5-(NO,),bz), (4) (2,6-pydime = 2,6-
pyridindimetanol; 2-, 3-, 4-NO,bz, 3,5-(NO,),bz = 2-,
3-, 4-nitro-, 3,5-dinitro-benzoatovy anién). Z vodného
roztoku pri Cu : 2,6-pydime = 1 : 1 sa ziskal trimérny
komplex [Cu3(4—NOzbz)4(2,6-pydime,ﬂ)2(H20)2] (5)
V pripade komplexu [Cu(3,5-(NO,),bz)(2,6-
pydime),(H,0),] (6) sa dosiahla zriedkava koordinécia
iba jedného 2,6-pyridindimetanolového ligandu
na jeden atom medi v ramci monomérneho komplexu.
Zmena rozpu$tadla zvody na acetonitril sposobil
vznik i6novej zliCeniny netradicného zloZenia:
[Cu(2,6-pydime),]*"[Cu(3,5-(NO,),bz),]* -2(ACN)
(7), kde ACN je acetonitril.

Podakovanie za  financovanie  vyskumu  patri
Ministerstvu Skolstva SR — VEGA grant 1/4454/07.

[1] Maroszova J., Stachova P., Vaskova Z. et al.: Acta
Crystallogr. E62, 2006, p. m109

[2] Stachova P., Korabik M., Koman M. et al.: Inorg.
Chim. Acta 359, 2006, p. 1275

2P09

STUDIUM §LA1§YCH VODiKQVYCH VAZEB
U NELINEARNICH OPTICKYCH MATERIALU
NA BAZI SLOUCEN AMINOTRIAZOLU

Ivan Némec', Irena Matulkové?, Ivana Cisafova',
Karel Teubner'

!Univerzita Karlova v Praze, Pfirodovédeckd fakulta,
katedra anorganickeé chemie, Hlavova 8, Praha 2, 128
40, Ceskd republika

2Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i.,
oddéleni fotochemie, spektroskopie a iontové chemie,
Dolejskova 3, Praha 8, 182 23, Ceskd republika

Jednim z klicovych typti intramolekularnich interakei
vyuzivanych na poli krystalového inzenyrstvi jsou
vodikové vazby, jez patii mezi interakce typu dipdl -
dipdl. Schopnost silnych (,klasickych®) vodikovych
vazeb orientovat polarizovatelné organické molekuly v
krystalovych strukturach umoznila ptipravu velkého
mnozstvi novych materiali pro nelinearni optiku
(NLO), kter¢ jsou diky necentrosymetrickému
usporadani vhodné pro generovani druhé harmonické
frekvence (SHG). Zvlastni pozornost v diskutované
skupin€ materiald zasluhuji soli organickych molekul
s anorganickymi i organickymi kyselinami. Organické
polarizovatelné kationty jsou zde nositeli NLO
vlastnosti a aniontova ¢ast slouCenin pfispiva
predevsim k teplotni a optické odolnosti krystalt.

Slabé vodikové vazby, v Cele s asi nejvice studovanou
interakei C-H...O, jsou v poslednich letech stifedem
zna¢ného zajmu, ktery je spojen nejen s dlouho
diskutovanymi otdzkami existence téchto interakci, ale
i s jejich vlivem na chemické a biologické procesy.
Ukazuje se, ze kontakty typu C-H..O jsou nejen
dialezitou sekundarni interakci, ale casto maji i
dominantni roli v procesech molekularniho
rozpoznavani a konformace, pii stabilizaci inkluznich
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komplexii a dokonce i z hlediska aktivity biologickych
makromolekul.

V predkladaném  prispévku  jsou  prezentovany
vysledky studia vodikovych vazeb (se zvlastni
pozornosti vénovanou interakcim typu C-H...O) u
krystalickych materiali odvozenych od sloucenin 3-
amino-1,2,4-triazolu a 4-amino-1,2,4-triazolu pomoci
metod RTG difrakce, vibraéni spektroskopie a
kvantové-chemickych vypocta.

Prace vznikla za financni podpory grantii GACR

203/09/0878, GAUK 58608 a MSMT CR
MSMO0021620857.
2P10

SUBSTITUCNI DERIVA"OFY N ,
METALLAKARBORANU JAKO UCINNE
INHIBITORY HIV-1 PROTEAZY

Vaclav Sicha', Jaromir Pledek', Bohumir Griiner'

"Ustav anorganické chemie AV CR, v.v.i., ¢p. 1001,
250 68 Rez u Prahy, sicha@jiic.cas.cz

Vramci studia substitucnich derivatd karborant
a metallakarboranti se ukazalo, Ze nékteré z téchto
derivati velmi siln¢ a selektivné inhibuji aktivitu
vyznamného virového enzymu, HIV-1 Protedzy. '
Inhibice tohoto enzymu zabrafuje zrani viru HIV,
puvodce onemocnéni AIDS, a dalsi Sifeni do
hostitelskych  bunék. Pro tcely dalsiho studia
mechanizmu této inhibice byla syntetizovana,
charakterizovana a dale biologicky testovana cela rada
novych latek.

V prvé tadé bylo vyuzito unikatni reakce pro syntézu
kobalt bisdikarbolidovych sandwichu,
substituovanych organickymi fetezci ianorganickymi
klastry, pii které lze pouzitim prakticky libovolného
nukleofilniho ¢inidla otevfit dioxanovy kruh, vazany
pfes kyslik (oxonium) na atom boru jedné z kleci,
a pripojit tak pozadovany substituent. V prezentaci
bude pozornost veénovana predev§im nedavno
pfipravenym latkam, které nesou v molekule takto
pfipojeny  nenabity karboranovy, <¢i iontovy
karbollidovy fragment.’

Dale se podafilo nové ptfipravit N-substitované nitril-
a aminoderivaty kobalt bisdikarbolidového sandwiche,
vhodné pro dalsi exoskeletalni modifikace.?

Nasim cilem bylo pfipravit fadu strukturné odliSnych
latek, ktera by umoznila objasnéni mechanizmu
inhibice HIV-1 Protedzy, zndsobeni uc¢innosti
inhibitord, stanoveni jejich toxicity, definici jejich
chovani v roztoku nebo schopnosti viru vytvaret vici
témto latkdm resistentni mutanty. Testy téchto latek,
které by mély tyto jevy oziejmit, se zabyvaji kolegove
z Ustavu organické chemie abiochemie AV CR
a Virologického odd¢leni Univerzity v Heidelbergu.
V tomto piispévku budou uvedeny vysledky naseho
stavajiciho vyzkumu.
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Dékujeme skupiné doc. J. Konvalinky z UOCHB AV

CR, v.v.i. za testy inhibicni ucinnosti. Tato prdce byla

podporena z projektu GA AV CR (Projekt

144AX00320901), Centra zakladniho vyykumu LC 523

a Vyzkumného zaméru AV0Z40320502 od MSMT a AV

CR.

[1] Cigler P., Kozisek M., Rezadova P., Brynda P.,
Otwinowski Z., Pokornd J., Plesek J., Griiner B.,
Doleckova L., Masa M., Sedlacek J., Bodem J.,
Kraeusslich H-G., Kral V., Konvalinka J., PNAS,
2005, 102, 15394-15399.

[2] Sicha V., Farras P., Stibr B., Teixidor F., Griiner
B., Vinas C., JORGANOMET. CHEM., 2009, Vol.
694, 11, 1599-1601.

[3] Sicha V., Plesek J., Kvicalova M., Cisafova 1.,
Griiner B., DALTON TRANS., 2009, 5, 851-860.

2P11

NANOSCOPIC COBALT FERRITE PARTICLES
BY SONOLYSIS OF METAL
ACETYLACETONATE COMPLEXES

Petr Ostiizek', Petr Bezdi¢ka®, Zdenék Moravec', Jif
Pinkas'

" Ustav chemie, Prirodovédeckd fakulta, Masarykova
univerzita, Kotlarska 2, 611 37 Brno
mekas@chemz muni.cz

? Ustay anoganické chemie AV CR, v.v.i., Husinec-Rez
1001, 250 68 Rez

Previously we studied the preparation of Fe,O; and
Co;0, nanoparticles by sonolysis of 24-
pentanedionato complexes, M(acac),, M = Fe, Co.
Now we continue this research with the preparation of
mixed metal oxide CoFe,O4. Sonochemical
decompositon of mixtures of M(acac), by high
intensity ultrasound lead to amorphous Co ferrite
nanoparticles containing organic matrix. The
sonochemical reactivity of precursors was: Co(acac), >
Fe(acac); > Co(acac);. The XRD data showed that
phase-pure CoFe,O4 were obtained for Co:Fe ratios of
1:1.3 to 1:2.0. Variable amounts of added water
allowed control of the organics content and the BET
surface area (up to 218 m’> g'). SEM was used to
examine the particle shape, size, and size distribution.
The organic groups present in the powders were
identified by IR and MS as acetate groups. TEM study
showed the amorphous state of the sonochemical oxide
product and its crystallization above 300 °C in
agreement with the results of TG/DSC. The HT-XRD
also revealed the spinel crystallization on heating. A
small particle size below 20 nm of the crystalline
CoFe,0, is retained up to 600 °C. The delayed crystal
growth is ascribed to the protective action of a thin
surface layer of pyrolyzed organics.

This research was supported by GD106/09/H035 and
MSM0021622410.
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[1] Pinkas, J.; Reichlova, V.; Zboril, R.; Moravec, Z.;
Bezdicka, P.; Matejkova, J. Ultrasonics Sonochem.
2008, /5, 257.

[2] Gedanken, A. Ultrasonics Sonochem. 2004, 11, 47.

[3] Mastai, Y.; Gedanken, A. in: Rao, C. N. R,
Mueller, A.; Cheetham, A. K. (Eds.), The
Chemistry of Nanomaterials, Wiley-VCH, NY,
2004, 113.

2P12

NIEKOLKO POZNAMOK K OBSAHU POJMU
A DEFINICII

MATERIALOVEJ CHEMIE

Milan Drébik'

"Ustav anorganickej chémie SAV, 842 36 Bratislava
Slova ,,materialy” a ,,chémia® sii spajané len relativne
kratku dobu, avSak materialova chémia (alebo chémia
materidlov) je uZz povazovand za dolezitu Ccast’
chemickych vied. Stretdvame sa vSak pomerne Casto aj
s nekritickym pouzivanim uvedenych slovnych
spojeni. Tieto skuto¢nosti boli dovodom realizacie
projektu [UPACu zameraného na definovanie obsahu
a predovSetkym pojmu materidlova chémia. Jeden
z kIiGovych vystupov projektu bol prezentovany v
majovo-jinovom Cisle Chemistry International —
bulletin [UPAC-u, v ¢lanku [1].

Clanok na zadiatku oboznamuje s rastom a pdvodom
discipliny nazyvanej materidlova chémia, vratane
niekol’kych definicii materidlovej chémie. V dalsich
Zastiach odpoveda na otazky ,,Co je material?, ale aj
,Co nie je materidlova chémia?* Cenné su taktiez
encyklopedické definicie pojmu material aich
prepojenie na aktualnu koncepciu ,inovativnych
vlastnosti* ako ju chape nova komplexna veda.

V d’al$ej Casti je materialova chémia charakterizovana
prostrednictvom jej klucovych aspektov a metodik,

ktoré pouziva pre analyzu a charakterizaciu
materidlov. Tu dostavame informaciu aj o ,,pracovnej
naplni“ materidlového chemika - ,snazi sa

manipulovat’ s procesmi syntézy tak, aby dosiahol /
vyprodukoval Ziadanu funkciu®“. Taktiez analyzuje
doterajSie definicie materidlovej chémie, ako aj
akceptovany vyznam slova materidly a predklada
aktudlnu pracovnu definiciu pojmu: Materidlova
chémia zahffia uplatnenie chémie pre navrh,
syntézy, charakterizovanie, spracovanie,
pochopenie a pouZivanie materidlov, obzvlast’
takych, ktoré maji uzitoné, alebo potenciidlne
uZito¢né, fyzikalne vlastnosti.

Autor tohto prispevku si dovoluje predlozit’ preklad
anglického originalu slovenskej a Ceskej chemickej
verejnosti, pricom povazuje definiciu  pojmu
materidlova chémia za primerane autoritativhu a
vystizni. Autor nepochybuje o potrebe spresiujicej
diskusie v odbornej chemickej verejnosti, ktora vyusti
do jednotného definovania apouZzivania pojmu
materidlova chémia v nasich geografickych
a jazykovych podmienkach.
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[1] P. Day, L. Interrante, A. West; What Is
"Materials Chemistry'?; Chemistry
International, 31, 3, 4 - 8 (2009). On line na:
http://www.iupac.org:80/publications/ci/2009/3103
/1_day.html
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NANOSTRUCTURED CERIA DOPED WITH
METAL IONS OBTAINED BY THE REVERSE
MICROEMULSION METHOD AS A CATALYST
FOR VOCS OXIDATION

Matgorzata M. Zaitz, Katarzyna Furczon, Marcin
Molenda, Lucjan Chmielarz, Zofia Piwowarska,
Barbara Dudek, Alicja Rafalska-f.asocha and Roman
Dziembaj

Department of Chemical Technology,
Faculty of Chemistry, Jagiellonian University,
ul. R. Ingardena 3, 30-060 Krakow,; Poland

Regulation for emission of Volatile Organic
Compounds (VOCs) are in the grate interest of many
researchers from catalysis groups. VOCs are emitted
from many industrial processes, transportation
vehicles and also from destruction of polymeric
matrixes which can be found in constructing materials
and households items. Limits for VOC emission are
becoming more restricted each year.

Several techniques, including adsorption, high-
temperature incineration and catalytic incineration,
have been developed for the abatement of VOCs.
Among these methods thermal and catalytic
incineration of VOCs seems to be the most promising
ones. The operating temperature of thermal
incineration of VOCs usually exceeds 750°C and
therefore, in this case higher consumption of fuel and
formation of by-products (e.g. NOy) is expected. On
the other hand, catalytic incineration can be performed
at significantly lower temperatures (200-500°C) [1]
and therefore, this method is receiving an increased
attention due to energy saving potential as well as the
limited formation of nitrogen oxides.

The series of nanometric ceria doped with Ag", Cu*",
Y** and La*" systems was prepared using the reverse
microemulsion method with different precipitation
techniques [2]. The obtained materials were
characterized with respect to their crystal structure
(XRD), textural parameters (BET). Catalytic activity
was tested in the process of incineration of methanol.

[1JC.H. Wang, S.S. Lin, C.L. Chen, S.H Weng.,
Chemosphere, 65 (2006) 503.

[2]R. Dziembaj , L. Chmielarz, M. Molenda, M.M.
Zaitz, M. Drozdek, B. Dudek, Polish 1.
Environmental Studies — in press.
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MONTMORILLONITE INTERCALATES WITH
PROTONATED METHYLENE BLUE CATIONS

Z.Klika', P. Pustkova' P. Capkové, M. Dudova

VSB-Technical University Ostrava, Czech Republic

Using photometric method the equilibrium of
methylene blue (MB) in acid aqueous solutions was
studied and percentages of protonated dye cations
(MBH?") and other forms of methylene blue were
calculated for various acid aqueous solutions. The
methylene blue with different proportion of MB',

MB”* and MBH*" cations present in acid aqueous

solutions was intercalated into SAz — montmorillonite
and adsorption curves of total dye adsorption were
evaluatedFor the determination of the total amount of
MB dye in aqueous solutions the vis - photometry was
used. Calibration curves were prepared for related
acidity of aqueous dye solutions at wavelengths 660
nm (for MB") and 745 nm (for MBH?"). By this way
two independent results for total dye concentration in
aqueous solutions were obtained. It was found that
adsorption curves determined in acid aqueous
solutions differ from that one determined in neutral
aqueous solution. The adsorption curves determined in
acid aqueous solutions consist of two waves. Samples
with adsorbed MB were also studied using X-ray
powder diffraction, FTIR and SEM methods. It was
also verified that the first wave on adsorption curve
relates to ion exchange of MB ions with interlayer
Ca®" in SAz-montmorillonite cations while the second
wave relates to the adsorption of MB forms on the
outer SAz surface. The high amount of MB adsorbed
on outer surface is attributed above all to presence of
double charge MBH?' cations. The stability of
adsorbed MB was tested by sequential leaching of
MB/montmorillonite in acid aqueous solutions.

Keywords: protonated methylene blue, intercalation,
montmorillonite.

The authors are grateful for support of Ministry of
Education of the Czech Republic (project MSM
6198910016) and Grant Agency of the Czech Republic
(project GACR 205/08/0869).

2P15
AKALICKE POLYMERNI MEMBRANY PRO
ALKALICKOU ELEKTROLYZU VODY

Jaromir Hnétl, Martin Paidar', Karel Bouzek!, Jan
Zitka® a Jan Schauer?

"Ustav anorganické technologie, VSCHT Praha,
Technickd 5, 166 28 Praha 6, Ceskd republika

2Ustav makromolekuldrni chemie Akademie véd Ceské
republiky, v.v.i., Heyrovského nameésti 2, 162 06
Praha, Ceskd republika

Vodikova ekonomika je obecné piijimana jako jedna z
pifedstav. o budoucim zasobovani spolecnosti
elektrickou energii. Vodik v tomto konceptu figuruje

Prednasky — sekcia 2

jako nosi¢ energie, ktery je mozné vyuzit k ziskani
elektrické energie v dobé zvySené energetické potieby.
Alkalicka elektrolyza vody predstavuje v soucasné
dobé technologicky dobfe zavedeny proces,
vyuzivajici jako elektrolytu 25 — 30 % roztok KOH. V
alkalickém prostfedi se elektrolyza vody provadi z
divodu niz8i agresivity prostfedi, ve srovnani s
kyselym prostiedim, a také proto, Ze neni nutné
pouzivat  platinové  kovy jako  katalyzatory
elektrodovych reakci, jako je tomu v pripadé kyselé
elektrolyzy vody. Alkalicka elektrolyza vody vsak
neni doposud provozovana s vyuzitim pevného
polymerniho elektrolytu. Toto usporadani by pfineslo
mnoho vyhod a v konecném dusledku by vedlo k
intenzifikaci této technologie. Prestoze se dané
problematice vénuje znacné usili, nebyla dosud
pfipravena stabilni anexovd membrana pro pouziti v
membranovém alkalickém elektrolyzéru vody.

U nové pfipravenych heterogennich membran byl
ovéten vliv interakce polymerni matrice s anexovymi
Casticemi, stanovena iontové vymeénna kapacita a
iontova vodivost. U vybranych vzorkti membran byla
oveéfena jejich funkcénost v pracovnim prostiedi
laboratorniho elektrolyzéru.

Tato prace byla podporovina EU v rdmci projektu
WELTEMP, cislo kontraktu 212903.

2P16
STANOVENIE DIELEKTRICKYCH
VLASTNOSTI SLUD POMOCOU
TERAHERTZOVEJ SPEKTROSKOPIE
S CASOVYM ROZLISENIM

Marian Janek'?, Marian Matejdesz, Atilla Gaal®, Ignac
Bugar®, Vojtech Szocz’,
Dusan Veli¢®,* Juraj Darmo®

I'r echnologicky institut, Slovenska akadémia vied,
Dubravska cesta 9, SK-845 13 Bratislava, Slovenska
Republika, marian.janek@savba.sk

2 Univerzita Komenského, Prirodovedecka fakulta,
Katedra fyzikalnej a teoretickej chémie, Mlynska
dolina CH1, SK-842 15 Bratislava, Slovenskad
Republika

3 Univerzita Komenského, Fakulta Matematiky, Fyziky
a Informatiky, Katedra experimentalnej fyziky,
Mlynska dolina F2, SK-842 48 Bratislava, Slovenska
Republika

* Medzindrodné laserové centrum, Ilkovicova 3, SK-
81219 Bratislava, Slovenska Republika

J Chemicky ustav, Prirodovedecka fakulta, Univerzita
Komenského, Mlynska dolina CH2, SK-84215
Bratislava, Slovenska Republika

% Institute of Phtonics, Technical University Wien,
Gufhausstrafle 27-29, A-1040 Wien, Austria

Terahertzova spektroskopia v ¢asovej doméne (THz-
TDS), vyuzivajuca napr. optoelektronické spinace
v kombinacii s femtosekudovym laserom, umoznuje
nasadenie tejto techniky pri charakterizacii v d’alekej
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infracervenej oblasti dielektrickych materidlov [1],

polovodi¢ov, tuhych latok napr. skiel ale aj
organickych zlucenin ako polymérov a
biomolekularnych  systémov[2]. DalSie moznosti

intenzivneho nasadenia tejto techniky su napriklad pre
obranu proti terorizmu, topografického zobrazovania,
kontrole  objemovych materidlov a  detekcie
chemickych zlucenin. Vsetky aplikdcie vyuzivaji
skutocnost’ koherentnej detekcie elektomagnetického
pola v oblasti terahertzov, ktorda umoziuje vysoku
citlivost’ tejto techniky a ¢asovi rozliSiteI'nost’ fazovej
informacie. Koherentnd detekcia THz pulzov
umoznuje  vypocet dielektrickych  vlastnosi —
frekvenéne zavislého komplexného refrakéného indexu
(n,=n,—ik,) a hrabky Studovaného materialu

z jedného merania vzorky a pozadia pouzitim iteracie z
fixného bodu [3].

Dielektrické vlastnosti sPud v d’alekej IC oblasti boli
stanovené pomocou THz-TDS merani. Pouzity
optoelektronicky generator na baze nizkoteplotného
GaAs v kombinacii s optoelektronickou detekciou
signalu ndm umoznili detekciu vinoctov v dalekej
infraCervenej oblasti od 30 do
200 cm™ ktora zodpoveda frekvenciam ~0.9 az 6.0
THz. Skimané vzorky boli vybrané tak aby sa lisili
svojim  kryStalochemickym zlozenim jednak v
izomorfnych substituciach jednotlivych vrstiev ale aj v
obsahu medzivrstvovych kationov. Medzivrstvové
kationy boli d’alej jednak hydratované napriklad Mg2+
kation v pripade vermikulitu a dehydratované kationy
napriklad K+ v pripade muskovitu. Pre tieto prirodné
vrstevnaté materialy bola stanovena frekvencna
zavislost komplexného indexu lomu zahfiajuca
porovnanie realnej Casti indexu lomu a absorpéného
indexu.

Tato praca je financne podporovana APVV-0491-07 a
vedeckou grantovou agenturou VEGA cislo 1/4457/07.

[1] Dai J., Zhang J., Zhang W., Grischkowsky D., J.
Opt. Soc. Am., 2004, B7, 1379-1386.

[2] Fischer B.M., Walther M., Jepsen P.U. Phys. Med.
Biol., 2002, 47, 3807.

[3] Whitayachumnankul W., Ferguson B., Rainsford
T., Mickan S.P., Abbott D. Electronics Letters,
2005, 41, 800.
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STUDIUM POLYMEBNiCH NANOTKANIN
S ENKAPSULOVANYMI A EXTERNE
VAZANYMI FOTOSENSITIZERY

Mosinger Jiti'?, Lang Kamil® , Kubét Pavel’

!Prirodovédeckd fakulta, Univerzita Karlova v Praze,
Hlavova 2030, 128 43 Praha 2, Ceskd republika
Ustav anorganické chemie, wi, AVCR, 250 68 Rez,
Ceskd republika

3Ustav fyzikdlni chemie J. Heyrovského, vwi, AVCR,
Dolejskova 3, 182 23 Praha 8, Ceskd republika

Fotoaktivni  nanotkaniny  tvofené polymernimi
nanovlakny (pramér vlaken 100-250 nm) s
enkapsulovanymi ¢i externé vazanymi
porfyrinoidnimi  fotosensitizery jsou efektivnimi
producenty  singletového kysliku ('O,) b&hem
ozatovani viditelnym svétlem. Nanotkaniny byly
charakterizovany pomoci UV-VIS, fluorescencni a
Casové rozlisené spektroskopie. Analyzovany byly

doby zivota singletovych a tripletovych stavia
fotosensitizert a fotogenerovaného 'O,.
U nanotkanin ~ obsahujicich 2 enkapsulované

porfyrinodni fotosensitizery byl prokazan ucinny
nezafivy pienos energie mezi fotosensitizery. Doby
zivota tripletovych stavi u  enkapsulovanych
fotosensitizerit nejsou ovlivnény okolim nanovlaken,
na rozdil od fotosensitizeri externé vazanych.
Tripletové stavy fotosensitizeri v/na nanovlakenné
vrstvé jsou UCinné zhaseny kyslikem. V pripadé
enkapsulovanych fotosensitizerd je nutnou podminkou
dostateéna difize 0, polymerem. Doby Zivota 'O,
jsou okolim nanovléken siln¢ ovlivnény, to vypovida o
schopnosti 'O, difundovat do okoli nanovldken
iv ptipade enkapsulovanych fotosensitizerd.
Zdokumentovana byla rovnéz zpozdéna fluorescence
fotosensitizeru zavisla na koncentraci kysliku, kdy
dochazi k  repopulaci  singletovych  stavl
fotosensitizeru interakei jeho tripletovych stavii s 'O,.

Schopnost nanotkanin s enkapsulovanymi i externé
vazanymi fotosensitizery fotogenerovat 'O, byla
potvrzena fotooxidaci anorganickych a organickych
substrat.  Baktericidni  efekt  fotosensitizerem
dopovanych nanotkanin byl prokazan na Escherichia
coli a ukazal autodesinfikujici ucinky na povrsich
nanotkanin ozafovanych viditelnym svétlem [1,2].

[1] Mosinger J., Jirsak O., Kubat P., Lang K.,
Mosinger B. Jr. (2007) Bactericidal Nanofabrics
Based on Photosensitized Formation of Singlet
Oxygen. J Mater Chem 17: 164 —166.

[2] Mosinger J., Lang K., Kubat P., Sykora J., Hof M.,
Plistil L., Mosinger B. Jr. (2009) Photofunctional
Polyurethane  Nanofabrics Doped by Zinc
Tetraphenylporphyrin and Zinc Phthalocyanine
Photosensitizers. J Fluores DOI:10.1007/s10895-
009-0464-0.
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PRIPRAVA ANIONAKTIVNICH SORBENTU
Z. ODPADNICH MATERIALU - NOVE
MOZNOSTI V DEKONTAMINACNICH
POSTUPECH

Barbora Dousova', Lucie Fuitovéa', Lenka Herzogovél,
David Kolousek', Ivo Safaiik?, Toméa§ Grygar’,
Vladimir Machovi¢', Miloslav Lhotka'. Jan Filip*

"Vysokd skola chemicko-technologickd v Praze,
Technickd 5, 166 28 Praha 6, CR

? Ustav systémové biologie a ekologie AVCR,v.v.i., Na
Sadkach 7, 370 05 Ceské Budéjovice, CR

3VUstav anorganickeé chemie A VCR,v.v.i., 250 68 Rez,
CR

* Centrum vyzkumu nanomaterialu, ti. Svobody 26,
771 46 Olomouc, CR

Oxoanionty arsenu, selenu a antimonu a dalSich patfi
k vysoce toxickym kontaminantim, proto se svétovy
vyzkum zabyva nejen jejich charakterizaci ve slozkach
prostiedi, ale také moznostmi efektivni dekontaminace
zatizenych oblasti. V pfirozeném prostfedi se
oxoanionty uvedenych prvkd selektivné sorbuji na
hydratované oxidy hydroxidy Fe (HFO), ptipadné Al a
Mn, se kterymi vytvareji stabilni povrchové komplexy.
Komeréné vyrabéné sorbenty na bazi HFO jsou velice
efektivni, ale drahé, a tedy nevhodné pro silné
znelisténé nebo prubézné kontaminované systémy.
Proto jsou vyhleddvdny nové sorbenty mezi
druhotfadymi, atedy levnymi materidly. Jako velmi
ucinné se jevi odpadni precipitity na bazi HFO
s pfevahou ferryhydritu, které vznikaji samovolné z
dalnich drenazi a/nebo ftizené pii procesu Cisténi
dilnich vod a maji nanocasticovy charakter (velikost
¢astic < 50 nm, Sgg > 300 mz/g). Zajimavou skupinu
novych sorbentl predstavuji modifikované
aluminosilikaty, pfedevS§im pro snadnou dostupnost,
vyborné povrchové vlastnosti, stabilitu v prostfedi a
nizkou cenu. Adsorp¢ni kapacity vrstevnatych jilovych
minerali upravenych ionty Fe*”*', AP" aMn?
dosahuji za vhodnych experimentdlnich podminek
sorpcnich kapacit Cistych HFO. Perspektivnimi, i kdyz
netradi¢nimi sorbenty se stdvaji upravené biologické
materialy, napiiklad kvasinky nebo smrkové piliny.
Jako nejefektivnéjsi z ovéfovanych modifikaci se jevi
povrchova uprava ionty Fe, ke kterym jsou anionické
kontaminanty pfirozené afinitni.

Prace byly podporovany vyzkumnymi projekty AV CR
¢. 144 401250701 a MSMT CR ¢. 6046137302.

[1] Dousova, B., Fuitova, L., Grygar, T., Machovi¢,
V., Kolousek, D., Herzogova, L., Lhotka, M.
(2009): Modified aluminosilicates as low-cost
sorbents of As(III) from anoxic groundwater. J.
Hazardous. Mater. 165, 134-140.

[2] Dousova, B., Grygar, T. Martaus, A., Fuitova, L.
Kolousek, D. Machovi¢, V. (2006): Sorption of
AsV on aluminosilicates treated with Fell
nanoparticles. J. Coll. Interface Sci. 302, 424-431.
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[3] Safatikova, M., Pona, B.M.R., Mosiniewicz-
Szablewska, E., Weyda, F., Safaiik,I . (2008):
Dyes adsorption on magnetically modified
Chlorella vulgaris cells. Fresenius Env. Bull, Vol
17, 486-492.

2P19
IMOBILIZACE AKTIVNICH SUBSTANCI

Ivana Lusticka*, Eliska Leitmannova, Libor Cerveny

Ustav organické technologie, Fakulta chemické
technologie,

Vysokd skola chemicko-technologickad v Praze,
Technicka 5, 166 28 Praha 6

Imobilizace aktivnich substanci na rozlicné nosiCové
materialy je hojné vyuzivana v mnoha primyslovych
odvétvich. Imobilizovat 1ze naptiklad farmaceuticke,
potravinaiské ¢i parfumaiské substance nebo latky
pouzivané jako detergenty a insekticidy.

Kyselina alfa-naftyloctova a kyselina alfa-indoloctova
jsou vyznamnymi regulatory rustu rostlin. Ukotvenim
obou téchto latek by bylo mozno docilit delsi doby
jejich pasobeni tak i vyssi stability obou aktivnich
substanci.

V této praci byl sledovan pribéh imobilizace obou
vyse zminénych kyselin a srovnavan
s imobilizaci kyseliny = benzoové. Jako nosicové
materidly byly pouzity hydrotalcity a anorganicka
molekulova sita SBA-15, MCM-41 a silika. U vyse
zminénych anorganickych molekulovych sit byla
provedena i modifikace povrchu pomoci tzv. spacerd.
Jako modifikatory byly pouzity (3-aminopropyl)—
trietoxysilan, (3-chloropropyl)—triethylsilan a
(3-glycidoxypropyl)—trimethoxysilan. Mnozstvi
zachycené aktivni slozky bylo sledovdno pomoci
UV/VIS spektrofotometrie. Dale bylo sledovano
postupné uvoliovani aktivnich latek z dané matrice
metodou disoluce.

Vysledna méfeni poskytuji nadéji na budouci vyuziti
imobilizace téchto latek.

2P20
PRIPRAVA NANOCASTIC STRIBRA
MODIFIKOVANOU TOLLENSOVOU REAKCI

Libor Kvitek', Miroslava Vandlickova?, Petr Blazek',
Ales Panagek’, Robert Prucek’, Tatjana Nevéena',
Radek Zbofil'

! Katedra fyzikalni chemie, PFirodovédeckd fakulta
Univerzity Palackého v Olomouci, TF. Svobody 26,

771 46 Olomouc

? Katedra poziarneho inZinierstv, Fakulta Specidlneho
inzinierstva Zilinskej univerzity v Ziline, UL 1. mdja
32, 01026 Zilina

Nanocastice stfibra nachazeji diky svym unikatnim
optickym, katalytickym a biologickym vlastnostem
Siroké vyuziti nejen ve vyzkumnych laboratofich, ale
ivbézné lidské praxi. Piiprava té€chto nanocastic je
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nejcastéji zalozena na redukci rozpustné stiibrné soli
vhodnym redukénim Cinidlem. V ptipadé
modifikované Tollensovy reakce je amoniakalni
komplex stifbra [Ag(NH;),]” redukovdn vhodnym
cukrem." Mimo standardni glukosy lze vyuzit dalsi
redukujici cukry — fruktosu, galaktosu, laktosu ¢i
maltosu. Reakce diky slabému redukénimu ¢inidlu
bézi metitelnou rychlosti pouze v alkalickém prostiedi,
kde ovsem dochazi pfi urcité hodnoté pH k prudkému
naristu velikosti pfipravovanych Ccastic stiibra az
k hodnotam stovek nm. Za tento nartst je zodpovédna
agregace primarnich nanocCastic stfibra vyvolana
vysokou koncentraci elektrolytll v reakénim systému.
Studie provedena na zakladé predpokladt teorie
DLVO, ktera je zakladni teorii stability koloidnich
disperzi, ukazala, Ze v pripadé nanocastic stiibra je
hodnota kritické agregacni koncentrace ovlivnéna
nejen typem protiiontu, ale i druhym (neaktivnim)
iontem pfislusného elektrolytu. Tato zavislost byla
pozorovana vyhradné u jednomocného protiiontu Na',
kdy se hodnoty kritickych agregacnich koncentraci pro
NaCl a NaNO; lisily vice nez tfikrat. Toto odlisné
pusobeni elektrolyti mitize hrat zasadni roli
v praktickych aplikacich, kde dochézi at jiz k cilené,
tak nechténé agregaci nanocastic.

Prace byla financné podporena projekty MSMT CR
¢. MSM6198959218 MSM6198959223
a IM6198959201.

[1]Kvitek L., Prucek R., Panaek A., et al. The
influence of complexing agent concentration on
particle size in the process of SERS active silver
colloid synthesis. J. Mat. Chem., 15, 1099-1105
(2005).
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2P21

SYNTHESIS, STRUCTURE AND
SUPRAMOLECULAR HYDROGEN-BONDING
NETWORKS OF DIMERIC
BENZOATOCOPPER(II) COMPLEXES

WITH N-MEHYLNICOTINAMIDE

Jan Moncol', Zuzana Vaskova', Jozef Halagka', Ale§
Rizicka’

'Department of Inorganic Chemistry, Slovak Technical
University, Radlinského 9, SK-812 37 Bratislava,
Slovakia

’Department of General and Inorganic Chemistry,
Faculty of Chemical Technology,

University of Pardubice, nam. Cs. legii 565, Pardubice
532 10, Czech Republic

The nicotinamide as ligand in transition metal
complexes creates the hydrogen-bonding coordination
networks through carboxamide group [1]. On the other
hand only few papers report on transition metal
complexes with N-methylnicotinamide (mna) as
hydrogen-bonding linkage agent in supramolecular
system [2].

Now  we  describe  preparation, structural
characterization, and supramolecular organization of
nine paddle-wheel dimeric copper(Il) complexes
featuring N-methylnicotinamide [Cuy(RCOO),(mna);]
(RCOO = benzoate, 2-nitrobenzoate, 4-nitrobenzoate,
2-chlorbenzoate, 2-brombenzoate, 2-jodbenzoate, 2,3-
dichlorbenzoate, 2,4-dichlorbenzoate or 2,5-
dichlorbenzoate) and complex [Cu,(4-
NO,bz),(mna)(HyO),] (4-NO,bz = 4-nitrobenzoate),
which is first example, where N-methylnicotinamide is
present as bridging ligand.

We thank Scientific Grant Agency of the Ministry of
Education of Slovak Republic for financial support
(1/4454/07).

[1] Beatty, A.M. Coord. Chem. Rev., 2003, 246, 131.

[2] Moncol, J.; Mudra, M.; Lonnecke, P.; Hewitt, M.;
Valko, M.; Morris, H.; Svorec, J.; Melnik, M.;
Mazur, M.; Koman, M. Inorg. Chim. Acta, 2007,
360, 3213.
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PREDNASKY - SEKCIA 3:
ORGANICKA CHEMIA A POLYMERY

3P01
ULOHA TENZIDOV PRI PRIPRAVE
VODIVYCH POLYMEROV A KOMPOZITOV

Maria Omastova

Ustav polymérov, SAV, Dubravska cesta 9, 842 36
Bratislava, Slovensko

Polypyrol (PPy) a polyanilin (PANI) boli pripravené
chemickou oxida¢nou polymerizaciou monoméru vo
vodnom roztoku obsahujucom oxida¢né cinidlo
ardzne typy tenzidov. Zistilo sa, Ze iba anionové
tenzidy sa pocas syntézy zabudovavaji do
polymérneho retazca, ¢o bolo dokazané elementarnou
analyzou, FTIR spektroskopiou a tiez Stidiom
morfolégic PPy a PANI [1]. Metédou rdntgenovej
fotoelektronovej spektroskopie (XPS) sa zistilo, Ze pri
nizSom obsahu tenzidu v polymerizacnom roztoku sa
aniony tenzidu zabuduju do Struktury PPy castic ako
ko-dopanty, zatial co pri vysokej koncentracii su
anioény tenzidu pritomné v polyméroch ako ko-dopanty
a aj ako tenzidy na povrchu Castic.

Ziskané poznatky o vplyve tenzidov na vlastnosti
vodivych polymérov sme v d’alSej praci vyuzili pri
modifikacii réznych substratov vodivymi polymérmi.
Modifikaciou SiC ¢astic polypyrolom v pritomnosti
anionového tenzidu sa pripravil Casticovy kompozit,
ktorého merna elektricka vodivost’ bola az o tri rady

vysSia ako vodivost cCastic  pokrytych iba
polypyrolom [2].
Studovala sa modifikacia sodnych

a organomodifikovanych montmorillonitov (MMT)
polypyrolom. Pri pokryvani organomodifikovanych
MMT Ccastic sa pri pouziti anidnového tenzidu pocas
polymerizacie vyrazne zvySila elektrickd vodivost
tychto kompozitov v porovnani s kompozitmi, ktoré sa
pripravili vo vodnom roztoku metanolu. Polypyrol
Ciastocne interkaluje vrstvy organomodifikovanych
MMT a  lepSie pokryva  prave  povrch
organomodifikovanych, hydrofébnych MMT vrstiev
ako vrstvy hydrofilnych sodnych typov MMT [3].

Zaujimavé vysledky sa dosiahli aj pri modifikovani
uhlikovych nanotrubiciek roznymi typmi tenzidov.

Tato prdaca bola financne podporend Vedeckou a
grantovou agenturou Ministerstva Skolstva SR a
Slovenskej akadémie vied VEGA 2/7103/27.

[1]M. Omastova, M. Trchova, J. Kovarova, J.
Stejskal, Synth. Met. 138 (2003) 447.

[2] M. Micusik, M. Omastova, K. Boukerma, A.
Albouy, M.M. Chehimi, M. Trchové, P. Fedorko,
Polym. Engn. Sci., 47 (2007) 1198.

[3] M. Mrav¢akova, M. Omastova, K. Olejnikova, B.
Pukanszky, M. M. Chehimi, Synth. Met. 157
(2007) 347.
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3P02

A NEW APPROACH FOR THE SYNTHESIS OF
POLYANILINE WITH SEPARATED
REACTANTS

N. V. Blinova, M. Trchova, J. Stejskal

Institute of Macromolecular Chemistry, Academy of
Sciences of the Czech Republic,
Heyrovsky Sq. 2, CZ-162 06 Prague 6, Czech Republic

A modification of polyaniline (PANI) synthesis
consisting in separating aniline and oxidant solutions
which meet only at the interface has been
demonstrated. The principle of separated reactants has
been applied to explain the mechanism of
polymerization on membranes [1], in gelatin gels [2],
and in modifying polystyrene latex with PANI. The
concept of coupled PANI-assisted redox reaction by
means of transport of electrons and protons through
conducting PANI membrane produced at the interface
of reactant phases in the beginning of reaction has
been proposed. Owing to the electronic and ionic
conductivity, PANI allows redox reactions indirectly,
without physical contact redox agents by transferring
electron and ions between reactants. This concept will
be operative in all cases where aniline and oxidant
molecules are separated in space by a body of
polyaniline.

PANI
me mbrane

Aniline Peroxydisulfate

PANI Hydrogen sulfate
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Figure. During the oxidation of aniline to PANI (left)
with peroxydisulfate (right), the electrons are
transferred from aniline molecules to oxidant
molecules through the conducting PANI membrane.
Protons accompany them at the same time in order to
maintain the electroneutrality of the system.

[1] Blinova N.V., Stejskal J., Trchova M., Cirié-
Marjanovi¢ G., Sapurina 1.: J. Phys. Chem. B. 111,
2440-2448 (2007).

[2] Blinova N.V., Trchova M., Stejskal J.: Eur. Polym.
J. 45, 668—673 (2009).
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3P03
PEVNE FORMY MOLEKUL

Bohumil Kratochvil, Michaela Hajkova, Michal Husak

Ustav chemie pevnych ldtek, Vysokd skola chemicko-
technologicka v Praze, Technickad 5, 166 28 Praha 6

Skupenstvi neni vlastnosti individualni molekuly, ale
jejich velkého souboru. Pevné formy molekul jsou bud’
krystalické, semikrystalické nebo amorfni faze.
Z chemického, resp. fyzikalniho hlediska se jedna
o ansolvaty (nejCastéji anhydraty), stechiometrické
solvaty (hydraty), soli, kokrystaly a polymorfy vSech
téchto typt. U amorfnich fazi pfipadaji v tivahu pouze
ansolvaty asoli, protoze obsah solventu je zde
proménny. Doposud nebyl popsan zadny amorfni
kokrystal. Krystalizaéni potencial nékterych molekul
je obrovsky, takze mohou tvofit az ptes sto pevnych
forem (napf. sulfathiazol). Z aplika¢niho hlediska
(predevsim farmacie) je podstatné, ze jednotlivé pevné
formy urcité molekuly se liSi svymi vlastnostmi
(zejména rychlosti rozpousténi). Vyhledani vsech
pevnych forem je otazkou Casu, trpélivosti,
penéz, experimentalniho  vtipu a Stésti. Zvlaste
u polymorfii miize byt situace velmi komplikovana.
Jako modelovy ptiklad bude prezentovan ,,screening*
pevnych forem aktivni substance trospium chloridu
(spasmolytikum, Interpharma s.r.o.), ktery byl zatim
nalezen ve formé dvou polymorfl, methanol solvatu
a aceton solvatu.

Problematika byla resena za podpory projektit NPV 11
2B08021 a MSM6046137302 MSMT CR .

3P04
SOLVATOCHROMIE JAKO NASTROJ STUDIA
SLOUCENIN S NELINEARNIMI OPTICKYMI
VLASTNOSTMI

Oldtich Pytela', Filip Bure§®

12Ustav organické chemie a technologie, Fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice,
Studentska 573, 532 10 Pardubice,
Loldrich.pytela@upce.cz, *filip.bures@upce.cz

Spektralni vlastnosti organickych sloucenin A-w-D
typu jsou dany predevsim jejich chemickou strukturou,
ale mohou byt ovlivnény i vné&j$imi faktory, mimo jiné
pouzitym  rozpousStédlem. Pro studium  vlivu
rozpoustédel byla zméfena absorpéni -elektronova
spektra 12 sloucenin A-n-D  typu s elektron—
akceptornimi skupinami CN a elektrondonornimi
skupinami  N(CH;), ve32 typové rozdilnych
rozpoustédlech a  vyhodnocena vinova délka
nejdlouhovinngjSiho pasu ve spektru A, Struktura
studovanych  sloucenin  byla  charakterizovana
11 kvantové-chemickymi charakteristikami. Matice
hodnot 1/Ay,x byla analyzovana metodami s latentnimi
proménnymi a naslednou interpretaci izolovanych
vektord linearni regresi. Prvni latentni proménna
vysvétlila 79.7% a druhd 11.3% variability matice

Prednasky — sekcia 3

hodnot 1/An. (celkem 91%).  Analyza rozkladu
odpovidajiciho prvni latentni proménné ukézala na
vztah mezi velikosti kavity (charakterizovanou
Hildebrandovym parametrem &y a molarnim objemem
Va) a  relativni  permitivitou  rozpoustédla
(charakterizovanou funkci (e-1)/(2e+1)) ve vazbé na
hodnotu Epypmo, délku molekuly solutu a pomér Siiky
ku délce molekuly solutu. Analyza rozkladu
odpovidajici druhé latentni proménné ukézala na vztah
velikosti  kavity a  polarizability rozpoustédla
(charakterizované funkci (n*-1)/(n’*+2)) ve vazbé na
dipélmoment vztazeny na délku molekuly solutu,
pocet skupin N(CH;), a pomér Sitky ku délce
molekuly solutu. Obecné vyssi polarita a vétsi kavita
rozpoustédla zplsobuje hypsochromni posun, vétsi
polarizabilita rozpoustédla a wvétsi délka 1 Sitka
molekuly solutu bathochromni posun.

[1] Bures F., Pytela O., Diederich F. J.: Phys. Org.
Chem. 2009, 22, 155-162.

3P05

TEORETICKA’STUDIE NUKLEOFILNI
AROMATICKE SUBSTITUCE NA
2,3,4,5,6-PENTAFLUORBIFENYLU

Jaroslav Kvicala, Michal Benes, Oldfich Paleta

Ustav organické chemie, Vysokd $kola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6

Pentafluorfenylova skupina je strukturnim fragmentem
mnoha supramolekularnich  systémd. Vyhodnym
modelem pro predikci jejiho chovani je 2,3,4,5,6-
pentafluorbifenyl. Pfi studiu jeho reaktivity jsme
zjistili, Zze vznikaji vyhradné produkty substituované
v poloze 4. Pro lep$i pochopeni této reakce jsme se ji
rozhodli studovat pomoci vypocetnich metod.

Nukleofilni aromaticka substituce probiha zpravidla
dvoukrokovym mechanismem pies Meisenheimerdv
komplex. Pii teoretickém studiu substituce 2,3,4,5,6-
pentafluorbifenylu amoniakem DFT metodami jsme
vsak lokalni minima odpovidajici intermediatim
substituce na hyperploSe potencialni energie nenalezli.
Substituce v tomto pfipad¢ probihd jednokrokové pies
jediny tranzitni stav v analogii k analogickému
teoretickému studiu substituce pentafluornitrobenzenu
amoniakem [1.].

Teoretické studium substituce 2,3,4,5,6-
pentafluorbifenylu fluoridovym nebo hydroxidovym
aniontem komplikuje nepfirozené vysoka reaktivita
obnazenych aniontd. Diive publikovana studie reakce
polyfluorovanych aromati s fluoridovym iontem tak
vedla k odpovidajicim Meisenheimero—vym
komplextm jako jedinym minimalnim strukturam [2.].
Proto jsme pro studium substituce témito ionty pouzili
odpovidajici lithné soli mikrosolvatované dvéma
molekulami dimethyletheru. Na hyperplose potencialni
energiec jsme nasledné lokalizovali minima
odpovidajici koordinovanym eduktim a produktim i
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tranzitni stav odpovidajici jednokrokové aromatické
substituci.

Pro vSechny tfi studované ptipady jsme zjistili, Ze
energie tranzitniho stavu substituce v poloze 4 je o ca.
10 kJ/mol nizsi nez v poloze 3, coz odpovida vice nez
98% regioselektivit¢ ve shod€ s experimentalnimi
udaji.

[1] Tanaka K., Deguchi M., Iwata S.: J. Chem. Res. (S)
1999, 528-529.

[2] Muir M., Baker J.: J. Fluorine Chem. 2005, 126,
727-738.

3P06
STEREOSELEKTIVNA SYNTEZA
SUBSTITUOVANYCH INDOLIZIDINOLOV

Stefan Marchalin, Jozefina ZaZiova a Peter Safaf

Oddelenie organickej chémie, Fakulta chemickej
a potravinarskej technologie, STU,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovenska

republika. E-mail: stefan.marchalin@stuba.sk

Indolizidinovy skelet sucastou velkého poctu
prirodnych zlicenin, nachadzajtcich sa v rastlinnej a
zivoCisnej  ri$i, vykazujucich Siroké spektrum
biologickej aktivity. Medzi uvedenymi zlu¢eninami
najvyznamnejsiu skupinu predstavuji
polyhydroxyindolizidiny, z ktorych niektoré su vel'mi
ucinnymi inhibitormi glykozidaz [1]. Pretoze $tidium
vzt'ahu medzi Struktirou a biologickou aktivitou nie je
u vysSie spomenutych prirodnych latok ukoncené,
syntéza  novych  analégov  tychto  zlucenin
stereodivergentnymi metédami zostava aktudlnou
vyzvou pre organickych chemikov. N&§ synteticky
pristup k substituovanym indolizidinolom vyuZziva
internii asymetricka indukciu, pricom chiralita sa v
molekule derivuje z vhodne zabudovaného
stereogénneho centra. Kli¢ovym krokom v syntéze
cielovych zlucenin-7-fenyl(etyl)indolizidin-8-olov je
diastereoselektivna reduktivna desulfurizacia (benzo)—
tienoindolizinénov [2,3].

Tato prdca bola podporovana Agenturou na podporu
vyskumu a vyvoja na zdklade zmluvy ¢. APVV-0210-07
a grantom VEGA ¢. 1/0161/08.

[1] Winchester, B. G. Tetrahedron: Asymmetry 2009,
20, 645.

[2] Marchalin, S.; Zuziova, J.; Kadle¢ikova, K.; Safaf,
P.; Baran, P.; Dalla, V.; Daich, A. Tetrahedron
Lett. 2007, 48, 697.

[3] Safat, P.; Zaziova, J.; Marchalin, S.; Tothova, E.;
Pronayova, N.; Svorc, L.; Vrabel, V.; Daich, A.
Tetrahedron: Asymmetry 2009, 20, 626.
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3P07

EFFICIENT SYNTHESIS AND CYTOTOXIC
ACTIVITY OF SOME SYMMETRICAL
DISULFIDES DERIVED FROM THE 4(1H)-
QUINOLINONE SKELETON

Miroslav Soural !, Jan Hlavag !, Pavel Hradil |, Marian
Hajduch 2

" Department of Organic Chemistry, Faculty of
Science, Palacky University, Tr. Svobody 8, 771 46
Olomouc, Czech Republic, Fax: +420585634405

? Laboratory of Experimental Medicine, Departments
of Pediatrics and Oncology, Faculty of Medicine,
Palacky University and Faculty Hospital in Olomouc,
Puskinova 6, 775 20 Olomouc

Phenacyl anthranilates were described as the suitable
starting material for the simple preparation of 2-
(substituted  phenyl)-3-hydroxyquinolin-4(1H)-ones
[1.]. When phenacylamides of anthranilic acid were
used instead, the corresponding 2-(substituted phenyl)-
3-aminoquinolin-4(1H)-ones were obtained [2.].
Recently, the derivatives of such substituted quinolin-
4(1H)-ones became a focus of our interest as
biologically promising compounds [3.].

In our present study, we describe the preparation of
novel organic disulfides containing the 2-(substituted
phenyl)-quinolin-4(1H)-one skeleton with use of the
cyclization method mentioned above. The reaction
sequence starts from thioanthranilic acid esterified
with various bromoacetophenones. Cyclization of the
resulting phenacyl thioanthranilates in trifluoroacetic
acid afforded a mixture of 2-(substituted phenyl)-3-
sulfanylquinolin-4(1H)-ones and 3,3-
disulfanediylbis[2-(substituted phenyl)quinolin-4(1H)-
ones]. Heating the mixture in o-xylene gave 3,3'-
disulfanediylbis[2-(substituted phenyl)quinolin-4(1H)-
ones] of high purity. Also a simple method of
preparation of 2-phenylquinolin-4(1H)-one-3-
sulfonamides  from the  3,3'-disulfanediylbis[2-
phenylquinolin-4(1H)-one] is described.

=
2 Q TR
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NH,
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3,3'-Disulfanediylbis[2-(substituted = phenyl)quinolin-
4(1H)-ones] exhibited significant in vitro cytotoxicity
against various cancer cell lines including
chemotherapy resistant subclones. Additionaly, the
activity against specific childhood cancers has been
observed. The data obtained will be reported and
discussed.
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[1]P. Hradil, J. Jirman, Collect.
Commun. 60 (1995) 1357-1366.

[2] P. Hradil P., M. Grepl, J. Hlava¢, M. Soural, M.
Maloti, V. Bertolasi, J. Org. Chem. 71 (2006) 819.

[3] P. Krejéi, P. Hradil, J. Hlava¢, M. Hajdtch, Patent
WO 2008028427 (2008).

Czech. Chem.

3P08

EFFICIENT SOLID-PHASE SYNTHESIS OF 6-
NITRO-3-HYDROXY-4(1H)-QUINOLINONES
WITH TWO DIVERSITY POSITIONS.

Sona Kiupkova, Miroslav Soural and Jan Hlavac

Department of Organic Chemistry, Faculty of Science,
Palacky University, Tr. Svobody 8, 771 46 Olomouc,
Czech Republic

3-hydroxyquinolinones represent an interesting group
of heterocyclic compounds. This azaanalogues of
naturally occuring flavonoids have been intensively
studied because of their possible biological activity. In
previous studies we described significant cytotoxic
and  imunosuppresive  effect of some  3-
hydroxyquinolinones derivates.'”

In our current investigation we focused on the
preparation of novel  6-nitro-2,7-substituted-3-
hydroxy-4(1H)-quinolinones 2 with use of solid-phase
synthesis. A well known method of preparation via the
cyclization of phenacylanthranilates in acids was used.
As the starting material served N-immobilized 4-
chloro-5-nitroanthranilic ~acid 1 which after
replacement of the chlorine atom with various amines
and subsequent esterification = with  various
bromoketones  afforded  substituted  phenacyl-
anthranilates. This precursors were cyclized by heating
in acids to the corresponding hydroxyquinolinones.
The developed pathway is a simple method facilitating
synthesis of chemical library possessed of aimed
structures with 2 diversity positions.
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3P09

NOVE TIOMOCOVINY A
TIOSEMIKARBAZIDY AKRIDINU A ICH
CYKLIZACNE REAKCIE

Jan Imrich, Maria Vilkova, Jana Tomasc¢ikova, Zdenka
Bedlovi¢ova, Eva Balentova, Karel D. Klika

Univerzita P. J. Safirika, Prirodovedecka fakulta,
Ustav chemickych vied, Moyzesova 11, 040 01 Kosice,
Slovenska republika

Akridin-9-ylmetyltiomoCoviny pripravené in situ
spontanne  poskytli nové  spiro[dihydroakridin-
9'110"H],5-imidazolidin]-2-tiony. Tieto reagovali s
bifunkénymi elektrofilmi (metylbromacetat,

bromacetylbromid) otvorenim spirocyklu za vzniku
jediného typu tiazolidinového produktu na rozdiel od
dva

akridin-9-yltiomocovin, ktoré davali
regioizomérne tiazolidinové produkty.
(o}

Jﬁ R
R—n SYNH

s
,\{ NH BrCH,CO,CH,

B

N N

Akridin-9-ylizotiokyanat a akridin-9-ylhydrazin sme
vyuzili ako vhodné syntony na pripravu novych
tiosemikarbazidov, ktora prebiehala regioselektivne za
vzniku zmesi tiosemikarbazidov a ich spiro foriem,
pri¢om spirocyklus sa otvaral na opacny izomér.

or
BrCH,COBr

7
—_—

Opacne substituované tiosemikarbazidy, karbazidy a
izotiosemikarbazidy sa ziskali reakciou akridin-9-

o ylhydrazinu s izotiokyandtmi a ich naslednou

HOOC NO, 0N OH oxidaciou a metylaciou. S metyl brémoacetitom

j@ — Ri, ‘ vznikli stabilné 1,3-tiazolidin-4-6ny, naproti tomu, s
Q—n cl N N X L . . 1

H R, H |__JRbrémoacetonitrilom  primarne  vzniklé  cykly

’ ) presmykovali (Dimroth) na regioizomérne 1,3-

Supported by grant of Ministry of Education, Youth
and Sport of the Czech Republic No. MSM6198959216
and FM EEA/Norska (A/CZ0046/1/0022 and CZ0099).

[1] Hradil, P.; Krejci, P.; Hlavac, J.; Wiedermannova,
L; Lycka, A.; Bertolasi, V.: J. Heterocyclic Chem.
2004, 41, 375-379.

[2] Soural, M.; Hlavaé, J.; Hradil, P.; Frysova, I;
Hajdtach, M.; Bertolasi, V.; Maloi, M.: Eur. J.
Med. Chem. 2006, 41, 467-474.

[3] Krejéi, P.; Hradil, P.; Hlava¢, J.; Hajdach, M.:
Patent WO 2008028427

tiazolidin-4-iminy.

Podakovanie: VEGA 1/0476/08 a Statny program
NMR.

[1] Balentova E., Imrich J., Bernat J., Sucha L.,
Vilkova M., Pronayova N., Kristian P., Pihlaja K.,
Klika K. D.: J. Heterocyclic Chem. 43, 645 (2006).

[2] Klika K. D., Imrich J., Vilkova M., Bernat J.,
Pihlaja K.: J. Heterocyclic Chem. 43, 739 (2006).

[3]Z. Frohlichova, J. Tomas¢ikova, J. Imrich, P.
Kristian, 1. Danihel, S. Béhm, D. Sabolova, M.
Kozurkova, K.D. Klika: Heterocycles 77, 1019-
1035 (2009)
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IONEXY JAKO ’IMOBI!_,IZATORY PRO
KATALYTICKE SYSTEMY

V CISTSICH SYNTEZACH

Pavel Pazdera', Barbora Andé&lova', Vladimira
Datinské', Marcela Chmielovéa', Dana Néme&kova',
Jan Simbera'? a Karel Zelinka®

!Centrum pro syntézy za udrzitelnych podminek

a jejich management, Prirodovédecka fakulta,
Masarykova univerzita, Kotlarska 2, 611 37 Brno,
Ceskd republika

’Lucebni zavody Draslovka a.s. Kolin, Havlickova
605, 280 99 Kolin, Ceskd republika

Imobilizace katalytickych systémt na organickych
nebo  anorganickych  polymerech je jednim
z vyznamnych trendd ,.,chemie pro udrzitelny rozvoj®,
tzv. ,,Cistsi chemické produkce® i ,,zelené chemie® [1,
2]. Imobilizované katalyzatory (solid supported
catalysts) maji podobné jako heterogenni katalyzatory
vyhodu snadné separace z reakCnich smési pro jejich
opétovné pouziti v syntetickych procesech, ale také
vyhody  homogennich  katalyzatori.  V pfipadé
imobilizovanych komplext d-kovu proto, Ze tyto maji
moznosti variability oxida¢niho stupné, poétu a typu
ligandl. Pro vysokou aktivitu katalyzatoru je dulezita
flexibilita aktivniho centra, ktera zavisi predevSim na
vzdalenosti patefe katalyzatoru a aktivniho centra.

V ptispévku bude podan piehled v soucasnosti
nejpouzivanéjsich ionext z hlediska jejich struktury
a moznosti imobilizovat snadno dostupné komplexy
d-kovl,  kvartérni amoniové soli  aanaloga
4-N,N-dimethylaminopyridind jako levnych
a dostupnych katalytickych systémt pro organické
syntézy. Daéle budou na konkrétnich ptikladech
nastinény moznosti jejich syntetickych aplikaci.

[1] Green Chemistry and Catalysis, Sheldon R.A.,
Arends 1., Hanefeld U., Wiley — VCh, Weinheim
2007.

[2] Green Chemistry and Engineering, Doble M.,
Kruthiventi A. K., Academic Press — Elsevier,
Amsterodam 2007.

3P11

SOLID-PHASE SYNTHESIS OF DIVERSE
HETEROCYCLES FROM POLYMER-
SUPPORTED AMINO KETONES

Nadézda Pudelova,' Isabelle Bouillon,” Jaroslav
Zajiek, ? Jan Ko¢i, > and Viktor Krchiidk®

!Current address: Department of Organic Chemistry,
Faculty of Science, Palacky University, Tr. Svobody 8,
771 46 Olomouc, Czech Republic

’Department of Chemistry and Biochemistry, 251
Nieuwland Science Center, University of Notre Dame,
Notre Dame, Indiana 46556, USA

Corresponding author: vkrchnak@nd.edu
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Polymer-supported amino ketones were prepared from
resin-bond diamines/amino alcohols/a-amino acids,
and bromoketones/bromoacetates. Amino ketones
were converted into several heterocyclic compounds.
Different sizes of heterocycles (5-, 6-, and 7-
membered rings) were synthesized including 1H-
imidazoles [1], 2H-indazoles [2], pyrazin-2-ones,
dihydro-triazepin-6-ones, isoquinolin-1-ones,
morpholin-3-ones, and dihydro-pyrrol-2-ones.
Choosing of efficient building blocks enabled to close
a fused ring systems, namely 3,4-dihydropyrazino[1,2-

blindazoles [3], 3,5,8,9-tetrahydro-2H-imidazo[2,1-
d][1,2,5]triazepines, and pyrazino[1,2-
blisoquinolinones.

Commercially available building blocks, mild reaction
conditions and high purity of crude products enabled
syntheses of combinatorial arrays of some of these
heterocycles.

Supported by the Department of Chemistry and
Biochemistry at the University of Notre Dame, the NIH
(GM079576), and the Ministry of Education, Youth
and Sport of the Czech Republic (MSM 6198959216).

[1] Ko¢i J.; Pudelova N.; Krchndk V. J. Comb. Chem.
2009, /1, 397-402

[2] Bouillon, 1.; Zajicek, J.; Pudelova, N.; Krchndk, V.
J. Org. Chem. 2008, 73, 9027-9032

[3] Pudelova, N.; Krchnak, V. J. Comb. Chem. 2009,
11,370-374
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OVERENI VLASTNOSTI SMESNYCH
POLYMERNICH STABILIZATORU NA
MODELOVYCH POLYURETHANOVYCH
SYSTEMECH

Lubos Prokiipek', Tereza Titérova', Vladimir Spacek?,
Miroslav Vegeta', Jiti Podesva®, Jana Kovaiova’®

"Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-
technologicka, Studentska 95, 53210 Pardubice,
2Synpo, a.s., S. K. Neumannal316, 53207 Pardubice;
3Ustav makromolekuldarni chemie AV CR, v.v.i.,
Heyrovského nam. 2, 16206 Praha 6

Kazdy polymerni material ma velmi odliSnou vlastni
schopnost odolavat oxidaci nebo pusobeni UV —
zéfeni. Rozdily ve stabilizaci proti tomuto procesu
vychazi nejen zmnoha typt chemické struktury
polymerd, ale také z rozmanitosti vyrobnich postupti a
morfologie (krystalinity, orientace apod.). Pridavek
stabilizatort je nejrozsitengjsi, nejvyhodné&jsi a
nejefektivnéj§i pouzivanou metodou pro stabilizaci
polymerd. Znacnou nevyhodou bézné pouzivanych
stabilizatord (UV absorbért,, antioxidantii apod.) je,
zvlasté za zvySenych teplot, jejich tendence se
odpafovat nebo se za urCitych podminek vymyvat
z polymerni matrice. V dusledku toho klesa jejich
koncentrace a tim stabilizacni ucinek. Tomu lze
zabranit syntézou polymernich antidegradantt, jejichz
difize v polymerni matrici je podstatné pomalejsi a
tenze par prakticky nulova.

Cilem této prace bylo studium vlastnosti
syntetizovanych polymernich smésnych stabilizatort,
které jsou tvofeny termooxidatnim a UV
stabilizatorem, jez jsou pfipojeny pomoci distancniho
bocniho fetézce na polybutadienovy fetézec v riznych
pomérech'. Vznikly polymerni stabilizator byl poté
zpracovan do substrati, kterymi jsou modelové
polyurethanové systémy na bazi dvou a vicefunkénich
isokyanati. U jednotlivych systémi byly stanoveny
gelovou permeacni chromatografii (GPC) molekulové
hmotnosti. Teplota skelného pfechodu byla méfena
pomoci diferencialni skenovaci kalorimetrie (DSC) a
stabiliza¢ni ucinek proti UV zafeni byl testovan v
QUYV panelu. Dale byla stanovena reak¢ni kinetika u
systtmu s  dvoufunkénim isokyanatem (toluen—
diisokyanat — TDI).

Tato prdce vznikla za podpory grantu GACR ¢.
203/07/0987.

[1] Podesva J., Kovarova J.: J. Appl. Polym. Sci. &7,
885 (2003).
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3P13
VYSOCE VETVENE POLYIMIDY NA BAZI
TRISQ2-AMINOETHYL)AMINU

Petr Sysel, Martina Traxmandlova, Evgenia Minko

Ustav polymerii, Vysokd Skola chemicko-
technologicka, Technicka 5, 166 28 Praha 6, Ceska
republika, Petr.Sysel@vscht.cz

Linearni aromatické polyimidy jsou cenény pro svou
celkovou odolnost v Sirokém teplotnim rozmezi (— 150
az 200 °C). Nachazeji vyuziti v podobé tenkych
vrstev v (mikro)elektronice, leteckém primyslu a také
jako membrany v separacnich technologiich. Uréity
posun ve Skale vlastnosti, a tudiz i potencialnich
vlastnosti, pfinaSeji vysoce vétvené aromatické
polyimidy. Vysoce vétvené polymery se vyznacuji
vysokym stupném vétveni, specifickou hierarchii
fetézcll a velkym poétem koncovych funkénich skupin.
Pro ptipravu vysoce vétvenych polyimidl se vyuzivaji
monomery typu A, a B; (A, byva pievazné aromaticky
dianhydrid a B; aromaticky triamin). Velka c¢ast
aromatickych polyimidd je v dasledku rigidity fetézct
a jejich vzajemnych interakci nerozpustna a
netavitelna, coz zté€Zzuje jejich zpracovatelnost. Proto
jsou aromatické linearni i vysoce vétvené polyimidy
pfipravovany ve dvou stupnich. V prvnim kroku se
pripravi z anhydridu a aminu prekurzor
(polyamidkarboxylova kyselina), ktery se obvykle
termicky transformuje na polyimid. Existuje
predpoklad, ze vyuzitim alifatickych komponent by
mohla byt ovlivnéna zpracovatelnost i1 nckteré
vlastnosti produkta.

V této praci byly vyuzity jako monomery tris(2-
aminoethyl)amin a dianhydrid kyseliny 3,3°,4,4'-
benzofenontetrakarboxylové v molarnim poméru 1:1 a
1:2. Pripravené prekurzory, resp. produkty byly
charakterizovany viskozimetricky, gelovou permeacni
chromatografii, IC  spektroskopii, dynamicko-
mechanickou analyzou a termogravimetricky.

Tato prace byla podporena projekty MSM

6046137302 a GA CR 104/09/1357.

3P14

INICIATORY PRE KATIONOVI’J’
POLYMERIZACIU CYKLLICKYCH IMINO
ETEROV

Jozef Luston, Juraj Kronek,

Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied,
Dubravska cesta 9, 84236 Bratislava, Slovensko,
E-mail: Jozef-Luston@savba.sk

Metody, sposob, druh iniciatora , polarita prostredia a
dal’sie factory ovplyviiuju kationovu polymerizaciu a
zvlast polymerizaciu cyklickych imino éterov a
vplyvajii na kontrolu polymerizacie. Strata kontroly
nad polymerizaciou moéze viest k neziaducim
vedlajsim reakciam alebo ku kumulécii reakéného
tepla s patri¢nymi nasledkami.
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Pri inicidcii polymerizacie 2-oxazolinov rozli¢nymi
iniciatormi  sa  predpoklada  priebeh iniciacie
naviazanim inicidtora na monomer, pricom pri reakcii
vznika alebo kovalentna alebo i6nova Castica.

Budu sa diskutovat’ rézne spdsoby iniciacie.

3P15
OPTIMALIZACE BARyENi CELULOZOVYCH
MATERIALU KYPOVYMI BARVIVY

Michal éemy’i Zdenka Blechova, Ladislav Burgert,
Lucia Kristofikova

Univerzita Pardubice, Ustav chemie a technologie
makromolekularnich latek, Studentska 95, Pardubice
532 10, michal.cerny@upce.cz

Diky vybornym stalostem vybarveni celulézového
materialu za mokra ina svétle patii kypova barviva
k velmi dulezité tifidé textilnich barviv. Vyborné
stalosti vybarveni souvisi s nerozpustnosti pigmentu
barviva ve vodé. Z divodu nerozpustnosti barviva je
pfi barveni barvivo nejdfive zredukovano na svou
leukoformu, ktera je jiz ve vodni barvici lazni
rozpustna a velmi dobfe vytahuje na vlakno. Poté je
barvivo na vlakné reoxidovano [1]. Redukce
a nasledné barveni jsou procesy technologicky znacné
narocné na dodrzeni podminek barveni [2]. Mira
redukce kypového barviva je charakterizovana
oxida¢né-redukénim potencidlem kypového barviva
(leukopotencial), ktery se stanovuje potenciometrickou
titraci [3]. Vlastni kinetika redukce se poté sleduje
spektrofotometricky pomoci odlisného viditelného
spektra pigmentu barviva a jeho leukoformy.

Tyto 2 parametry byly stanoveny u barviv zndmych
strukturnich vzorct a colorindexovych nazvi: C. I. Vat
Red 10, C.I. Vat Red 13, C. 1. Vat Red 14 a C. I. Vat
Red 32. Byl sledovan vliv struktury barviva na
schopnost jejich redukce a vliv reakénich podminek na
redukcei (pH, teplota, redukéni €inidlo).

Hodnoty leukopotencialli pfevazné s teplotou rostly,
stejné tak 1 rychlost redukce. Kinetika redukce je vSak
zévisla na dispergaci pigmenti barviva ve vodné
barvici lazni. Ztohoto duvodu nejsou vysledky
kinetiky redukce zcela jednoznacné.

[1] Hladik V. a kol. Textilni barviistvi, SNTL Praha
(1982), 5. 70, 142

[2] Krejéi, F. a kol. Koloristika II, Vysoka Skola
chemicko-technologicka v Pardubicich (1985) s. 41
—45

[3] Peters, R.H. Textile chemismy III., Elsevier
scientific publishing company (1975), s. 473 — 493
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3P16
OPTIMALIZACE PODMINEK VYTVRZOV’ANi
POLYMERNICH NOSICU IDENTIFIKACNICH
TELISEK PRO VYBUSINY

Ladislav Svoboda', Miroslav Vegeta', Lubos
Prokutipek', Miroslav Stancl®

"Univerzita Pardubice - Fakulta chemicko-
technologickd, Studentska 573, 532 10 Pardubice
’Explosia a.s., VUPCH Pardubice- Semtin

V dnesni dobé vyvstava znékolika divodi nutnost
oznaCit vybuSiny jednozna¢nym identifikaénim
kédem. Pro identifikaci se vyuzivaji dva typy
znackovani: predvybuchové a povybuchové. Tato
prace se zabyva vybérem a optimalizaci podminek

pfipravy  povybuchovych telisek  respektive
polymernich nosi¢i identifikaénich télisek [IT]
s vyuzitim dynamické mechanické analyzy

ptipravenych vzorkd. Z divodu tepelného namahéni
byly vybrany specialni tepelné odolné pryskyfice na
bazi epoxidové pryskyfice kyanatového typu
v kombinaci se standardni epoxidovou pryskyfici a
bromovanou epoxidovou pryskyfici. Byl studovan vliv
identifikacnich telisek na vytvrzovaci charakteristiky
polymerniho nosice, byla provadéna optimalizace
teplotnich kiivek vytvrzovani s naslednym méfenim
tepelné odolnosti piipravené kompozice. Nasledné
byly provedeny zkousky dohledani IT po vybuchu.

Z vysledki méfeni je patrny nezanedbatelny
katalyticky 0c¢inek IT na vytvrzovaci reakce
epoxidovych pryskyfic. Dale byl zoptimalizovan
proces vytvrzovani polymerniho nosice v zavislosti na
typu IT typu pouzitych pryskyfic. Bylo potvrzeno, ze
polymerni nosiCe na bazi epoxidové pryskyfice
kyanatového typu mohou byt vpraxi vyuzity ke
znackovani vybusin.

Klicova slova: Identifikacni téliska ve vybuSinach,
epoxidova pryskyftice, dynamicka mechanicka analyza

Autori  dékuji  Ministerstvu  Skolstvi, mladeze a
télovychovy Ceské republiky za financni podporu pri
vypracovani této prdce vramci projektu MSM
0021627501 a VUPCH Pardubice.

3P17
POTL{&(VJ ,POL],{ETYLENTEREFTALATOVYCH
TEXTILII ZA UCELOM ZLEPSENIA
BARIEROVYCH VLASTNOSTI

Silvia Podobekova', Anna Ujhelyiova'

!Slovenska technicka univerzita v Bratislave, Fakulta
chemickej a potravindrskej technolégie, Ustav
polymérnych materialov, Oddelenie viakien a textilu,
Radlinskeho 9, 812 37 Bratislava 1, Slovensko,
silvia.podobekova@stuba.sk

Modifikovanim  povrchov textilnych  materidlov
roznymi fyzikdlnymi a chemickymi postupmi sa
cielene menia niektoré funkéné vlastnosti povrchov a
tym sa zvySuju moznosti SirSieho vyuzitia vlaknitych
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materidlov. PotlaCovanie vlaknitych  materidlov
pigmentmi je technologicky postup, ktory vyzaduje
okrem pigmentov cely rad textilnych pomocnych
prostriedkov, aby sa dosiahol pozadovany trvaly efekt.
Farebné pigmenty sa moézu vyuZzit' pri povrchovych
upravach  na  aktivovanie  antimikrobidlnych,
elektrickych, magnetickych, bariérovych vlastnosti [1].

V ostatnom obdobi sa velkd pozornost venuje
bariérovym vlastnostiam textilii vo¢i UV Zziareniu.
Bariérové vlastnosti textilii vo¢i UV ziareniu
z hladiska ochrany zdravia je mozné definovat ako
odolnost’ textilnych materidlov voéi prieniku UV
ziarenia na pokozku cloveka [2]. Aby mali textilie
vhodné bariérové vlastnosti, ktoré sa od nich vyzaduju,
je potrebné do nich aplikovat’ latky zabezpecujuce
ochrannu funkciu voci UV ziareniu.

V nasom prispevku sa zaoberame v prvom rade
vyberom vhodného fixaéného ¢inidla pri procese
potlace textilii, v zavislosti od adhézie pigmentu na
textiliea testovanim UV ochrany upravenych
materidlov potlacenych TiO, pigmentom (Hombitec
S-100).

Tento prispevok vznikol s podporou agentury VEGA
pri MS SR, cislo projektu 1/0406/08.

[1] Kokubo T., Matsushita T., Takadama H.: Titania-
based bioactive materials, Journal of Europen
Ceramic Society, 27, 2007, p. 1553-1558

[2]Jin M., Zhang X., Emeline A.V., Numata T.,
Murakami T., Fujishima A.: Surface Modification
of Natural Rubber by TiO, Film, Surface ans
Coatings Technology 202, 2008, p. 1364-1370

3P18
TERMORESPONSIVNi POLYMERNI MICELY
JAKO POTENCIALNI RADIOFARMAKA

Martin Hruby ,! Cestmir Kotiak,' Jan Kucka,” Miroslav
Vetrik,” Sergey K. Filippov,' Karel Ulbrich,' Ondiej
Lebeda’

!Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v.v.i.,
Heyrovského nam. 2, 162 06 Praha 6, Ceskad
republika, e-mail: mhruby@centrum.cz

2Ustav jaderné fyziky AV CR, v.v.i., 250 68 Rez, Ceska
republika

Polymerni micely s termoresponsivnim jadrem a
hydrofilnim obalem ptedstavuji slibné polymerni
nosi¢e pro smérovani protinadorovych léciv, protoze
vykazuji silné pasivni hromadéni v tkani pevnych
nadord EPR efektem. Pro EPR efekt je rozhodujici
dostatecné vysoka molekulovd hmotnost konjugatu;
aby se vSak polymerni nosi¢ vylucoval z organismu
ledvinami, je tfeba, aby jeho molekulovd hmotnost
byla pod renalnim prahem [cca 4045 kDa pro
(meth)akrylamidové polymery]. Pravé micelarni
nosi¢e umoznuji diky rovnovaze unimer-micela
dosdhnout zarovenn dostatecné vysoké zdanlivé
molekulové hmotnosti (micela) 1 vyloucitelnosti
(unimer). Pokud neni nerozpustny blok tvofici jadro
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micely hydrofébni, ale je termoresponsivni, vyrazné se
tim zjednodu$i pfiprava micel na prosté ohfati
vodného  roztoku  (vyhodné  zejména  pro
radiodiagnostika s relativné  kratkym  polocasem
rozpadu). Pfestoze existuje fada praci popisujicich
termoresponsivni polymerni micely jako nosice
chemickych 1éCiv, udaje o jejich pouziti jakozto
radiofarmak dosud chybi.

V piispévku budou prezentovany dva nové typy
termoresponsivnich polymernich nosi¢l radionuklidi:
nosi¢ na bazi roubovaného kopolymeru poly[N-
isopropylakrylamid - grafi —  N-(2-hydroxy—
propylmethakrylamidu] s N-glykosylaminovou
hydrolyticky  labilni vazbou mezi zéakladnim
polymerem a polymernimi rouby a nosi¢ na bazi
poly[2-methyl-2-oxazolin — block — (2-isopropyl-2-
oxazolin — co — 2-butyl-2-oxazolin) — block — 2-
methyl-2-oxazolinu].

Tato price vznikla za podpory grantu AV CR ¢ KAN
200200651 a programu vyzkumnych center MSMT CR
¢ IM0505/4635608802.

3P19

HYBRIDNI KOPOLYMERY QBSAHUJI’Ci
COILED COIL MOTIV PRO R,iVZENOU
DOPRAVU A SMEROVANI LECIV

Michal Pechar', Robert Pola', Libor Kostka', Karel
Ulbrich',

Lucie Bednarova®, Petr Malon?, Vlastimil Kral®, Irena
Sieglova®, Milan Fabry’

1Ustav makromolekuldrni chemie, AV CR, v.v.i.,
Heyrovského nam. 2, Praha 6

2Ustav organicke chemie a biochemie, AV CR, v.v.i.,
Flemingovo nam. 2, Praha 6

3Ustav molekuldrni genetiky, AV CR, v.v.i,
Flemingovo nam. 2, Praha 6

Nadmolekularni uspofadani syntetickych i pfirodnich
polymerGi je mozné vyuzit pro piipravu novych
material s pfesné¢  definovanymi  vlastnostmi,
vhodnymi napf. pro cileny transport a uvolfovani
1éciv. Hybridni kopolymery obsahujici jak syntetické
tak pfirodni polymery (proteiny, peptidy, nukleové
kyseliny) mohou vytvaiet nadmolekularni struktury
schopné reagovat na vnéjsi stimuly (pH, teplota).
Navrhli jsme a na pevné fazi ptipravili peptidy o délce
21-28 aminokyselin, které ve vodném roztoku asociuji
za vzniku ,coiled coil“ heterodimerti slozenych ze
dvou a-helixidl. Zatimco jednotlivé peptidy zaujimaji v
roztoku konformaci nahodného klubka, jejich
ekvimolarni smés vede ke wvzniku ,,coiled coil*
heterodimeru. Toto chovani bylo potvrzeno pomoci
spektroskopie cirkularniho dichroismu, rozméroveé
vyluéovaci chromatografie a izotermalni titraéni
kalorimetrie. Peptidy tvorici , coiled coil” dimer
obsahuji t7'i nebo ctyri heptady VAALEKE (peptid E) a
VAALKEK (peptid K). N-Konce obou peptidii jsou
zakonceny N-acetylcysteinem navazanym pres kratkou

90

ChemZi 5/9 2009




tetraethylenglykolovou spojku. Sulfanylova skupina
cysteinu slouzi k navazani peptidi na syntetické
kopolymery na bazi N-(2-
hydroxypropyl)methakrylamidu ¢i poly—
(ethylenglykolu) obsahujici maleiimidové skupiny.
Predpokladame, Zze polymer nesouci jeden z peptida se
bude nekovalentné vazat k rekombinantnimu proteinu
obsahujicimu druhy peptid za vzniku ,,coiled coil”
heterodimeru. Tato strategie umoziluje novy
nedestruktivni zplisob pfipojeni biologicky aktivnich
proteinti (pro smérovani, diagnostiku ¢i terapii) na
syntetické polymerni nosice.

000

-2000 4

@ (dep cm’dmal !

-12000

a5 205 215 225 235 245

wavelength (nm)

Obr. 1 CD spektra peptidi E, K a jejich ekvimolarni
smési pfi koncentraci 0.2 g/l v PBS pufru, pH 7.4.
Minimum pii 222 nm signalizuje pritomnost o-helixu.
Pomér hodnot molarni elipticity pfi 222 nm a 208 nm
blizky jedné je typicky pro ,,coiled coil* usporadani.

Autori dékuji Grantové agentuie Ceské republiky
(grant 203/08/0543) a Ministerstvu Skolstvi, mladeze a
telovychovy (grant IM4635608802), za jejichz podpory
tato prdce vznikla.

[11J. Yang, C. Xu, C. Wang and J. Kopecek,
Biomacromolecules, 7, (2006) 1187

[2] M. Pechar, P. Kopeckova, L. Joss and J. Kopecek,
Macromol. Biosci., 2, (2002) 199

3P20
VYVOJ SAMOSEKVESTRUJiCiCEI
BIODEGRADABILNICH TENZIDU

Monika Horakova, Alena Hybnerova, Ladislav
Burgert, Jitka Kunstova, Gabriela Krylova

Ustav chemie a technologie makromolekuldrnich latek
, Univerzita Pardubice, Studentska 95,

532 10 Pardubice

Horakova.Moni@seznam.cz

V této praci jsou testovany vlastnosti tzv.
samosekvestrujicich  tenzidd,coz jsou povrchové
aktivni latky, které maji schopnost snizovat povrchové
napéti kapalin. V nami zkoumanych tenzidech je
spojovacim miistkem mezi polarni ¢asti (sekvestrujici)
a nepolarni ¢asti molekuly je v jednom pfipadé vazba

Prednasky — sekcia 3

amidova a ve druhém vazba esterova. Vlastnosti téchto
sloucenin byly hodnoceny na zakladé stanoveni
poklesu povrchového napéti jejich vodnych roztoku
pii 20 °C, sekvestracni kapacitou vici Ca>" jontim pii
20 °C a 90 °C, vysledky opakovaného prani v tvrdé
vodé 22°dH, kdy tyto latky byly soucasti modelovych
detergenti a biologické odbouratelnosti
tzv.biodegradability. Vedle plnéni vyse uvedenych
aplikacnich vlastnosti je nutné se pfi vyvoji tenzidl
fidit nafizenim, které bylo schvéaleno Evropskym
parlamentem dne 31.3.2004 s platnosti od 8.10.2005.
Natizeni méa nazev: Regulation (EC) No. 648/2004 of
the European Parliament and of the Council of 31
March 2004 on Detergents. Zakladnim ustanovenim
tohoto nafizeni je, ze nové vyvijené tenzidy musi
vykazovat 60% biodegradabilitu bé¢hem 28 dnu
inkubace pii zkouskach zalozenych na produkci CO,.
Slouceniny s amidovou vazbou prozatim vykazuji
podle tohoto ustanoveni 46 az 54% biodegradability.
Ovsem u vzorkd s esterovou vazbou lezi hranice
biologické odbouratelnosti mezi 24 az 33%, takze
bude potieba pokracovat v dalSim vyvoji.

Prace byla provedena za financni podpory projektu
MSMT CR VZ 00216 27501

3P21

SYNTETICKY FIBRONEKTIN MIMETICKY
LIGAND PRO INTEGRINY
ZPROSTREDKOVANOU ADHEZI BUNEK NA
BIOMATERIALY

Vladimir Proks', Frantisek Rypacek'

" Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v. v. 1.
Heyrovského nam. 2, Praha 6, 162 06
proks@imc.cas.cz

Vytvoreni vhodné povrchové modifikace biomaterialu
pro bunéénou adhezi je jednim z klicovych momentt
nejen pri pripravé biodegradovatelnych materialti pro
tkanové nahrady, ale i pro studie bunécnych kultur in
vitro.  Syntetické materidly umoznuji efektivni
bunécnou adhezi prostiednictvim a5B1 integrinovych
receptorti bun¢k pouze v pripadé, kdy z fibronektinu
odvozené peptidové sekvence RGDS a PHSRN jsou
umistény v patfiéné vzdalenosti viiéi sob&' a zaroven
adhezivni motivy musi byt seskupeny v doménéach
umoziujicich integrinové klastrovani®. 'V predkla—
daném ptispévku je diskutovana piiprava umélého
dendritického ligandu mimikujiciho 9. a 10. globuli
typu III domény fibronektinu zaloZeném na lyzinovém
jadfe a hydrofilnich polyamidickych spojkach mezi
jaddrem a RGDS, PHSRN peptidovymi motivy
(schéma 1).
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Schéma 1. Dendriticky fibronektin mimeticky ligand

Naésledna imobilizace dendritického ligandu na povrch
biomaterialu ma pak umoziit selektivni bunécnou
adhezi pomoci o581 integrinového receptoru.

Prace vznikla za financni podpory Grantové agentury
Akademie véd Ceské republiky ¢ KJB40050090 a
Centra bunécné terapie a tkanovych nahrad (MSMT,
grant ¢. IM0021620803).

[1] Petrie T.A., Capadona J.R., Reyes C.D., Garcia
A.J.: Biomaterials 27, 5459 (2006)

[2] Calvalcanti-Adam E.A., Micoulet A., Blimmel J.,
Auernheimer J., Kessler H., Spart J.: European
Journal of the Cell Biology, 85, 219 (2006)

3P22

INFRARED SPECTRA MEASURED DURING
POLYMER WEATHERING EVALUATED BY
FACTOR ANALYSIS

Ivana Sedénkové, Miroslava Trchova, Jan Pilaf

Institute of Macromolecular Chemistry, Academy of
Sciences of the Czech Republic, Heyrovsky Sq. 2,
162 06 Prague 6, Czech Republic

One of the limiting factors in polypropylene (PP)
applications is degradation during outdoor exposure to
atmospheric oxygen and pollutants in combination
with solar UV-vis irradiation. Therefore, the UV
absorbers and stabilizers are used to extend PP’s
lifetime. A practical and widely used tool to study the
degradation processes during aging and influence of
additives on them is infrared spectroscopy. In this
study, the weathering of PP was followed by the
attenuated total reflectance infrared (ATR IR)
spectroscopy. Pristine PP and PP modified with
stabilizing additives were compared. The series of
spectra measured for each material were treated by
factor analysis (FA) [1]. Factor analysis applied on a
suitable series of data can extract and highlight the
essential information covered in it. In this case, the
results of FA helped us to understand the main
processes involved in the degradation. The
presentation is focused on the advances and limitation
of FA applied on this problem. The possibility to
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recognize the artifacts and distortions introduced by
ATR IR method is illustrated. The potentiality to
describe and predict the evolution of degradation will
be discussed.

[1]Henry E.R., Hofrichter J., Singular value
decomposition: ~ Application to analysis of
experimental data, Methods in Enzymology, 210,
129-192, 1992.

3P23
CHARAKTERIZACE AKRYLATOVYCH
DISPERZI METODOU A4F-MALS

Miroslav Veéeta', Lubo§ Prokipek', Ladislav
Svoboda', Petr Lebeda’

"Univerzita Pardubice — Fakulta chemicko-
technologicka, Studentska 573, 532 10 Pardubice
2SYNPO, a.s. SK. Neumanna 1623, 530 02 Pardubice
Bylo pfipraveno 68 kopolymernich akrylatovych
disperzi semikontinualni emulzni polymeraci na bazi
methylmethakrylatu, methylakrylatu, butylakrylatu, 2-
ethylhexylakrylatu a styrenu. Pfipravené latexy byly
charakterizovany stanovenim obsahu suSiny a
stanovenim zdanlivé viskozity Brookfield.

U pripravenych latexi byly stanoveny: molarni
hmotnost, index polydisperzity a velikost Castic
metodou A4F-MALS. Byl sledovan vliv zmény
technologickych podminek pfipravy akrylatovych
disperzi na primérnou molarni hmotnost a velikost
castic.

Me¢nici se pomér monomertt MMA - BA v reakéni
smési  ovliviiuje vyslednou primérnou molarni
hmotnost. S rostoucim zastoupenim BA  roste
primérnd molarni hmotnost latexu. Stejny jev je
mozné pozorovat u meénicich se pomérii monomert
MMA — MA a MMA — 2-EHA. Pii zméné poméru
STY - BA se projevuje rust molarni hmotnosti
s rostoucim obsahem BA ve smési. V ptipadé STY —
MMA s rostoucim obsahem MMA klesa molarni
hmotnost.  Dale byl sledovan vliv koncentrace
emulgatoru na vyslednou molarni hmotnost
ptipravenych akrylatovych disperzi. U monomert
MMA - BA vpoméru 50:50 bylo zjisténo, ze
s rostoucim mnoZzstvim emulgatoru klesa molarni
hmotnost pfipravenych latexd. S rostouci koncentraci
emulgatoru v reakéni smési se snizovala velikost Castic
pripravenych akrylatovych disperzi. Se zvySovanim
koncentrace iniciatoru molarni hmotnost rostla.

Prace potvrzuje vhodnost metody A4F-MALS pro

stanoveni molarnich hmotnosti i pro stanoveni
velikosti ¢astic disperzi.
Klicova slova: emulzni polymerace, akrylatové

disperze, A4F (Asymetrical flow field fractionation),
MALS (Multiple angle light scattering).
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SYNTHESIS OF 5-MODIFIED URIDINE
ANALOGUES AND STUDY OF THEIR
CYTOTOXIC ACTIVITY

Lucie Brulikova', Jan Hlavag

'Department of Organic Chemistry, Faculty of
Science, Palacky University Tr. Svobody 8, 771 46
Olomouc, Czech republic

Our interest has been aimed at the 5 position of
pyrimidine nucleobases and discovery of new
anticancer agent. A series of uridine analogues
modified at the 5-positon by either 5-alkoxymethyl or
5-[alkoxy-(4-nitrophenyl)-methyl] moiety  were
synthesized (Scheme 1). Firstly, we have focused on
the synthesis of 5-[alkoxy-(4-nitrophenyl)-methyl]-
uridines with the alkyl chain lengths Cg¢-Co.
Nucleosides were formed as a mixture of two
diastereoisomers that have been separated and tested
for their cytotoxic activity in vitro against different
cancer cell lines. Relationships between structure and
above mentioned activity were studied. Cytotoxic
activity has been slightly increased in some cases by
the transformation of bases to nucleosides.
Furthermore, we have found growing tendency of
cytotoxic activity with the growing length of alkyl
chain. Subsequently, we have modified the 5 position
of uridine by 5-alkoxymethyl moiety and relationships
between structure and cytotoxic activity will be
studied. With respect to the mentioned growing
tendency of anticancer activity of 5-[alkoxy-(4-
nitrophenyl)-methyl]-uridines the derivatives with
longer chain seem to be promising in future biological
activity studies.

R, = -H, p-nitrophenyl-

)R, = -CHj
b) R, = -CH,-CH
¢) Ry =-(CH,),-CH;
d) Ry =-(CH,);-CH;
o ) Ry = -(CH,)4-CH;
fR, =-(CH,)5-CH;
8) Ry = -(CH,)¢-CH;
h) R, = -(CH,),-CH;

1) Ry = -(CHy)s-CH;
J) Ry =-(CH,)o-CH;
k) Ry = -(CH,)0-CH3
1) Ry = -(CHy),-CH;
m) R, =-i-Pr

n) R, = -s-But

0) R, = -t-But

HO

OH OH

Scheme 1: Structure of prepared nucleosides.

Supported by grant MSM 6198959216
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3P25
STEREOSELEKTIVNA SYNTEZA
VYSOKOFUNKCIONALIZOVANEHO
PREKURZORA POLARNEJ CASTI (-)-
SFINGOFUNGINU E

Jana Raschmanova', Michaela Slaninkova', Miroslava
Martinkova', Jozef Gonda', Juraj Kuchar?

"Univerzita P. J. Safirika v Kosiciach, Prirodovedeckd
fakulta, Ustav chemickych vied, Katedra Organickej
chémie, Moyzesova 11, KoSice, Slovenska republika
2Univerzita P. J. §afdrika v KoSiciach, Prirodovedecka
fakulta, Ustav chemickych vied, Katedra Anorganickej
chémie, Moyzesova 11, Kosice, Slovenska republika

Sfingofungin E 1, ako neproteinogénna a-
substituovana a-aminokyselina, bol prvykrat izolovany
firmou Merck vroku 1992 zfermentacnej zmesi
Paecilomyces  variotii.'*  Okrem  fungicidneho
a imunosupresivneho ucinku sa 1 vyznacuje aj
vyznamnou inhibi¢nou aktivitou voci
serinpalmitoyltransferdze.”® V predkladanej praci je
popisana stereokontrolovana syntéza
vysokofunkcionalizovaného prekurzora polarnej casti
1. D-Glukoéza, ako vychodiskova latka pre syntézu,
bola sekvenciou reakénych krokov modifikovana na
(Z)-alyltiokyanat 2 (usporiadanie substituentov na
dvojitej  vdzbe  stanovené pomocou  NOE).
Zodpovedajuci rodanid 2 poskytol aza-Claisenovym
preSmykom neseparovatelnii zmes izotiokyanatov 3a
a3b (3a:3b=2:1, stanovené pomocou 'H NMR
spektier), ktorad bola vzajomnou premenou funkénych

skupin transformovana na separovatel'né,
bis(acetylované)  derivaty 4a  a4b. Absolutna
konfiguracia na novovybudovanom kvarternom

stereocente (uhlik C-5) u majoritného stereoizoméru
4a bola stanovena pomocou krystalografickej analyzy
ako S. Cyklicky karbamat 4a bol prostrednictvom
dvoch syntetickych operacii modifikovany na (£)-a,3-
nenasyteny ester 5. Prislusny ester 5 bol prevedeny na
vysokofunkcionalizovany prekurzor 6 polarnej Casti
sfingofunginu E 1 sekvenciou troch reakénych krokov
(protekcia volnych hydroxylovych skupin,
deacteylacia a silylécia).

NC:
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Tento prispevok vznikol s podporou Grantovej
agentury  (No.  1/0100/09  aNo. 1/0281/08)
Ministerstva Skolstva Slovenskej republiky, Agentury
na podporu vyskumu avyvoja (APVV 20-038405)
Slovenskej  republiky — a Vnutorného  vedeckého
grantového systému Prirodovedeckej fakulty UPJS
(VVGS PF 25/2009/CH).
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[1]a) Horn, W. S.; Smith, J. L.; Bills, G. F.;
Raghoobar, S. L.; Helms, G. L.; Kurta, M. B.;
Marrinan, J. A.; Frommer, B. R.; Thornton, R. A.;
Mandala, S. M. J. Antibiot. 1992, 45, 1692-1696,
b) Oishi, T.; Ando, K.; Inomiya, K.; Sato, H.; lida,
M.; Chida, N. Bull. Chem. Soc. Jpn. 2002, 75,
1927-1947.
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PERFLUOROALKYLATION VIA CROSS-
METATHESIS AND ITS APPLICATION IN
A SYNTHESIS OF BIOLOGICAL ACTIVE
COMPOUNDS

B. Eignerové,'” M. Dra¢insky,” M. Bud&insky,” and
M. Kotora'*"

'Department of Organic and Nuclear Chemistry,
Faculty of Science, Charles University, Hlavova 2030,
128 43 Prague 2, Czech Republic. *Institute of
Organic Chemistry and Biochemistry, Academy of
Sciences of the Czech Republic, Flemingovo n. 2, 166
10 Prague 6, Czech Republic.

e-mail: eignerova@uochb.cas.cz;
kotora@natur.cuni.cz

A number of compounds with attached
perfluoroalkylated chains exhibit interesting biological
properties. Therefore, it is of general synthetic interest
to develop a new methodology that would enable to
introduce perfluoroalkyl groups into various molecules
under mild reaction conditions. Recently, we have
developed a new methodology, which is based on a
ruthenium catalysed cross-metathesis of terminal
olefines with perfluoroalkylated propenes.'

This methodology was wused in a synthesis of
fluorinated analogues of brassinolides. The main aim
was to synthesize brassinosteroids with improved
biological activities and higher metabolic stability
enabling longer-term effects at target plants. During
our project three new brassinosteroids were prepared
in 13 steps from commercially available starting
material using the cross-metathesis of terminal alkenes
with perfluoroalkylated propenes as a key step.’
Subsequently, the prepared brassinosteroids were
tested for biological activities, e.g. GABA, activity,
cytotoxicity, and brassinolide activity.

OH
A R
T — ™\ —,. Ho,
A R — g
\/\ HO™ Ri=n-CeF13
R¢ R= n-CF;
o Ry = i-CsF;

[1] Eignerova, B.; Drac¢insky, M.; Kotora, M. Eur. J.
Org. Chem 2008, 4493-4499.

[2] Eignerova, B.; Slavikova, B.; Budé&Sinsky, M.;
Draginsky, M.; Klepetafova, B.; Stastna, E.;
Kotora, M. J. Med. Chem. 2009, manuscript
accepted.
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MOLEKULARNI ELEKTROCHEMIE —
VHODNY PROSTREDEK KE STUDIU
ELEKTRONOVE STRUKTURY A REAKTIVITY
FISCHEROVYCH AMINOKARBENU CHROMU
A ZELEZA

Jifi Ludvik', Irena Hoskovcova?®, Stanislav Zalis'

I Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovskéeho A VCR, v.v.i.,
Dolejskova 3, CZ-182 23 Praha 8.

? Ustav anorganické chemie VSCHT Praha,
Technicka 5, CZ-166 28 Praha 6.

Pro charakterizaci oxidovatelnosti, resp.
redukovatelnosti  organickych a organometalickych
molekul, pro zjisténi pfislusnych mechanismi redox
reakci veetné zachyceni meziproduktii a pro ziskani
experimentalnich dat tykajicich se rozlozeni elektronti
v molekule, jejich delokalizace a umisténi reakénich
center, se velmi dobfe hodi komplexni
elektrochemicky pristup.

V tomto piispévku byly takto prostudovany dvé serie
noveé syntetizovanych Fischerovych aminokarbenti
chromu a zeleza — chelaty (B) a non-chelaty (A), razné
substituované v para poloze na aromatickém jadru -

viz obr., jez jsou potencidlnimi homogennimi
A e B A
" AT
e N
R R

n=75 for Cr R =0CH3, CH3, H, Cl,
n =4 for Fe COOCH3, CF3
katalyzatory.
Nejprve  byly v bezvodém prostfedi proméfeny

oxidaéni aredukéni potencidly a ziskana data byla
zpracovana pomoci LFER (Linear Free Energy
Relationship). Tento Hammettovsky pfistup umoznil
lokalizovat na molekule redukéni a oxida¢ni centrum
(LUMO aHOMO), zjistit rozdil jejich energii
(analogie spektroskopicného energetického rozdilu
HOMO-LUMO) a formulovat pravidla, podle kterych
se ruzna struktura asubstituce odrazi na redox
vlastnostech dané serie molekul. Na zakladé rozdila ve
smérnicich zavislosti E,, na hodnotach o, (tzv. reakéni
konstanty p) byly diskutovany (a nasledné potvrzeny
NMR spektry) téz sterické efekty ovliviiujici miru
intramolekularni elektronové komunikace (elektronové
delokalizace) na ligandu.

Bylo porovnano chovani karbeni Cr a Fe (liSicich se
poétem karbonylovych ligandd). Pies znacné rozdily
mély obé serie jedno spoleéné — extrémné nizky
redukéni potencial u p-COOCH; derivatu, ktery nebyl
v korelaci s ostatnimi substitu¢nimi derivaty. Tato
anomalie byla interpretovana jako dusledek zapojeni
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se karbonylového substituentu v para poloze do
delokalizovaného  systému  zahrnujici  aromat
a azomethinovou, resp. karbenovou vazbu. Toto bylo
potvrzeno kvantovymi vypolty (Gaussian 03 /
B3LYP).

Tento projekt je podporovin GA AVCR, grantem ¢.
144 400400813.
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ELECTROOXIDATION BEHAVIOR OF
SUBSTITUTED CB;;H;; ANIONS IN LIQUID
SO, AND HAMMETT EQUATION

Abdul Wahab'?, Michal Valasek?, Stursa Jan,
Josef Michl?, Jiri Klima', and Jiri Ludvik""

'J. Heyrovsky ' Institute of Physical Chemistry,
Academy of Sciences of the Czech Republic,
Dolejskova 3, 18223 Prague 8, Czech Republic.
*Institute of Organic Chemistry and Biochemistry,
Academy of Sciences of the Czech Republic, 166 10
Prague 6, Czech Republic.

Icosahedral closo-carborane anions CB;H;,™ and their
derivatives are extremely stable and largely regarded
as aromatic.'" Because of their diverse applications,
currently icosahedral carboranes have attracted
considerable interest. The preliminary electrochemical
studies reveal interesting redox behavior.>® Here, a
systematic investigation has been made towards
understanding the electrooxidation reactions of
substituted CB;;H;,” anions as well as substituent
effects. We have synthesized several series of
carboranes with different substituents in vertex 1 and
12 (Chart 1) possessing five-fold symmetry using
modified or known procedures. The electrochemical
measurements were carried out employing cyclic
voltammetry in dried liquid SO,. The electrochemical
data were explained in terms of Hammett equation. All
the carborane anions exhibit a completely reversible
one-electron oxidation over the studied scan rates
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except a series containing lin vertex 12, which
behaves irreversibly. The measured half-wave
potentials (E),) are linearly proportional to the
substituent Hammett constants. The observed
correlation confirms that CB;; cage is aromatic like
benzene although three-dimensional. The different
slopes (called reaction constants) indicate different
susceptibility of the substituents in various positions
towards electrochemical oxidation.

R12

Chart 1. Vertex numbering for different substituents in
CB, icosahedral cage (R = H, Me, Et,

Pr, Bu, Hex, COOH, COOMe, Br, I, B(OH),, C=C-
CB;1Mey))

Project No. LC-510 (Ministry of the Education, Youth
and Sports of the Czech Republic).
*corresponding author

[1] Korbe, S.; Schreiber, P. J.; Michl, J. Chem. Rev.
2006, 106, 5208.

[2] King, B. T.; Korbe, S.; Schreiber, P. J.; Clayton, J.;
Adriana Nemcova, A.; Havlas, Z.; Vyakaranam,
K.; Fete, M. G.; Zharov, 1.; Ceremuga, J.; Michl, J.
J. Am. Chem. Soc. 2007, 129, 12960.

[3] Eriksson, L.; Vyakaranam, K.; Ludvik, L.; Michl,
J.J. Org. Chem. 2007, 72, 2351.
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Hana Ctrnactova', Pavel Draéarz, Eva Stratilova
Urvalkova', Jifi Zajicek

!piirodovédeckd fakulta, Univerzita Karlova v Praze,
Albertov 6, 128 43 Praha 2, CR

SVSCHT Praha, Technicka 5, 166 28 Prahav6, CR
"MSSCh, Kiemencova 12, 116 28 Praha 1, CR

V programu Socrates/Comenius byl v letech 2006-09
realizovan evropsky projekt CITIES — Chemistry and

Industry for Teachers in European Schools. Projekt,
ktery teSilo 10 instituci ze Sesti evropskych zemi, si
kladl za cil pfipravit a ovéfit moduly, ptispivajici ke
zvySeni zajimavosti a atraktivnosti vyuky chemie na
sttednich §kolach. Hlavnim fesitelem projektu v CR
byla CSCH, na feSeni participovala Pfirodovédecka
fakulta UK a Masarykova stfedni §kola chemicka.
Reseni projektu probihalo soub&zné v péti zakladnich
modulech [1]. Regitelé v CR se zaméfili piedevsim na
feSeni modulu 4: ,,Chemie-jak ji ozivit“, dale modulu
1: ,Ramec Evropy“, seznamujiciho ucitele se
zakladnimi informacemi o deklaracich EU v oblasti
vzdélavani s dirazem na chemii a chemicky pramysl,
amodulu 5: ,Evropa-odborné vzdélavaci aréna“,
vénovanému odbornému chemickému vzdélavani v
Evropé s durazem na praxi, mobilitu a uplatnéni
sttedoskolaku.
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V modulu 4 jsme se zaméfili na experimentalni vyuku
chemie. Byly pfipraveny a ovéfeny pokusy z oblasti
potravinové a forenzni chemie a chemie kazdodenniho
zivota. Duraz byl kladen predevSsim na zajimavé
praktické aplikace chemickych poznatki [2]. V dalSich
dvou modulech pak byly pfipravovany informacni
materialy pro stiedoskolské ucitele.

Pfipravené a oveéfené materidly jsou soucasti
webovych strankach — vyznamného vystupu projektu
[3] kvolnému pouziti pro zijemce ziad uciteld
chemie EU.

[1] Ctrnactova, H. et al.: Evropsky projekt CITIES —
modul vychovy a vzdélavani. Chemické listy, roc.
102, ¢. 8, 2008.

[2] Ctrnactova, H., Sulcova, R., Bohmova, H.,
Stratilova Urvalkova, E.: Aplikace uzité chemie
pro  chemické  vzdélavani  prostfednictvim
evropského projektu CITIES. In: Sucasnost a
perpektivy didaktiky chemie II. Banska Bystrica:
UMB, FPV 2009

[3] CITIES: Vitejte v CITIES. [online]. [cit. 2009-06-
20]. Dostupné z http://cities.eu.org/

4P02
CITIES: MEZINARODNI WEBOVA
PREZENTACE PROJEKTU

Eva Stratilova Urvalkova, Hana Ctrnactova, Sarka
Matouskova

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta,
Katedra ucitelstvi a didaktiky chemie, Albertov 6, 128
43 Praha 2, Ceskd republika

Evropsky projekt CITIES zahajeny na podzim roku
2006 pfipravuje a ovéfuje moduly, které maji
zatraktivnit vyuku chemie na stfednich skolach [1,2].
Projekt se snazi predstavit moderni chemické aplikace
a témata v takové podob¢, kterd je srozumitelna
ucitelim a  zaroven  dostatecné¢  piistupna
stiedoskolskym zaktim.

Webova stranka http://cities.eu.org/ prezentuje a
poskytuje vesSkery vytvofeny material v ramci
projektu, ktery je vsoucasné dobé chystan v péti
jazykovych mutacich (a nékteré casti v dalSich tfech
jazycich) [3]. Na strankach CITIES Ize nalézt, kde se
chemické vydobytky projevuji v kazdodennim zivotg,
rozsah a népli chemického a snim spojené¢ho
primyslu, profily  vyznamnych chemickych
spolecnosti v jednotlivych zemich vcetné virtudlni
prohlidky podniku a profily lidi, kteti v chemickém
pramyslu pracuji — jejich uplatnéni a zkuSenosti.
Ucitelé navic na strankach ziskaji tii sety atraktivnich
experimentl, model ,,cestovniho chemického kuffiku*
s jednoduchymi  experimenty a  korespondujici
prezentaci, naméty, rady a kontakty pro uskutecnéni
exkurzi do chemickych podnikli. VSechny tyto
produkty projektu se snazi ucitelim poskytnout
materidly, které jejich zdky presvéd¢i o nezbytnosti
chemie v moderni spolecnosti, pomohou zatraktivnit
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vyuku chemie a ukdzat jeji projevy v kazdodennim
zivoté. NejvysSim cilem je presveédCit zaky o
nepostradatelnosti chemie, a aby pochopeni, jak je
chemie pro nas§ zivot dualezita, Sifili dal mezi své
vrstevniky.

[1] Ctrnactova, H. et al.: Evropsky projekt CITIES —
modul vychovy a vzdélavani. Chem. Listy 101, s.
341,2007.

[2] Ctrnactova, H., Sulcova, R., Bohmova, H.,
Stratilova Urvalkova, E.: Aplikace uZzité chemie
pro  chemické  vzdélavani  prostfednictvim
evropského projektu CITIES. In: Sucasnost a
perpektivy didaktiky chemie II. Banska Bystrica:
UMB, FPV 2009.

[3] CITIES: Vitejte v CITIES. [online]. [cit. 2009-06-
20]. Dostupné z http://cities.eu.org/

4P03
CITIES: MATEBIALY PRO ZAJIMAVE
EXPERIMENTALNI CINNOSTI

Renata Sulcova, Hana Bohmova, Eva Stratilové
Urvalkova, Barbora Zakostelna

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovedecka fakulta,
Katedra ucitelstvi a didaktiky chemie, Albertov 6,
128 43 Praha 2, Ceska republika

Spolufesitelé mezinarodniho projektu CITIES z
nékolika evropskych zemi se v modulu ,,Chemie —jak
ji ozivit“ autorsky podileli na namétech, vybéru,
modifikaci  irealizaci  zajimavych  experimenti
pro laboratorni seminafe, urCené piedevsim ucitelim
chemie na stiednich skolach. Tito pak svym zdkim
mohou zpfistupiiovat chemii jako poutavou a Zzivou
disciplinu [1].

Nas tym na Prirodovédecké fakulte¢ UK vyvijel
a zorganizoval dva béhy praktickych seminait pro
ucitele. V roce 2008 byly pro ucastniky vytvoreny
praktické navody k experimentim vychazejicim z
rozmanitych aplikaci v chemickém pramyslu, které
propojuji  vyuku s celospoleCenskym vyznamem
chemie a navic tak reaguji na nevhodné pojaté
prumyslové aplikace chemie ve vyuce, pod nazvem

»Zajimavé  chemické  experimenty s latkami
kazdodenniho zivota“. Vroce 2009 byla dalsi
ovéfovanou  oblasti  forenzni  chemie, opét

doplnéna praktickymi nadvody pro ucitele, pod nazvem
,,Chemik detektivem®. Pojeti jednotlivych experimentl
bylo propojeno steorii tak, aby byl vytvofen
smysluplny celek [2].

Cilem naSi skupiny bylo uvést soubory pokustu
tykajicich se latek a postupii béznych v kazdodenni
praxi, napf. oball, plastd, potravin, biopaliv a dale
detekce krve, otiskl,, oxidujicich latek apod. Proto
jsme zpracovaly texty 1 fotodokumentaci k
praktickému ovéfeni experimentd [3], publikace
,Zajimavé experimenty z chemie kolem nas* je dosud
v tisku. Materialy jsou k dispozici téz na webové
strance: http://www.natur.cuni.cz/~kudch/main/JPD3/.
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[1] Béhmova, H., Stratilova Urvalkova, E., Piskova,
D., Sulcova, R.: Aplikovana chemie v kurzech
celozivotniho vzdélavani. In: Current Trends in
Chemical Curricila - Soucasné trendy v obsahu
chemického vzdeélavani. Praha: UK v Praze, PiF
2008.

[2] Ctrnactova, H., Sulcova, R., Bohmova, H.,
Stratilova Urvalkova, E.: Aplikace uzité chemie
pro  chemické  vzdélavani  prostfednictvim
evropského projektu CITIES. In: Sucasnost a
perpektivy didaktiky chemie II. Banskd Bystrica:
UMB, FPV 2009.

[3] Béhmova, H., Stratilova Urvalkova, E., Sulcova,
R.: Chemistry for Society: New Emphasis in
Education. In: Problems of Education in the 21"
century. Vol. 11, 2009: Trends and problems in
science and technology education. Lithuania.

4P04
CITIES: AKTUALITY PRO U,(VjITELE A\
CHEMICKEM VZDELAVANI

Hana Béhmov4, Hana Ctrnactova, Renata Sulcova,
Eva Stratilova Urvalkova

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovédecka fakulta,
Katedra ucitelstvi a didaktiky chemie, Albertov 6, 128
43 Praha 2, Ceskd republika

Evropsky projekt CITIES [1] pfinasi praktické
aplikace chemickych poznatkid spojené se zajimavymi
zptsoby vyuky, aby se Skolni chemické vzdélavani
stalo pro zdky zajimavé¢jSim a atraktivnéjSim. Jednou
z jeho ¢asti jsou praktické kurzy pro ucitele chemie -
Atraktivni experimenty. Tym fesiteld CITIES sestavil
tfti tematicky zaméfené kurzy: Ravioli, Forenzni
chemie [2] a Kazdodenni chemie [3].

Na naSem pracovisti probihaly na jafe 2008 kurzy
ovefovani experimentd z oblasti chemie kazdodenniho
zivota, reflektujicich aktualni otdzky, napt. recyklace
odpadti, alternativni  pohonné  hmoty  nebo
experimentll, seznamujicich se vznikem béZnych
syntetickych  produktt, napt. umélé pryskyfice,
polyamidovd vlakna, obaly. Vr. 2009 byla
ovéfovana oblast forenzni chemie, kterou
predstavovaly experimenty tykajici se zptisobu detekce
otiskli prstll, zjistovani stop, odhalovani pfitomnosti
krve a zjistovani oxidujicich latek pii zhatstvi.

V r. 2008 se kurzt zacastnilo tficet vyucujicich, o rok
pozdéji dokonce ctyficet. Ucitelé chemie se do
oveétovani sami aktivné zapojili, kdyz dopliovali
navody a formulovali své pfipominky na zakladé
vlastnich praktickych zkuSenosti. Ucastnici na zavér
vypliovali evalua¢ni dotaznik, jehoz vyhodnoceni
prokazalo, ze nabizeny typ seminafii pfinasi ucitelim
mnoho novych podnéti pro zaky i pro vyuku chemie.
Ucitelé obdrzeli tisténé materidly s fotodokumentaci
provedeni a vysledki pokust [2, 3], které jsou
k dispozici i na webové strance:
http://www.natur.cuni.cz/~kudch/main/JPD3/

a http://cities.eu.org.
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[1] Ctrnactova, H., Sulcova, R., Bohmova, H.,
Stratilova Urvalkova, E.: Aplikace uzité chemie
pro  chemické  vzdélavani  prostiednictvim
evropského projektu CITIES. In: Sucasnost a
perpektivy didaktiky chemie II. Banska Bystrica:
UMB, FPV 2009.

[2] Bader, A. et al.: Chemik detektivem — forenzni
chemie. Praha : UK, PiF 2009.

[3] Bohmova H., Stratilova Urvalkova, E., Piskova,
D., Sulcova, R.: Zajimavé chemické experimenty
s latkami kazdodenniho Zivota. Praha : UK, PiF
2008.

4P05
HODI}IOC],ENi V CHEMII JAKO SOUCAST
NOVE STATNI MATURITY V CR

Marie Vasileska

Centrum pro zjistovani vysledkii vzdélavani
(CERMAT), Jeruzalémskda 12, 110 00 Praha 1, CR,
vasileska@cermat.cz

V navaznosti na probihajici legislativni zmény
vyplyvajici ze schvaleni tzv. Skolského zakona a
v souladu s pozadavky Evropské unie vznikla v naSem
Skolstvi potfeba zajistit pruhledné, vypovidajici a
vzajemné méfitelné vysledky vzdélavani. Od 1. ledna
2006 bylo vytvoteno Centrum pro zjistovani vysledka
vzdélavani (oznaceni CERMAT) jako samostatna
statni instituce, kterd bude mit tuto oblast ve své
kompetenci. MSMT CR si je védomo velké zavaznosti
feSené problematiky a proto prostfednictvim skupiny
regionalniho $kolstvi pfedlozilo do ESF - SP
KVALITA 1 projekt sndzvem: Vytvofeni systému
externiho monitorovani a hodnoceni véetné ziizeni
Centra pro zjisStovani vysledkt vzdélavani (vcetné
informacni a poradenské ¢innosti).

CERMAT ma jako zéklad pro splnéni své nové funkce
k dispozici vysledky vSech Setfeni, ktera probehla
v letech 2001-2009 na celostatnim vzorku zaka
vramci cyklu programi Krok za krokem k nové
maturité, dale vysledky zvyzkumnych Setfeni
probihajicich v letech 2004-2007 v 9. tifidach a v 5.
téidach.

Naznacena problematika si vyzaduje okamzité feSeni
nékterych tkold tak, jak jsou uvedeny v Katalogu
chemie pro maturitni zkousku vroce 2010. Kromé
informaci o nové koncepci zkousky je uvedeno i velké
mnozstvi prikladd testovych tloh, které ovétuji
ocekavané znalosti a dovednosti zakd ve tfech
kategoriich: (1) znalost s porozuménim, (2) aplikace
poznatkl a feSeni problémt a (3) prace s informacemi.

[1] Vasileska, M., Marvanova.H.: Rukovét autora
testovych tloh II. dil: CHEMIE, CERMAT, Praha
2006

[2] Katalog pozadavkd zkouSek spolecné casti
maturitni zkousky platny od Skolnitho roku
2009/2010 CHEMIE (Schvalilo MSMT 11. 3. 2008
pod ¢.j. 3249/2008-2/CERMAT) (autorsky kolektiv
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pro chemii: Vasileska, M., Ctrnactova, H., Kolat,
K.; odbornd a didaktickd recenze pro chemii:
Lichtenberg, K., Kratochvilova, V., dale odborni
pracovnici VUP a NUOV)

[3] www.cermat.cz

4P06

VPLYV NI:ZVERBALNYCH PROSTRIEDKOV
V ZADANI CHEMICKEJ VYPOCTOVEJ
ULOHY NA VYBER SPOSOBU JEJ RIESENIA

Beata Vranovicova

Univerzita sv. Cyrila a Metoda v Trnave, Fakulta
privodnych vied, Katedra chémie, Nam. J. Herdu 2,
91701 Trnava, e-mail beata.vranovicova@ucm.sk
Vypoctovymi ulohami oznaCujeme také ulohy, kde
Studenti zo znamych hodndt velic¢in ziskavaju
operaciami matematickej povahy hladané hodnoty
veli¢in. Za rieSenie vypoctovej ulohy povazujeme
¢innost’, ktoru je treba vykonat’ od zadania vypoctovej
ulohy k ziskaniu vysledku. Najcastej$ie pouzivanymi
sposobmi rieSenia vypoctovych uloh v chémii su
aritmeticky, algebraicky a graficky. Vypocty v chémii
patria medzi najnaro¢nejSie anajmenej obltibené
ucivo chémie na Skolach a je dolezité neustale hladat
cesty na zvySenie uUCinnosti ich vyucby. Jednym
z moznych prostriedkov, ktory moéze prispiet k
zlepSeniu v tejto oblasti je tieZ pouzivanie vhodnych
ucebnych uloh, ktoré by vo svojom zadani obsahovali
rozne neverbalne prostriedky (napriklad tabulku,
schému, graf, model alebo obrazok reality).
Zarad’ovanie neverbalnych prvkov do ucebnych uloh
svoje opodstatnenie ma, pretoze moze byt pre
Studentov pripravou na zvladnutie a promptnejsie
pochopenie toho, ¢o sa od nich Ziada. Castou pri¢inou
neuspesnosti rieSenia vypoctovych tloh je, Ze Student
zabudne vzorec potrebny na vypocet. Vhodne pouzity
neverbalny prostriedok v zadani tlohy by mu mohol
pomdcet’ spravne vyrieSit' tlohu bez pouzitia vzorca
(pomocou 1Uvahy, umery) alebo sa na vzorec
rozpamétat’.

Tato prdaca bola podporovana Agenturou na podporu
vyskumu a vyvoja na zdaklade zmluvy ¢. VVCE-
0004-07.

[1] Ctrnactova, H. 2001. Acquisition of theoretical and
practical skills by solving of educational tasks. In:
Proceedings of the 6th ECRICE and the 2nd
ECCE. Aveiro, Universidade de Aveiro, 6 p.

[2] Solérova, M., Svec,V., Jodas, B. 2001. Vypoctovy
vzorec ve vyuce chemie ajeho reflexe zakem.
Metody tvorivého ucitele - Pedagogicka orientace
¢.3, 5.55-60. 2001.

[3] Halakov4, Z., Proksa, M., Zotaniova, K. 2004.
Efektivnost  pouzitia  prvkov  vizualizacie
v uc¢ebnych ulohach z chémie. Chemické rozhl'ady.
Iuventa Bratislava, ro¢. 5, 2004. ¢.4, s. 246-252,
ISBN 1335-8391.
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4P07
ZAKLADNI LABORATOIV{E PRO
STREDOSKOLSKE STUDENTY

D. Sykorové, O. Smrckova

Ustav anorganické chemie, VSCHT Praha, Technicka
5, 166 28 Praha 6, e-mail:
Dagmar.Sykorova@vscht.cz

Stredni Skoly vétSinou nemaji dostatecné vybaveni pro
vyuku praktické chemie — laboratofe, které by mély
byt nedilnou soucasti vyuky chemie, jsou povinné dle
osnov pro SS. Pro zlepseni tohoto stavu a zaroveii jako
popularizaci chemie a odstranéni negativniho pohledu
spolecnosti na chemii nabizime stfednim Skolam
laboratorni cviceni v posluchacskych laboratofich
VSCHT.

Laboratofe jsou koncipovany tak, aby nejen vhodné
doplnily latku probiranou v hodinidch chemie, ale i
dale rozvijely zajem studentl pii praktickém oveéfeni
nabytych znalosti. Studenti jsou pouceni o bezpecnosti
prace v laboratofi, pod vedenim pedagogti VSCHT

samostatné provadéji jednotlivé ukoly, vysledky
zpracuji do protokolu, hodnoti je pfitomny

sttedoskolsky ucitel. Pro vSechny prace jsou
pfipraveny podrobné navody. Jednotlivd laboratorni
cviceni jsou organizovana pro skupiny 10-15 studentt,
rozsah je 4 hodiny a probihaji v dopolednich i
odpolednich hodinach.

Program laboratofi zahrnuje laboratorni vypocty,
nacvik zakladnich laboratornich dovednosti jako jsou
vazeni, filtrace, zahfivani, odpafovani, suSeni,
destilace, pfiprava roztokd, déleni smési na zakladé
fyzikalnich a chemickych vlastnosti slozek a dalsi.
Nasleduji tématicky zaméfené prace z anorganické i

organické chemie, napf. neutralizace, reakce
vybranych prvkii a jejich slouéenin (Cu, Fe,
halogenidi, organickych sloucenin atd.), reakce

béznych oxidac¢nich a reduk¢nich ¢Cinidel, kvalitativni
analytické reakce kationti a anionti, odmérna analyza.

Tento projekt je podporovan Rozvojovym programem
MSMT ¢é. 21/8.

4P08
AKO PRACOVAT S TALENTOVANOU
MLADEZOU?

Eva Kostolanyiova', Katarina Javorova®

!'Pedagogicka fakulta TU, Priemyselnd 4, Trnava
91843, Slovenska republika,

’Prirodovedeckd fakulta UK, Mlynskd dolina,
Bratislava 84215, Slovenska republika

Nadanie atalent sG Casto sklonované slové, ked sa
hovori o predpokladoch tspechu. Ale na to, aby sa
nadanie atalent ziaka dokazali prejavit, je potrebné
ich rozvijat’ uz od zaciatkov jeho stadia. Nas prispevok
sa zaobera moznostami rozvijania talentov Zziakov
v oblasti chémie, poukazuje na moznosti
vyhladavania talentovanych a nadanych ziakov v
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skolach, rozvijania ich tvorivych  odborno-
teoretickych ~ vedomosti a  odborno-praktickych
schopnosti, a taktiez poukazuje na spdsoby, ako
vytvarat’ trvaly pozitivny vztah ziakov k chémii, ako
viest ziakov k samostatnej tvorivej cCinnosti,
upeviovat’ ich zaujem o sebavzdelavanie.

4P09
VZNIK A CINNOST SLOVENSKO-
PODKARPATSKORUSKEJ ODBOCKY CSSCH
(PRIPRAVA CHEMICKEHO ZJAZDU, KTORY
SA MAL KONAT V BRATISLAVE)

Jozef Céarsky

Ustav lekdrskej chémie, biochémie a klinickej
biochémie LF UK v Bratislave

Vybor Ceskoslovenskej spolo¢nosti chemickej v Prahe
sa r. 1928 rozhodol vytvorit nova Struktiru
Spoloc¢nosti, zlozent ztroch odbociek: ceskej so
sidlom v Prahe, moravsko-sliezskej so sidlom v Brne
a slovensko-podkarpatskoruske;j o) sidlom
v Bratislave.  Pripravaymi  pracami  zaloZzenia
bratislavskej odbocky boli povereni Ing. J. Pitra a Ing.
S. Kopal. Ustanovujuca schodza sa konala 30. 11.
1929 v prednaskovej sieni Pol'nohospodarskeho muzea
v Bratislave za tcasti 30 zaujemcov, na ktorej sa
vypracovali stanovy a bol zvoleny pripravny vybor na
cele spredsedom Ing. B. Nejedlym (vladny radca
generalneho finanéného riaditel'a) a podpredsedom
prof. MUDr. J. Buchtalom (prednosta Ustavu pre
lekéarsku chémiu LF UK). Nésledne na ustanovujicom
Valnom zhromazdeni (12. 1. 1930), za ucasti
zéstupcov Ustredného vyboru CsSCh bol potvrdeny vo
funkcii predseda ipodpredseda, zvoleni boli d’alsi
&lenovia vyboru odbodky a zastupcovia do Ustredného
vyboru Spolo¢nosti. Vjuni 1935 na zjazde CsSCh
v Brme sa rozhodlo, Ze nasledujice celostatne
stretnutie chemikov sa bude konat’ v Bratislave (24.-
26. 9. 1938), sorganizacnym zabezpecenim
bratislavskej odbocky na Cele s jej novym predsedom
prof. J. Buchtalom. Aj ked’ boli vykonané vsetky
pripravné prace a konkretizovany program zjazdu,
vratane vydania sldvnostného Cisla Chemickych listov
s pracami, ktoré sa tykali chémie achemického
priemyslu na Slovensku, zjazd sa nekonal v dosledku
znamych spolocensko-politickych udalosti. Odchodom
vacsiny ¢lenov vyboru i ¢lenov odbocky zo Slovenska
bola zastavena roku 1938 jej ¢innost’.
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4P10

HISTORIA T,RADICNYCH, ZJAZDOV
SLOVENSKYCH A CESKYCH CHEMIKOV
V BANSKEJ STIAVNICI

Jozef Carsky', Michal Uher?

"Ustav lekdrskej chémie, biochémie a klinickej
biochémie LF UK Bratislava

Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie STU
Bratislava

Mimoriadny vyznam Banskej Stiavnice v dlhodobej
historii chémie na Slovensku, spojenej s ¢innostou
slavnej Banickej alesnickej akadémie, zrejme
motivovalo k tomu, aby tu v roku 1921 vznikla Vyssia
priemyselna skola chemicka, ako prva Specializovana
stredna skola na Slovensku. Z iniciativy jej profesorov
- E. Besedu a Ing. S. Stankovianskeho, a prof. SVST
v Bratislave Ing. J. Gasperika bol zalozeny v r. 1940
Spolok chemikov Slovakov so sidlom v Banskej
Stiavnici, ako pokraGovanie organizovanej &innosti
chemikov po zastaveni poOsobenia bratislavskej
odboc¢ky CsSCh (r. 1938). V povojnovom obdobi uz r.
1945 sa uskutocnilo Valné zhromazdenie Spolku, na
ktorom sa do programu zakotvila angazovanost
v industrializacii  Slovenska a vystavbe ustavov
Odboru chemicko-technologického inzinierstva SVST.
Spolok obnovil kontakty s CsSCh, rozsirila sa ¢lenska
zakladna (465 clenov plus kolektivne clenstvo 19
chemickych podnikov). Mimoriadnym uspechom bolo
vydavanie odborného Casopisu Chemické zvesti (od r.
1947). V r. 1949 sa uskutocnil zjazd Spolku v Banskej
Stiavnici za ucasti delegitov CsSCh, kde sa
prezentovali snahy o zjednotenie tychto spolo¢nosti,
ktoré boli zaviSené na celoStitnom zjazde v Brner.
1950. V dalsom obdobi sa pravidelné zjazdy
chemikov v Banskej Stiavnici stali celo3tatnymi,
s ucastou aj zahrani¢nych odbornikov. V ich historii
treba spomenut’ zjazd v r. 1959, ktorého sa zucastnilo
1100 chemikov. Dalsie zjazdy sa uz konali striedavo,
v roznych mestach republiky.

4P11
HISTORICAL OUTLINE OF SLOVAK
ALCHEMY

Milos Jesensky

Kysuckeé muzeum v Cadci

Alchemy was a pre-scientific discipline pursuing the
change or transmutation of metals and preparation of a
,universal remedy* called panaceum. It focused on 8§
essential issues as follows: 1. Alcahest preparation. 2.
Separation of so called spirit of the world. 3.
Quintesence. 4. Aurum potabile. 5. Elixir of life. 6.
Preparation of arcanes. 7. Palingenesis. 8.
Homunculus.

The beginnings of alchemy on the teritory of Slovakia,
as known up to this time, are illustrated by the reports
from the 15" and 16™ centuries, saying that alchemy
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was conducted in the Carthusian monasteries in the
Spis region.

4P12
NOVE MOZNOSTI LICENCOVANI
ELEKTRONICKYCH VYUKOVYCH
MATERIALU - LICENCE CREATIVE
COMMONS

JiFi Jirat', Eva Dibuszova®

'Laborator informatiky a chemie, Fakulta chemické
technologie

*Vydavatelstvi VSCHT Praha, Vysokd $kola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28, Praha 6

Podil elektronickych vyukovych materiald neustale
vzrista, pficemz snadnost, s jakou je lze ziskat a
opétovné vyuzit (a zneuzit) s sebou nese nékolik
problematickych momentt — jak pfi jejich tvorbé, tak
pti publikovani. Pokud chtél tvlirce materidlu vyuzit
obrazky, schémata nebo texty ziskané na Internetu, v
podstaté mél pouze jedinou moznost — kontaktovat
autora nebo vydavatele a vyzadat si svoleni k pouziti.
Na druhou stranu, rozhodl-1i se autor publikovat svoje
dilo volné, ale chtél by napi. aby ho mohl vyuzit
kdokoli za predpokladu, Ze ocituje autora, nemél zadné
nastroje, jak toto specifikovat. Silnd poptavka po
feSeni téchto uskali vedla k vytvoreni licenci ,,Creative
Commons*.

Licence Creative Commons je soubor vefejnych
licenci, které piindSeji nové moznosti v oblasti
publikovani autorskych dél: posiluji pozici autora pfi
rozhodovani za jakych podminek bude dilo vefejné
zptistupnéno. Licence Creative Commons funguji na
jednoduchém principu: autor jejich prostfednictvim
plos$né€ uzavira se vSemi potenciondlnimi uzivateli dila
smlouvu, na zdklad¢ které jim poskytuje nékterd sva
prava k dilu a jind si vyhrazuje. Creative Commons
nejsou popienim klasického pojeti copyrightu, ale jeho
nadstavbou. Vychazeji z autorského zakona, ktery je
upravuje jako licencni smlouvy (§ 46-55 AutZ) [1].
Licence je zavedena uz ve vice jak 40 zemich, v CR
byla oficialné uvedena 16. dubna 2009.

Hlavnim rysem je jeji mezinarodni srozumitelnost a
snadnost, jak lze velmi snadno specifikovat prava a
povinnosti uZivatele, napf. pomoci piktogrami. Dalsi
elegantni vlastnosti je modularizace — ze 4 zakladnich
licen¢nich podminek lze poskladat celkem 6 hlavnich
kombinaci liSicich se restriktivnosti. Internetové
vyhledavace (napt. Google) se jiz pfipravuji na
vyhledavani podle typu licence, vysledky hledani tak
je mozné filtrovat i podle tohoto kritéria.

[1] Licence Creative Commons. [online]. 2009
Available from www:
http://www.creativecommons.cz/
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4P13
ESO - JEDNQTNY CELO§KOLNi
ROZCESTNIK ELEKTRONICKYCH
STUDIJNICH MATERIALU VSCHT PRAHA

Jifi Znamenacek', Michal Bozoti', Bedfich Kogata'

'YSCHT Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6, Ceskd
republika

Se vzrustajici dostupnosti rychlého internetu a levnych
pocitacu se ¢im dal tim vice vyplati prednasejicim i
studentim poskytovat a ziskavat vyukové podklady
v elektronické formé. Zatimco studenti navstévujici
ptislusnou prednasku se o umisténi materiald na
strankach prednasejiciho ¢i ustavu snadno dozvi, vS§em
ostatnim, které by dostupny material mohl téz zajimat,
je jeho existence vcelku spolehlive utajena.

Vedeni naznaCenou logikou jsme se po pilotnim
projektu portalu Elektronickych studijnich opor, jehoz
sprava byla v kompetenci vydavatelstvi VSCHT Praha
(jakozto  nejvétstho  producenta  elektronickych
vyukovych materiali), pokusili vyrobit celoskolské
feSeni, které by autorim materiald maximalné
usnadnilo jejich opatfeni vhodnymi metadaty (jméno
autora, nazev materialu, typ materidlu, podklad pro
dany ptedmét, klicova slova...) a uvefejnéni v takové
podobé, ktera bude zajemcim snadno dostupnd a
pouzitelna. Vysledkem je nova podoba portalu ESO
volné pristupnd na adrese http://eso.vscht.cz, ktera
nabizi spravcim jednotlivych tstavli snadnou udrzbu
jimi spravovanych materiall a studentim i vSem
ostatnim zajemcim jejich pfivétivé a jednotné
vyhledavani, at’ uz podle vybranych kritérii (autor,
pfedmét...) ¢i plnotextovym prohledavanim pies
dostupna metadata.

4P14
PROGRAMOVANA UCEBNICE
ELEKTROANALYTICKYCH METOD

Jitka Souckova, Lukas Miiller, Jana Skopalova

Prirodovédeckd fakulta Univerzity Palackého, t7.
Svobody 8, 771 46 Olomouc

V ramci modernizace ainovace vyuky praktického
predmétu Pokrocild analyticka chemie se zaméfenim
na elektrochemii byla vytvofena interaktivni
elektronickd programovana ucebnice, kterd by méla
slouzit studentim tohoto pfedmétu jako doporucena
studijni literatura. Ucebni texty jsou zaméfeny na
teoretické zaklady pritokové chronopotenciometrie a
voltametrie, modernich elektroanalytickych technik
vyuzivanych v praxi.

Ugebnice je diky principim programovaného uéeni'
vhodnym vyucovacim prostfedkem pfi samostudiu ale
také pii pripravé na laboratorni cviceni. Programovany
text by mél slouzit nejen studentim k dikladnému a
spravnému pochopeni a zvladnuti dané problematiky,
ale je vyuzitelny i vkurzech dalsiho vzdélavani
ucitelt, ktefi s programovanym ucenim mnohdy
nemaji zadné zkusenosti.
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V prezentovaném posteru budou uvedeny ukazky
vytvoreného  ucebniho  textu ke  kapitolam
coulometrické a voltametrické techniky. Dale zde
budou diskutovany vyhody a nevyhody pouzivani této
kurikularni podpory v ramci ptipravy na praktické
cviceni.

Autori dekuji Marku FeSarovi za vytvoreni prostredi
vyukového programu a Marcelu Vrbasovi za tvorbu
grafiky k tomuto programu. Grantu MSMT NPV II ¢.
2E08021 a FRVS 2212/2009 za financni podporu.

[1] Novakova, M.: Programované uceni z hlediska
didaktiky. Praha: SPN, 1969. CO A KDE
HLEDAJI UCHAZECI O STUDIUM NA VSCHT
PRAHA

4P15

USTAV ANORGANICKE CHEMIE, VYSQKA
SKOLA CHEMICKO-TECHNOLOGICKA

V PRAZE

Vratislav Flemr

Na statisticky vyznamném souboru 600 studenti
nastupujiciho (1.) ro¢niku 2008/09

byl proveden anonymni a elektronicky vyplhovany
sbér dat zaméteny na to:

Jaké informace o VSCHT uchazeéi pfednostné hledali
pred podanim pfihlasky ke studiu.

Z jakého zdroje uchazeci ziskali informace, které je
vedly kpodani ptihlasky? Ktery ze zdroji je

Jaké je srovnani www stranek a tiSt€nych materialt
VSCHT Praha.

Diivody pro studium na VSCHT.

Vysledky n€kdy potvrzuji ocekavani (bod 2. a 3.),
jindy mozna piekvapi.

4P16
CELOZIVOTNI VZDELAVANI NA VSCHT
PRAHA

Iva Dudkova!

'"VSCHT Praha, Technickd 5, Praha 6, 166 28, Ceskd
Republika

Celozivotni vzdélavani (CZV) ve smyslu dalsiho
vzdélavani dospélych hraje zejména v dnesSni dobé
velmi vyznamnou roli na trhu prace. Celozivotni
vzdélavani mimo rdmec prezencniho resp. distan¢niho
vzdélavani je nedilnou soucasti vzdélavacich aktivit
VSCHT Praha a je poskytovano vsemi 4 fakultami
formou kratkodobych, stifednédobych i dlouhodobych
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kurz. Kurzy jsou strukturovany podle potieb pro
specialisty, niz$i management, stfedni management se
zaméfenim na prohloubeni odbornych znalosti
v profesi, aktuality v chemicko-technologickych
oborech, v oblastech ochrany zivotniho prostiedi,
Cisténi vod a zpracovani odpadd, vyuZivani
informaénich a komunikaénich technologii, chemie a
analyzy  potravin,  potravinaiské  technologie,
mikrobiologie, biochemie, normy a legislativu EU v
prislusném oboru a dal$i. Kromé standardni nabidky
kurzti CZV nabizi VSCHT Praha zarovei moznost
ptipravy kurzi pro firmy ,Sityjch na miru®
Prostfednictvim kurzi celozivotniho vzdélavani je
rozvijena dalsi kvalifikace a vzdélani absolventi $kol,
zaméstnanct firem, pracovnikl statni spravy a dalSich
zajemcu s cilem usnadnit ¢i zlepsit jejich postaveni na
trhu prace. Cilem celoZivotniho uceni neni vzdélavat,
ale rozvijet ¢lovéka ke zvySeni jeho potencialu nejen
v pracovnim Zivotg.

4P17
CHEMISCHES ZENTRALBLATT —
HISTORICKA SOUCASNOST

Jaroslav Silhanek

Vysokd skola chemicko-technologickad v Praze,
Technickd 5, 16628 Praha 6, Ceskd republika.

Pro vétSinu souCasné generace chemikd je nazev
Chemisches Zentralblatt davnou historii, pokud o ném
viubec jesté slySeli. Tento prvni a dlouhou dobu
dominantni a velmi cenény referatovy casopis skoncil
vr.1969 po 139 letech existence a postupné¢ byl
presunut z dostupnych regalti knihoven do depositari,
pokud viibec nebyl zlikvidovan. Je proto nepochybné
prekvapujici, ze tento Casopis byl instituci FIZ Chemie
Berlin za podpory Némecké chemické spole¢nosti
kompletné¢  digitalizovan a v soucasné dobé je
disposici jako elektronickd verze'. Hlavnim a
nezpochybnitelnym divodem pro tento krok je
skutecnost, ze pokud by k nému nedoslo, byl by tento
materidl, shrnujici onéch 139 let historie chemie,
nendvratné odsouzen k chatrani v depositafich jen jako
historickd zalezitost. V elektronické verzi se tak
otevira snadny pfistup k vysledkim chemického
badani za vétsi Cast 19. stoleti a pravé pro svou
snadnost nejenom pro historickd badani, ale i jako
uziteény zdroj informaci pro soucasny chemicky
vyzkum. Referat bude demonstrovat piedevsim
zpusoby prace s timto zdrojem, a to jak na ptikladech
z historie, tak i jako nastroj soucasné praxe.

[17 http://www.fiz-chemie.de/en/home/products-
services/chemical-data/chemistry-since-1830.html
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PREDNASKY - SEKCIA 5:
POTRAVINARSTVO, ZIVOTNE
PROSTREDIE A BIOTECHNOLOGIA

5P01
FYTOTOXICITA A GENOTOXICITA CHROMU
A NIKLU

Agata FargaSova

Katedra ekosozologie na fyziotaktiky, Prirodovedeckad

fakulta, Univerzita Komenského v Bratislave, Mlynskd
dolina, 842 15 Bratislava

V préci sa hodnotil inhibi¢ny uc¢inok Cr(IIl), Cr(VI) a
Ni na rast, produkciu biomasy a obsah vody v
korenoch a vyhonkoch horéice bielej (Sinapis alba L.).
Na zaklade IC (ICys, ICsg, IC75) hodndt pre inhibiciu
rastu boli zostavené nasledovné inhibi¢né rady: korei:
Cr(VI) > Ni(Il) >> Cr(Ill); vyhonky: Ni(II) > Cr(VI)
>> Cr(Ill). Kovy redukovali viac rast korefiov ako
vyhonkov a produkcia Cerstvej biomasy (FM) bola
redukovand viac ako produkcia suSiny (DM).
Produkcia FM bola redukovana viac v korenoch ako
vo vyhonkoch. Toto indikuje redukciu prijmu vody a
problém s jej transportom cez rastlinu.

Genotoxicita sa hodnotila sktskou simultannej
fytotoxicity a mutagenity na Vicia sativa L. var. Klara,
na zaklade ktorej sa da zostavit’ pre inhibiciu rastu
postupnost’: koren: Ni(Il) > Cr(VI) > Cr(Ill); vyhonok:
Ni(IT) > Cr(VI) > Cr (III). Vsetky kovy v testovanych
koncentracidch preukazne zvySovali vyskyt
chromozoémovych aberacii v korenovych Spickach V.
sativa. Maximum aberacii sa objavovalo v pritomnosti
Cr(VI) a ich vyskyt klesal v poradi Cr(VI) > Ni(Il) >
Cr(IIT). Genotoxické ucinky kovov sa hodnotili aj
analyzou frekvencie vyskytu mikrojadier v pelovych
tetradach rastlin Tradescantia. Ziadny z testovanych
kovov preukazne nestimuloval frekvenciu vyskytu
mikrojadier a genotoxicky ucinok kovov sa znizoval v
poradi Cr(VI) > Ni(I) > Cr(I1I).

5P02

ARSENIC CONTAMINATION OF SURFACE
AND GROUND WATERS AT THE CUBIETOVA
DEPOSIT (CENTRAL SLOVAKIA)

Daniela Borosova', Iveta Nagyova®, Zuzana
Melichova®

! Regional Authority of Public Health, Cesta k
nemocnici 1, 975 56 Banska Bystrica, Slovakia

? Department of Chemistry, Faculty of Natural
Sciences, Matej Bel University, Tajovskeho 40, 974 01
Banska Bystrica, Slovakia

LCubietova deposits belong to numerous regions of
Slovakia which are contaminated by mining dumps.
The most important As source at the dump-fields is
tetrahedrite. The weathering of the As minerals (their
oxidation) cause modification of native As and As(III)

Prednasky — sekcia 5

to As(V) containing compounds of arsenic acid. The
arsenic acid is water soluble, but only rarely migrates
on greater distances, because quickly reacts with heavy
metals and Asis fixed in form of various arsenates.
As(III) is in the weathering zone much more mobile as
As(V). In oxidation conditions of the Cubietova dump-
fields markedly prevail As(V).

The aim of this work was to monitor releasing
of arsenic into ground and surface water. Water
samples were taken in 1-month intervals from March
2008 to July 2009 from Podlipa and Svitodusna
dump-fields. The method of hydrid generation atomic
absorption spectrometry was used for the arsenic
determination. Analysis were carried out on the device
Perkin Elmer 4100 ZL with hydrid unit FIAS 100.
Results obtained showed that the As concentrations
were depend on the year period (rainfall, snow
melting, drought). The maximal total As concentration
at dump-field Podlipa was (2,8 + 0,4) ug dm™ and at
the dump field Svitodusna was (108 + 6) pg dm™. Our
results are in good agreements with results published
previously [1].

This work was supported by the Slovak Grant Agency
VEGA, grant No. 1/0789/08.

[1] Andras, P., Lichy, A., Ruskova, J., Mataskova, L.:
Heavy metal contamination of the ladscape at the
Lubietova deposit (Slovakia). Proceedings of
World Academy of Science, Engineering and
Technology, 34, Venice, Italy, 2008, s. 97-100.
ISSN 2070 — 3740

5P03

THE EFFECT OF ARSENIC AND SELENIUM
ON THE GROWTH AND CHLOROPHYLL
PRODUCTION OF DESMODESMUS
QUADRICAUDA AND
PSEUDOKIRCHNERIELLA SUBCAPITATA

Zuzana Kramarova and Agata Fargasova

Department of Ecosozology and Physiotactics, Faculty
of Natural Sciences of Comenius University in
Bratislava, Mlynska dolina B-2,842 15 Bratislava,
Slovak Republic, kramarovaz@fns.uniba.sk,
Sfargasova@jfns.uniba.sk

In most photosynthetic organisms, inorganic arsenic
and selenium might inhibit photosynthesis and cellular
growth. The toxic effcet of As(IIl), As(V), Se(IV) and
Se(VI) on freshwater microscopic algae Desmodesmus
quadricauda and Pseudokirchneriella subcapitata was
investigated. Determination of growth inhibition and
chlorophyll @ and b production, expressed as ECsy,
was used to assess the toxic effect. The test duration
was 14 days. The experiments were carried out in
growth medium with low phosphate and sulfate
concentration. As(Ill) caused greater growth inhibition
of D. quadricauda and P. subcapitata than As(V)
(there was no growth inhibition even at concenration
of 100 mg/1). Se(IV) and Se(VI) were more toxic than
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arsenic to both algae. Se(VI) was the most toxic of all
compounds tested. The ECs, values of chlorophyll
production corespond well with those obtained for
growth inhibition. Because of the lack of inhibitory
effect on algal growth, chlorophyll production was not
assessed in case of As(V). Chlorophyll » production
was more sensitive to arsenic and selenium exposition
than chlorophyll a by P. subcapitata. The following
order can be arranged on the basis of the obtained ECs
values for growth inhibition and chlorophyll
production: Se(VI)>>Se(IV)>As(III) >>As(V).

The study was supported by the Scientific Grant
Agency, grant No.1/4361/07 and by the Grant of
Comenius University No. UK/357/2009.

5P04
OMEZENI RUSTU BAKTERIi NA TEXTILIICH
A OCHRANA ZIVOTNIHO PROSTREDI

Alzbéta Petrakova', Eliska Chrpovéz, Hana
Ledererové®

"'TU Liberec, Katedra textilnich technologii;
Studentskd 2, Liberec 46117, CR
2 TU Liberec, Katedra textilnich technologii;
Studentskd 2, Liberec 46117, CR
3 TU Liberec, Katedra textilnich technologii;
Studentskd 2, Liberec 46117, CR

Rozsiteni patogend v naSem okoli vede k hledani cest
k jejich eliminaci. Hlavnim cilem vyzkumu je zamezit
jejich vzniku asifeni na textiliich — délkovych i
plosnych. Ve struktufe textilii se nejcastéji vyskytuji
bakterie a plisné. Zde se nabizi hned nékolik moznosti
jak zménit podminky vhodné kjejich vzniku a
existenci. Hlavnim cilem je pouzit takové upravy,
které neposkozuji pfirodu ani zdravi clovéka. Najit
takova fesSeni, kterd zabrani mnozeni bakterii a zaroven
umozni hojeni ran. Moznosti je hned né¢kolik, a to
naptiklad  zabranit  zachyceni  mikroorganizmu
v povrchu  textilie, odstranit  mikroorganismy
z povrchu textilie, vytvorit takové sloZeni vladkna ¢i
vytvorit takovou strukturu textilie, které znemozni
zachyceni i rist mikroorganizmd, apod. V soucasnosti
se pouzivaji prostfedky jakymi jsou chitosan a ionty
stiibra, prostiedky ujejichz aplikaci se prokazal
vhodny uc¢inek k zabranéni vzniku a rdstu
mikroorganismt. Bakterie jsou bud ochromeny
sniZzenim ¢innosti enzymu, ¢imz se zabrani jejich rustu
nebo zabity. Na textilni fakulté se tato problematika
fesi jiz n€kolik let z riznych uhld pohledu — zasahem
do struktury polymeru, nanosem pfipravku na povrch
textilie, strukturou textilie apod. Jednd se o feSeni
zakladni volby a to vhodné textilie s u¢innou Upravou.
Metody feSeni budou v nasledujicim textu podrobné
zminény a uvedeny na piikladech.

[1] Silhankova, L.: Mikrobiologie pro potravinife
a biotechnology, Academia, Praha 2002, ISBN 80-
200-1024-6
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[2] Penzovéa, D.: Porovnani prikaznosti pouzitych
metodik hodnoceni biostatickych uprav, diplomova
prace TU, Liberec 2005

5P05

STUDIUM INTERAKCE SANGUINARINU
S NA+/K+-ATPA?QU METODAMI
FLUORESCENCNI SPEKTROSKOPIE

Martin Kubala', Marika Janovska', Vilim Simanek?,
Jitka Ulrichova®

'Prirodovédeckd fakulta Univerzity Palackého
v Olomouci
’Lékarska fakulta Univerzity Palackého v Olomouci

Kvartérni benzo[c]fenanthridinovy alkaloid
sanguinarin se  vyskytuje vrostlinach  celedi
Fumariaceae, Papaveraceae, Ranunculaceae a

Rutaceae. Vykazuje Siroké spektrum biologickych
druhé strané je povazovan za jednu z toxickych slozek
semen rostlin rodu Argemone.

Molekularni mechanismus piisobeni sanguinarinu neni
dosud detailné objasnén. Jeho pochopeni komplikuje
fakt, ze za fyziologického pH forma kvartérniho
kationtu (SG") je v rovnovaze s neutralni formou tzv.
pseudobazi (SGOH). In vitro sanguinarin interaguje s
mnoha enzymy a je jejich nekompetitivnim
inhibitorem.V Zivém  organismu je sanguinarin
metabolizovan na dihydrosanguinarin (DHSG).
Vsechny  tyto formy  vykazuji  intenzivni
autofluorescenci. Fluorescenéni spektroskopie je
vhodnym nastrojem pro zkoumani molekularnich
interakci jednotlivych forem sanguinarinu. NasSe
experimenty ukazaly, Ze excitacni a emisni spektrum
SGOH vykazuje maxima na 327 nm a 418 nm,
zatimco spektra SG' na 475 nm a 590 nm, a DHSG na
327 nm a 446 nm. Jednotlivé formy Ize tedy snadno
spektralné identifikovat a detailni analyzou vybranych
spektralnich oblasti pak charakterizovat chovani
vybrané formy.

Fluorescen¢ni charakteristiky mohou pii interakci
s bilkovinou vykazovat zmény v zavislosti (i) na
polarit¢ prostfedi a (ii)) na interakci s funkénimi
skupinami aminokyselin. Tato studie ukazala, Ze
fluorescence SG* a DHSG je =zavisla polarité
rozpoustédla, zatimco fluorescence SGOH na tomto
parametru nezavisi. V protickém prostiedi vykazoval
SGOH citlivost pouze na pfitomnost —SH skupiny
v cysteinu, Vv aprotickém pak také na pfitomnost
glutamatu a lysinu. SG* reagoval v protickém prostiedi
kromé cysteinu také s glutamatem a tyrosinem,
v aprotickém pouze s argininem. DHSG interagoval
pouze s cysteinem.

Tyto analyzy nam pomohly pii studiu interakce
sanguinarinu s Na'/K'-ATPazou. Inhibice aktivity
Na'/K'-ATPéazy sanguinarinem miize byt odpovédna
za jeho biologické ucinky. Ukazuje se, ze obé formy
SGOH a SG" se véazi na Na'/K'-ATPazu, spektralni
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posuny vsak indikuji, ze kazda forma se vaze na jiné
vazebné misto enzymu. Naproti tomu jsme neprokazali
zadnou interakci Na'/K'-ATPazy s DHSG. Pokud tedy
dochazi kovlivnéni  metabolismu po  poziti
sanguinarinu mechanismem, ktery zahrnuje inhibici
Na'/K'-ATPazy, pak ktomu musi dochazet pied
redukci kvartérni formy na DHSG v travicim Gstroji.

Tato prace vznikla za podpory granti GACR
203/07/0564,  525/07/0871 a  303/07/0915, a
vyzkumnych zaméri Ministerstva Skolstvi, mladeze a
télovychovy Ceské republiky MSM 6198959215 a
MSM 6198959216.

[1] Janovska, M. et al. Fluorescence of sanguinarine:
fundamental characteristics and analysis of
interconversion between various forms. Anal.
Bioanal. Chem., in press.

5P06

KATALYZATORY NA BAZI
METALOPORFYRINU —

NASTROJ K MODELOVANI{ PUSOBENI
VYBRANYCH ENZYMU

Pavel Zachaf, Vladimir Kral

Vysoka skola chemicko technologicka, Technicka 5,
166 28 Praha 6, Pavel Zachar@vscht.cz

Enzymy jsou sloZeny z bilkovinné ¢asti — apoenzymu
a Casti nebilkovinné — kofaktoru, ktery je pfenasecem
atoml nebo elektrond pii prislusné katalytické reakci.
Kofaktor ma cCasto strukturu metaloporfyrinu,
substituovaného tetrapyrrolového makrocyklu —
porfyrinu s centralné vazanym kovem. Mezi enzymy
tohoto typu patii pfedevsim hemoproteiny obsahujici
jako prostetickou skupinu hem - porfyrin s centralnim
atomem Fe® - zajitujici prenos kysliku. Sem patfi
vedle hemoglobinu a myoglobinu skupina enzymu
oznaCovanych jako cytochromy. Pfibuzné latky
souborné oznaCované ,cytochrom P 450“ zajist'uji
oxidaénimi  pochody v jatrech odbouravani
(hydroxylaci, dealkylaci, dehalogenaci, deaminaci aj.)
endogennich (steroidy, prostaglandiny aj.), ale
zejména  exogennich  latek (leky).  Vedle
metaloporfyrinti s atomem Fe existuji metaloporfyriny
s jinymi kovy, napf. chlorofyl (Mg®") a vitamin B 12
(Co), které zajistuji dalsi reakce.

Modelovani pusobeni enzymut pomoci syntetickych
metaloporfyrin a vyuziti katalytickych schopnosti
téchto latek patii mezi ukoly laboratofe molekularniho
rozpoznavani tGstavu analytické chemie VSCHT.
V této laboratoii byly pfipraveny slouceniny, kde
zékladni porfyrinovy skelet byl modifikovan riznymi
substituenty a jako centralni kovové atomy byly
pouzity ionty Fe(Ill), Mn(II), Mn(III), Co(II), Co(III)
nebo Zn(Il). Namisto bilkovinné slozky byly
metaloporfyriny zakotveny na aminopropylsilikagelu
nebo aminomethyl substituované Merrifieldove
pryskyfici. Tyto katalyzatory byly pouzity pro studium
oxidacnich reakci nékterych primyslové vyznamnych
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latek (o olefiny) a latek biologicky vyznamnych
(steroidy) a degradace dulezitych xenobiotik
(triazinové herbicidy).  Byla studovéna aktivita
pouzitych katalyzatorti a mechanismus jejich ptisobeni.
Reakéni smési byly analyzovany metodou GC MS.

Tato prace vznikla za podpory grantu KAN 200100801
AV CR a vyzkumného zaméru MSM 6046137303

5P07
USPORADANI KULTIVACNIHO PROCESU
PRO PRODUKCI BUTANOLU

J. Lipovsky, M. Linhova, P. Fribert, P. Patakova, M.
Rychtera, K. Melzoch

Ustav kvasné chemie a bioinzenyrstvi , Vysokd skola
chemicko-technologickad v Praze, Technicka 5, 166 28
Praha 6, Tel. +420 220 445 016, fax. +420 220 445
051, e-mail: jakub.lipovsky@vscht.cz

Produkce 1-butanolu bakteriemi rodu Clostridium se
v dnesni dob¢, diky moznému vyuziti biobutanolu jako
aditiva do fosilnich paliv, t€§i obnovenému zajmu.
V soucasnosti se vyzkum zamétuje na pouziti levnych
substratl, které primarné nejsou potravinaiskou
surovinou[l]. Tyto suroviny je nutné predupravit
hydrolyzou po niz hydrolyzaty obsahuji jako hlavni
zdroj uhliku glukosu a proto je vyhodné pouziti
glukosového modelového média (TYA) pro studium
butanolové fermentace.

Pro méfeni zakladnich charakteristik procesu je
vhodné vsadkové uspofadani, které je vSak omezeno
produktivitou butanolu mensi nez 0,5 g.1".h™ z ditvodu
zejména nizké koncentrace bunék[2]. DalSimi
nevyhodami  pouziti vsadky jsou substratova
a produktova inhibice a také vysoka koncentrace
zbytkového substratu pfi  pocatecni koncentraci
substratu vyssi nez 70 gl'. Nevyhody vsadkového
usporadani ¢astecné eliminuje ptitokovany proces
(fed-batch). Tento proces je stejné jako vsadkové
uspofadani omezen hromadénim butanolu, potazmo
jeho toxicitou k produkénimu kmenu a dosahuje
produktivity butanolu okolo 1,2 g.I".h"". V poslednich
letech bylo provedeno mnoho studii zabyvajicich se
integraci kultivace se separaci produkti, tyto techniky
vyuzivaji ~ kontinudlniho  uspofdddni  procesu
s imobilizovanymi buiikami nebo s recyklem bunek
spole¢né s on-line separaci produktu. Tyto procesy
mohou vykazovat produktivitu butanolu vys$$i nez
4 g1 n'[3].

[1] Qureshi N., Saha B. C., Hector R. E., Hughes S.
R., Cotta M. A.: Biomass Bioenergy 32, 168
(2008).

[2] Ezeji T. C., Qureshi N., Blaschek H. P.: Curr.
Opin. Biotechnol. 78, 220 (2007).

[3] Quershi N., Lai L. L., Blaschek H. P.: Food
Bioprod. Process. 82, 164 (2004).
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5P08

OPTIMALIZACE STRIPOVANI PLYNEM yfu
SEPARACI 1-BUTANOLU Z KUI:TIVACNIHO
MEDIA BEHEM FERMENTACNIHO PROCESU

P. Fribert, J. Lipovsky, M. Linhova, P. Patakova, M.
Rychtera, K. Melzoch

Ustav kvasné chemie a bioinZenyrstvi , Vysokd kola
chemicko-technologickd v Praze, Technicka 5, 166 28
Praha 6, Tel. +420 220 444 127, fax. +420 220 445
051, e-mail: petr.fribert@vscht.cz

Mikrobni  produkce I-butanolu  z odpadnich
sacharidickych substrat je jednou z moznosti vyroby
tzv. biopaliv druhé generace. Avsak tolerance k 1-
butanolu je kritickym faktorem ovliviiujicim schopnost
mikroorganismti produkovat 1-butanol v ekonomicky
ptijatelnych koncentracich.  Nyn€j§i kmeny rodu
Clostridium nejsou schopny rist pfi koncentracich 1-
butanolu vy3sich nez 2 % ', a proto jsou v soucasné
dobé vyvijeny moderni zpisoby vyroby, spojujici
produkci a separaci 1-butanolu v jednom systému,
které mohou zlepsit ekonomickou bilanci produkce. K
preferovanym  technikdm  izolace  1-butanolu
z kultiva¢niho média patii metoda stripovani plynem,
ktera umoznuje selektivni separaci tékavych latek
z kapalné féze v pribéhu kultivace.”

V této praci byl 1-butanol, produkovan bakteriemi
Clostridium pasteurianum v pétilitrovém laboratornim
fermentoru,  separovan  stripovanim  dusikem.
Stripovani probihalo v uzaviené soustavé s recirkulaci
stripovaciho plynu. Vystripovany 1-butanol byl
znosného plynu vymrazovan v kondenzatoru pfi
teplot¢ —4 °C. Sklesajici koncentraci 1-butanolu
v mediu klesala rychlost jeho separace od 0,9 g/l/h pfi
8 g/l po 0,2 g/l/h pti 2 g/l. Béhem stripovani bylo
dosazeno az jedenactinasobného zakoncentrovani 1-
butanolu na 47 g/1.

[1] KNOSHAUG, E.P.; ZHANG, M. Butanol
Tolerance in a Selection of Microorganisms. App!
Biochem Biotechnol, 2009, 153, 13-20.

[2] EZEJL, T.C.; KARCHER, P.M.; QURESHI, N;
BLASCHEK, H.P. Improving performance of a
gas stripping-based recovery system to remove
butanol from Clostridium beijerinckii fermentation.
Bioprocess and biosystems engineering, 2005, 27
(3),207-214.
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5P09

SLEDOVANI MORFOLOGICKYCH

A FYZIOLOGICKYCH ZMEN U BAKTERI{
RODU CLOSTRIDIUM S VYUZITIM
PRUTOKOVE CYTOMETRIE

Michaela Linhov4, Petra Patakova, Petr Fribert, Jakub
Lipovsky, Mojmir Rychtera, Karel Melzoch

Ustav kvasné chemie a bioinZenyrstvi , Vysokd skola
chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28
Praha 6, Ceska republika

Solventogenni  klostridie ~ jsou  charakteristické
pocatecni fazi produkce kyselin s nasledujicim
posunem k produkci pfevazné rozpoustédel. V
pribéhu tohoto pfechodu metabolismu dochazi k
mnozstvi riznych fyziologickych a morfologickych
zmén (mezi nimi také k prestavbé bunééné stény' a ke
sporulaci). Béhem produkce rozpoustédel se builka
snazi adaptovat na vnéjsi prostiedi modifikaci bunécné
stény na chemicky odolngjsi, pfi ¢emz dochazi ke
ztraté schopnosti zadrzovat Gramovo barvivo a tim ke
zméné v oznateni zG' na G bakterie. Rod
Clostridium patfi mezi bakterie, které jsou obtizné
klasifikovatelné klasickym Gramovym barvenim’.
Nejen pro tento piipad existuje fluorescenéni
alternativa tohoto barveni v podobé znaceni hexidium
jodidem, ktery selektivné znaci nukleové kyseliny G
bakterii, zatimco pfes chemicky odolngjsi sténu G
bakterii neprochazi’.

V této praci bylo vyuzito fluorescenéniho znaceni
hexidium jodidem a rhodaminem 123 k rozpoznani
pocatku  produkce butanolu u bakterii  druhu
Clostridium pasteurianum. Byly provedeny kultivace
v. RCM médiu, kde kultura nesporulovala
a neprodukovala rozpoustédla av TYA médiu, kde
dochdzelo  kprodukci  rozpoustédel.  Intenzita
fluorescence po znaceni hexidium jodidem odpovidala
v piipadé, kdy kultura neprodukovala rozpoustédla, G*
bakteriim (testovano pro Bacillus megatherium),
naopak pokud produkovala rozpoustédla dochazelo
k poklesu intenzity fluorescence s produkci butanolu
na hodnoty G~ bakterii (testovano pro Escherichia
coli). Zavedend metoda sledovani zmény bunécné
stény  fluorescencnim  znaCenim  bakterii C.
pasteurianum v zavislosti na produkci rozpoustédel
byla dale vyzkouSena na buiikach z pfitokovanych
kultivaci v biorektoru.

[1]7S. W. Jones, C. J. Paredes, B. Tracy, N. Cheng, R.
Sillers, R. S. Sanger, E. T. Papoutsakis, The
Transcriptional ~ Program  Underlying  the
Physiology of Clostridial Sporulation, Geonome
Biology 9, 2008

[2] D. J. Mason, S. Shanmuganathan, F. C. Mortimer,
V. A. Gant, A Fluorescent Gram Stain for Flow
Cytometry and Epifluorescence Microscopy,
Applied and Environmental Microbiology 64, 1998

[3] R. P. Haughland, Molecular Probes, Handbook of
Fluorescent Probes and Research Chemicals, 7.
vydani, Molecular Probes, Eugene, Oregon, 1999
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5P10
SLOVAK AND SOUTH AFRICAN MEAD

Daniela Smogrovicova', Pavol Nadaskyl, B.S.
Wilhelmi?, R. Tandlich?, R. Morrison?,
G. Cambray*

"Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak
University of Technology, Radlinskeho 9, 812 37
Bratislava, Slovak Republic

’Faculty of Science, Rhodes University, P.O. Box 94,
Grahamstown 6140, South Africa

Faculty of Pharmacy, Rhodes University, P.O. Box
94, Grahamstown 6140, South Africa

‘Makana Meadery, PostNet Suite #90, Private Bag
1672, Grahamstown 6140, South Africa

e-mail: daniela.smogrovicova@stuba.sk

Honey, produced by bees from floral nectar or honey
dew, has been used for centuries for the production of
honey wine (mead) or honey beer. In Eastern Europe,
different meads are recognized depending upon the
rate of dilution of honey with water; various spices
like hop, nutmeg, etc., can also be added. In many
places in Africa and South America, tropical honey,
which is very liquid and speedy to ferment, is not
eaten but drunk.

This contribution summarises basic analytical
parameters of Slovak and South African meads. In
three types of Slovak and two African meads, free
SO,, total SO,, titratable acidity, volatile acidity,
ethanol content, residual sugars, extract, protein
content and total polyphenols were measured. The
ethanol concentration of Slovak meads varied from
13.26 to 13.56 % v/v, residual sugars in dependence of
mead style from 136.6 to 199.6 g/l. In African meads,
the average ethanol concentration was 11.97 % and the
residual sugar content was 72.1 g/l. The residual sugar
content of Slovak meads was significantly higher in all
types of meads than that of African meads.

The titratable acidity of African meads was slightly
higher than that of Slovak meads. However, the
volatile acidity was lower in African meads (0.75 and
0.79 g/l of acetic acid equivalent) than in Slovak
meads, which varied between 0.99 and 1.49 g/l
African meads had considerably higher sulfite levels
than Slovak meads. The total SO, content was 184.1
and 190.1 mg/l in African meads, and ranged only
from 35.6 to 41.6 mg/l in Slovak meads. A similar
situation was observed with the free SO, content. All
meads fell within the allowed limits of the sulfite
concentration and volatile acidity. The extract and
protein content were higher in all Slovak meads.
African meads’ total polyphenol content was similar to
that of Slovak meads and varied between 177.4 and
241.4 mg/1 of gallic acid equivalents (GAE).

The work was supported by the Scientific Grant
Agency of the Ministry of Education of the Slovak
Republic, Project No. 1/0786/08, and the Slovak
Research and Development Agency, Project No. SK-
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ZA-0010-07 as part of the Slovak — South African
Science and Technology Cooperation.

5P11
IMMOBILIZATION OF ENZYMES ON
SUPERPARAMAGNETIC NANOPARTICLES

Ludmila Zajoncové', Michaela Pecova', Marek
Sebela', ZdenkavMarkovéz, Radek Zbotil?, Katefina
Kluchov4?, Jan Cuda? and Dalibor Jan&ik®

'Department of Biochemistry, Faculty of Science,
Palacky University, Slechtitelii 11, 783 71 Olomouc,
Czech Republic

?Centre for Nanomaterial Research, Palacky
University, Slechtitelii 11, 783 71 Olomouc, Czech
Republic

Enzymes are catalysts bearing some excellent
properties such as high activity, selectivity and
specificity, that may permit to perform the most
complex chemical processes under the most being
experimental and environmental conditions. Soluble
enzymes have to be immobilized to be reused for long
times in industrial reactors and some other critical
enzyme properties have to be improved like stability,
activity, easy separation from reaction mixture,
inhibition by reaction product. Enzymes have long
been used in industry as catalysts for catabolic
processes or for the production of specific chemical
enantiomers [1]. Recently, a growing interest has been
shown in using nanoparticles as ideal solid support to
achieve enzyme immobilization in order to increase
enzyme stability.

Superparamagnetic maghemite nanoparticles were
prepared by a one-step thermal decomposition of
iron(Il) acetate in air at 400 °C [2] and magnetite was
isolated from magnetotactic bacteria. Magnetic
nanoparticles were coated by chitosan providing free
amino and hydroxy groups on their surface. Bovine
trypsin and o-amylase were chemical modified by
cyclodextrins [3] and were covalently immobilized
onto magnetic carriers via carbodiimide as a coupling
agent. Improved properties of immobilized modified
enzymes were characterized by determing kinetic
parameters and morphological properties of the
nanoparticles were characterized by TEM.

This work was supported by the grant MSM
6198959216 from the Ministry of Education, Youth
and Sports, Czech Republic.

[1] Johnson A.K., Zawadzka A.M., Deobald L.A.,
Crawford R.L., Paszczynski A.J.: J. Nanopart. Res.
10, 1009 (2008).

[2] Kluchova K., Zboril R., Tucek J., Pecova M.,
Zajoncova L., Safarik 1., Mashlan M., Markova [,
Jancik D., Sebela M., Bartonkova H., Bellesi V.,
Novak P., Petridis D.: Biomaterials 30, 2855
(2009).
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[3] Sebela M., Stosova T., Havlis J.,, Wielsch N.,
Thomas H., Zdrahal Z., Shevchenko A.:
Proteomics 6, 2959 (2006).

5P12
TlleDVENI' KVETOVYCH A VCELICH PYLU:
VYUZITi SPEKTROSKOPICKYCH A
STATISTICKYCH METOD

Andriy Synytsya', Alla Synytsya”, Roman Bleha', Jan
Brindza®

"Ustav chemie a technologie sacharidii, VSCHT
Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, Ceskd republika
2Ustav analytické chemie, VSCHT Praha, Technickd

5, 166 28 Praha 6, Ceskd republika

3 Institut ochrany biodiverzity a biologické bezpecnosti,
Fakulta agrobiologie a potravinovych zdroji, SZU,
Trida A. Hlinku 2, 949 76 Nitra, Slovenska republika

Vceli (obnozkovy) pyl se sklada ze smesi kvétového
pylu z nektarem a vcelimi vymésky. Tento produkt
véelafstvi je zajimavy pro vyrobu potravinovych
doplnkid diky pritomnosti smési biologicky aktivnich
latek (bilkovin, aminokyselin, vitamind, polyfenola
apod.) Barva je dilezita vlastnost vceliho pylu protoze
je markérem barviv (chromofort)). Mezi typickymi
chromofory pyli patii flavonoidy a karotenoidy.
Barviva véeliho pylu jsou zdrojem Zzlutého zbarveni
vceliho vosku a jantarového zbarveni medu. Slozeni a
zbarveni vcelich pylt se vyznamné 1i§i podle
botanického ptivodu, coz vede k nutnosti jejich ucinné
identifikaci a tfidéni. Spektroskopické (FTIR, FT
Ramanova, FT NIR a diftzné reflektancni VIS) a
statistické (shlukova analyza, PCA) metody byly
pouzité pro analyzu souboru kvétovych a véelich pyli.
Barevni  vlastnosti vzorkd (parametry L*a*b*
prostoru) byli stanovené na zakladé naméfenych VIS
spekter. Pomoci analyzy vibrac¢nich spekter se podatilo
oddélit shluky kvétovych a obnozkovych pyld.
Srovnani barvy a VIS spekter vedlo k rozdéleni
souborit vzorkli podle odlisného zbarveni, které je
uréeno slozenim a pomérem barviv. Pfitomnost
nektaru a vcelich vyméskt ovliviiovala vjem barvy,
coz vedlo k rozdéleni skupin kvétovych a vcelich pyla
stejného druhu. Kombinace spektroskopickych a
statistickych metod pfispéla k Ilep$imu rozdéleni
souboru kvétovych a véelich pyld, coz ma vyznam pro
hodnoceni jejich kvality a potencialniho vyuziti.

Prace vznikla za podporou projektii MSMT CR ¢.
6046137305 a 6046137307.
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5P13
TRENDY V BALENI POTRAVIN

Stanislav Sekretar, Kristina Hovancikova, Stefan
Schmidt

Oddelenie potravinarskej technologie FCHPT STU,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava,

V poslednej dobe boli vbaleni potravin zavedené
mnohé inovacie [1]. Zacalo sa pouzivat tzv.
inteligentné balenie potravin, kde sa uplatiuju
vlastnosti  Specialnych obalovych materialov (pre
mikrovinny  ohrev, pre mrazené  vyrobky,
mikroporézne, antiseptické, s tepelnou kompenzaciou
ainé) v kombindcii s réznymi typmi indikatorov ako
st indikatory Cerstvosti, tepelnej historie obalu,
pritomnosti  mikroorganizmov, 0,, CO, ainé.
Rozsirilo sa aj aktivne balenie, ktoré vyuziva
vytvorent kryptoklimu (modifikacia atmosféry, lapace
plynov, vlhkosti, antimikrobialne ¢inidld) v uzavretom
obale na prediZenie trvanlivosti balenych potravin.
Zaviedlo sa oznaCovanie niektorych informacii (typ

obalového materialu, ekologicka produkcia,
recyklacia) znackami priamo na obale, pribudli
upozornenia o rizikovych  obsahovych zlozkéach

(alergény) anutriéné informacie. Miesto Ciarového
koédu EAN nastupuje kod RFID, ktory sa z vyrobku da
snimat’ z vac¢sej vzdialenosti, ¢im sa vyrazne urychl'uje
manipuldcia s tovarom. V oblasti recyklacie su
novinkou viackomponentné (papier, plast)
rozoberatelné obaly urcené pre separovany zber
aobaly s pridavkom urychlovacov rozkladu uréené
pre rychlejSie kompostovanie na  skladkach.
Pouzivanie pevnejSich plastov znizuje hmotnost’
obalov a pouzivanie jedlych obalov (8krobové obaly,
¢rievka) znizuje mnozstvo odpadov.

Podakovanie: Tato praca bola podporena grantom
APVV-0310-06 a grantom VEGA 1/0746/08.

[1] Ahvenainen, R. (editor): Novel food packaging
techniques. CRC Press, New York 2003, 590 s.

5P14
SELEKTIVNI EXTRAKCE VYBRANYCH
KAROTENOIDU

Barbora Hrvolova, Jifi Kalina

KF,PrF, Ostravska universita v Ostrave, 30. dubna 22,
701 03 Ostrava 1,CR B.Hrvolova@seznam.cz

Kazdoroéné se v uréitych oblastech Ceské republiky
poradaji rozsdhlé akce mna likvidaci kiidlatky
(Reynoutria spp.). Letos se podobny projekt planuje
v Moravskoslezském kraji'l. Piipravované akce maji
vSak pouze jeden cil, likvidaci bez nasledného vyuziti.

Cilem této prace bylo stanovit obsah luteinu a
zeaxantinu v kfidlatce a navrhnout metodiku pro
izolaci karotenoidi a jejich selektivni extrakei s cilem
ziskat extrakt ¢istého luteinu a zeaxantinu.
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Bylo nutné nalézt postup pro odstranéni fenolickych
latek, odstranéni zelenych barviv — chlorofyld a
separaci slozek. Vysledna metodika pro izolaci
karotenoidl se sklada ze tfi fazi pfipravnych a jedné
faze separacni. Pfipravné faze zahrnuji:

ultrazvukovou extrakci ve vodé,

ultrazvukovou extrakci v metanolu,

saponifikaci.

Separacni faze spociva v oddéleni karotenoidd od
saponifikovaného extraktu pigmentt. Nasledné jsme
vytvorili metodiku pro selektivni extrakci karotenoidi,
jenz byla zalozena na rozdilné polarité¢ téchto
karotenoid. Kontrolu spravnosti jednotlivych krokt
jsme provadéli pomoci absorpéniho spektrofotometru
UV550 (Unicam, GB) a HPLC syst¢ému (TSP
Analytical, USA).

Zjistili jsme, ze kiidlatka obsahuje az 8 x vétsi
mnozstvi luteinu (cca 800 pg/g f.w.) nez je uvadéno u
jingch rostlin® ™ Selektivni extrakci karotenoidi
jsme dosahli vynosu 16,7 pg/g f.w. luteinu a 5,6 pg/g
f.w. zeaxantinu. Nasledujici experimenty jsou vedeny
za ucelem zvyseni dosazeného vynosu.

Tato prdce byla vypracovina v ramci projektu MSMT
NPVII (,, INTERVIRON*, 2B06068).

[1] http://www life-moravka.cz, stazeno 2. 11. 2008

[2] Plazaola J., Hernandez A., Artetxe U., Becerril J.,
Physiologia plantarum 116, 121-126, (2002)

[3] Rosevear M. J., Young A. J., Johnson G. N,
Functional Ecology 15, 474-480, (2001)
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5P1S
TRANS FATTY ACID CONTENT IN SLOVAK
MARGARINES

v

Stefan Schmidt, Frantisek Kreps, Zlatica Kohajdova,
Stanislav Sekretar

Faculty of Chemical and Food Technology — Institute
of Biotechnology and Food Science
Slovak University of Technology, Bratislava

The natural trans fat is found in ruminant fat as a result
of polyunsaturated fatty acids isomerization by rumen
bacteria in ruminants. They range in level from 1 to 8
% (as percent of total fat) in dairy products and red
meats. The other source of trans fatty acids occurs
during partial hydrogenation of vegetable oils. Levels
of trans fat of up to 45 % have been reported in
products containing hydrogenated vegetable oils.
During the deodorization step of vegetable oils, trans
levels of approx. 3 % are generally produced
originating from isomerization of linoleic and linolenic
acids. Trans 18:1 isomers represent over 80 % and 90
% of total trans fats in ruminant fats and partially
hydrogenated vegetable oils.

Functional margarines have following characteristics:
products containing ingredients that provide health
benefits, margarine fortified with essential oils,
cholesterol lowering spreads with sterols, margarine
fortified with calcium and vitamins.

Requirements for modern trans free margarines are
carry out in a new set of Palma Bratislava products
(Veto original, Veto balance with fiber, low energy
Veto fit and Veto family with nine vitamins). The
content of trans fatty acids for all mentioned products
is below 1 percent, Veto fit below 0.5 percent.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. APVV-
0310-06" and by the grant VEGA 1/0746/08.
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COPYROLYSIS AND COCRACKING OF OIL
FRACTIONS WITH POLYMERIC WASTES BY
CHEMICAL RECYCLING

M. Bajus, B. Mlynkova

Slovak University of Technology, Faculty of Chemical
and Food Technology, Institute of Organic Chemistry,
Catalysis and Petrochemistry, Department of
Petroleum Technology and Petrochemistry,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovak Republic
Corresponding author: martin.bajus@stuba.sk

The second generation of biofuels processes should
differ from the first in a) utilizing the whole plant as a

feedstock and b) use of “non-food” perennial crops
(woody biomass and tall grasses) and lignocellulosic
residues and wastes. Possible options for the
conversion of these lignocellulosic plant materials
include: thermal cracking, catalytic cracking,
pyrolysis, carbonisation, catalytic reforming, steam
reforming, gasification, Fischer-Tropsch sythesis,
hydro-dehydrogenisation, hydrocracking,
hydrorefining and decarboxylation. The main goal of
biorafinery is to produce high-value low-volume
chemicals (levoglucosan) and low-value high-volume
fuels with a series of unit operations.

Thermal processes must be included among the
attractive basic recycling technology for polymers for
which thermal cracking and pyrolysis enable the
conversion of polymer materials into fuels, monomers
and other valuable products. The subject of the
research were the thermal and catalytic processes for
the production of motor fuels from polymer material

108

ChemZi 5/9 2009




from industrial material or municipal trash sources
turning it into sulfur free, nonaromatic and ecological
fuel via chemical recycling to replace fossil fuels
mainly from oil sources. The key is the liquefaction of
polymer materials to oil/waxes that can be distilled to
provide gasoline, diesel fuels and heating oils that can
be used directly or after hydrorefining.

We found a way, how incorporate polymer waste into
conventional liquid steam cracking feedstocks.
Polyalkene oils and waxes decompose during
copyrolysis. Amount of desired alkenes (ethylene,
propene) increases or is slightly less in dependence on
polymer type. Mixture of waxes in heavy naphtha (10-
20% mass) exhibits short tendency to coking.
Feedstock and chemical recycling of polyalkenes oils
and waxes via copyrolysis is a very promising method
treatment of polymer waste.

We have developed Deep Scavanger Steam Cracking
process or Steam Cracking Activation process
(DSSC/SCA) for thermal cracking of used tyres and
rubber waste, that works in a flow reactor. Basically,
we received three fractions from the thermal cracking
of used tyres-gases, liquid oils (d, 1- limonene) and
solid residues (coke, carbon, steel).

We would like to thank the VEGA Scientific Grant
Agency of the Slovak Republic, for financial support of
this research through the Research Project No.
1/0012/09.

6P02
MATEMAT’ICIO(Y MODEL PYROL)’(ZY
UHLOVODIKU S AUTOMATICKYM
GENEROVANIM SITE REAKCI

Petr Zamostny, Adam Karaba, Zden¢k Bélohlav

Ustav organicke technologie, VSCHT Praha,
Technicka 5, 166 28 Praha 6

vvvvvv

které maji primyslové uplatnéni. Matematické modely
pyrolyzy jsou proto vyvijeny na pracovistich po celém
svété jiz po dlouhou dobu. Mechanistické modely se
opiraji o popis mechanizmu pyrolyznich reakci a
zna¢nou prekazkou v jejich tvorbé mechanistickych
modelll proto predstavuje extrémni pocet slozek
reakéniho systému a chemickych reakci. Jelikoz vsak
1ze probihajici reakce pomérné snadno kategorizovat a
zobecnit nékolika pravidly, které specifikuji obecné
struktury podléhajici reakcim, strukturni vlivy na
reakce a zmény ve strukturach reakcemi zpusobené, je
mozné generovat mechanizmus pyrolyzy predlozené
chemické latky automaticky pocitaCovym programem.
Vytvofeny pocitacovy program je schopen na zakladé
predlozené struktury chemické latky navrhnout
chemické reakce, kterym dana latka mize podléhat za
pyrolyznich podminek a umoznuje redukovat pocet
reakci podle jejich relativni vyznamnosti. Poté
generuje rovnice matematického modelu takového
reakéniho systému. Pro odhadovani celkové aktivity
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radikald v reak¢ni smési byla rovnéz navrzena metoda
pracujici na zaklad¢ znalosti struktur chemickych
latek.

Vysledky simulaci byly porovnany s experimentalnimi
daty. V této praci byl pouzivan zjednoduSeny model
laboratorniho pyrolyzniho reaktoru pro néjz byla
k dispozici experimentalni data, ale sit’ reakci mize
byt pouzita obecné v jakémkoliv typu modelu. Metoda
odhadovani reaktivity radikald byla ovéfena na
porovnani méfené a simulované zavislosti konverze na
struktufe.

6P03

MOZNOSTI ZPRACOVANI SMESNYCH )
ODPADNICH PLASTU JAKO ALTERNATIVNI
PALIVO

J. Lederer, F. Neéesanyz, V.Vesel}'l3, J. Kukacka®
"yUAnCh

‘UNIPETROL RPA

SUCHP AV CR

‘DEKONTA

V Ceské republice se vyprodukuje roéné pfiblizné 200
tisic tun smésnych odpadnich plasti jako produktt

separace komunalniho odpadu. V principu tento
materidl predstavuje vysokoenergeticky (a pritom

nizkopopelnaty) zdroj tepla popf. chemikalii.
Z hlediska legislativy je chemické recyklaci davana
pfednost, ovSem pro ftadu technologickych a

ekonomickych potizi se tento zptisob dosud masivné
nevyuziva. Naproti tomu energetické vyuziti - postupy
oznatované jako WASTE TO ENERGY- jsou
technicky schidngj$i a blizsi realizaci. Prichazi
vuvahu tfi principialné odlisné technologie -
spalovani, zplynovani kyslikovou-parni smési a
zplynovani ~ vzduchem. Tyto  postupy  byly
experimentdlné provéfeny se shodnym redlnym
plastovym odpadem a lze je porovnat technologicky i
energeticky. Pfedev§im se zohlediiuje prakticka
vyuzitelnost  (realizovatelnost  postupi v CR).
Zplynovani kyslikovou—parni smeési je nejcistejsi
zpusob vyuziti chemické energie odpadnich plasti, je
ovSem zatizena nutnosti vystavby nakladné jednotky
na separaci vzduchu (ASU). Tim je dana prakticky
neschidnost tohoto postupu jako odpadaiské
technologie. Zplynovani vzduchem tuto obtiz nema,
vznikajici zplodiny (to je nizko energeticky plyn a
dehty) tento postup rovnéz problematizuje. Oxidativni
zplynovaci technologie — totiz pfimé spalovani
v ptebytku vzduchu je naopak vyhodné, pokud se
vyfesi Cisténi spalin od persistentnich latek. To se
v popisované technologii podafilo kombinaci Upravy
paliva a zpusobu spalovani véetné systému Cisténi
spalin.
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6P04
EKONOMICKE ASPEKTY RECYKLACE
POLYETYLENTEREFTALATU

Vaclav Veselyl, Jif{ Hanika', Jaromir Lederer?,
Franti$ek NeGesany’ a Vratislav Tuka&’

"' Ustav chemickych procesii AV CR, v.v.i., Rozvojova
135, 165 02 Praha 6, vesely@icpf-cas.cz

> VUAnCH Usti n.L.

*Unipetrol Litvinov

'VSCHT Praha

PET lahve se stavaji fenomén odpadnich plasti a to
proto Ze jsou tyto obaly Siroce pouzivané, vefejnosti
znamé a jsou Casto medializované. Stejné popularni je
pak téma recyklace. Tyto metody recyklace mizeme
delit na fyzikalni, chemické a energetické vyuziti.
Pouzita metoda recyklace je pak poplatna ekonomice.
Cena obchodovatelné komodity

( drcené¢ PET lahve ) je déna stavajici technologii
recyklace a tou je fyzikalni piepracovani. Vysledkem
této recyklace je v mnoha piipadech komposit (
technické rouno, textilic a nebo stavebni material ).
Chemické zpusoby recyklace jsou v soucasné dobé
nerentabilni.

Odhadem kolem 40% veskerého polyesteru je vyuzito
v textilnim primyslu. Ten také produkuje kompozit.
Tento recyklovatelny material je pak mozné
energeticky vyuzit napft. oxida¢nim spalovanim.
Vpraci jsme studovali vliv pfidavku polyesteru
k palivu a miizeme experimentalné prokazat zavislost
tvorby persistentnich latek (polychlorované dioxiny a
furany; PCDD/F) na piidavku PET. Tento negativni
efekt je tfeba eliminovat. V technické praxi se vétsinou
vyuziva adsorpnich metod.

Porovname-li cenu MJ energie ziskané spalovanim
polyesteru s cenou odpovidajicitho uhli je cena tepla
ziskaného spalenim PET 10x vyS$8i. Nebo naopak,
rentabilitu spalovani plastt Ize obecné hledat tam, kde
se cena 1 tuny téchto plastd bude pohybovat do 600
K¢&/tunu.

6P05

FROM STRUCTURAL BIOLOGY TO THE
DRUGS AGAINST INFLAMMATORY BOWL
DISEASES

R. Dvorsky'?

'Max-Planck Institute for Molecular Physiology,
Dortmund, Germany
’Giliani S.p.A, Milano, Italy

To attract the attention of not only audience at lectures
and talks, it is quite common practise to emphasize the
importance of studied system by its involvement in
diseases. It touches hidden conviction that once the
key biological processes are characterised and
understood, the development of appropriate drug
against the disease is straightforward. Unfortunately,
this is not true. How complicated and complex is the
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road from basic ideas to usable medicament will be
demonstrated on the development of drug against
inflammatory bowl diseases. At the beginning the aim
was clear and target processes — signalling of Racl
GTPase[1] and glucocorticoid receptors[2] —
identified. What followed is the content of presented
work.

[1] Tiede, L., Fritz, G., Strand, S., Poppe, D., Dvorsky,
R., Strand, D., Lehr, H.A., Wirtz. S., Becker, C.,
Atreya, R., Mudter, J., Hildner, K., Bartsch, B.,
Holtmann, M., Blumberg, R., Walczak, H., Iven,
H., Galle, P.R., Ahmadian, M.R., Neurath, M.F.,
(2003) CD28-dependent Racl activation is the
molecular target of azathioprine in primary human
CD4+ T lymphocytes. J. Clin. Invest. 111, 1133-
1145.

[2] Lowenberg, M., Verhaar, A.P., van den Brink,
G.R.,, Hommes, D.W., (2007) Glucocorticoid
signalling: a nongenomic mechanism for T-cell
immunosuppression. 13,158-163.

6P06
ZELENA CHEMIA - ANO CI NIE ?

Viktor Milata

Oddelenie organickej chémie, Ustav organickej
chémie, katalyzy a petrochémie, Fakulta chemickej

a potravindrskej technologie, Slovenska technicka
univerzita, Radlinského 9, 812 37 Bratislava,
Slovenska republika, viktor.milata@stuba.sk, tel. 5932
5148

Chémia zaziva tazké cCasy. Zatial Co spoloc¢nost’
pokracuje v poziadavkdch na viacSie mnozstva viac
sofistikovanych chemickych produktov, stretavame sa
na druhej strane so zvySenym stupiiom neddvery
astrachu, hlavne so zretelom na priemysel
produkujtci tieto latky. Netreba zabudat' na to, ze
v dvadsiatom storo¢i vzrastla nielen populacia na svete
z 1,6 na 6 miliard, ale aj Zivotné poziadavky o takmer
60 %. Chémia hra a neustale bude zohravat’ zakladnu
ulohu v takmer kazdom aspekte modernej spolocnosti,
tak ako rasti abudil rast poziadavky na chemicky
priemysel aj vrozvojovych krajinach v snahe
dosiahnut' uroven zapadnych krajin v starostlivosti
o zdravie, potravu, pribytok, dopravu a spotrebny
tovar.

Green Chemistry je koncept, ktory sa usiluje pomoct’
chemikom zvysit  environmentdlnu  produkciu,
bezpecnost’  chemickych  procesov a  znizit
nebezpeCenstvo pre ludstvo azivotné prostredie
spdsobované chemickymi produktami. Délezité sucasti
ametéody akymi su atomarna-primarna ekonomika,
minimalizacia odpadov, znizenie spotreby materidlov,
energii, nebezpecenstva a hazardu patria k zakladom
Green Chemistry'.

Projekt necustileho avSak udrzatel’ného rozvoja
globalnej spolo¢nosti by nemal byt kompromisnym k
potrebam buducej generacie. Je komplementarny
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k projektu Green Chemistry, ktory sa pokusa pripravit’
zlG€eniny a chemickl vyrobu samotni neskodnou
cestou ateda zanechat' planétu nepoSkodent dal$im
generaciam.

Tato praca vznikla vdaka financnej podpore Agentury
pre podpory vedy a vyskumu APVV-0055-07, 0446-07
a VEGA 1/0225/08.

[1]Clark J., Macquarrie D.: Handbook of Green
Chemistry and Technology, Blackell Science,
Oxford, 2002, ISBN 0-632-05715-7.

6P07
BIOPALIVA A ICH PERSPEKTIVY

Jan Cvengros', Jozef Mikulec®

! Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie STU,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava

2 Slovnaft VURUP, a.s., Vicie hrdlo, 820 03 Bratislava
Biopaliva pre dopravu maju vyznam z viacerych
pri¢in, ako je ochrana Zivotného prostredia a mozné
dopady na klimatické pomery, zmensujuce sa dostupné
zésoby fosilnych paliv, zniZzenie zavislosti na dovoze
ropy apod. Doprava v EU produkuje 21 % emisii
sklenikovych plynov, ztoho 90 % je zcestnej
dopravy. Ciel' EU je nahradit’ do roku 2020 10 % zo
spotreby paliv v doprave alternativnymi palivami, ¢o
vyzaduje 15 % omej pddy v EU. Kvapalné paliva pre
dopravu, zaloZzené jednak na rastlinnych olejoch
(FAME), jednak na cukrovej repe, cukrovej trstine
a na Skrobovych pol'nohospodarskych produktoch ako
st zrniny a strukoviny (bioetanol) — tzv. biopaliva 1.
generacie — maju limitované zdroje anemodzu
kapacitne nahradit’ fosilne paliva. Paliva 2. generacie,
vyrabané progresivnymi technologiami
z lignocelulézovej biomasy z lesnickych a polno-
hospodarskych  odpadov, rychlorastucich drevin
apod., maju vyhodnejSiu uhlikovi bilanciu, nizsiu
energetickll naro¢nost’ a vys§i produkény potencial.
Komercionalizacia tychto postupov sa ocakava v
horizonte 5 az 10 rokov. V praci st identifikované
zdroje pre paliva 2. generacie, diskutované dostupné
technologie na ich produkciu, ich obmedzenia
v sucasnosti (infrastruktira, logistika apod.), atiez
mozné opatrenia na zvySenie energetickej ucinnosti
sucasnych biopaliv s vyuzitim ladom leziacej pody,
aplikaciou sofistikovanych technologii, zvySenim
vynosov aplikaciou génového inzinierstva, vyuzivanim
nepotravinarskych artiklov, opotrebovanych
fritovacich olejov a pod.).
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6P08
VLIV PROYOZNiCH PARAMETRU NA VYKON
PALIVOVYCH CLANKU

Jakub Mali§, Martin Paidar

Ustav anorganické technologie, Fakulta chemické
technologie, VSCHT Praha, Technicka 5, 166 28
Praha 6, CR, e-mail: jakub.malis@vscht.cz

V poslednich letech probihda intenzivni vyvoj
palivovych ¢lankd jako alternativnich zdroju energie
pro mobilni aplikace. V automobilovém pramyslu
mohou nahradit klasické vznétové a zazehové motory.
U osobni elektroniky se mize jednat o nahradu
akumulatord a baterii.

V této praci jsme zkoumali membranové palivové
¢lanky, pro které je hlavnim parametrem provozni
teplota. Dale pak slozeni vstupnich plynt, jejich
pritok a tlak. Vodivost v soucasné dobé pouzivanych
perfluorovanych membran je siln¢ zavisla na obsahu
vody, tyto membrany jsou v suchém stavu prakticky
nevodivé. Z konstrukéniho hlediska je velmi dulezité
dosazeni kvalitniho tfifazového rozhrani, kde mohou
reakce probihat za optimalnich podminek. Kinetiku
elektrochemickych reakci a odpor membrany Ilze
ovlivnit provozni teplotou. Kvalitu tfifazového
kontaktu a transportu reaktanti lze ovlivnit velikosti
ptitlaku. Maly pfitlak zpsobuje velky odpor systému
vlivem nedokonalého kontaktu. Naopak pfili§ veliky
pritlak ma za nasledek zborceni struktury elektrod, kdy
dojde ke zhorSeni transportu reaktantl v systému.
Z téchto diivodd je nutné hledat optimalni velikost
pritlaku.

Rychlost transportu reaktantd a velikost odporu
systému lIze zjistit z vykonové kfivky a impedanéniho
spektra. Vykonova kiivka byla naméfena pomoci
elektronické zatéze, do které je piivadén elektricky
proud generovany palivovym ¢lankem. Pomoci
impedanc¢ni spektroskopie byla naméfena impedancni

spektra, ze kterych lze zjistit velikost odpora
jednotlivych  komponent a kvalitu tfifdzového
kontaktu.
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Obr. 1. Pokles odporu palivového ¢lanku v zavislosti

na stoupajici teplotg, pii j = 0,2857A/cm’

Porovnanim vysledkt vykonovych kiivek
a impedancni spektroskopie 1ze pracovat na zlepSeni
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jednotlivych  komponent
palivového ¢lanku.

dalezitych pro provoz

Tato prdace vzmikla za financéni podpory Grantové

agentury CR vrdmci 7eSeni projektu  Cislo
203/08/0465.

6P09

KONVERZIA VAKUOVEHO ZVYSKU NA
JEDNOTKE LC-FINING V RAFINERII
SLOVNAFT

Vdovjak Ladislav

Slovnaft a.s. Bratislava Slovenska republika
Prezentacia opisuje vyznamni ulohu vyrobnej

jednotky Hydrokrak tazkych zvyskov (VJ RHC -
Resid HydroCracking Unit) pri spracovani vakuového
zvysku va.s. Slovnaft procesom LC-FINING.
Vyrobna jednotka RHC je vramci a.s. Slovnaft
sucastou prevadzky Krakovania tazkych zvyskov.
Hlavnym cielom prevadzky je krakovanie vakuového
zvySku na vakuové destilaty (VAD-R), ktoré po
hydrogenacii s primarnymi VAD na vyrobnej
jednotke VGH tvoria surovinu na  vyrobu
autobenzinov vo vyrobnej jednotke FCC.

Prezentacia struéne informuje 0 pouzivanej
technolodgii, zariadeni, o vyrabanych polotovaroch, ich
vytaznosti, kvalite amoznosti dalSiecho pouzitia.
V zavere poukazuje na Specifické prevadzkové
problémy pri spracovani tazkych zvyskov procesom
LC-FINING a o moznostiach ich rieSenia. Prilohu
tvoria fotografie stavu zariadenia po cca 6 -8
mesacnom chode.

6P10

SYNTHESIS AND APPLICATION OF
BENZOTHIAZOLYLTHIO-SUBSTITUTED
ALKYLAMINOPROPENE

Magdaléna Stolcova and Milan Hronec

Department of Organic Technology, Slovak University
of Technology, Radlinského 9, Bratislava

Introduction

A large number of benzothiazole derivatives are
regarded products in industrial and medicinal
applications. Several benzothiazole derivatives are
produced and used as vulcanization accelerators in
rubber goods manufacture [1]. In previous papers, A.
V. Chapman [2] and our research group [3] reported
that during the analyses of some samples of N-alkyl-2-
benzothiazolesulfenamides (/) dissolved in acetone, a
slow reaction between / and acetone was observed
already at ambient temperature. '*C  NMR
spectroscopic studies proved the formation of 2'-
benzothiazolylthiopropane-2-one 1), 1-(2'-
benzothiazolylthio)-2-morpholinoprop-1-ene (/7I) and
1,1-bis-(2'-benzothiazolylthio)-2-alkylaminoprop-1-
ene (IV).
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In the present contribution synthesis and application of
benzothiazolylthio-substituted alkylaminopropene
were studied by direct sulfenylation reaction of
acetone with benzothiazolesulfenamides. The idea was
to enlighten the influence of the properties of the
sulfenylating agent on the reaction course and
concentrate in details to the products yields. Our
attention was focused also to the preparation of the
mentioned substituted-alkylaminopropene from 2-
mercaptobenzothiazole and the corresponding amine
directly in acetone.

Experimental

The reaction of [ with acetone was performed under
reflux at atmospheric pressure or in a Teflon lined
steel reactor working under autogenic pressure. The
reaction of V' with amine in acetone at the presence of
oxygen in the range of 0.8 — 1.0 MPa was performed
in a steel reactor. The reaction products were analyzed
by HPLC, NMR, MS, FT IR and eclemental analysis
methods. Curing tests were performed for natural
rubber on a Brabender Plasticorder. The cure curves
were measured using a Monsanto Rheometer 100 S at
150°C.

Results

The reactions of benzothiazolesulfenamide derivatives
with acetone yielding 1,1-bis-(2'-benzothiazolylthio)-
2-aminoderivative of 1-propene (/Va-e), 1-(2'-
benzothiazolylthio)-2-morpholinoprop-1-ene (///a) and
2'-benzothiazolylthiopropane-2-one (/1) are studied in
the temperature range of 56 -110°C and in the
presence of a small amount of water. In the studied
one-pot reaction, acetone is serving both, as reactant
and reaction medium. The reaction rates of various
derivatives of /a-e with acetone are different. Reaction
of acetone with 2-(morpholinothio)benzothiazole
proceeds by sufficient rate under reflux of acetone at
56°C. After 60 min, compounds /I and [lla were
produced in a high concentration. Utilization of
sulfenamides bearing hydrogen atom in the -SNH-
group leads to an excellent yield of IVb-e. The reaction
rate is strongly dependent on the steric hindrance of
the nitrogen atom of sulfenamides. The highest yield
of IV is attained in the temperature range 70 - 90°C.
For the sulfenylation reaction, mainly with Iess
reactive sulfenamides (Ic-e), the presence of a low
amount of water plays a very important role. It
probably enhances the active proton of mobility of the
acetone. of and Products /Va-e can be produced from
V and the corresponding amine directly in acetone by
catalytic reaction. 1-Bis-(2'-benzothiazolylthio)-2-terz-
butylamineprop-1-ene has been proved to be an
accelerator of sulfur curing of rubber composites with
high processing safety.

[1] Craine, L., Raban, M.: Rev. 89 (1989) 689-712.

[2] Chapman, A.V.: J. Nat. Rubb. Res. 5 (1990) 259-
267.

[3] Stolcova, M., Kaszonyi, A., Liptaj, T., Hronec, M.:
J. Chromatogr., 847 (1999) 351-358.
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6P11
SYNTEZA,VY’BRANYCH AMINOETHERU
V PLYNNE FAZI

Martin Zapletal'

"Ustav organické technologie, VSCHT Praha
Bis-(V,N-dimethyl-2-aminoethyl)ether (BDMAEE) je
znamy  katalyzator  vyuzivany  pii = syntéze
polyurethanti. Tento ether je mozno pfipravovat vice
zpusoby, jednim z moznych je piima etherifikace N, N-
dimethyl-N-(2-hydroxyethyl)aminu (DMAE) v plynné
fazi na heterogennich kyselych katalyzatorech. Jako
katalyzatory pfipadaji v tvahu napt. zeolity, amorfni
alumosilikaty, alumina a dalsi. Jak bylo zjisténo
béhem této prace, zeolity jsou naprosto nevhodné
z divodu zanedbatelného vytézku BDMAEE, stejné
jako amorfni alumosilikaty. Nicméné ani na y-aluminé
vytézky nepiesahuji 20%. Nedilnou soucasti této prace
byla identifikace vedlejSich produkti a studium
chemismu jejich vzniku.

Druhou modelovou reakci je intramolekularni
etherifikace N, N-bis(2-hydroxyethyl)methylaminu
scilem ziskat 4-methylmorfolin (NMM), ktery se
pouziva napft. pii vyrobé N-methylmorfolin-N-oxidu,
rozpoustédla pti vyrobé viskoézovych vlaken. Narozdil
od syntézy BDMAEE zde bylo dosaZzeno mnohem
lepSich vytézki NMM. 1 zde byly identifikovany
vedlejsi produkty a studovan chemismus jejich vzniku.

6P12

MACHINA - CENTRUM PRE MATERIALY,
VRSTVY A SYSTEMY PRE APLIKACIE A
CHEMICKE PROCESY V EXTREMNYCH
PODMIENKACH

Pavol Sajgalik, Miroslav Bo¢a

Institute of Inorganic Chemistry, Slovak Academy of
Sciences, Dubravska cesta 9, SK 45 36 Bratislava,
Slovakia

Projekt, ktory je financovany z prostriedkov
Strukturalnych fondov EU, zdruzuje $tyri initittcie:
Ustav anorganickej chémie SAV (Ziadatel’), Ustav
polymérov SAV, Chemicky ustav SAV a Slovensku
technicku univerzitu (Fakulta chemickej
a potravinarskej technologie).

Cielom realizacie projektu je vyrazné posilnenie
konkurencieschopnosti materidlového vyskumu na
Slovensku s excelentnymi pracoviskami podobného
zamerania v zahrani¢i. Vytvorené centrum, bude
vybavené Spickovymi vedeckymi pristrojmi ako aj
modernymi informacnymi a komunika¢nymi
technologiami, ¢o umozni zvysit' Urovei vyskumu
v chémii materialov v Bratislavskom kraji. Jednotlivé
laboratéria CE MACHINA budu dostupné relativne
velkému poctu odbornikov ako aj Studentov,
planovanych je miniméalne 1000 osob.

Integraciou vedeckych timov do centra excelentnosti
za vyuzitia medzinarodnej praxe a sklsenosti zo
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zahranicia budi vytvorené tri laboratdria ktoré sa buda
zaoberat’ vyvojom a charakterizaciou materialov pre
aplikacie v extrémnych podmienkach. Predovsetkym
pdjde o Laboratérium pre anorganické keramické
(nano-) kompozity, v ktorom bude okrem pokrocilych
keramickych materidlov  zastipeny aj vyskum
prirodnych (nano-) materidlov na baze vrstevnatych
kremicitanov, korézia Specidlnych anorganickych
materidlov (UACH) a povrchové Gipravy materialov
pre $pecialne ucely (FCHPT). Dalsim v poradi je
Laboratérium pre vyvoj materidlov na baze polymérov
pre progresivne aplikdcie zaoberajuce sa vyskumom
materidlov s polymérovou matricou, Specialnymi
polymérnymi a biopolymérnymi materialmi s dosahom
az do medicinskej diagnostiky (UPo), ako aj
Laboratérium pre pripravu biopalivovych ¢lankov
s vyuzitim nanostruktar (CHU). Doplnenie pristrojovej
bazy S$pic¢kovych pracovisk konzorcia a ich prepojenie
v spolo¢nom informacnom priestore dava zaruku
uspesnej realizacie nielen vedeckej ale aj pedagogicke;j
a popularizacnej Casti projektu.

6P13

KOMPLEXNI DYNAMICKY MODEL PROCESU
PROBIHAJICICH U POVRCHU KATODICKY
CHRANENE KOVOVOVE KONSTRUKCE
ULOZENE V PUDE

Roman Kody’ml, Petr Klein!, Karel Bouzek', Pavel
Novak®

L2yysokd Skola chemicko-technologickd v Praze,
Technicka 5, 166 28 Praha 6

"Ustav anorganické technologie, *Ustav kovovych
materialit a korozniho inzenyrstvi

Koroze kovovych konstrukci ulozenych v padé
(ropovody, plynovody) pfedstavuje  technicky
vyznamny problém. Hlavnimi divody jsou predevsim
jejich nékladna vystavba a vazna bezpecnostni rizika
spojena s jejich moznym selhanim. K omezeni korozni
rychlosti téchto zafizenim v mistech s naruSenou
ochrannou izolaci se Siroce vyuziva ucinka katodické
ochrany (KO). Tato metoda se zaklada na katodické
polarizaci kovu napf. prostiednictvim vnéjsiho zdroje
proudu. Princip KO se nejcastéji vysvétluje na zaklade
posunu ochranného oxida¢né-redukéniho potencialu
do oblasti termodynamické stability kovu. Tento
pristup vSak vedek pouziti nepfiméfené silné
katodické polarizace a k stim spojenym negativnim
dasledktim. Pisobenim KO vsak mize v pude v okoli
chranéného povrchu kovu dochazet k zasadnim
zméndm slozeni pidniho roztoku, a to pfedevsim
k nartstu pH. V dusledku téchto zmén nasledné
dochdzi k modifikaci mechanizmu rozpousténi
vlastnitho kovu a vyznamnému zpomaleni koroze, ¢i
tvorb€ pasivni vrstvy. Proces KO je evidentné
tudiz nezbytné kdocileni jejiho efektivnéjsiho
vyuzivani. V praxi je velmi obtizné studovat uvedené
jevy experimentalné. Matematické modelovani pak
predstavuje vhodny alternativni pfistup.
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V ramci této prace je prezentovan matematicky model
procesu probihajicich v piadé v okoli katodicky
chranéné poruchy v ochranném plasti kovového
potrubi. Model postihuje migra¢né-difazni transport
iontl a zakladni neutralizacni rovnovahy probihajici
vpudé. Vysledky modelu potvrzuji vySe zminéné
pfedpoklady o zméné slozeni pldniho prostredi
vlivem KO.

6P14

MERENI A VYHODNOCOVANI DYNAMICKE
ADSORPCE TEZKYCH KOVU

NA PRIRODNICH SORBENTECH S OBSAHEM
HUMINOVYCH LATEK

Ladislav Kudrli¢ka, Jana Kolesarova a Josef Kozler

Vyzkumny uistav anorganické chemie, Revolucni 84,
400 01 Usti nad Labem
ladislav.kudrlicka@vuanch.cz

Na procesu separace tézkych kovi (TK) zvod
ptirodnimi sorbenty s obsahem huminovych latek
v dynamickém uspofadani ma z probihajicich
fyzikalné-chemickych de&ji majoritni podil iontove-
vyménna adsorpce iontd TK zvod za ionty Ca+Mg
matrice sorbentu.

Experimentalni prace meéfeni dynamické adsorpce
(DA) byly vedeny v izotermnich kolonovych
aparaturach s délenou naplni sorbentu. Koncentrace
TK na vytoku kolon byly stanoveny metodou OES-
ICP. Eventualni oscilace koncentraci pii vzorkovani
byly eliminovany odbérem smésnych vzorku. lontové-
vyménny  charakter procesu byl  ovéfovan
bilancovanim TK, adsorbovanych zvod, oproti
Ca+Mg, vytésnénych ze sorbentu.

K matematickému popisu DA byla zvolena Bohartova
a Adamsova rovnice prunikové ktivky [1,2]:

=Ny 1 ln(c—"—lj, (1)
k,.c, ¢

CyV
kde konstanty k, (rychlostni konstanta) a N, (objemova
adsorpéni kapacita napln€) byly vypocteny nelinearni
regresi experimentalnich dat [tz,¢;/ v intervalu
koncentraci 0<c¢;<0,2 ¢, na vytoku kolon délky #
s povrchovym hydraulickym zatizenim v.

Aproximace experimentalnich dat prinikovou kiivkou
na zvoleném pracovnim intervalu byla posuzovana
hodnotou koeficientu determinace R’. Verifikace
aproximace byla provedena srovnanim mnoZstvi
zachycenych TK zjisténého z analyz smésnych vzorkt
a vypocteného numerickou integraci z rovnice (7).

Analytické tvary rovnice (1), pfi vhodné zvolenych
okrajovych podminkach ¢y a v, umoziuji modelovat
dobu provozu adsorpéniho reaktoru do limitni
prunikové koncentrace TK v odtoku.

Poznatky z vyhodnocovani méfeni DA budou vyuzity
pti sestavovani koncepce navrhu adsorpcniho reaktoru
— permeabilni reaktivni bariéry v provoznim méfitku.
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[1] TUCEK, F., CHUDOBA, J., KONICEK, Z.
Zakladni procesy a vypoCty v technologii vody.
Praha: SNTL/ALFA, 1988.

[2] BOHART, G. S., ADAMS, E. Q. J.Amer. Chem.
Soc. 1920, ro¢. 42, ¢. 523.

[3] MARHOL, M. Me¢ni¢e iontd vchemii a
radiochemii. Praha: ACADEMIA, 1976.

6P15

CHEMICAL ANALYSIS AND SURFACE
INVESTIGATION OF PYROLYTIC BORON
NITRIDE (PBN)

A. Vincze'?, A. Satka'?, D. Hasko'?, M. Janek®*, V.
Danielik’, F. Uherekl’z, J. Matugka®

! International Laser Centre, llkovicova 3, 841 04
Bratislava 4, Slovakia

? Department of Microelectronics, Slovak University of
Technology,llkovicova 3, 812 19 Bratislava, Slovakia

3 Institute of Technology, Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9, 845 13 Bratislava, Slovakia

? Faculty of Natural Sciences, Comenius University,
Mlynska dolina, 842 15 Bratislava, Slovakia

’ Department of Inorganic Technology, Slovak
University of Technology, Radlinského 9, 812 37
Bratislava, Slovakia

% Phostec, s.r.o, Frania Krala 41, 966 81 Zarnovica,
Slovakia

E-mail: vincze@ilc.sk

Pyrolytic boron nitride (PBN) is chemically stable and
non toxic compound. Its excellent physical and
chemical properties like high chemical resistance and
strength at high temperatures gives us the possibility to
use it for chemically inert crucibles for crystal growth
in MBE, and other high temperature applications and
in the semiconductor electronics industry.

Whilst BN can be formed also by pressing/sintering
methods with usual industrial purity, the high purity
pyrolytic PBN material is formed by a vapour
deposition process. The thermal conductivity of PBN
is very good and has a high degree of anisotropy
between “a” and the “c” direction by approximately 20
times as a result of laminar structure[1]. Also
electrical resistivity of PBN is high and anisotropic. In
this respect, PBN is very different from graphite which
is a good electrical conductor. The production CVD
process at high temperatures under reduced pressure
enables the preparation of PBN with low levels of
impurities [2].

The possibility for PBN preparation are several from
several different reactions and different chemicals
collected by Schumacher [3]. This review was directed
toward synthesis of cubic phase BN (¢cBN). The use of
boron chloride with ammonia is only one of the
possibilities for synthesis, which was used for PBN
samples preparation in this contribution.

This work was supported by the Slovak Grant Agency
contract VEGA 1/0787/09, by grant of Slovak
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Research and Development Agency VMSP P-0051-07
under the frame of Centre of Excellence CENAMOST
(VVCE 0049-07) and CE ASFEU NanoNET with ITMS
26240120010.

[1] http://www.microsi.com/pbn/crucibles.htm

[2] http://www.morgantechnicalceramics.com/mtc_ma
terials/pyrolytic_boron_nitride.htm

[3] A. Schumacher, Untersuchungen zur Synthese von
c-BN-Schichten mit ECWR-PACVD und Boran-
Ammonia als Eduktmaterial, Dissertation ,,Doktor

der Naturwissenschaften, Universitét
Kaiserslautern (2000)
6P16

POLYEHYLENE MEMBRANES TREATED BY
ARGON BARRIER DISCHARGE PLASMA

Igor Novak', Galina K. Elyashevich?, Ivan Chodék',
Marian Steviar', Angela Kleinova!, Vladimir Pollak!

"Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences, 842
36 Bratislava, Slovak Republic

? Institute of Macromolecular Compound, Russian
Academy of Sciences, St. Petersburg, Russian
Federation

High-density polyethylene (HDPE) was pre-treated by
surface barrier discharge plasma in argon [1]. The
significant increase of the surface energy and its polar
component of HDPE modified by argon barrier plasma
was found. The peel strength of HDPE modified by
discharge plasma to polyacrylate increased six times.
The ATR-FTIR spectra of HDPE modified by barrier
plasma in argon confirmed the presence of the oxygen-
based groups. The morphology of the film surface was
changed after argon plasma irradiation. The changes of
surface porosity were affected by thermal effect of
barrier plasma on the surface of polymer.

The research was supported by Scientific Agency of

the Slovak Ministry of Education and Slovak Academy
of Sciences, project VEGA, No. 2/7103/27, and project
APVV 99-035004.

[1]Novak 1., Elyashevich G. K., Chodak, I.,
Olifirenko A. S., Steviar M., Spirkova M.,
Saprykina N., Vlasova E., Kleinova A.: Polymer
matrix of polyethylene porous film functionalized
by electrical discharge plasma. Eur. Polym. J.. 44,
2702-2707 (2008).
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USE OF DISCRETE EVENT SYSTEMS
AS MEANS OF BUILDING COMPUTER
MODELS OF BATCH PLANTS

V. Hanta, J. Pozivil

Institute of Chemical Technology, Department of
Computer and Control Engineering,
Technicka 5, 166 28 Praha 6, Czech Republic

Building simulation models is a modern method of
investigation of manufacturing systems. Computer
models have a number of advantages in comparison
with mathematical models. A mathematical model can
be built so that it is complicated and thus unsolvable or
solvable but not in accordance with the facts. On the
other hand a computer model built in visualized and
animated interface of a simulation program as an
image of a real-life system always gives results.

Batch chemical plants can be modelled with advantage
as discrete event systems. This approach enables to
model them as dynamical systems that go through
important time points of the course of manufacture —
discrete events only. The course of manufacture itself
between these events is not essential. Advantages of
building such a model are shown on an example of
batch  production of ferrous chloride for
pharmaceutical purposes. Simulation and optimization
experiments with the computer model enable:

to identify internal contradictions of manufacturing
method in the service manual,

to suggest modifications of processing of some batches
so that the requirements of the service manual are kept,

to carry out different operations with different
processing times in some apparatuses by steps,

to allocate workers to different operations in the same
apparatuses in different numbers and with different
qualifications,

to itemize operations so that workers operate them
only in case of need,

to set up different types of shift operation and quantify
the optimum numbers of workers.

The contribution furthermore deals with possibilities
of use of discrete and continuous simulation elements,
compares them with each other and analyzes their
advantages and disadvantages. Simulation experiments
run on the model built in the environment of the
Witness PWE program.

The work has been supported by the fund No. MSM
6046137306 of Ministry of Education of the Czech
Republic.  This  support is very  gratefully
acknowledged.

[1] Hanta V., Pozivil J.: Modelling of Ferrous Chloride
Production for Needs of its Improvement and
Optimization. 59. zjazd chemikov, 2.-6.9.2007,
Tatranské Matliare, Slovakia. ChemZi 3, 1, 257-
258 (2007), ISSN 1336-7242
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[2] Hanta V., Pozivil J.: Use of Manpower and
Calendar Time in Discrete Event System Model of
a Pharmaceutical Batch Line. 36th International
Conference of Slovak Society of Chemical
Engineering, Tatranské  Matliare,  Slovakia,
25.-29.5.2009.  Proceedings of the 36th
International Conference of Slovak Society of
Chemical Engineering SSCHE 2009, 208p/1-9.
ISBN: 978-80-227-3072-3

6P18
FUNCTIONAL MATERIALS IN HEALTH
SERVICE INSTITUTIONS

Bencikovéa Eleonéra', Beresik Marian?, Ondrasikova
Katarina®

"Faculty of Special Engineering University of Zilina ,
UL 1 maja 32, 010 26 Zilina,
E.Bencikova@fsi.uniza.sk

Clinic AIM, UVN SNP Ruzomberok-FH, Generdla
Milosa Vesela 21, 034 26 Ruzomberok,

IDepartment of Clinical Microbiology, UVN SNP
Ruzomberok-FH, Generdala Milosa Vesela 21, 034 26
Ruzomberok

In last ten years there is a new trend in the
development of innovative  materials  from
environmentally acceptable sources (polypropylene
(PP), bamboo (BF), polylactid (PLA)). The high
degree of actuality is in the waste volume decreasing
from production and consumption due its recycling.
From this point of view the waste generally is not only
an unacceptable source of pollution, but when it is
properly recycled it can also be of economically
significant source. This is because a lot of waste in fact
we can use as a secondary source of raw materials for
industrial production. Dealing with waste from health
service institutions always brings certain health risk.
This risk is based on the unknown content of this
waste, which can contain various health hazardous and
toxic substances. The aim is to design new
environment friendly products for health service
institutions, where are included and accepted the
ecological conditions of the environment and to
provide financially economic process.

This contribution deals with the implementation of
innovative materials in health service institutions
supporting the environmental safety at the assessment
of specific waste and reduce the threat to health
hazards.

[1] BENCIKOVA, E., Jambrich, M.: Polymers fibrous
materials from rewenable sources raw materials.
In: Plasty akaucuk, FT UTB Zlin, 9-10, 2008,
ISSN 0322-7340, 300-302.

[2] Bencikova, E., Jambrich, M., Balogova, J., Ravas,
R., Vnencakova, j.: Eco-polymer Materials from
PP, Poly(lactic ACID) and Bamboo Fibres,
september 1-4,2008, Olomouc / In: Chemické listy.
- ISSN 0009-2770. - Vol. 102, No.8(2008), 648-
649.
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KATALYTICKA OXIDACIA
CYKLOHEXYLAMINU

Karol Rakottyay, Alexander Kaszonyi

Oddelenie organickej technolégie, Ustav organickej
chémie, katalyzy a petrochémie, FCHPT, STU,
Radlinského 9, 812 37 Bratislava, e-mail:
karol.rakottyay@stuba.sk

Kaprolaktam v chemickom priemysle je jednym
znajviac pouzivanych medziproduktov. Svetova
produkcia, asi 3 mil. ton/rok sa spotrebuje ako
monomér pre vyrobu Nylonu- 6 ainych plastickych
hmét. Najpouzivanejsi prekurzor kaprolaktdmu je
cyklohexanon, ktory sa vyrdba =z  benzénu
hydrogenaciou na cyklohexan a naslednou oxidaciou.
Reakciou  cyklohexanénu s hydroxylaminovymi
sol'ami pri teplote 85 °C sa tvori cyklohexanénoxim,
ktory podliecha Beckmanovmu presmyku za vzniku 7-
¢lenného kruhu e-kaprolaktdmu. V sti€asnosti sa viac
ako 95 % kaprolaktdimu vyrdba Beckmanovym
presmykom [1].

Vyroba kaprolaktdmu za posledné roky vzrastla len
mierne, svetovy trh je nasyteny a preto vyvoj vyroby
g-kaprolaktdmu smeruje nielen k zvySeniu kvality
findlneho produktu, ale aj k vytaznosti vyrobného
procesu. Na vyrobu g-kaprolaktamu boli vypracované
viaceré vyrobné postupy, avsak vo vicSine pripadov sa
jednd o mnohostupiiové syntézy, pri ktorych sa
produkuje mnozstvo odpadovych organickych aj
anorganickych zlucenin. Napr. ak sa na oximaciu
pouzije siran hydroxylaminu, na 1 kg e-kaprolaktamu
odpada viac ako 4 kg siranu amonneho[2]. KedZe
vyroba kaprolaktamu je spojena s mnoZstvom
vedl'ajSich produktov, je v zdujme vyrobcov znizovat’
produkciu tychto, vacSinou neziaducich vedl'ajsich
latok.

Oxidacia  cyklohexylaminu v parnej faze na
cyklohexanonoxim je jednostupiiova reakcia s malou
spotrebou energie a minimalnymi nakladmi. Hlavny
problém tejto cesty spociva vo vzniku Schiffovej bazy,
ktora I'ahko vznika pri reakcii ako vedl'ajsi produkt.

Cielom prace preto bolo hladat’ vhodny katalyzator
pre jednostupniovii oxidaciu cyklohexylaminu na
cyklohexanon oxim, d’alej Stadium vplyvu sposobu
pripravy a Struktury katalyzatora na oxidaciu
cyklohexylaminu.

[1] H.A.Wittcoff, B.G. Reuben, J.S. Plotkin, -Ind. Org.
Chemicals, John Wiley&Sons, (2004) 235.

[2] Kirk-Othmer,  Encyclopedia ~ of  chemical
technology, vol.4 (1992) 830
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6P20
GAS-PHASE EPOXIDATION OF PROPYLENE

Blazej Horvath and Milan Hronec

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak
University of Technolog, Radlinského 9, 812 37
Bratislava, Slovak Republic

Propylene oxide (PO) manufacture, just after
polymerization, is the second largest consumer of
propylene, with an annual production rate exceeding 5
megatones. Traditional processes, based either on
chlorhydrines or organic peroxides, are using
equimolar amounts of “oxygen-transfer” agents,
ending up finally in a waste or by-product stream.
Thus, using the chlorhydrine or organic peroxide
technologies, most widespread in industrial practice,
cca. 3 tons of byproducts are formed per ton of PO. As
a consequence, along with the recycling problems,
insertion of a “cheap” oxygen atom into the propylene
molecule increases its price nearly 3-fold [1]. Among
the liquid-phase processes the hydrogen peroxide
route, exploiting titanosilicate catalysts [2], has been
introduced in industrial practice [3].

The basical aim of the research was to use the
nanostructured iron oxide material as a mild oxidative
catalyst, able to selectively epoxidize olefins (in
contrast with bulk metal oxides which lead to radical
reaction mechanism and combustion).

We have studied the gas-phase epoxidation of
propylene to propylene oxide exploiting nitrous oxide
as an oxidant. The purpose of the present work was to
understand the formation of iron oxide nanoparticles
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on mesoporous silica matrix, as well as on halide-
based supports to set the parameters of the preparation
which influence their diameter and distribution and
understand the mechanism of their stabilization on the
surface. These materials exhibit improved catalytic
activity in the epoxidation of propylene using nitrous
oxide as an oxidant, exhibiting progressive increase in
PO yield upon reactivation.

Using the halide-modified iron-containing catalysts at
a reaction temperature 320 °C, in spite of a drop in the
PO yield after 30 min TOS we did not observe
dramatic coking — the catalysts remained white after 8
h of time on stream (TOS). Moreover, a sharp drop in
PO yield occured in the first hour of TOS. After this
period the formation of PO reached a steady-state
level, and was only slowly decreasing. In further
experiments a reactivation step was inserted after each
35 minutes of TOS. The reactivation step consisted of
switching the reactor inlet to air, increase of the
temperature to 550 °C, cooling back to 320 °C and
switching the reactor inlet to N,O (duration 60 min in
total). After 5 min of equlibriation propylene was
introduced to the inlet gas.

[1TH. Wittcoff, B. Reuben: Industrial organic
chemicals, John Wiley & Sons (1996) 149.
[2]C. Perego, A. Carati, P. Ingallina, M.A.

Mantegazza, G. Belussi, Appl. Catal. A 221 (2001)
63.
[3] M. McCoy, Chem. Eng. News 79 (2001) 19.
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STANOVENIE STOPOVYCH KONCENTRACI{
ORTUTI TECHNIKOU ETAAS PO
ELEKTROCHEMICKEJ UPRAVE VZORKY

Cacho Frantisek', Manovéa Alena', Beinrohr Ernest'

"Ustav analytickej chémie, Fakulta chemickej
a potravinarskej technologie, STU Bratislava 1,
Radlinského 9

V laboratornej praxi sa bezne na stanovenie stopovych
koncentracii ortuti vyuzivaju jednoti¢elové analyzatory
pracujuce s technikou studenych par (napriklad pristroj
AMA 254 od firmy Altec, CR s udavanym
orientaénym detekénym limitom 0,01 ng Hg).

Témou tejto prace bolo vyvinit’ metodiku na priame
stanovenie stopovych koncentracii ortuti v kvapalnych
vzorkach technikou atdmovej absorpcnej
spektrometrie s elektrotermickou atomizaciou.

Na zaciatok sme vyuzili zndmy a aj naSimi meraniami
potvrdeny fakt, ze ortut’ je mozné stanovit’ aj ETAAS
technikou, avSak jedine v analyticky Ccistej matrici
(voda s kyselinou dusi¢nou) aza pouzitia vhodného

modifikatora [1]. Dalsim krokom teda bolo navrhnut
taky predseparacny krok ktorym by bolo mozné
vo vzorkach vod vymenit’ redlnu matricu za idealnu,
analyticky Cistu a to bez strat ortuti. Na zmenu matrice
zrealnej na modelovi sme vyuZzili moznosti ktoré
poskytuje elektrochemicka prekoncentracia s pouzitim
prietokového systému, ktorda navyse poskytuje svojou
vysokou prekoncentratnou ucinnostou aj vyrazné
znizenie detekéného limitu stanovenia samotnej ortuti.

Ako elektrochemicka prekoncentra¢nd jednotka bol
pouzity elektrochemicky prietokovy analyzator
EcaFlow (model GLP 150, Istran, Bratislava)
s dvojelektrodovou  prekoncentraénou  prietokovou
celou. Ako pracovna elektroda bola pouzita elektroda
z drveného RVC uhliku, ktorého povrch bol upraveny
elektrochemicky vylucenou vrstvou zlata. Na meranie
roztokov po prekoncentracii ortuti bol pouzity
atdbmovy absorpcny spektrometer Shimadzu AA-6300
s elektrotermickym atomizatorom GFA-EX7i. Vsetky
kroky samotnej elektrochemickej prekoncentracie ako
aj vSetky parametre pre ETAAS boli optimalizované.
Nahromadenie ortuti sa vykondvalo vkladanim
konstantného napétia -1000 mV na pracovnu elektrodu
a optimalna hodnota rozpustaciecho pradu bola 120
pnA. Nahromadenie ortuti prebichalo z elektrolytu 0,1
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mol/l HCI a nasledné rozptistanie po on-line vymene
elektrolytu do roztoku 0,1 mol/l HNO;. Vykonali sme
kompletni validaciu stanovenia ortuti samotnou
technikou ETAAS a aj Ciasto¢nu validaciu stanovenia
ortuti  technikou ETAAS po elektrochemickej
prekoncentracii.

Pre on-line spojenie elektrochemickej prekoncentracie
aETAAS sme stanovili detekéné limity, medze
stanovenia a linearne rozsahy pre objemy vzorky 1 ml,
5 ml al0 ml. Tak isto sme vyjadrili zhodnost,
presnost’ a spravnost’ pre stanovenie ortuti uvedenym
on-line spojenim. Pre spotrebu vzorky 5 ml je medza
detekcie rovna hodnote 0,05 pug.dm™ pricom zhodnost
je na urovni RSD = 4,6 %. V sGcasnosti ukoncujeme
validaciu pre tito aplikaciu.

[1] Yu Jimmy C., et al.: Spectrochimica Acta Part B
55 (2000) 395-402

PRESSURISED FLUID AND ULTRASONIC
EXTRACTION METHODS FOR ANALYSIS OF
PLANT ANTIOXIDANTS AND THEIR
ANTIOXIDANT CAPACITY

Petr Dobias, Petra Pavlikova, Martin Adam, Karel
Ventura

Department of Analytical Chemistry, Faculty of
Chemical Technology, University of Pardubice, Nam.
Cs. legii 565, Pardubice, Czech Republic

E-mail: peejayl @seznam.cz

The analytical method based on the high-performance
liquid chromatography coupled with UV detection
(HPLC/UV) for determination of selected antioxidants
(i.e. esculetin, scopoletin, 7-hydroxycoumarine, rutin,
xanthotoxin, S5-methoxypsoralen and quercetin) in
plant material was developed. Pressurised fluid
extraction (PFE) and ultrasonic extraction (USE)
methods for the isolation of these compounds from ten
real plant samples were used. Both extraction methods
were optimised and compared to each other. For
proposed HPLC/UV method the LOQ values (limit of
quantification) in the range from 22.7 (xanthotoxin) to
97.2 ng.mL™ (rutin) were obtained. For all extracts the
antioxidant capacity based on the reduction of free 2,2-
diphenyl-1-picrylhydrazyl radical (DPPH) was also
determined. Results ranged from 82.04 to 94.43 % of
DPPH radical inhibition for PFE method and from
76.01 to 89.94 % in the case of USE method.
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STANOVENI ULTRASTOPOVYCH
KONCENTRACI ARSENU A SELENU

V PITNYCH VODACH METODOU ECHG-
QFAAS

Jakub Hraniéek, Vaclav Cerveny, Petr Rychlovsky

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovedecka fakulta,
Katedra analytické chemie, Hlavova 2030, 128 43
Praha 2, hranicek@natur.cuni.cz

Elektrochemické generovani tékavych sloucenin
(EcHG) je alternativni metodou kdnes bézné
pouzivanému chemickému generovani. Jednou
z hlavnich vyhod elektrochemického generovani je
vyuziti elektrického proudu pro redukci analytu
v prostfedi velmi cistych mineralnich kyselin misto
chemického redukéniho cinidla. Tim je vyrazné
snizena moznost kontaminace vzorku, coz vede
ke snizeni meze detekce. Proto lze elektrochemické
generovani vyuzit ke stanoveni ultrastopovych
koncentraci hydridotvornych prvka. Diilezitou soucasti
aparatury pro elektrochemické generovani je
elektrolyticka  prutokova cela [1,2]. Vhodnou
konstrukci této cely Ize dosdhnout maximalni
ucinnosti generovani.

Hlavnim cilem predkladané prace bylo vyvinuti
metody stanoveni stopovych koncentraci arsenu a
selenu v pitnych vodach vyuzitim elektrochemického
generovani pfislusnych hydridd. Soucasti prace byla
konstrukce vhodné miniaturni elektrolytické priatokové
cely, jeji optimalizace a nasledné optimalizace celé
aparatury. Z nékolika konstrukci elektrolytickych cel
bylo vybrano tubularni uspoiadani. Tato konstrukce
umoziiuje diky velkému katodovému povrchu
dosédhnout vysoké ucinnosti generovani hydridi. Za
optimalnich pracovnich podminek (pratokova rychlost
elektrolytu a nosného plynu, generacni proud aj.) byly
prométeny zakladni charakteristiky stanoveni a
spolehlivost metody ovéfena referenénim materidlem
(NIST 1643e). Pro selen bylo dosazeno citlivosti
stanoveni 7,60x107 dm® pug' a mez detekce 0,40 pg
dm>. Jesté lepsich hodnot bylo dosazeno pro arsen.
Vyuziti tubularni elektrolytické cely vyznamné
ptispélo ke snizeni detek¢nich limitd stanoveni arsenu
a selenu v pitnych vodach.

Autori dékuji rozvojovému projektu MSMT CR (RP
14/63) a vyzkumnému projektu (MSM0021620857) za
financni podporu.

[1] Sima J., Rychlovsky P.: Chem. Listy 92, 676
(1998)

[2] Hrani¢ek J., Cerveny V., Rychlovsky P.: Chem.
Listy 102, 200 (2008)
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MOiNOSTI VYUZITI STACIONARNiCH FAZI
NA BAZI OXIDU Z’IRKONI,CITEHO VE
FARMACEUTICKE ANALYZE

Peter Kalafut, Radim Kucera, Jifi Klimes

Univerzita Karlova v Praze, Farmaceuticka fakulta
v Hradci Kralové, Heyrovskeho 1203, CZ-500 05
Hradec Kraloveé, e-mail: peter.kalafut@faf.cuni.cz

Fyzikalné-chemické vlastnosti piibuznych latek,
vyskytujicich se jako necistoty v 1éCivu, byvaji Casto
velmi podobné 1éCivu vlastnimu. Proto je nezbytné
vyvijet nové separa¢ni metody, které maji dostate¢nou
selektivitu i pro hodnoceni komplikovanych smési.
Diky fadé¢ pozitivnich chromatografickych vlastnosti
(vysoka chemicka a teplotni stabilita, jedinecny typ
retence kombinujici reverzné-fazovy a iontové-
vyménny mechanismus) jsou v posledni dob¢
intenzivné¢ studovany stacionarni fize odvozeny od
oxidu zirkoni€itého[1,2]. V préci jsme se zaméfili na
jejich  uplatnéni pfi  analyze polosyntetického
namelového alkaloidu methylergometrinu — [éCiva
bézné vyuzivaného jako uterotonika — a jeho deseti
lékopisnych necistot. Piibuzné latky se vyznacuji
specifickym rysem, Ze se v pfevazné mife jedna o
dvojice parentni latka — epimer. Struktura vSech
analytl vychdzi z heterocyklu se dvéma ruzné
bazickymi atomy dusiku, pfi¢emz dvé necistoty
obsahuji navic karboxylovou skupinu. Pfedev§im pro
uspésnou separaci epimert a diastereomert se ukazuje
byt nejvhodnéjsim prostiedim alkalické pH, coz pfi
pouziti zirkoniovych kolon nevede k problémim se
zivotnosti sorbentu. Dosazend separace zejména u
nékterych epimeri je ve srovnani s lékopisnou
metodou na silikagelu mnohem kvalitn€jsi. VSechny
dosavadni vysledky potvrzuji opravnénost ve vyuZziti
zirkoniovych stacionarnich fazi v kontrole 1éCiv jako
pfinejmenSim rovnocenné alternativy ke kolonam
silikagelovym.

[171J. Nawrocki, C. Dunlap, A. McCormick, P.W.
Carr, J. Chromatogr. A, 1028, 1-30, (2004)

[2]J. Nawrocki, C. Dunlap, J. Li, J. Zhao, C.J.
McNeff, A. McCormick, P.W. Carr, .
Chromatogr. A, 1028, 31-62, (2004)

PROTEIN-PROTEINOVE INTERAKCE
POHLEDEM HMOTNOSTNI
SPEKTROMETRIE

Katefina Peslova, Petr Novak, Tomas Obsil, Miroslav
Sulc

Mikrobiologicky ustav A VCR v.v.i., Videriskd 1083,
142 20 Praha, Prirodovédecka fakulta UK, Albertov
2030, 128 40 Praha,peslova@biomed.cas.cz

Protein-proteinové interakce jsou jednim z pilifa
biologickych procest v kazdé zivé bunice. Proteiny 14-
3-3 se podileji na Sirokém okruhu regulac¢nich procest
(signalni drahy bunééného cyklu, apoptosy nebo
transkripce) diky interakcim se zde
zuCastnénymi proteiny. Interakce jsou podminény
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nejprve in vivo seskupenim 14-3-3 do dimeru a
naslednym rozpoznanim fosforylovaného vazebného
motivu klientniho proteinu.

Na rozdil od NMR technik, biokonjugaéni reakce
umoziuji mapovat nekovalentni interakce mezi
proteiny ve vodnych roztocich za fyziologickych
podminek. Vytvofenim nové kovalentni vazby mezi
obéma reagujicimi partnery tuto interakci fixuji ve
stavu, ktery mlze byt dale studovan hmotnostni
spektrometrii (MS).

Pomoci tohoto pfistupu jsme upfesnili polohu
aminokyselin ~ 0castnicich se interakci mezi
podjednotkami dimeru lidského regula¢niho proteinu
14-3-3 a zmapovali jsme interakce flexibilnich C- a N-
terminalnich oblasti, které nemohou byt zachyceny ve
strukturnich modelech vzniklych na zéakladé dat
rentgenostrukturni analyzy. Dale jsme zmapovali
interakce proteinu 14-3-3 s difosforylovanou regulaéni
doménou tyrosinhydroxylasy (THIR) pomoci LC FT-
ICR MS. Nase vysledky podporuji vyssi afinitu
proteinu  14-3-3  k fosforylovanému substratu (s
nefosforylovanym analogem THIR nevznikaly zadné
heterodimery) a naznacuji, ze interakce se substratem
se Ucastni také N-termindlni oblast 14-3-3, jinak
pusobici pti vzniku homodimeru 14-3-3.

Tato prace vznikla za podpory GAUK (258179),
MSMT (LC07017) a EC MTKD-CT-2004-014407.

DETERMINATION OF DOPAMINE AND ITS
METABOLITES BY LC-ESI-MS/MS IN RAT
BRAIN MICRODIALYSIS SAMPLES

Luka$ Rambousek, Syslova Kamila, Petr Kacer

Institute of Chemical Technology, Technicka 5, 166 28
Prague 6, rambousek@biomed.cas.cz

A liquid chromatography—electrospray ionization
tandem mass spectrometry method has been developed
to perform the determination of dopamine (DA), 3,4-
dihydroxyphenylacetic acid (DOPAC) and
homovanillic acid (HVA) in rat brain microdialysis
samples. The HPLC system was directly coupled to
the triple quadruple mass spectrometer equipped with
an electrospray ion source operated in the alternating
ionization mode. The multiple reaction monitoring
mode (MRM) was used for its extremely high degree
of selectivity and the stable-isotope-dilution assay for
its high precision of quantification.

Hydrochloric acid was added to the withdrawn sample
in order to stabilize dopamine by transforming it to a
more stable form of dopamine hydrochloride. The
internal standard of dopamine hydrochloride-d4 (1 PG)
was added to the sample, which was immediately
frozen at -80 °C and submitted to the lyophylization.
The lyophilized residue was dissolved in 50 ul of
methanol and analyzed by LC-ESI-MS/MS.

Using this methodology the basal levels of
DA,DOPAC and HVA could be measured consistently
in in vivo microdialysis perfusion samples in rat brain.
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The aim of the preclinical study was shown, if rat pups
prenatally exposed to MA have changes in dopamine
and its metabolites levels in Nc. Accumbens after the
administration of low challenge dose of MA in
adulthood.

INSTRUMENTAL AND EXPERIMENTAL
PARAMETERS IMPORTANT FOR CHIRAL
ANALYSIS BY THE KINETIC METHOD

Véclav Ranc, Vladimir Halvi¢ek, Petr Bednat and
Karel Lemr

'Department of Analytical Chemistry, Palacky
University, Svobody 8,CZ- 77146, Olomouc, Czech
Republic

?Academy of Sciences of the Czech Republic, Institute
of Microbiology, Videnska 1083, CZ-14220 Prague 4,
Czech Republic

vasekranc@mac.com

Next to separation techniques, Cooks’ kinetic method
represents a potentially strong alternative to perform
chiral analysis. This method is based on the different
dissociation of diastereoisomeric clusters.

This work is focused on the study of selected
instrumental and experimental parameters. The
influence of ion source was evaluated for electrospray
and nano-electrospray. The nano-electrospray provides
a possibility to analyze samples with more complex
matrix, but on the other hand, nano-electrospray is not
easy to operate and is far less robust. Further, the
processes of dissociation of diastereoisomers in
collision cell (QTof) and ion trap (LCQ) were
compared. Unwanted fragments that complicate
enantiomeric ratio determination were observed for
collision cell fragmentation. In the case of real
samples, matrix can play an important role, e.g. the
presence of magnesium in a matrix led to formation of
unwanted clusters that lower the sensitivity of the
method and also can in some cases mimic the presence
of one of the enantiomers. Finally, the competition of
enantiomers in the process of target clusters formation
was also observed. The obtained knowledge is
important for development of new applications of the
kinetic method.

[1]Ranc, V.; Bednar, P.; Hlavlicek, V.; Lemr, K.,
Nanoelectrospray versus electrospray in chiral
analysis by the kinetic method. Collect. Czech.
Chem. Commun. 2009, 74, 10.

[2] Ranc, V.; Havlicek, V.; Bednar, P.; Lemr, K.,
Magnesium interference and different efficiencies
of diastereoisomeric  cluster formation in
phenylalanine enantiomeric discrimination by the
kinetic method. Int. J. Mass Spectrom. 2009, 280
(1-3), 213-217.

[3] Ranc, V.; Havlicek, V.; Bednar, P.; Lemr, K.,
Nano-desorption electrospray and kinetic method
in chiral analysis of drugs in whole human blood
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samples. Eur. J. Mass Spectrom. 2008, 14 (6), 411-
417.

SUPRAMOLECULAR RECOGNITION OF
STEROIDS FROM BIOLOGICAL FLUIDS

Julia Ri¢anyova', Renata Gadzala-Kopciuch?®, Katarina
Reiffova', Boguslaw Buszewski’

! Department of Analytical Chemistry, Institute of
Chemistry, Pavol Jozef Safarik University, Moyzesova
11, 041 54 Kosice, Slovakia

Chair of Environmental Chemistry and Bioanalytics,
Faculty of Chemistry, Nicolaus Copernicus University,
7 Gagarin St, 87-100 Torun, Poland

Steroid hormones are important in controlling of
physiological functions as apart of the endocrine,
neural and immune systems. Attention of scientists is
paid to steroids as substances of positive and negative
clinical significance in the human body. Choice of
selective  method for their isolation and
preconcentration from complicated biological matrixes
such should be ground of complex determination. The
solid-phase extraction (SPE) is high recovery,
enhanced reproducibility and automation capability
preparation technique. Typical sorbents for SPE are
not selective, a large amount of matrix interferences
are extracted simultaneously with the target analyte.
Good solution is application of ,fingerprint
adsorbents* like molecularly imprinted polymers
(MIPs). The molecular imprinting is a technique for
creating three-dimensional networks complementary to
the structure of a template molecule in the shape and
functional group arrangements. In this work the
combination of novel technique molecularly imprinted
solid-phase extraction - MISPE based on MIPs was
succesfully applied for selective preconcentration of
testosterone, progesterone, 17B-estradiol, estrone and
estriol from biological fluids. MISPE method was
followed by high-performance liquid chromatography
(HPLC) in combination with selective
spectrophotometric UV, diode array and CoolArray
electrochemical detector as one of the most sensitive,
selective and applicable technique for ng level
determination of steroids.

This work was supported by Visegrad Fund Grant,
Socrates Erasmus and VEGA 1/4461/07.
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PREPARATIVE ISOTACHOPHORESIS AS A
SAMPLE PRETREATMENT TECHNIQUE FOR
MASS SPECTROMETRY

Andrea Statiové, Jozef Marak, Sotia Zakovitova and
Dusan Kaniansky

Department of Analytical Chemistry, Faculty of
Natural Science, Comenius University, Mlynska
Dolina CH-2, SK-842 15 Bratislava, Slovak Republic,
e-mail: stanova@fns.uniba.sk

Analytically interesting compounds, e.g. drugs and
their metabolites, are usually present in biological
samples at (ultra)trace concentration levels. Analyses
of biological samples represent the challenge for the
analysts due to their complex character consisting of
several hundreds of different constituents having wide
span  of  chemical/biological  properties and
concentrations. Preparative isotachophoresis (pITP)
can be used as sample pretreatment technique for the
samples of biological origin. pITP provides the
possibility not only to separate the ionogenic
compounds but also to isolate them into the discrete
fractions. Fractions can be analyzed i) directly by
ordinary separation technique ii) via the coupling of
identification powerful detection system with powerful
separation technique iii) via direct injection to MS
system. It is possible to inject higher amount of
multicomponent samples and to isolate several analyte
fractions due to the high load capacity and
concentrating power of isotachophoresis. Another
advantage is the possibility to inject low sample
volumes, what is important in the cases when only
limited sample volumes are available. Mass
spectrometric  detection provides an excellent
selectivity while keeping the sufficient detection
sensitivity.

This work is showing high potential and compatibility
of preparative isotachophoresis as the sample
pretreatment technique before several modes of mass
spectrometric analysis.

MATRICE NA BAZE UHLIKA

V HMOTNOSTNEJ SPEKTROMETRII
SEKUNDARNYCH IONOV PRI ANALYZE
MAKROMOLEKUL

Monika Stupavsk4®, Monika Aranyosiova™”, Dugan
Velig*”

“Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie,
Prirodovedecka fakulta Univerzita Komenského,
Mlynska dolina, 842 15 Bratislava

bMedzindrodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 812 19
Bratislava

stupavska@jns.uniba.sk

Hmotnostna  spektrometria  sekundarnych  iénov
(Secondary Ion Mass Spectrometry, SIMS) je metoda

Prednasky — Cena Shimadzu 2009

na analyzu chemického zlozZenia rdéznych typov
povrchov, s vysokou citlivost'ou s hodnotou az do ppb
[1].

Metoda SIMS je zalozena na bombardovani povrchu
vzorky i6nmi s energiou 25 keV. Vysledkom je emisia
atomov, molekul a klastrov z povrchu. Pre SIMS
analyzu su doélezité ionizované cCastice - sekundarne
iony, ktoré su analyzované na zaklade doby letu (Time
of Flight,ToF). AvSak mnozstvo sekundarnych iénov,
ktoré je vyrazené z povrchu - idnovy vytazok,
extrémne zavisi na chemickom prostredi - matrici.
Teda matricovy efekt predstavuje mnozstvo prekazok
pri kvantifikacii SIMS analyz, ale vytvara aj moznost
zvySovania i6novych vytazkov prostrednictvom
modifikacie chemického prostredia [2].

Vyskum bol zamerany na aplikaciu zla¢enin na baze

uhlika —  fulerénu, uhlikovych nanorarok a
pyrolytického  grafitu, ako vrstiev efektivne
transportujucich ~ energiu v procese  tvorby
sekundarnych i6nov pri SIMS analyze

vysokohmotnostného oligosacharidu B-cyklodextrinu.
Matricové vrstvy zabezpecili pozitivnu modifikaciu
chemického prostredia, doSlo k vyraznému zvyseniu
ionového vytazku analyzovaného P — cyklodextrinu.
Teoriu matricovych vrstiev podporili aj merania SEM
a AFM, kde sa potvrdilo S$truktirne usporiadanie
molektl matrice na povrchu, ¢o je jeden z faktorov,
ktoré zodpovedaji za spOsob transportu energie v
bulku vzorky.

Moderné pristupy k rieSeniu problémov matricového
efektu v SIMS formou modifikacie chemického
prostredia predstavuji novy pohlad na uplatnenie
SIMS ako nového snimacieho nastroja, predovsetkym
v oblasti bioldgie a mediciny, kde mozno pozorovat’
vzrastajuci zaujem o skumanie priestorového
usporiadania biomolekul priamo na biologickych
tkanivach.

Tato praca vznikla za podpory grantov UK/207/2008 a
APVV-0491-07.

[1] Vickermann J., Briggs D.: ToF — SIMS: Surface
analysis by mass spectrometry. Charlesworth
group, Huddersfield 2001

[2] L. Adriaensen et al.: Rapid Commun. Mass
Spectrom. 19 (2005) 1017
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POSTERY - SEKCIA 1:
ANALYTICKA A FYZIKALNA CHEMIA

1Po01
KONKURENCNI ADSORPCE TEZKYCH KOVU
NA ALTEROVANEM UHLI

Lucie Ruppenthalové, Roman Margalek'

[Ostravské Univerzita v Ostravé, 30. dubna 22, 701 03

Cilem této prace bylo postihnout konkuren¢ni chovani
iontl té€zkych kovi pfi jejich adsorpci z vodnych
roztokl na oxida¢né alterovaném uhli (velikost zrn
0,25 0,8 mm). Experiment byl proveden ve
vsadkovém usporadanim (batch). Ke 100 ml roztoku
dusicnanu  sledovaného  kovu o  vychozich
koncentracich (0,1-10 mmoL.I"") byl ptidan 1 ml 200
mmol.I"" zasobniho roztoku dusi¢nanu konkurenéniho
kovu (kovii) a 1 g sorbentu (kontaktni doba 24 hodin).

Po filtraci byla stanovena rovnovazna koncentrace
sledovaného kovu a byly sestaveny adsorpéni
isotermy. Sorpéni maximum bylo vyhodnoceno
pomoci Langmuirovy adsorpéni teorie. Jakym
zpisobem ovliviluje  pritomnost dalstho kovu
adsorpéni maximum pro sledovany kov je shrnuto
v tabulce 1.

Tabulka 1: Zmény adsorpénich maxim sledovanych
kovt po pridavku iontl konkurenénich kovi.

Postery — sekcia 1

Sledovany Konkurenéni kov
kov Pb* cu** cd* Cu*, Pb*, Pb*,
Cd2+ Cd2+ Cuz+
Pb +1425% +125%  +6,5%
Cu -42% +10,5% -37%
cd 31% - 7% - 64%
Z tabulky je patrné, Ze ionty médi a kadmia

,»podporuji“ adsorpci olova. Naopak pfitomnost olova
snizuje adsorpéni maxima pro méd i kadmium. Pfi
porovndni meédi a kadmia, dochazi k prednostni
adsorpci médi. Da se tedy shrnout, ze sledované kovy
se sorbuji v nasledujicim potradi Pb > Cu > Cd. Na tuto
posloupnost ma pravdépodobné vliv specificky
charakter iontu kovu a jeho hydratace ve vodném
roztoku.

1P002

POUZITELNOST IMPLICITNiHO MODELU
ROZPOUSTEDLA PRI MODELOVANI
SOLVATACE POSTRANNICH ZBYTKU V
PROTEINECH

Pavel Polcr!, Petr Jurecka'

Katedra fyzikdlni chemie PFF UP Olomouc
‘UOCHB AVCR

Ke kvantové chemickym vypoc¢tim v rozpoustédlech
jsou bézné pouzivany tzv. implicitni modely. Interakce
s rozpoustédlem je v nich vétSinou popsana pomoci
¢tyt slozek, elektrostaické, repulzni, disperzni a

hydrofobni. Hlavni pozornost je vzdy vénovana
elektrostatickému piisp€vku, protoze byva dominantni.
Ostatni slozky solvatace jsou ale v literatufe
diskutovany jen zfidka[1] a studie, které by ukazovaly
jejich vliv na celkové hydratacni energie, prakticky
neexistuji. Rozhodli jsme se prozkoumat, jak dobie
simuluji implicitni rozpoustédla interakci molekuly
s okolim.

Jako model jsme zvolili postranni  zbytky
aminokyselin zanofené do hydrofobniho jadra
nepolarniho proteinu. Implicitni rozpoustédla jsou
totiz Casto pouzivana pro zjednoduSené odhady
interakce  molekul  sproteiny ¢ k odhadu
hydrofobicity, pficemz nejcastéjsi volbou modelového
rozpousStédla je diethylether (g~4). Z databaze
nejbliz§ich  kontaktd v aminokyselindch[2] jsme
vybrali nékolik desitek postrannich fetézcl. Jejich
interakci s okolim jsme vypocitali jednak metodou
SAPT (Symmetry Adapted Perturbation Theory), ktera
zde slouzi jako referencni, a také pomoci implicitniho
solvata¢niho modelu. Z porovnani obou modeli plyne,
ze jednotlivé slozky implicitniho solvataéniho modelu
se vyznamné lisSi od reference, pfiCemz relativni
odchylka zavisi na mezimolekulové vzdalenosti. Pro
kazdou slozku je zavislost na vzdalenosti jina, coz
mize komplikovat vybér optimalnich polomérti pro
implicitni model. Alespoii pro méné polarni interakce
ale vysledky sreferenénimi udaji pomérné dobie
koreluji.

[1] Curutchet C., Orozco M., Luque FJ., Tomasi J.,
JCC, 27, 1769 (2006)

[2] Singh J & Thornton J M (1992). Atlas of Protein
Side-Chain Interactions, Vols. I & II, IRL press,
Oxford.
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VOLTAMETRICKE STANOVENI
NITRODERIVATU AROMATICKYCH
UHLOVODIKU NA THIOLOVOU VRSTVOU
MODIFIKOVANE VISICI RTUTOVE
KAPKOVE ELEKTRODE

Vlastimil Vyskodil, Vit Prchal, Ale§ Danhel, Jifi Barek

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovedecka fakulta,
Katedra analytické chemie,

UNESCO laborator elektrochemie Zivotniho prostiedi,
Hlavova 2030/8, CZ 12843 Praha 2,

Ceskd republika, vyskocil @natur.cuni.cz

Do zivotniho prostiedi je v soucasnosti uvoliiovano
Siroké spektrum latek, pro nez jsou charakteristické
rozmanité biologické uCinky a kterym nebyla
vénovana zejména v minulosti vEtSi pozornost.
Nitroderivaty aromatickych uhlovodikli patii dnes
k nejvice sledovanym polutantim zivotniho prostredi
— je prokazano, ze tyto latky mohou pii kontaktu
$ organismem zZvysit riziko nadorového
onemocnéni [1]. Snadna elektrochemicka
redukovatelnost nitroskupiny, vazané na aromatickém
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jadfe, umoziuje ke stanoveni uspéSné vyuzit
elektrochemickych metod [2]. Cilem této prace bylo

voltametrické stanoveni vybranych nitroderivata
aromatickych uhlovodikii a studovani moznosti
zlepSeni  jejich  voltametrické detekce pomoci

chemické modifikace (thiolovou vrstvou [3]) visici
rtutové kapkové elektrody (HMDE). Zkoumané
modelové latky byly 1-nitrobenzen, 1-nitronaftalen,
2-nitrofluoren,  9-nitroanthracen, 2-nitrofenol a
4-nitrofenol; jako modelovy zastupce nitroderivatt
alifatickych uhlovodikii byl pro srovndni zvolen
nitromethan. U vybranych sloucenin je analyticka
odezva pii pouziti techniky diferenéni pulsni
voltametrie na HMDE velmi podobna (piky se
vétSinou piekryvaji, nejsou rozdélené) a stanoveni
téchto latek vedle sebe je slozité, ne-li nemozné.
Zmeény elektrochemického chovani zkoumanych
slouéenin pomoci modifikace pracovni elektrody (jako
modifikator byl zvolen oktanthiol [3]) tak vedou ke
zmeén¢ analytické odezvy latek (potlaceni piku,
posunuti polohy piku), ¢imzZ se detekce téchto latek ve
smési mize stat jednodu$si a levnéjsi, pfi dosazeni
podobnych mezich detekce jako pfi pouziti
chromatografickych metod.

Tato prace byla financné podporena Ministerstvem
Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky
(projekty LC 06035, MSM 0021620857 a RP 14/63).

[1] Perrini G., Tomasello M., Librando V., Minniti Z.:
Ann. Chim. 95, 567 (2005).

[2] Vyskocil V., Barek J.: Crit. Rev. Anal. Chem. 39,
(2009), v tisku.

[3] Carrillo 1., Quintana M. C., Esteva A. M.,
Hernandez L., Hernandez P.: Electroanalysis 20,
2614 (2008).
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SURPASS FOR SOLID POLYMER SURFACE
ANALYSIS

Z.Kolska', T. Luxbacher’, M. Vilimovska®, K.
Voldfich®, P. Slepi¢ka®, V. Svoréik*

'Department of Chemistry, J. E. Purkyné University,
40096 Usti nad Labem, Ceské middeze 8, Czech
Republic, zdenka.kolska@ujep.cz, tel: +420 475 283
382

Anton Paar GmbH, Anton-Paar-Strasse 20, 8054
Graz, Austria

I Anton Paar, organizacni slozka, Bélohorska 85,
16900 Praha 6, Czech Republic

‘Department of Solid State Engineering, Institute of
Chemical Technology, Tecnicka 5, 16628 Praha,
Czech Republic

The SurPASS instrument is an electrokinetic analyzer
for the investigation of the zeta potential (&-potential)
of macroscopic solids based on the streaming potential
and streaming current method. The ¢&-potential is
related to the surface charge at a solid/liquid interface.
This characteristic is a powerful indicator for the
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surface chemistry. It can distinguish between different
polymers, as well as between the pristine and surface-
modified polymer films. Also changes between the
“pure” polymer surface (pristine or modified e.g. by
plasma) and polymers with sputtered metal layers are
indicated by the SurPASS. This research of such
behaviour is important in the field of physics,
chemistry, electronics and material science, or even of
biology and medicine [1]. For many purposes, like
biosensors, biology and medicine we need to
investigate the dependence of the -electrokinetic
potential in aqueous solution as a function of pH,
which is also possible by the SurPASS [2]. Other
applications cover the characterization of polymer
surface modified by grafted chemical compounds [2]
or the behaviour of semiconductor surfaces [3].

Due to these advantages mentioned above the ¢-
potential measurement is used as one of methods for
our sample characterization. We present results for
pristine PET polymer films, polymers modified by Ar-
plasma and both types of polymers with sputtered Au
layers.

This work was supported by the grants of Ministry of
Education of CR-Centralized Research project
C31/2009 and LC 06041 and by the GACR projects
Nos. 106/09/0125 and 106/09/P046.

[17 P. Slepicka, Z. Kolska, J. Nahlik, V. Hnatowicz, V.
Svoréik, Surf. Interf. Anal., in press.

[2]R. Zimmermann, O. Birkert, G. Gauglitz, C.
Werner, Chemphyschem 2003, 4, 513.

[3]C. Bellmann, M. Gernert, A. Caspari,
Electrokinetic Investigation of Wafer Surfaces,
Anton Paar GmbH, Graz, 2008, report information.
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STANOVENI ULTRASTOPOVYCH
KONCENTRACI ARSENU A SELENU

V PITNYCH VODACH METODOU ECHG-
QFAAS

Jakub Hraniéek, Véaclav Cerveny, Petr Rychlovsky

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovedecka fakulta,
Katedra analytické chemie

Hlavova 2030, 128 43 Praha 2,
hranicek@natur.cuni.cz

Elektrochemické generovani tékavych sloucenin
(EcHG) je alternativni metodou kdnes bézné
pouzivanému chemickému generovani. Jednou
z hlavnich vyhod elektrochemického generovani je
vyuziti elektrického proudu pro redukci analytu
v prostiedi velmi cCistych mineralnich kyselin misto
chemického redukéniho Ccinidla. Tim je vyrazné
snizena moznost kontaminace vzorku, coz vede
ke snizeni meze detekce. Proto lze elektrochemické
generovani vyuzit ke stanoveni ultrastopovych
koncentraci hydridotvornych prvki. Dulezitou soucasti
aparatury pro elektrochemické generovani je
elektrolyticka  prutokova cela [1,2]. Vhodnou
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konstrukei této cely lze dosdhnout maximalni
ucinnosti generovani.

Hlavnim cilem pfedkladané prace bylo vyvinuti
metody stanoveni stopovych koncentraci arsenu a
selenu v pitnych vodach vyuzitim elektrochemického
generovani prislusnych hydridi. Soucésti prace byla
konstrukce vhodné miniaturni elektrolytické pritokové
cely, jeji optimalizace a nasledné optimalizace celé
aparatury. Z nékolika konstrukci elektrolytickych cel
bylo vybrano tubularni uspofadani. Tato konstrukce
umoziuje diky velkému katodovému povrchu
dosahnout vysoké Uc¢innosti generovani hydridi. Za
optimalnich pracovnich podminek (prutokova rychlost
elektrolytu a nosného plynu, generacni proud aj.) byly
proméfeny zakladni charakteristiky stanoveni a
spolehlivost metody ovétena referencnim materidlem
(NIST 1643e). Pro selen bylo dosazeno citlivosti
stanoveni 7,60x10~ dm’ pg' a mez detekce 0,40 pg
dm™. Jesté lepsich hodnot bylo dosaZeno pro arsen.
Vyuziti tubularni elektrolytické cely vyznamné
piispélo ke snizeni detekénich limit stanoveni arsenu
a selenu v pitnych vodach.

Autori dékuji rozvojovému projektu MSMT CR (RP
14/63) a vyzkumnému projektu (MSM0021620857) za
financni podporu.

[1]Sima J., Rychlovsky P.: Chem. Listy 92, 676
(1998)

[2] Hrani¢ek J., Cerveny V., Rychlovsky P.: Chem.
Listy 702,200 (2008)
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OPTIMALIZACIA VAZBOVYCH PODMIENOK
MITOCHONDRIALNEHO TELOMEROVEHO
PROTEINU A TELOMEROVEHO
OLIGONUKLEOTIDU

E. Smrekova!, K. Vi§acké2, . Tomaska?, J. Nosek® a
L. Valent'

'Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie
Prirodovedecka fakulta, Univerzita Komenského,
Milynska dolina CH-1, 842 15 Bratislava, Slovenska
republika

’Katedra genetiky, Prirodovedeckd fakulta, Univerzita
Komenského, Mlynska dolina B-1, 842 15 Bratislava,
Slovenska republika

3Katedra biochémie Prirodovedecka fakulta,
Univerzita Komenského,Mlynska dolina CH-1, 842 15
Bratislava, Slovenska republika

Jednym z esencialnych genetickych komponentov,
ktoré reguluji vysSSiu Struktaru DNA, dostupnost’
k DNA  modifikujicim  komplexom a faktorom
ovplynujicim génovu expresiu daného organizmu je
SSB protein (single stranded DNA biniding protein)
v kvasinke Candida parapsilosis mtTBP
(mitochondrial telomere binding protein). Ukazalo sa,
ze mtTBP viaze stohovacou interakciou
jednovldknovi  DNA, preferencne 5°  koniec
jednovlaknového telomérového zvysku linearnej
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mitochondrialnej DNA (mtDNA) kvasinky Candida
parapsilosis [1]. Pre charakterizaciu DNA-vdzbovych
vlastnosti mtTBP sme skumali interakciu prirodzeného
typu mtTBP (wt mtTBP) s poslednymi 51 nukleotidmi
(TELS1) 5" konca jednovldknového telomérového
zvysku  linearnej mtDNA  kvasinky  Candida
parapsilosis. Vizba DNA s proteinom bola sledovana
pomocou metody fluorescenéného zhasania, vzhl'adom
na stohovaciu interakciu tryptofanového zvysku (Trp),
ktory sa nachadza vo vézbovom mieste proteinu s
polynukleotidom DNA (TEL51), prefernecne s
tyminovou bazou [2] pouzitim spektroflourimetra
FloroLog FL3-11. Pozorovali sme 30-45 % zhaSanie
fluorescenéného signalu v emisnom maxime Trp v 343
nm po 60 min inkubacii so substratom TELS51 v
pomere [DNA]/[mtTBP] = 0.6 v koncentracii wt
mtTBP 3 x 107 M.

Experiment bol prevedeny v teplotnom rozmedzi 20°C
az 40°C. Pri 25°C sme sledovali vplyv idénovej sily
monovalentnych (NaCl) a divalentych ionov MgCl, od
10° M az do 10 M na asociiciu proteinu s
oligonukleotidom TEL51 [3]. Pomocou zavislosti
proteinovej hustoty v pomere ku koncentracii
oligonuklotidu a dizky inkubagného &asu v intervale
od 0-90 min sme stanovili optimalne podmienky vézby
wt mtTBP a TELS1.

Buduce experimenty by sa mali zamerat’ na stanovenie
optimalneho pH, asociacnych konStant. Zaroven je
vhodné optimalizovat’ aj podmienky pre mutantny typ
proteinu mtTBPY®'", ktory neobsahuje tryptofin
v aktivnom mieste vizby s mtDNA.

Tato praca je podporovana grantom Howard Hughes
Medical Institute (55005622).

[1] Tomaska et al. J Biol Chem. 1997, 272(5):3049-
3056.

[2] Khamis et al. J Biol Chem. 1987, 262(23):10938-
10945.

[3] Lohman et al. Annu. Rev. Biochem., 1994, 63:527-
570.
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IDENTIFICATION OF PHASE II SILYBIN
METABOLITES BY HPLC WITH UV
DETECTION AND BY LC-MS

Petra Jancové', Eva Anzenbacherova', Michal Siller?,
Vladimir Kien®, Pavel Anzenbacher?, Vilim Simanek'

! Department of Medical Chemistry and Biochemistry,
Faculty of Medicine and Dentistry, Palacky
University, Hnevotinska 3, 775 15 Olomouc, Czech
Republic.

? Department of Pharmacology, Faculty of Medicine
and Dentistry, Palacky University, Hnevotinska 3,

775 15 Olomouc, Czech Republic.

? Laboratory of Biotransformation, Institute of
Microbiology, Academy of Sciences of Czech Republic,
Videnska 1083, 142 20 Praha 4, Czech Republic.

A  flavonolignan  silybin is an  important
hepatoprotective drug, the main component of
silymarin, extract from seeds of Silybum marianum.
Silybin is a mixture of two diastereomers A and B in
approximately 1:1 proportion.

The aim of this study was to develop an analytical
method for confirmation of the presence of silybin
diastereomers and their phase II metabolites in
biological samples (plasma, urine). Plasma samples
were deproteinated; urine samples were purified and
preconcentrated by solid phase extraction (SPE) using
Oasis MCX  (Mixed-Mode  Cation-eXchange)
cartridges and subsequently analyzed by HPLC system
Shimadzu Class VP (Kyoto, Japan) with UV detection.
Compounds were separated on a Merck RP-18e (5 um)
LiChrospher 100 column in an gradient mode.
Samples containing purported metabolites of silybin
were also subjected to (-)ESI-MS-MS analysis on an
ion trap mass spectrometer LCQ (Thermo Fisher,
Waltham, MA, USA).

In this study, the 7-O-B-D-glucuronides of A and B
silybin diastereomers in the plasma samples as well as
in the urine; and silybin B-20-O-B-D-glucuronide in
the plasma samples were identified by HPLC.
Moreover MS analysis confirmed a presence of
monoglucuronides and monosulfate of silybin as main
metabolites in humans.

Support from MSM6198959216 project is gratefully
acknowledged.
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STANOVENI INDEXU PI5) NOVYCH
INHIBITORU CHOLINESTERAZ

Sarka Stépankova', Patrik Patik’, Markéta Kovarova®
a Karel Komers®

! Katedra biologickych a biochemickych véd, Fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice

? Ustav organické chemie a technologie, Fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice

7 Katedra fyzikalni chemie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice

Cholinesterdzy jsou enzymy patfici do skupiny
serinovych hydrolaz. U obratlovel jsou pfitomny 2
typy - acetylcholinesteraza (ACHE) a
butyrylcholinesteraza (BCHE). ACHE je enzym
odbouravajici acetylcholin v centrdlnim nervovém
systému, zatimco na periferii prevlada BCHE. ZvySena
aktivita téchto enzymii muze zplsobovat poruchy
v pfenosu  nervovych  impulsit v cholinergnim
nervovém systému a je pravdépodobné také jednou
z pfi¢in rozvoje Alzheimerovy choroby. Standartni
piistup pii 1é€bé Alzheimerovy choroby piedstavuji
inhibitory  cholinesterdz, protoze zablokovanim
cholinesteraz se zvysi mnozstvi acetylcholinu
schopného vazby na cholinergni receptory [1].

Cilem této prace bylo nalézt vhodny inhibitor
cholinesteraz. Jako potencidlni inhibitory byly
testovany latky simidazolovym a imidazolinovym
kruhem. Ke stanoveni indexu pls, byla pouzita
spektrofotometricka Ellmanova metoda [2].

Bylo prokazéano, ze testované latky jsou uCinnymi
inhibitory cholinesteraz.

Tato prdace vznikla za financni podpory Ministerstva
Skolstvi, mladeze a télovychovy CR v ramci projektu
MSM 0021627502.

[1] Giacobini E. (ed.):
Cholinesterase Inhibitors.
London, 2000.

[2] Zdrazilova P., Stépankova S., Komers K., Ventura
K., Cegan A.: Half-inhibition concentrations of
new cholinesterase inhibitors. Z. Naturforsch., 59c,
2004, 293-296.

Cholinesterases and
Martin Dunitz Ltd.
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ENANTIOSEPARATION OF SOME
PHYTOALEXINS
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Enantiomers separation can be carried out by various
stereoselective separation methods. Chromatographic
techniques, especially chiral high-performance liquid
chromatography (HPLC) have been used extensively
due to great variety of stationary and mobile phases.

The macrocyclic glycopeptides are often applied chiral
selectors that have been used for numbers of
separations due to they complementary
enantioselectivity that allows separation of different
chiral compounds [1].

Phytoalexins are low molecular weight secondary
metabolites produced de novo by plants (family
Cruciferae, e.g. cabbage, radish, broccoli, mustard,
etc.) in response to several forms of stress, including
microbial attack. These compounds are of great
interest in their biological activity, including
antibacterial, antitumor and cancer chemoprotective
properties [2].

Chiral HPLC separation on teicoplanin based
stationary phase (Chirobiotic T) was used for the
analysis of some biological active cruciferous
phytoalexins. The chiral recognition was studied in all
three separation modes, normal phase, reversed-phase
and polar organic separation modes. The elution order
of the enantiomers was determined.

This work was supported by the VEGA 1/4461/07, by
the Slovak Research and Development Agency under
the contract No. APVV-0514-06 and No. APVV SK-UA
0002-07.

[1] Armstrong D. W., Tang Y., Chen S., Zhou Z.,
Bagwill C.: Anal. Chem. 66, 1473, 1994

[2] Monde K., Harada N., Takasugi M., Kutschy P.,
Suchy M., Dzurilla M.: J. Nat. Prod. 63, 1312,
2000
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V tomto prispevku su porovnavané samoposkladané
monomolekulové vrstvy [1] (angl. self-assembled
monolayers, SAM) vytvarané z monotiolované¢ho [-
cyklodextrinu  (bCDI1S) k linearnym tioalkanom.
Vyznam tychto monovrstiev je najmid v priprave a
studiu modelovych matric pre nanotechnologie, ale aj
pre studium modifikovanych povrchov pre senzorové
aplikacie, pre modifikaciu povrchovych vlastnosti
materialov apod.

Cyklodextrinové monovrstvy su zaujimavé svojimi
hydrofilno-hydrofébnymi vlastnostami, vd’aka ktorym
umoznuju latkam nepolarneho charakteru rozpustnost
v polarnych prostrediach. Tato schopnost méze byt
vyuzitd aj pre komplexaciu na povrchu, kedy je
cyklodextrin ako hostitel'ska molekula rovnomerne
usporiadana na povrchu vo forme monomolekulove;j
matrice. Takto modifikované povrchy su velmi
uzitocné najma pre separacné analytické metody.

Molekuly linearnych tioalkdnov st usporiadané
(V3xY3)R30° na Au(111), pri¢om obsadenost’ povrchu
zavisi predovSetkym od koncentracie tioalkanu
v roztoku a Casu pripravy SAM. Molekula bCD1S ma
vonkaj3i priemer 15,3 A [2], takZe svojim objemom
zabera ovela vicsiu Cast povrchu ako molekula
tioalkanu. Tento fakt sa potvrdil technikou ToF-SIMS,
kde sa  vhmotnostnych  spektrach  nameral
mnohonasobne vys$$i pocet zhlukov atomov zlata
s vy$§im poctom pochadzajucich zpovrchu bez
adsorbatov v porovnani s [3]. Tieto spektra dalej
ukazali znacné rozdielnosti vo fragmentacii molekuly.

Tato praca vznikla za podpory grantov VEGA
1/3577/06 a APVT-20-029804.

[1] Ulmanm A.: An introduction to ultrathin organic
films: from Langmuir-Blogget to self-assembly,
Academic Press, Boston, 1991

[2] Szejtli J.: Introduction and general overview of
cyclodextrin chemistry. Chem. Rev. 98, 1998,
1743-1753

[3] Shroder M., Sohn S., Arlinghaus H. F.:
Investigation of secondary cluster ion emission
from self-assembled monolayers of alkanenthiols
on gold. Appl. Surf. Science 231-232, 2004, 164-
168
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PREPARATION AND APPLICATION OF
CARBON NANOTUBES MODIFIED PARAFFIN
IMPREGNATED GRAPHITE AND GLASSY
CARBON ELECTRODE FOR DC
VOLTAMMETRIC DETERMINATION OF
LEAD

Silvia Stefanova, Lubomir Pikna

Department of Chemistry, Faculty of Metallurgy,
Technical University of Kosice , Letna 9, 04200
Kosice, Slovakia, silvia.stefanova@tuke.sk

In recent years, carbon nanotubes have become an
ideal electrode material and have been widely used for
electrochemical reactions owning to their super
characteristics of chemical stability, low mass density,
low resistivity and large surface area [1,2].

A multi-walled carbon nanotubes (MWCNTs) —
modified paraffin impregnated graphite electrode
(PIGE) and glassy carbon (GC) electrode were
employed for the determination of lead. The
optimisation of MWCNT/PIGE and MWCNT/GC
electrode was carried out altering ultrasonication
parameters (ultrasonication time, ultrasound generator
performance and dispersing agent). The preparation of
modified electrodes was investigated. Results showed,
that the most electrochemically sensitive MWCNT/GC
electrode was sonicated for 30 min. and most sensitive
MWCNT/PIGE for 20 min., both using ethanol/water
solution as dispersing agent, ultrasound generator
performance was 100%. Both electrodes were
successfully applicable to analysis of lead performed
by DC voltammetry. The peak current was
proportional to the concentration of lead (II) over
arange 1.10° — 5.10° mol dm~ for MWCNT/PIGE
and also MWCNT/GC electrode. In addition, the
modified electrodes possess promising advantages as
good reproducibility and easy surface regeneration.

This work was supported by VEGA grant no.
1/0459/08, VEGA grant no. 1/0461/08 and APVV
grant no. 20-009404.

[1] Wang J., Lin Y., Trends in Analytical Chemistry,
27,619-626, 2008

[2] Deng P.-H., Fei J.-J., Zhang J., Li
Microchimica Acta, 165, 211-216, 2009
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STUDIUM ENVIRONMENTALNE
VYZNAMNYCH VLASTNOSTI
POENOHOSPODARSKYCH POD

Eva Kucanova', Dagmar Remeteiova', Radoslav
Rusnék', Vojtech Dirner®

" Technickd univerzita v Kosiciach, Hutnicka fakulta,
Katedra chémie, Letna 9, 042 00 Kosice, Slovensko
*Technickd univerzita v Ostrave, Hornicko-geologickd
Sfakulta, Institut environmentalniho inZenyrstvi,

17. listopadu 15, 708 33 Ostrava-Poruba, Ceskd
republika

Poda je velmi vyznamnou tuhou environmentalnou
vzorkou, nakol’ko je vystavena vstupu rizikovych latok
do svojho systému a zaroven je aj vstupom tychto
latok do biologického retazca. Mobilizacia, resp.
imobilizacia rizikovych latok vpdde =zavisi od
mnohych faktorov. Nase Stidium je zamerané na
stanovenie  tych  environmentalne  vyznamnych
vlastnosti ~ polnohospodarskych  pdd  z okolia
oceliarskeho zavodu U.S. Steel Kosice, ktoré vyrazne
ovplyviluju spdsob viazania sa rizikovych kovov
v pddach tym aj ich pohyblivost’ v pddnom systéme.
V ramci §tidia boli sledované a stanovené nasledujuce
vlastnosti matrixu podnych vzoriek: mineralogické
zlozenie matrixu a asociacia vybranych rizikovych
prvkov (Cu, Pb, Ni) so =zistenymi mineralnymi
formami ziskané z vysledkov semikvantitativnej
praskovej XRD analyzy a SEM-EDS analyzy, celkovy
obsah anorganicky (TIC) a organicky viazaného uhlika
(TOC) a celkovy obsah matrixovych prvkov ziskany
z vysledkov WD XRF analyzy. Dalej boli stanovené
vlastnosti ovplyvitujuce mobilitu rizikovych prvkov
akymi su aktivna (pH/H,O) avymenna (pH/KCI)
podna reakcia, kationova sorpéna kapacita a
nasytenost’ sorpéného komplexu. V poslednej etape
Stidia sme sa zamerali na stanovenie obsahu
vybranych rizikovych prvkov vo formach (frakciach)
pohyblivych za rozdielnych podnych podmienok
aplikdciou  frakcionacnej analyzy s vyuzitim
jednokrokovej extrakcie na izolaciu tychto foriem
ametddy FAAS na stanovenie obsahov prvkov
v extraktoch.

Praca vznikla za podpory grantovych projektov VEGA
¢ 1/0461/08 a 1/0459/08 a slovensko-madarského
projektu SK-HU-0012-08.
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KVANTITATI’VNE STANOVENIE BARIA A
MOLYBDENU V MONOKRYSTALE
WOLFRAMANU OLOVNATEHO

Terézia Vojtylova

FZU AV CR, v.v.i., Na Slovance 2, 182 21 Praha 8,
CR, vojiyl@fzu.cz

Monokrystaly PbWO, st aktivne skiimané pre pouzitie

vo vysoko energetickej fyzike ako energetické
a fotonové kalorimetre, ¢i scintilacné detektory v LHC
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experimentoch v CERN-e. Vyuziva sa ich vlastnosti
mat’ velmi kratku dobu (~2 nm) vyhasinania modre;j
luminiscencie pri 410 nm a taktiez ich vysokej hustoty
(8.3 g.cm®). Okrem modrej luminiscencie je popisana
zelend luminiscencia monokrystalov pri 500 nm
s pomalym ¢asom vyhasinania. Tato vlastnost’ sa da
vyuzit napriklad v medicinskych zobrazovacich
technikach, v kontrolnych priemyselnych systémoch.
Aplikéacia vsak vyzaduje zretelne vyssi svetelny tok,
ktory sa da dosiahnat’ dopovanim monokrystalu
molybdénom (Mo) a bariom (Ba) [1,2].

Kvantitativne stanovenie jednotlivych spoludopantov
v monokrystale je stazené zlozitou matricou, ktoru
treba rozlozit, tak aby jednotlivé primesy boli
stanovitelné. Vzorka sa rozkladd pomocou roztoku
hydroxidu sodného aroztok sa stabilizuje kyselinou
citronovou. Pre kvantifikdciu Mo vo vzorke bolo
zvolené spektrofotometrické stanovenie s pouzitim
thiokynatanu ~ amoénneho  a meranie  absorpcie
vzniknutého ZItého komplexu MoO(SCN)s [3].
Mnozstvo Ba sa stanovilo nepriamo, tak Ze sa do
roztoku vzorky pridal roztok molybdénanu amoénneho
az do kvantitativneho vyzrazania Ba ako BaMoO,.
Odfiltrovana premyta zrazenina sa rozpustila pomocou
kyseliny chlorovodikovej a Mo v roztoku sa stanovil
fotometricky s thiokyanatanom. Mnozstvo Ba sa
vypocitalo zo stanovené¢ho mnozstva Mo.

Pouzitie atdbmovej absorpénej spektrometrie je v tomto
pripade nevhodné zd6vodu pritomnosti  soli.
Znizovala by sa reprodukovatelnost’ merani z dévodu
krystalizacie soli v pristrojom systéme. Touto
fotometrickou metédou sme reprodukovatelne
stanovovali vo vzorkdch monokrystalov mnozstva
100-1000ppm Ba a Mo.

[1]P. Bohacek, M. Nikl, N. Solovieva, B. Trunda,
Radiation Measurements, 38, 363-365, (2004)

[2] J. A. Mares, A. Beitlerova, P. Bohacek, M. Nikl,
N. Solovieva, C.D*Ambrosio, Physica Status Solidi
(c), 2, 73-76, (2005)

[3] A. Dragomirecky, V. Mayer, J. Michal, K. Reficha,
Prirucka anorganické kolorimetrické analyzy,
SNTL, Praha 1963

1Po14

VPLYV PERTURBANTOV NA
NEKATALYZOVANU OSCILACNU REAKCIU
PYROKATECHOLU S BROMICNANOM

Orlga Grangicova', Anna Olexova'

'Univerzita Komenského, Prirodovedecka fakulta,
Katedra fyzikalnej a teoretickej chémie, Mlynska
dolina,Bratislava

Jednym z medziproduktov reakcie fenolu
s bromicnanom v kyslom  prostredi je @ 1,2-
dihydroxybenzén (pyrokatechol), o ktorom sa dlho
predpokladalo [1], Ze sa pri jeho oxidécii neobjavuju
oscilacie, pretoze vznikd stabilny o-benzochinén.
Ukazalo [2,3] sa vsak, ze pri vhodnej volbe
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koncentracii reaktantov aj tento substradt vykazuje
oscilacie, ¢i uz v pritomnosti katalyzatora alebo bez
neho. K objasneniu mechanizmu oscilaéného chovania
systtmu moéze prispiet Stidium vplyvu roznych
perturbantov:

a) vplyv rastucej koncentracie aniénoveho surfaktantu
(SDS) sa prejavil na oscilacnych parametroch: na
miernom raste indukénej periody oscilacii, postupnom
poklese amplitady oscilacii az do ich uplného
vymiznutia. V zmenach oscilaénych parametrov sa

odraza solubilizacia produktov bromacie
pyrokatecholu a 1,2-benzochinénu v micele, inhibicia
bromacie  aromatického  substratu v dosledku

solubilizacie bromu a katalyticky vplyv nabitého
povrchu micely.

b)  tert-butanol meni  relativhu  permitivitu
prostredia, posobi ako lapa¢ OH a Br radikalov a tvori
s vodou tzv. typicky vodné rozpustadla, v ktorych
nevodna zlozka ovplyviiuje 3D-Struktiru vody. Jeho
rastica koncentracia sa prejavuje na dynamike
oscilécii.

¢) koncentracia kyseliny rozhoduje o tom, za akych
podmienok sa oscilacie objavia: v intervale 0.6-0.9
mol dm™ vzniknii oscil4cie len v nemie§anom systéme,
kym pri vyssich koncentraciach aj v miesanom.

06 A
0.5
0.4
0.6 g
05
0.4 T T T T 1
0.6 ¢
05 —

T T T ? 1
o.e-N d

0.5 S 7

: : . £ .
0.5 i

T T T T f 1
o.s—M u

0.51 —

T T T T gl
< O.G-N
o 0.5-

T T T T 4+
0 5000 10000 15000 20000 25000
t s

Casova zavislost’ redox potencialu mieSaného

(50 rpm) systému 4.3x10 mol dm” pyrokatechol +
7.8x10 mol dm'3NaBrO3 pre rdzne koncentricie
SDS:a—0,b—2x107, ¢ - 5x107, d — 8x10", e - 9
X107, £~ 1x10", g - 1.3x10°; [H,S0,] = 1.3 mol dm’

3, . . e, , .
. Sipka oznacuje koniec miesaniaZdato praca vznikla
za podpory grantu Vega MS SR ¢. 1/0039/09

[1] M. Orban, E. Koros, React. Kinet. Catal. Lett. 8,
273 (1978).

[2] M. Harati, J. Wang, Z. Phys. Chem. 222, 997
(2008).

[3] M. Harati, J. Wang, J. Phys. Chem. A 112,
4241(2008).
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SPIN TRAPPING OF SO, RADICALS; AN
ALTERNATIVE ASSAY FOR RADICAL
SCAVENGING CAPACITY DETERMINATION
IN DIMETHYLSULFOXIDE

Michal Zalibera', Peter Rapta', Andrej Stagko', Lucia
Brindzové’, Vlasta Brezova'

! Institute of Physical Chemistry and Chemical Physics
? Institute of Biochemistry, Nutrition and Health
Protection, Faculty of Chemical and Food
Technology, Slovak University of Technology in
Bratislava, Radlinského 9, SK-812 37 Bratislava

Thermal decomposition of potassium persulfate
(K5S,05) was studied in detail by the EPR spin
trapping technique in dimethylsulfoxide (DMSO),
employing 5,5’-dimethyl-1-pyrroline-N-oxide
(DMPO), 5-ethoxycarbonyl-5-methyl-1-pyrroline-N-
oxide (EMPO) and 5-(diisopropoxyphosphoryl)-5-
methyl-1-pyrroline-N-oxide (DIPPMPO) as spin traps.
DMPO and/or its derivatives exclusively trapped the
primary formed SO, radical anions producing stable
spin adducts with half-lives exceeding two hours at
room temperature. High-resolution EPR spectra of
these adducts showed wunusually rich hyperfine
structure due to the interaction of the unpaired electron
with all magnetically active nuclei of the spin trap
moiety. In contrast to aprotic DMSO solvent, DMPO-
OH adducts dominated in mixed DMSO/water
solutions with water content higher than 50 %. The
thermal decomposition of K,S,0g in DMSO represents
an effective source of free radicals for the radical
scavenging capacity (RSC) determination assay,
applicable to hydrophilic as well as hydrophobic
antioxidants. Efficiency of the assay is demonstrated
with a series of cereal samples.

[1] M. Zalibera, P. Rapta, A. Stasko, L. Brindzova, V.
Brezova, Thermal generation of stable SO,” spin
trap adducts with super-hyperfine structure in their
EPR spectra: An alternative EPR spin trapping
assay for radical scavenging  capacity
determination in dimethylsulfoxide, Free. Radic.
Res., 43 (2009) 457-469

[2] L. Brindzova, M. Zalibera, P. Simon, M. Certik,
M. Takéacsova, A. Mikulajova, L. MikuSova, P.
Rapta, Screening of cereal varieties for antioxidant
and radical scavenging properties applying various
spectroscopic and thermoanalytical methods, Int. J.
Food Sci. Technol., 44 (2009) 784-791
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OPTICAL EMISSION SPECTROSCOPY OF
HIGH-POWER LASER-INDUCED DIELECTRIC
BREAKDOWN IN MOLECULAR GASES AND
THEIR MIXTURES: INVESTIGATION OF
EARLY STAGES OF PLASMA CHEMICAL
REACTIONS IN PLANETARY ATMOSPHERES

Jaroslav Cihelka'?, Dagmar Babankova'?, Irena
Matulkova', Kristyna Sovova' and Libor Juha®

'J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry,
Academy of Sciences of the Czech Republic, v.v.i.,
Dolejskova 3, 182 23 Prague 8, Czech Republic

’Institute of Physics, Academy of Sciences of the Czech
Republic, v.v.i., Na Slovance 2, 182 23 Prague 8,
Czech Republic

The main goal of this work lies in the
laboratory simulation of chemical consequences of the
high-energy-density processes (such as high-velocity
impact of an extraterrestrial body, lightning, etc.)
occurring in early Earth’s atmosphere, which could
lead to organic compounds generated from simple
molecular gases [1]. Large-scale plasma was created in
molecular gases (CHy, CO, CO,, N,, H,0, D,0) and
their mixtures by high-power laser-induced dielectric
breakdown (LIDB). Compositions of the mixtures
used are those suggested for the early Earth’s
atmosphere. Time-integrated as well as time-resolved
optical emission spectra [2,3] emitted from the laser
spark have been measured and analyzed. For example,
the spectra of the plasma generated in the CH4-N,-D,0
mixture are dominated by emission of C, and CN
radicals. These species seem to be precursors of stable
products as acetylene and hydrogen cyanide. Gas
chromatographic (GC) signals indicate in the strongly
reduced mixture also some other hydrocarbons in a
low concentration. The GC peaks were assigned to
ethene, propene, propyne and allene. The knowledge
about the low-molecular products is very important for
understanding the laser-plasma initiated formation
mechanisms of larger organic molecules, such as
amino acids, nucleic acid bases, sugars, etc., and
investigation of the origin of their homochirality,
which is typical for biological matter.

This work financially supported by the Ministry of
Education, Youth and Sports (grants COST MP0702,
LC510, LC528, and LA08024), Academy of Sciences
of the Czech Republic (IAAX00100903) and the Grant
Agency of the Czech Republic (grant No.
203/06/1278).

[1] Babankova D., Civis§ S., Juha L.: Chemical
consequencies of laser-induced breakdown in
molecular gases, Progress in Quantum Electronics
30, 75-88 (2006) and references cited therein.

[2] Babankova D., Civi§ S., Juha L., Bittner M.,
Cihelka J., Pfeifer M., Skala J., Bartnik A.,
Fiedorowicz H, Mikolajczyk J., Sedivcova T.:
Optical and x-ray emission spectroscopy of high-
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power laser-induced dielectric breakdown in
molecular gases and their mixtures, Journal of
Physical Chemistry A 110, 12113-12120 (2006).

[3] Civi§ S., Babankova D., Cihelka J., Sazama P.,
Juha L.: Spectroscopic investigation of high-power
laser-induced dielectric breakdown in gas mixtures
containing carbon monooxide, Journal of Physical
Chemistry A 112, 7162-7169 (2008).
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THIS WORK WAS SUPPORTED BY THE
MINISTRY OF EDUCATION, YOUTH AND
SPORTS (COST MP0702), THE GRANT
AGENCY OF TRANSFORM INFRARED
EMISSION SPECTROSCOPY OF IMINE
RADICAL GENERATED BY HOLLOW
CATHODE DISCHARGE

Irena Matulkova', Jaroslav Cihelka'? and Petr
Kubelik'

" J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry,
Academy of Sciences of the Czech Republic v.v.i.,
Dolejskova 3, 182 23 Prague 8, Czech Republic
? Institute of Physics, Academy of Sciences of the
Czech Republic v.v.i., Na Slovance 2,

182 21 Prague 8, Czech Republic

It is important to understand the dynamics and
reactivity of reaction intermediates like free radicals in
order to understand many atmospheric reactions.
Especially, the imine specie, NH-, is an extensively
studied free radical of fundamental importance
because it acts as an intermediate in the formation of
atmospheric ammonia by a sequence of hydrogenation
reactions. The imine radical was first detected in 1893
by Eder through the observation of the A’IT— X%
transition near 336 nm [1]. The hollow cathode
discharge was used for the study of emission
rotational-vibrational bands of NH-- in the ground
electronic state for the first time in 1982 [2]. Our
research was motivated by the simulation of reactions
in the gas phase using electric discharges. Relatively
low pressures and temperatures in our experimental
arrangement simulate the processes which take place
in upper levels of planetary atmospheres during the
impacts of space bodies.

Rotational-vibrational bands of the imine free radical
(NH) or (ND) in the ground X’%" electronic state have
been observed by the time resolved Fourier transform
spectroscopy [3]. The time resolved FT spectra were
measured using Bruker IFS 120 HR spectrometer in
the 1923-3571cm”  spectral region with a
microsecond time scale and the spectral resolution of
0.02 cm™. The imine radical was produced under two
experimental conditions in a pulsed discharge of pure
hydrogen or deuterium with nitrogen or ammonia and
helium mixtures. We observed the spectra with
fundamental and hot bands up to the rotational-
vibrational transition 5-4 in the both experiments with
'H. The spectra of discharge in the presence of “H

Postery — sekcia 1

contained also the fundanental and hot band up to
rotational-vibrational transition 4-3.

This time resolved measurement is suitable for a
studying high resolved spectra of unstable species in
the gas phase. These experimental results are useful
for an elucidation of the gas phase reaction and
relaxation mechanisms.

This work was supported by the Ministry of Education,
Youth and Sports (COST MP0702), the Grant Agency
of the Academy of Sciences ofthe Czech Republic
(IAA400400705) and the grand agency Academy of
Sciences of the Czech Republic (KAN 100500652).

[1TR.S. Ram, P.F. Bernath and K.H. Hinkle, J. Chem.
Phys., 110, 5557-5563 (1999)

[2] D.A. Ramsay and P.J. Sarre, J. Mol. Spectrosc., 93,
445-446 (1982)

[3] K. Kawaguchi, Y. Hama and S. Nishida, J. Mol.
Spectrosc., 232, 1-13 (2005)
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STANOVENI CHARAKTERISTIK KOMPLEXU
CA,UO,(CO;); NA ZAKLADE VYHODNOCENI
FLUORESCENCNICH SPEKTER ZISKANYCH
POMOCI TRLFS

Alena Zavadilova, Dusan Vopalka, Marcela Zakova

Katedra jaderné chemie, Fakulta jadernd a fyzikalné
inzenyrska CVUT v Praze, Brehova 7, 115 19 Praha 1

Metodika casové rozliSené laserové fluorescenéni
spektroskopie (TRLFS) umoziluje piimo studovat
formy uranu. V této praci jsme se soustfedili na
studium molekularni formy Ca,UO,(COs);, ktera se
vyznamné vyskytuje v pfirodnich vodach spH
v intervalu 7-8. Jako excita¢ni zdroj fluorescence byl
pouzit preladitelny laserovy systém zaloZeny na
vybojkoveé cerpaném Q-spinaném Nd:YAG laseru.
Délka impulzu je 4 ns, opakovaci frekvence byla 10
Hz. Pro excitaci byla pouzita ctvrta harmonicka
frekvence 266 nm ze zakladni vinové délky 1064 nm.
Meéfeni byla provedena pii teploté studovaného
roztoku v rozsahu 13 - 20°C. Emitovana fluorescence
byla detekovana pomoci monochromatoru a
ve vyhodnoceni celkovych intenzit fluorescencnich
signaltl odpovidajicich sledované formé pro soubory
roztokd, jejichz slozeni se liSilo zejména v obsahu
vapniku. Pomoci originalni metody vyhodnoceni, ktera
byla opfena o speciatni vypocty v prostredi
PHREEQC (s pouzitim  databdze @ HATCHES
distribuované NEA v Pafizi) byla pro dvé rizné
teploty urcena rovnovazna konstanta reakce pro vznik
komplexu vztazend na nulovou iontovou silu.
Nasledné byly potom uréeny dva parametry: konstanta
stability komplexu Ca,UO,(COs); pro vztaznou teplotu
25°C (log K® = 30,1 + 0,3) a standardni reakéni
entalpie (AH° = 179,3 kJ mol™), jejiz stanoveni nebylo
pro studovany komplex dosud publikovano.

130

ChemZi 5/9 2009




1Po19

INFLUENCING OF PROPERTIES OF MIXED
OXIDE CATALYSTS BY IONIZING
RADIATION

Daniel Kobliha, Milan Pospisil, Viliam Mucka

Czech Technical University in Prague, Faculty of
Nuclear Sciences and Physical Engineering, Brehova
7, Praha 1, 115 19

The selected physico-chemical properties and the
catalytic activity of NiO-TiO, catalysts containing
variable ratio of both components were studied. The
series of 15 samples of NiO-TiO, mixed catalysts with
various composition in the range 0-100 wt.% of both
components were prepared.

The catalytic activity of all samples was measured by
the decomposition of the aqueous solution of hydrogen
peroxide (1.2 mol/l) at different temperatures
(25-40°C).

The catalytic activity was also tested on samples pre-
irradiated with gamma-rays of “Co and 4.5 MeV
accelerated electrons (D = 1 MGy) [1]. The catalytic
activity of all the samples mnon-monotonously
decreased with decreasing content of nickel oxide,
while the catalytic activity of samples containing the
maximum of titanium oxide was not measurable [2].
The irradiation of samples containing 20% and 40% of
titanium oxide caused significant decrease of the
specific catalytic activity.

The catalytic activity was also measured in samples
after implantation of nitrogen ions under the vacuum
(N", N,", 90 keV). The ion implantation of samples
containing pure or higher amount of nickel oxide led
to increase of the catalytic activity compared to the
non-implantated samples.

[1]Mucka V., Podlaha J., Silber R.: Radiat. Phys.
Chem., 59, 2000, 467

[2] Pospisil M., Cabiar J.: Collect. Czech. Chem.
Commun., 39, 1974, 3056
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ELEKTROCHEMICKA REDUKCE
AROMATICKYCH ALDOXIMU A KETOXIMU
V BEZVODEM DIMETHYLFORMAMIDU

Radana Kocianova, Jifi Ludvik

Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AVCR, v.v.i.,
Dolejskova 3, CZ-182 23 Praha 8

Karbonylova skupina a jeji derivaty (oximy, iminy,
hydrazony) jsou vhodna elektrochemicky aktivni
centra pro vyzkum intramolekularnich elektronovych
interakci molekul svice redox centry pomoci
elektrochemickych technik. Jako vychozi modelové
latky byly vyuzity dvé série aromatickych aldoximi a
ketoximll s riznymi substituenty v para poloze na
benzenovém jadre.
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R, =F, NH,, NO, CF3, 1, OH, Br, Cl, H,
OCH3;, CH;, CN
Na zakladé vyhodnoceni polarografickych

experimentll a kiivek cyklické voltametrie na visici
rtutové kapce a jejich porovnani s experimenty ve
vodnych roztocich bylo mozné formulovat zakladni
redukéni mechanismus.

K interpretaci vysledkd byl pouzit ptfistup LFER
(Linear Free Energy Relationship), ktery ukazal, ze
vliv substituenti na redox potencial se fidi
Hammettovskou konstantou sigma, tedy korelace je
linearni. Byla vSak pozorovana vyjimka z této
zavislosti, kdy v pfipad¢ aldehydické skupiny (CH=0)
v para poloze vuci skupiné CH=N-OH byl zjistén
vyrazné niz§i redukéni potencial (Obr. 1). Toto
zjisténi znamend, ze rozloZzeni elektroni v molekule
této latky se zdsadné odliSuje od ostatnich latek série,
orbital LUMO je lokalizovéan v jiné ¢asti molekuly a
tedy redukce probiha jinym mechanismem.

Aldoximy (60 a 200 mikrol)
Zavislost plivinového potenciélu na konstanté p-sigma

225
- W ~_ A 35(v)60 mikol
- 2 T~ .  Lineami regrese pro E % (V) 60
S : W mikol
w ~__ 4 RCH=0 60mikol
A8 m ~| DE%()200 mikol
8 RCH=0 200milol
15 m
125
4
08 06 4 02 0 02 04 08 08 1
p-sigma (konstanty)

Na zékladé udaju v literatufe o zvlastnim chovani
diacetylbenzenu ve vodném prostiedi se zda, ze dvé
karbonylova radox centra v para poloze vici sobé na
aromatickém jadie spolu intramolekuldrné silné
interaguji, vznika rozsahlejsi delokalizovany systém,
ktery se projevi snadnéjsi redukci. Dosud vsak tento
jev nebyl pozorovan u nesymetrické molekuly, navic
v bezvodém prostedi. Toto chovani se zda byt obecné
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a bude dale zkoumano, do jaké miry plati i u dalSich
analogickych sloucenin.

Za financni podporu autori dékuji grantu KONTAKT
(MSMT) ¢ ME 09 002.
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PRIPRAVA NANOCASTIC STRIBRA
V KOMPLEXOTVORNEM PROSTREDI

Petr Slovak, Libor Kvitek

Katedra fyzikalni chemie, Prirodovédecka fakulta
Univerzity Palackého v Olomouci,
T7. Svobody 26, 771 46 Olomouc

Nanocastice stfibra predstavuji jeden z aplikacné
nejvyznamnéjsich materialt v oblasti nanotechnologii.
Jejich pfiprava je nejCastéji zalozena na redukci
roztoku stfibrné soli vhodnym redukénim cinidlem.
Vazba kationtu Ag' do komplexni slouceniny
poskytuje dalsi proménnou vyuzitelnou v ramci
redukénich metod pfi fizeni velikosti a morfologie

vznikajicich  nanocastic ~ stfibra. = Modifikovana
Tollensova reakce, kdy je komplexni kation
[Ag(NH3),]" redukovan redukujicicm  cukrem,

predstavuje typicky pfipad vyuziti tvorby komplexni
sloudeniny v oblasti pripravy nano&astic stiibra.’
Moznosti vyuziti dalsich ligandd jako SO;*, S,05” a
CN"  pri pfipravé nanocastic stiibra s cilem fizeni
jejich velikosti se stalo hlavnim cilem této prace.
Vzhledem ke stabilit¢ vznikajicich komplexnich
sloucenin se stiibrem bylo nutno pouzit silné redukéni
¢inidlo — NaBH,, které jediné umoznilo redukovat i
tak pevnou komplexni slouCeninu, jakou je
[Ag(CN),]. Uvedenou metodou se tak podafilo
piipravit nanocastice stiibra o velikosti 30 — 50 nm
v zavislosti na pouzitém ligandu. Pro ligand S,0,”
byly ziskany ¢astice o primérné velikosti 30 nm, pro
SOs* 45 nm a pro CN™ 50 nm. Provedena studie tak
prokazala zavislost velikosti pfipravenych nanocastic
stiibra na stabilit¢ redukované komplexni slouceniny.
Vysledky ukazuji na spojitost mezi stabilitou
komplexni slouceniny a velikosti vznikajicich
nanocastic stfibra, ovSem cely d& je zfejm¢ dale
komplikovan nabojem redukovaného komplexniho
iontu.

Prace byla financéné podpoiena projekty MSMT CR ¢.
MSM6198959218 a IM6198959201.

[1]Kvitek L., Prucek R., Panaek A., et al. The
influence of complexing agent concentration on
particle size in the process of SERS active silver
colloid synthesis. J. Mat. Chem., 15, 1099-1105
(2005).
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THE ROLE OF POLYMER-WATER
INTERACTIONS IN TEMPERATURE
TRANSITIONS OF POLYETHERS

Adriana Sturcova, Jifi Dybal, Pavel Schmidt

Institute of Macromolecular Chemistry Academy of
Sciences of the Czech Republic, v.v.i., Heyrovského
nam 2, Prague, Czech Republic

Water solutions of three tri-block copolymers of
poly(ethylene oxide) — poly(propylene oxide) -
poly(ethylene oxide) with commercial name Pluronics
have been studied by Raman spectroscopy, attenuated
total reflectance Fourier transform infra-red (ATR
FTIR) and near-infrared (NIR) spectroscopy and
density functional theory (DFT).

The Pluronic macromolecules (PE6200, PE6400 and
F68) associate into micelles. In the case of the main
deformation bands of the water bound to the polymer
chains, neither the wavenumber shifts with
temperature nor its relative intensities display sudden
changes that would correspond to the steep
wavenumber shifts observed for the bending of the
CH; groups of the poly(propylene oxide) segment
upon micellisation'. However, the hydroxyl stretching
region was more informative — in Raman spectra,
showed difference between individual Pluronics
already at temperatures below the critical micelle
temperature. Corresponding region in ATR FTIR
spectra was interpreted in terms of water coordination
types — their quantitative representation was found to
be dependent on the polymer chain and temperature,
which may reflect differences in the microstructure of
micelles formed by the three different Pluronic co-
polymers.

[1] Schmidt, P.; Dybal, J. and Sturcova, A. Vibrat.

Spectrosc. 2009, in press, doi:
10.1016/j.vibspec.2008.12.003
1Po23 ]
VALIDACE HPLC METODY STANOVENI
METANEFRINU V PLAZME

Alice Vrankova, Tereza Skramlikova, Jifi Widimsky
jr, Jan Skrha, Zdena Jazova!

!Laboratoi endokrinologie a metabolismu UKBLD
a Ill. Interni kliniky, 1. lékarska fakulta UK Praha,
Katerinska 32, 128 08 Praha 2, Ceskd Republika

Ugelem studie byla validace metody stanoveni
metanefrinu (MN) a normetanefrinu (NMN) z plazmy
pomoci HPLC s elektrochemickou detekci (HPLC-
ED).

Vzhledem k tomu, ze vyznamné zvySené hladiny
NMN a MN v plazmé€ ukazuji na pfitomnost nadoru
chromafinnich bunék feochromocytomu (FEO)', bylo
rovnéz nutné posoudit schopnost metody spravné
zatadit pacienty (s FEO, bez FEO) a ur¢it koncentra¢ni
hranici, nad nizZ se nachazeji pacienti s FEO.
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Metoda stanoveni metanefrinti z plazmy HPLC-ED
byla zvalidovana zdivodu vyuziti pro stanoveni
v klinické praxi. Validace zahrnovala stanoveni
opakovatelnosti, spravnosti a zaroven byla ovéfena
zpusobilost metody kontrolou kalibra¢ni pfimky. Tim
byla stanovena linearita a citlivost metody vyjadiena
mezi detekce (LOD) a mezi stanovitelnosti (LOQ).
Rovnéz byla posouzena schopnost metody spravné
zatadit pacienty (s FEO, bez FEO) ovéfenim
diagnostické senzitivity a specificity. Vysledky
stanoveni byly porovnany s jinou dostupnou metodou,
kterd rovnéz interpretuje vysledky vzhledem
k pfitomnosti  ¢i nepfitomnosti FEO. Srovnavana
metoda stanovuje volné katecholaminy v moc¢i pomoci
HPLC s fluorescenéni detekci (HPLC-FLD).

K uréeni koncentracni hranice, nad niz se nachazeji
pacienti s FEO byly analyzovany tfi skupiny
dobrovolnikti, zdravi pacienti s normotenzi, pacienti
s hypertenzi a pacienti s FEO.

Varia¢ni koeficient opakovatelnosti (CV) nepiesahl u
zadného  zanalytt  6,9%, vpfipad¢é mereni
reprodukovatelnosti  13%.  Spravnost (vytéZnost)
metody se v blizkosti koncentra¢ni hranice pohybuje
okolo 96%. Koeficient determinace 0,99 pro oba
analyty ukazuje na vynikajici linearitu v oblasti
koncentraci od 0 az po vice nez dvacetinasobek
koncentracni hranice. LOD byla pro NMN urcena
150 pmol. I"', pro MN 320 pmol. I"', LOQ pro NMN
500 pmol. 1", pro MN 1,1 nmol. I"'. Stanovenim 42
pacientii jsme uréili 100% senzitivitu i specificitu
metody. V porovnani se stanovenim  volnych
katacholamint z moc¢i metodou HPLC-FLD, ma
stanoveni metanefrin v plazmé vysSi specificitu,
protoze vSichni pacienti bez FEO byli metodou
spravn¢ zafazeni jako negativni, na rozdil od
srovnavané metody. Koncentracni hranice mezi
zdravymi a pacienty snadorem byla upfesnéna
zatazenim skupiny hypertonik do testovani, protoze
mirné zvysSuji hraniéni koncentraci a tim se zabrani
vzniku fale$né pozitivnich vysledki.

[1] Eisenhofer G., Walther M. M., Huynh T.T., Li
S. T., Bornstein S. R., Vortmeyer A., Mannelli M.,
Goldstein D. S., Linechan W. M., Lenders J. W. M.,
Pacak K.: J. Clin. Endocrinol. Metab. 86, 1999
(2001).
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FTIR SPEKTROMETRIA — METODA NA
STANOVENIE STUPNA SUBSTITUCIE
PEKTINOVYCH DERIVATOV

Vlasta Sasinkova, Anna Malovikova

Chemicky ustav, Centrum glykomiky, SAV, Dubravska
cesta 9, SK-845 38 Bratislava, Slovensko

Pripravila sa séria metylesterifikovanych citrusovych
pektinov (pektaty a pektinaty draselné) so stupiiom
esterifikaicie DE 0 — 90 % [1], ako aj séria
benzylesterifikovanych citrusovych pektinov (pektaty
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a pektinaty sodné) s DE 0 — 70 % [2]. Zmerali sa FTIR
spektra pripravenych esterov na spektrofotometri
Nicolet 6700 v oblasti 4000 cm” — 400 cm’. Pre
meranie  spektier savyuzila ATR  technika
(prislusenstvo Smart Orbit s diamantovym krystalom).

V nameranych spektrach sa kvantifikovali vibracie
C=0 skupin esterov voblasti ~ 1740 cm’
a karboxylatovych aniéonov COO™ v oblasti ~ 1600 cm’
" resp. 1400 cm’. Z pomeru vibraénych pasov
esterovej a karboxylatovej skupiny sa zhotovila
kalibra¢na krivka pre metyl- resp. benzylestery pektinu
ako zavislost’ tohto pomeru od stupna esterifikacie
pripravenych derivatov  stanovené¢ho chemickou
metodou [3].

Vysledky ziskané touto metédou moézu slazit na
rychle stanovenie stupna substiticie pektinovych
esterov, priCom vyznamnd je tiez skutocnost, ze na
zmeranie spektier je potrebné malé mnoZstvo vzorky
v porovnani s mnozstvom potrebnym na stanovenie
DE chemickou metodou.

[1] Malovikova A., Kohn R.: Colect. Czechoslov.
Chem. Commun. 47, 702-708 (1982).

[2] Pappas Ch.S., Malovikova A., Hromadkova Z.,
Tarantilis P.A., Ebringerova A., Polissiou M.G.:
Carbohydr. Polym. 56, 465-469 (2004).

[3] Tibensky V., Rosik J., Zitko V.: Nahrung 7, 321-
325 (1963).
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DETERMINATION OF CRITICAL MICELLE
CONCENTRATION IN HYALURONAN-
SURFACTANT SYSTEM

Jitka Krouské', Tereza Halasova', F ilip Mravec?,
Miloslav Pekai'

'Brno University of Technology, Faculty of Chemistry,
Institute of Physical and Applied Chemistry,
Purkynova 118, 612 00 Brno, e-mail:
xckrouska@fch.vutbr.cz

2CPN, spol. s r.o., 561 02 Dolni Dobrouc 401, e-mail:
mravec@fch.vubr.cz

This work focuses on the determination of critical
micelle concentration (CMC) of nonionic surfactants
in the presence of negatively charged biopolymer
sodium hyalurate. The selected surfactants were
saccharide derivatives: octyl glucopyranoside, dodecyl
maltoside and sucrose monolaurate. All the samples
were prepared in 0.15 mol-1" NaCl solution to simulate
the physiological environment. The micellization
process was studied using two standard methods:
surface tension measurement and fluorescence probe
techniques. Surface tension was measured by a
platinum ring method. Pyrene and Nile red were used
as the fluorescence probes.

The results from tensiometry showed only slight
dependency of CMC on added hyaluronan. This can be
a result of weak interactions of surfactant hydrophobic
tails with hyaluronan hydrophilic patches or surfactant
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polar heads with hydroxyl or carboxyl groups on
hyaluronan by H-bonds.

The fluorescence study showed that the surfactant
aggregates formed on hyaluronan serve as the
solubilizing domains for the non-polar species. Hence,
this characteristic behaviour can be used in the field of
study of targeted drug delivery systems.

This work was supported by CPN, Ltd., Czech
government - projects Nr. 0C08004,
MSM0021630501 and Cost Action D43.
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SOLUBILITY OF LIGNITIC AND SOIL HUMIC
ACID IN WATER AND IN SOLUTIONS OF
DIFFERENT SALTS

Eva Cechové, Martina Klu¢akova

Brno University of Technogy, Faculty of Chemistry
Institute of Physical and Applied Chemistry,
Purkynova 118, 612 00, Brno, e-mail:
xccechova@fch.vutbr.cz

In the presented study, we focus on the solubility and
dissociation of humic acids (HAs) in water and in salts
aqueous solution. HAs play very important role in
environment, where their function and mobility
depend on solubility therefore we would like to shed
light on their behaviour in soils and natural water. In
general, solubility of HAs is dependent on pH, ionic
strength and nature of electrolyte ions.

Investigated HAs originated from both lignitic and soil
sources and one of them was plasma pre-treated. Thus,
the dissociation mechanism deduced in [1] was proved
experimentally for HAs partial dissolution in water
and in salt aqueous solutions which have different
ionic strengths. The kinetics of the HAs dissociation
was studied in the next step. All kinds of HAs were
characterized by useful methods and proper solubility
was studied by potentiometry, conductometry and UV-
VIS spectroscopy.

Obtained experimental data were compared with
previously suggested model assuming multi-step
mechanism of humic acid interaction with water [1, 2].
The behaviour of all samples under this study
corresponded to such a multi-step mechanism. It was
confirmed that degree of HAs dissociation in aqueous
solution decreases with their increasing contents as
well as in the aqueous solutions of salts with
increasing ionic strength.

[1]Klu¢dkova M., Pekat M. Solubility and
Dissociation of Lignitic Humic Acids in Water
Suspensions.  Colloids  and  Surfaces, A:
Physiochemical and Engineering Aspects 2005,
Vol. 252, No. 2-3, p. 157-164. ISSN 0927-7757.

[2] Klu¢akova, M. Pekaf, M.: Behaviour of partially
soluble humic acid in aqueous suspension. Colloids
and Surfaces A: Physicochemcal and engineering
aspect, 2008, vol. 318, 2008, ISSN 0927-7757.
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STANOVENI 1-NITROPYRENU, 1-
AMINOPYRENU A 1-HYDROXYPYRENU
VYSOKOUCINNOU KAPALINOVOU
CHROMATOGRAFII

S ELEKTROCHEMICKOU DETEKCI

Oksana Yosypchuk a Jifi Barek

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovedecka fakulta,
Katedra analytické chemie, UNESCO Laborator
elektrochemie Zivotniho prostiedi, Albertov 6, 128 43
Praha 2.

Polycyklické aromatické uhlovodiky (PAH) a jejich
hydroxy, nitro (NPAH) a aminoderivaty, z nichz fada
jsou prokazané ¢i podezielé chemické karcinogeny,
patii ke znacné rozSifenym polutantim Zzivotniho i
pracovniho prostfedi. Vzhledem k mimotadné
Skodlivosti fady latek z této skupiny je tfeba jejich
monitorovani v Zivotnim prostfedi vénovat zvySenou
pozornost [1].

Ve vzorcich castic, které jsou emitovany naftovymi
motory, bylo ureno vice nez padesat NPAH, pfic¢emz
prevladajici slouceninou je I-nitropyren [2]. Do
organismu vstupuje zpravidla dychacimi ¢i travicimi
cestami, miize vSak byt snadno a rychle absorbovan i
kazi. Jeho metabolity 1-aminopyren a 1-hydroxypyren
jsou rovnéz znamé svymi karcinogennimi Ucinky a
byly nalezeny jak v moc¢i laboratornich zvirat i lidi [3].
Vsechny tfi stanovované latky obsahuji redukujici se
resp. oxidujici se funkéni skupiny, proto je mozno k
jejich stanoveni pouzit moderni elektrochemické
metody, jako je napt. diferencni pulsni voltametrie.
Pro tyto ucely byla jako stacionarni pracovni elektroda
pouzita borem dopovana diamantova filmova
elektroda (BDDFE), kterd patii mezi nejnovéjsi typy
elektrod a odpovida konceptu tzv. zelené analytické
chemie.

Vzhledem ktomu, ze v literatufe doposud nebyla
nalezena zminka o stanoveni 1-nitropyrenu,
1-aminopyrenu ani 1-hydroxypyrenu na BDDFE, byla
v predpokladané studii vénovana pozornost detekci
téchto latek na zaklad¢ jejich oxidace resp. redukce na
jediné pracovni elektrodé, a to na BDDFE.
Stanovované latky byly analyzovany kazda zvlast i ve
smési nejdiive vsadkovym zpiisobem pomoci DPV na
BDDFE, pak i spfedbéznou separaci pomoci
vysokoucinné kapalinové chromatografie
s elektrochemickou detekci na BDDFE v usporadani
wall-jet a thin-layer.

Tato prace byla financné podporovana Ministerstvem
Skolstvi, mladeze a telovychovy (projekt LC 06035 a
MSM 0021620857 a RP 14/63).

[1] Barek, J.; Bencko, V.; Cvacka, J.; Mejstiik, V.;
Slamova, A.; gvagrové, I., Zima, J.: Chem. Listy
91, 871 (1997).

[2] Barek, J.; Bencko, V.; Cvacka, J.; Suta, M.: Chem.
Listy 92, 794 (1998).
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[3] Kielhorn, J.; Wahnschaffe, U.; Mangelsdorf, I. :
Environmental Health Criteria 229: Selected Nitro-
Oxy Polycyclic Aromatic Hydrocarbons. World
Health Organization, Geneva 2003.
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STANOVENI TRANS-RESVERATROLU
POMOCi’HPLC S ELEKTROCHEMICKOU
DETEKCI

v , 1% s s .
Lenka Némcova'", Jiti Barek?, Jif{ Zima’®,

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovedecka fakulta,
Katedra analytické chemie,

UNESCO Laborator elektrochemie Zivotniho
prostredi, Albertov 6, 128 43 Praha 2, Ceskd
Republika e-mail: Inemcova.len@seznam.cz,
‘barek@natur.cuni.cz, *zima@natur.cuni.cz

Resveratrol (3,4°,5-trihydroxystilben) je ptirodné
vyskytujici se fytoalexin produkovany nékterymi
rostlinami jako odpovéd na stres, naptf. napadeni
patogeny, UV zafeni nebo mechanické poskozeni '
Resveratrol byl nalezen ve vice nez 72 rostlinnych
druzich, napf. vinné hrozny, araSidy, brusinky,
pohanka a fada druhd zeleniny. V fadé¢ studii bylo
prokazano, ze resveratrol ma vyrazné antioxidacni
vlastnosti a pohlcuje volné radikaly. V rostlinném
materidlu se obvykle vyskytuje smés obou isomert
(trans- a cis-), vétsinou pievazuje trans-isomer >
Cilem této prace bylo vypracovani nové metody
stanoveni trams-resveratrolu s vyuzitim HPLC s
amperometrickou detekci na uhlikové pastové
elektrodé s kontrolou pomoci fotometrické detekce v
UV/VIS oblasti (306 nm). Uhlikova pastova elektroda
lze vyuzit jako wvelice selektivni a citlivy
elektrochemicky senzor, ktery je dobie pouzitelny
v anodické oblasti pro stanoveni organickych
sloucenin Byly prométeny hydrodynamické
voltamogramy frans-resveratrolu v mobilnich fazich o
sloZeni Brittontiv-Robinsontiv pufru (pH 3, 5 nebo 7) a
acetonitril (1:1, v/v). Za  optimalnich podminek
detekce (pH 7 vodné slozky mobilni faze, E =+ 1,2 V)
byly proméfeny kalibracni zavislosti v rozsahu
koncentraci 1 x 10* az 4 x 10® mol I'". Vypoétena
mez stanovitelnosti trans-resveratrolu byla
3,5x10%mol 1" pro elektrochemickou detekci
a 3,2 x 10™®* mol I"' pro spektrofotometrickou detekci.

Tento vyzkum byl financné podefovdn Ministerstvem
Skolstvi, mladeze a télovychovy CR (projekt LC06035,
MSM 021620857 a RP 14/63).

[1] Smidral J.; Filip V.; Melzoch K.; Hanzlikova L;
Buckiova D.; Ktisa B.: Chem. Listy 95, 602 (2001).

[2] Zhang H.; Xu L.; Zheng J.: Talanta 71, 19 (2007).

[3] Svancara 1., Vytras K., Barek J., Zima J.: Crit. Rev.
Anal. Chem. 31,311 (2001).
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VOLTAMETRICKE STANOVENT 4-
NITROFENOLU A 5-NITROBENZIMIDAZOLU
NA RUZNYCH AMALGAMOVYCH
ELEKTRODACH

Dana Deylova' , Jifi Barek', Bogdan Yosypchuk®

! Karlova Univerzita v Praze, Prirodovédeckd fakulta,
Katedra analytické chemie, UNESCO laborator
elektrochemie zivotniho prostredi, Hlavova 8, 128 43,
Praha 2, Ceskd republika’ Ustav fyzikalni chemie

J. Heyrovského akademie ved ceska republika, v.v.i.,
Dolejskova 3, 182 23, Praha 8

Zdrojem nitrofenold v Zivotnim prostfedi jsou
zplodiny automobill, primyslové odpadni vody a
jejich pouzivani jako pesticidu [1].
5-Nitrobenzimidazol (5-NBIA) je genotoxicka latka
patfici mezi nitrované heterocyklické slouceniny,
jejichz ptitomnost mize mit negativni dopad na zdravy
vyvoj organismi. Vyskyt této laky Ize ocekavat
v uzkém spojeni s chemickymi procesy probihajicimi
pfi spalovani fosilnich paliv. 5-NBIA byla v minulosti
uzivana a polarograficky stanovovand jako soucast
roztoku ustalovace pro barevné fotografie [2].

U 5-NBIA i 4-nitrofenolu (4-NF) je prokazana
karcinogenita a mutagenita [3.,4.].

Ke stanovovani obou latek bylo vyuzito metod DC
voltametrie (DCV) adiferenéni pulzni voltametrie
(DPV). Jako pracovni elektrody byly pouzity pevna
lesténa stiibrna amalgamova elektroda (p-AgSAE),
meniskem modifikovand pevna lesténa stfibrna
amalgamova elektroda (m-AgSAE) ana rtutovym
filmem modifikovnd pevnd le$ténd  stiibrné
amalgamové elektroda (MF-AgSAE) v prostiedi
Brittonova-Robinsonova pufru nebo pitné vody. Tyto
elektrody jsou prakticky netoxické a odpovidaji
konceptu tzv. zelené analytické chemie.

Rtutovy film byl na p-AgSAE vylucovan ze specialni
nadobky srtutovym dnem naplnénym chloridem
rtutnatym a byl vyluovan po riizné casové intervaly
potiebné k dalSimu méteni.

Pied zacatkem méfeni byla elektroda elektrochemicky
aktivovana v michaném roztoku 0,2 mol/l KCl pfi
potencialu  -2200 mV po dobu 300 s. Meze
stanovitelnoti pro 4-NF a 5-NBIA se pfi stanoveni na
danych elektrodich pohybovaly v rozmezi 1:107 az
1:10° mol/l v Brittonové-Robinsonové pufru i pitné
vodé.

Tato prace byla financné podporovana Ministerstvem
Skolstvi, mladeze a télovychovy
(projekt LC 06035 a MSM 0021620857 a RP 14/63)

[1TSRS,List of the Registered Plant Protection
Products. 3, The state phytosanitary administration,
Brno, Cesska republika 2006.

[2] Canterford D. R.: J. Photogr. Sci. 26, 65 (1978).

[3] Rosenkranz H. S., Karol M. H.: Mutat. Res. 431,
81 (1999).
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[4] ATSDR, Toxicological profile for nitrophenols,
Agency for Toxic Substances and Disease
Registry, Atlanta 1992.
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THERMAL STABILITY OF POLYPROPYLENE
AND POLYPROPYLENE BLENDS WITH
NANOFILLERS

A. Chochulova, P. Alexy , P. Simon, P. Luka¢”

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak
University of Technology, Radlinského 9, SK-812 37
Bratislava, Slovak Republic

The effect of extrusion on the thermoxidative stability
of polypropylene (PP) and PP composites containing
two types of nanofillers, titanium dioxide (TiO,) and a
modified montmorillonite clay Cloisite 10A, was
investigated through measurement of the melt flow
index (MFI) and the oxidative induction time (OIT).
The MFI and OIT were also determined as a function
of the number of passes through the extruder with the
aim of finding arelationship between these
parameters. The OIT was also used as arelative
measure of the thermooxidative stability. In order to
assess the reliability of the kinetic models, three
isoconversional models based on various temperature
functions were applied.

The values of OIT were observed to decrease with the
addition of the nanofillers (more significantly for low
content). The thermooxidative stability of composites
decreases more significantly for the case of TiO,
composite. The OIT was also found to decrease
sharply for one and two passes through the extruder,
and then became almost constant up five passes. The
MFI was found to be higher for the PP composites
with the value dependent on the amount of additive
(i.e. effective surface area) rather than on the type of
additive, and was observed to decrease linearly with
the number of passes through the extruder for all the
composites with similar drop in MFI for similar
loadings of additive. A straightforward relationship
between the OIT and MFI was not, however,
identified. It was concluded that, although the MFT is
directly related to the viscocity averaged molecular
weight which is reduced systematically with each pass
through the extruder, the mechanisms for oxidation are
more complicated resulting in a complex relationship
between MFI and OIT.

*Current address: VIgie hrdlo 1, SK-824 12 Bratislava,
Slovak Republic
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MECHANISM OF THE OXIDATIVE
DEGRADATION OF HEMATOXYLIN

Jana Buli¢kova', Romana Sokolova', Ilaria Deganoz,
Magdaléna Hromadova',
Lubomir Pospisil', Michal Valagek®

! J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry, v.v.i.,
Academy of Sciences of the Czech Republic,
Dolejskova 3, 18223 Prague 8, Czech Republic

? Department of Chemistry and Industrial Chemistry,
University of Pisa,

Via Risorgimento 35, 56100 Pisa, Italy

3 Institute of Organic Chemistry and Biochemistry,
Academy of Sciences of the Czech Republic,
Flemingovo n. 2, 16610 Prague 6, Czech Republic

Hematoxylin belongs to a large group of naturally
occuring flavonoid compounds. These intensively
colored polyphenolic phytocompounds were used in
the past as colorants in old tapestries [1,2]. This study
concerns the analysis of degradation pathways and
decomposition products of the original dyes by
electrochemical means. Degradation products formed
during the ageing process can be used as fingerprints
for the determination of the original color.

Electrochemical behaviour of hematoxylin was studied
in 0.1M KCI and phosphate buffers of pH 5-12. The
mechanism of oxidation and the stability of
intermediates as a function of pH were studied by
cyclic voltammetry. The working electrodes were Pt
and glassy carbon microelectrode, the gold
ultramicroelectrode was used in the case of fast
voltammetry. The exhaustive electrolysis at a constant
anodic peak potential was performed in order to obtain
the oxidation products of hematoxylin in buffered and
nonbuffered conditions. The two electron transfer is
preceded by deprotonation chemical reaction. The
oxidative reaction mechanism was determined by
electrochemical techniques combined with
spectrophotometry, LC/DAD and GC-MS analysis.
The electrochemical step is followed by subsequent
chemical reactions, leading to hemathein and other
products. The mechanism of the formation of
degradation products is proposed.

This work was supported by GACR (203/09/1607 and
203/08/1157) and Ministry of Education of the Czech
Republic (COST D36 OC140).

Naturfarbstoffe.
Nachweis,

[ITH. Schweppe, Handbuch der
Vorkommen, Verwendung,
Landeberg/Lech, 1992.

[2] E.S.B. Ferreira, A. Quye, H. McNab, A.N. Hulme,
Dyes in history and archaeology, 18 (2002) 63.
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STUDY OF ADSORPTION AND
ELECTROCHEMICAL PROPERTIES OF
EXTENDED VIOLOGENS AT THE MERCURY-
SOLUTION INTERFACE

Viliam Kolivogka', Michal Valagek®, Lubomir
Pospisil', Romana Sokolova', Magdaléna Hromadova

1

'J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry of the
Academy of Sciences

of the Czech Republic, v.v.i. Dolejskova 3, 18223
Prague 8, Czech Republic

*Institute of Organic Chemistry and Biochemistry of
the Academy of Sciences

of the Czech Republic, v.v.i. Flemingovo nam. 2,
16610 Prague 6, Czech Republic

Molecular wires are conducting molecules that show a
repeated structure of basic units. They are fundamental
building blocks of molecular electronic devices. We
investigate the adsorption and electrochemical
properties of homologous series of fully conjugated
molecular wires based on repeated extended viologen
units.

The adsorption properties of the wires were studied on
a static mercury drop electrode by the aid of phase
sensitive AC voltammetry. In it, a small harmonic
potential perturbation enables one to follow the
changes in the differential capacity value of the
mercury/solution interface. The constant capacity
value (in a certain electrode potential range) indicates
the formation of a compact layer adsorbed on the
interface. We show that for aqueous solutions of all
molecular wires the differential capacity reaches a
constant value 2.3 pF.cm™ independent of temperature,
bulk concentration and chain length of the wire.

The kinetics of adsorption may be investigated by
means of time resolved measurements. We prove that
the adsorption is controlled by the diffusion in a wide
concentration range. We employ Koryta equation to
determine the surface concentration of the wires
adsorbed at the interface and the area occupied by
single molecules. Based on the space-filling model and
constant differential capacity value we suggest that the
molecules lie parallel to the electrode surface.

A Grant Agency of the Academy of Sciences of the
Czech Republic (IA4400400802), Grant Agency of the
Czech  Republic (GA CR 203/08/1157 and
203/09/1607) and Ministry of Education (LC510,
COST OC140) greatly acknowledged for the financial
support.

[1TR. De Levie, L. Pospisil, J. Electroanal. Chem.
1969, 22, 277-290.

[2] L. Pospisil, J. Fiedler, M. Hromadova, M. Gal, M.
Valasek, J. Pecka, J. Michl, J. Electrochem. Soc.,
2006, 153, E179.

[3] L. Pospisil, M. Hromadova, J. Fiedler, M. Gal, M.
Valasek, J. Pecka, J. Michl, ESC Transactions.
20006, 2, 35
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REAKTIVITA ANION RADIKéLU BIFENOXU
V PROSTREDI HOSTITELSKYCH MOLEKUL

Stépanka Lachmanova', Magdaléna Hromadova',
Romana Sokolové', Lubomir Pospisil', Stefania
Giannarelli?
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Dolejskova 3, 18223 Praha, Ceskd republika
’Department of Chemistry and Industrial Chemistry,
University of Pisa, Via Risorgimento 35, 56100 Pisa,
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Pesticid bifenox (metyl-5—(2,4—dichlorfenoxy)-2—
nitrobenzoat) se uzivad v zemédélstvi pod nazvem
Modown 4F pro likvidaci plevele ve vysevech
obilovin a slune¢nice. Hlavnim procesem vedoucim az
k destrukci bun¢k nezadoucich rostlin je inhibice
fotosyntetického procesu volnymi radikaly bifenoxu.
Nase prace je zaméfena na elektrochemickou piipravu
anion radikdlu bifenoxu astudium jeho reakci
v aprotickém rozpousStédle bez a za piitomnosti
hostitelskych molekul cyklodextrini (CD). Pomoci
UV-Vis spektroskopie bylo zjisténo, ze ze 3
studovanych  cyklodextrini  vytvaii  komplex
s bifenoxem BCD a yCD, pficemz BCD s vyssi
konstantou stability. Ke studiu stability anion radikala
byly pouzity metody preparativni elektrolyzy, DC
polarografie, cyklické voltametrie, EPR, GCMS
a LCMS. Vysledky prokazaly, ze tvorba komplexu s
hostitelskou molekulou cyklodextrinu  zabranuje
Stépeni anion radikdlu bifenoxu na éterické vazbe.
Snizeni vytézku 2,4-dichlorfenolu, ktery je jednim
z hlavnich produktii elektrolyzy bifenoxu, koreluje se
zvySujici  se  konstantou  stability = komplexu.
Hydroxylové skupiny cyklodextrini dale poskytuji
protony nezbytné pro naslednou redukci nitro skupiny
aZz na hydroxylamin, pfi¢emz dimerizace anion
radikald generovanych v aprotickém rozpoustédle je za
pfitomnosti  cyklodextrini  potlacena.  Hodnota
formalniho potencialu jednoelektronové redukce
bifenoxu je —1.45V oproti ferrocénu. Elektrolyza
bifenoxu pii potencidlu —1.6V probihd za spotieby 1.3
elektronu, pricemz pii pouziti BCD se spotiebuji
celkem 4 elektrony.

Tato prace vznikla za financni podpory grantovych
agentur GA  AVCR  (IAA400400802), GACR
(203/08/1157) a Ministerstva Skolstvi, mldadeze
a télovychovy CR (COST D36 OC140).

[1] Hromadova M., Moikovska P., Pospisil L.,
Giannarelli S.: J. Electroanal. Chem. 582, 156
(2005).

[2] Moikovska P., Hromadova M., Pospisil L.,
Giannarelli S.: Langmuir 22, 1896 (2006).

[3] Hromadova M., Pospisil L., Sokolova R., Fanelli
N.: Electrochim. Acta 54, (2009) 4991.
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STUDIUM DISTRIBUCIE POTENCIALNYCH
LIECIV V IZOTROPNYCH A
ANIZOTROPNYCH ROZDEL’OVACICH
SUSTAVACH

Anna Liskova, Zuzana Slivova, Iva Kapustikova, Jozef
Csollei

Ustav chemickych 1éciv, Farmaceuticka fakulta VFU
Brno, Palackého 1/3, 612 42 Brno,

Ceskd republika

logP,
ktorym sa charakterizuje lipofilita lieciv je volba
vhodnej rozdel'ovacej sustavy. Za referencnu sustavu,
ktora najlepsie vystihuje systém vodnej a organickej
biofazy, zvolil Hansch systém oktanol/voda [1]. Log
P, dobre koreluje s rozdel'ovanim a vizbou lieCiva na
proteiny v periférnom krvnom riecisku. Pri
rozdelovani lie¢iva v nepolarnych castiach mozgu
vSak platia iné principy [2], je teda vhodné zvolit’ int
rozdel'ovaciu sustavu. V poslednom case sa ako
fyziologicky relevantnejSiemu modelu biologicke;j
membrany venuje pozornost’ lipozomom. Na rozdiel
od organickych rozpustadiel predstavuji vysoko
usporiadany systém. Kym vo faze tekutého krystalu sa
vyznacuju rigiditou molekul, v kvapalnej faze su ich
molekuly pohyblivé. Okrem interakcii hydrofébneho
charakteru, disperznych sil a vodikovych vézieb, je v
pripade lipozomov mozné pozorovat’ aj elektrostatické
interakcie s lieCivom. Tato skutoCnost’ predstavuje
zasadny rozdiel medzi izotropnym a anizotropnym
prostredim [3].

Zakladnou poziadavkou pri posudzovani

Cielom predloZenej prace bolo porovnanie charakteru
distribucie potencialnych nootropik medzi vodnou a
nepolarnou fazou v izotropnych a anizotropnych
rozdelovacich systémoch. Rozdelovacie rovnovahy
Styroch Studovanych latok boli sledované v sustavach
oktanol/tlmivy roztok, chloroform/timivy roztok,
cyklohexan/tlmivy roztok, etylacetat/timivy roztok a
v lipozémovych systémoch DPPC/ tlmivy roztok a
DOPC/ tlmivy roztok.

Lipozémy boli pripravené =z dipalmytoyl- a
dioleylfosfatidylcholinu metodou hydratacie
lipidového filmu. Unilamelarne vezikuly definovanej
velkosti boli ziskané pasazovanim suspenzie
multilamelarnych lipozomov cez polykarbonatové
membrany. V izotropnych aj anizotropnych systémoch
boli rozdelovacie koeficienty stanovené metdédou
vytrepavania, pricom koncentracia latok vo vodnej
faze bola uréena spektrofotometricky.

Prispevok zahinia vyhodnotenie korelacii medzi log P
v jednotlivych sustavach a vyjadrenie vztahov medzi
logaritmami rozdelovacich koeficientov pomocou
Collanderovej rovnice. Na zéaklade vypocitanej zmeny
Gibbsovej energie pri rozdeleni latky medzi dve fazy
su diskutované mozné mechanizmy distribucie. Zo
ziskanych vysledkov je predikovand schopnost’ latok
prechadzat’ do mozgu.
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Tato praca vznikla za podpory VZ MSMT CR MSM
6215712403.

[1] Hansch, C., Fujita, T.: J. Amer. Chem. Soc., 86, s.
1616, (1964)

[2] Leahy, D. E., Tailor, P. J., Watt, A. R.: Quant.
Struct. Act. Relat. 8, s. 17, (1989).

[3] Plemper van Balen, G., Martinet, C., Martinet, M.,
Caron, G., Bouchard, G., Reist, M., Carrupt, P. A.,
Fruttero, R., Gasco, A., Testa, B.: Med. Res. Rev.,
24,s.303, (2004)
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BIOANALYTICAL CHEMISTRY OF NEW
BIOANALYTES USING NUCLEIC ACID
BIOSENSORS

Jan Labuda

Institute of Analytical Chemistry, Faculty of Chemical
and Food Technology,

Slovak University of Technology in Bratislava, 812 37
Bratislava, Slovakia

E-mail: jan.labuda@stuba.sk

Besides conventional bioanalytes, nucleic acids and
proteins belong today to the most intensively studied
molecules. They influence strongly both methodology
of analytical chemistry and methods of chemical
analysis. To achieve necessary analytical selectivity,
separation techniques such as capillary and gel
electrophoresis and/or selective devices such as
biosensors are widely used. A significant progress was
in the development and application of biosensors
based on nucleic acids. Due to simple construction,
use and low cost, electrochemical biosensors belong to
the most popular.

We report here on our contribution to this topic in the
project entitled “Electrochemical nucleic acids-based
biosensors: terms and methodology” which was solved
within the Analytical Chemistry Division of the
TUPAC in 2007 to 2009 as well as in our scientific
research projects.

The work was supported by the IUPAC (project No.
2006-026-1-500) and the Grant Agency VEGA
(Project No. 1/0852/08) of the Ministry of Education
of Slovakia.
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NANOKOMPOZITN}EZ {LOVE MATERIALY

S FLUORESCENCNYMI YLASTNOSTAMI NA
BAZE INTERKALOVANEHO KAOLINITU

Tomés Zacher', Marian Janek'?

"Univerzita Komenského, Prirodovedeckd fakulta,
Katedra fyzikalnej a teoretickej chémie, Mlynska
dolina, SK — 842 15 Bratislava, Slovenska Republika,
zacher@fns.uniba.sk

*Technologicky institit, Slovenskd akadémia vied,
Dubravska cesta 9, SK — 845 13 Bratislava, Slovenska
Republika, marian.janek@savba.sk

Cielom tejto prace bola priprava novych
funkcionalizovanych ~ nanokompozitov — —  tzv.
»confined systémov s fluoresénymi vlastnostami na
baze interkalovaného kaolinitu. Na funkcionaliziciu
boli pouzité fluorescencné farbiva kumarinovej rady.
Nové organicko — anorganické nanohybridné materialy
boli ziskané interkalaciou kumarinu 522 a kumarinu 4
do medzivrstvia ilového minerdlu  kaolinitu.
Interkalacna procedura zahriiuje pouzitie prekurzora -
interkalatu ,kaolinit — DMSO (dimetylsulfoxid)®.
Rontgenova difrakéna anylyza (XRD) a infraervena
spektroskopia s Fourierovou transformaciou (FTIR)
potvrdili tplnt vymenu molekial DMSO molekulami
kumarinu 522 a kumarinu 4 pocas interkala¢ného
procesu. Morfologia Castic kaolinitu bola pozorovana
rastrovacim  elektronovym mikroskopom (SEM).
Interkaldcia kaolinitu molekulami DMSO mala za
nasledok oslabenie vodikovych vézieb medzi
susednymi vrstvami, pricom doslo k vodikovej véizbe
medzi  kyslikovymi  atdmami molekal DMSO
s vnatornymi OH skupinami na povrchu kaolinitu.

Z porovnania IC spektier jednotlivych interkalétov
vidno, ze v dosledku ,host — guest“ a,guest —
displacement™ reakcii doSlo v kaolinite k zmene
intenzit a poloh AIAIOH stretching vibracnych pasov
najmi v oblasti 3700 - 3600 cm™, ¢o tiez indikuje
interakciu kumarinu 522 a kumarinu 4 s povrchovymi
OH skupinami kaolinitu. Detekcia absorbénych pasov
sice potvrdzuje pritomnost’ organickych molekal na
povrchu anorganickej tuhej fazy, avsak jej pritomnost
v medzivrstvi jednoznacne potvrdzujii len rontgenové
difrakéné zaznamy z ktorych vyplyva, ze doslo k
zmene pozicie prvého bazalneho reflexu kaolinitu na
zéklade interkalacie s DMSO a nasledne s kumarinom
522 a kumarinom 4. Vzdialenost bazalnych rovin
,,Startovacieho® kaolinitu vzrastla interkalaciou DMSO
70,72 nm na 1,12 nm, ¢im je jednoznacne potvrdeny
vstup molekul DMSO do medzivrstvia. Rovnako sa
potvrdila interkalovatel'nost’ kumarinu 522 a kumarinu
4, pricom hodnota bazalnej vzdialenosti 0,84 a 0,77
nm indikuje pravdepodobné planarne usporiadanie
molekul kumarinu 522 a kumarinu 4 v medzivrstvi
kaolinitu.

Tato praca bola financne podporend grantovou
agenturou VEGA 1/4457/07, APVV No. 0491-07
a grantom UK /144/2009.
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FLUORESCENCIA A MORFOL(’)QIA TUHYCH
FILMOV NA BAZE OLIGOTIOFENOV

Jan Sep_elékl, Dusan Veli¢', Dugan Lorenc™>, Ignéc
Bugar’
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3Photonics Institute, TU Vienna, Gusshausstrasse
27/387, 1040 Wien, Austria

Hlavny zaujem o stadium polovodicov ako st oligo- a
poly- tiofény je v ich potencidlnom vyuziti v
elektronickych zariadeniach. Predurcuje ich dobra
chemicka stabilita a vysoka elektricka vodivost v
dopovanom stave. Cielom vyskumu bolo dosiahnutie
presne definovanej organizovanosti polymérnych
nanoS§truktir na pevnych povrchoch a tym aj
dosiahnutie vylepSenia vlastnosti.

Praca sa zaoberala Stidiom a charakterizaciou
kvapalnych a tuhych vzoriek oligotiofénov, pomocou
fluorescencnej spektroskopie, absorpcnej
spektroskopie, atdbmove;j silovej mikroskopie a ¢asovo
rozlifenej  fluorescencie.  Studoval sa  vplyv
koncentracie a vplyv hrubky vrstvy na excitacné a
emisné spektra, tiez spravanie sa oligotiofénov v
roznych rozpustadlach a topograficke vlastnosti
povrchu v tuhych latkach. Tuhé vzorky boli pripravené
kvapnutim a metdédou spin-coating, pricom boli
charakterizované  fluorescennymi maximami a
spektralnymi polS§irkami. Zistoval sa aj relaxacny cas
fluorescencie v zavislosti od vlnovych dizok a hritbky
vrstvy, pricom bolo zaujimavé pozorovat aj mieru
degradacie vzorky. Emisné maxima mali so
zvySujucou sa hribkou vrstvy oligotiofénu, tendenciu
postavat’ sa k vy$§im vinovym dizkam, nastal mierny
batochromny posun. Rozdiel medzi emisnymi
maximami AMAX vzoriek kvapnutych a vzoriek
pripravenych metddou spin-coating bol priblizne 20
nm a intenzita nelinedrne rastla, z dovodu tvorby
filmu. Pomocou merani atomovou  silovou
mikroskopiou, sa porovnédvali vzorky pripravené
kvapnutim a metédou spin-coating, pri rdznych
priestorovych rozliSeniach, kde hlavnym parametrom
bola priemerna drsnost’ povrchu.

Podakovanie patri nasledujucim agenturam za
podporu vo forme grantov APVT-20-029804 a APVV-
0491-07.

[1] Lakowicz, R.J., Principles of fluorescence
spectroscopy, New York: Kluver Academic/
Plenum Publishers, 1999.
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FLUORESCENCIA KUMARINU V PROSTREDI
HYDRATOVANYCH SOLI NACL A LICL

Marcel Lofajl, Dusan Velig"?

"Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedeckd
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’Medzindrodné laserové centrum, Ilkovicova 3,
Bratislava

Zaoberali sme sa skimanim kumarinu C,4H;,F;NO,
(C522, ¢=1.10"° mol.dm™) a kumarinom C,¢H;,F;NO,
(C153, ¢=1.10° mol.dm™ rozpustenych v polarnom
rozpustadle (H,O). Podstatou merania excitaénych
aemisnych  spektier,  bolo objasnenie  vplyvu
elektrolytov NaCl a LiCl na dané kumariny. Solvatacia
volnych iénov vo vodnom roztoku je hydraticia a
okolo hydratovanych i6nov dochadza k vzniku
hydratacného obalu. Teda ide o elektrostatické
posobenie dip6lov na fluorofory, ktoré st priestorovo
usporiadané vo vodnom roztoku. Excitaéné a emisné
spektra  boli  merané pre kumarin  +soli
v koncentraénej $kale od 1 mol.dm™ az po 1.107
mol.dm® so zameranim na C153. Fluorescenéné
intenzity kumarinu C153 a maxima fluorescencnych
vlnovych dizok sa vdanych koncentriciach NaCl
menili od 473 559 cps do 576 135 cps a od 551 nm do
554 nm, respektive. Fluorescenc¢né intenzity kumarinu
C153 amaxima fluorescenénych vinovych dizok sa
v danych koncentraciach LiCl menili od 574 269 cps
do 372 957 cps aod 561 nm do 566 nm. Vyhodnotili
sa aj Stokesove posuny pre C153 s hodnotu 5562,06
cm’ vo vode, ktoré sa v danych koncentraciach menili
od 5161,20 cm™ do 6459,26 cm™ v NaCl a od 5373,63
em™ do 6213,15 em™ v LiCl. A Stokesove posuny pre
C522 s hodnotu 5404,8 cm’ vo vode, ktoré sa
v danych koncentracidch menili od 5309,48 cm” do
5628,52 cm™ v NaCl a od 4948,28 cm™ do 5069,36
cm’ v LiCL

Podakovanie patri nasledujucim agenturam za
podporu vo forme grantov APVT-20-029804 a APVV-
0491-07.
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spectroscopic  study of complexation of
a ketocyanine dye in the ground and excited state
with lithium and magnesium ions, Chemical
Physics Letters, Volume 441, Issues 4-6, 25 June
2007, Pages 336-341

[2] M. Kumbhakar , T. Mukherjee, H. Pal, Effect of
added electrolytes, NaCl and LiCl, on the palisade
layer water structure of Triton X-100 micelle: A
fluorescence anisotropy study, Chemical Physics
Letters, Volume 413, Issues 1-3, 15 September
2005, Pages 142-146

[3] M. Zitnan, V. Szocs,
J. Bdzoch, T. Palszegi,
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Fluorescence Dynamics of Coumarin C522 on
Reduced-Charge Montmorillonite in Aqueous
Dispersion, Langmuir, 2009, 25 (12), pp 6800—
6807, Publication Date (Web): May 14, 2009
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ELEKTROFORETICKY CIP SO SPAJANYMI
SEPARACNYMI KANALIKMI A ZVYSENOU
DAVKOVACOU KAPACITOU V STOPOVEJ
ANALYZE PITNYCH VOD

Michal Horgi¢iak', Marian Masér', Dugan Kanianskyl,
Peter Bel’

"Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedeckd
fakulta, Katedra analytickej chémie, Mlynska dolina
CH-2, 842 15 Bratislava

*Israel Institute for Biological Research, 74100 Ness
Ziona, Israel

Michalhorciciak@gmail.com

Cielom prace bolo preskimat moznosti vyuzitia
elektroforetického Cipu so systémom  spajania
separacnych kanalikov (CC) a zvySenou davkovacou
kapacitou v stopovej analyze kontaminantov v pitnych
vodach. Objem davkovacieho kanalika (9,9 pl) bol
priblizne rovnaky ako objem separacnych kanalikov na
CC ¢ipe (9,3 ul). Ako modelovy analyt bol pouzity
glyfozat (pesticid), ktorého maximalna povolena
koncentracia v pitnych vodach podla US EPA je 700
pg/l. Na CC cip bola implementovana zénova
elektroforéza  (ZE) s izotachoforetickym  (ITP)
zakoncentovanim vzorky alITP-ZE separacie boli
monitorované vodivostnymi detektormi. Pouzitim CC
¢ipu so zvySenou davkovacou kapacitou nedoslo
k poklesu separacnej Gc¢innosti ani ku strate rozliSenia
glyfozatu ajeho migracna pozicia zostala relativne
¢ista v ZE stupni ITP-ZE kombinacie.

Koncentra¢ny limit detekcie pre objem davkovanej
vzorky 9,9 ul bol 2,7 pg/l. ITP-ZE analyzy realnych
vzoriek poskytli velmi priaznivé kratkodobé
adlhodobé opakovatelnosti  migraénych (RSD
migracného Casu boli cca. 1 %) akvantitativnych
parametrov (RSD plochy piku boli cca. 3 %) pre
glyfozat. Vytaznosti glyfozatu v pitnych vodach sa
pohybovali v intervale 99-119 %. CC ¢ip so zvySenou
davkovacou kapacitou umoznil stanovit cca. 100-
nasobne nizSie koncentracie glyfozatu v pitnych
vodach bez ich predupravy ako pozaduje US EPA.
Kracové slova: Glyfozat, Pitnda voda,
elektroforéza, On-line izotachoforéza
elektroforéza, Vodivostna detekcia

Cipova
—zOnova

[17 U.S. Environmental Protection Agency, A Review
of Contaminant Occurrence in Public Water
Systems, EPA Report No. 816-R-99-006, Office of
Water, 1999
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Grangicova', D. Lorenc™?, D. Velig"?

!Prirodovedeckd fakulta UK, Katedra fyzikélnej a
teoretickej chémie , Mlynska dolina, 842 15
Bratislava, Slovensko

’Medzindrodné laserové centrum, llkovicova 3, 812 19
Bratislava, Slovensko

3Photonics Institute, TU Vienna, Gusshausstrasse
27/387, 1040 Wien, Austria

Cielom experimentu bolo skumat’ solvata¢nu
dynamiku systému kumarin C522/ B-
cyklodextrin/ reverzna  micela. Motivaciou bolo

sledovanie fluorescencie C522 v modifikovanych
vodnych prostrediach. Vlastnosti vody sa totiz
vyznamne zmenia, ak sa nachddza v objemoch na
nanometrovej urovni, alebo ak sa nachadza v blizkosti
hydrofébnych povrchov. Reverzné micely naviac
predstavuju modely zlozitych biologickych membran.
Z vysledkov vyplyva, Ze Cast C522 prenikla do n-
heptanu, o Com sved¢i emisné maximum pri 437 nm.
C522 vsak interaguje aj s vodou o ¢om sved¢i emisny
peak pri 520 nm. Emisné maximum C522 vo vode je
pri 536 nm. So zmenSovanim miciel sa zviacSuje
intenzita peaku pri 520 nm v porovnani s intenzitou
pri 437 nm, ¢o je nasledok interakcie vody s C522.
V najmensSich micelach sa prejavi aj efekt B-
cyklodextrinu, ktory mierne zmensi Stokesov posun.
Tento pokles moze byt sposobeny tym, Ze voda je
v interakcii s hydrofilnym povrchom fB-cyklodextrinu
a polarnymi hlavicami AOT. Takze na C522 viac
posobi prostredie AOT a menej voda v porovnani so
systémom bez B-cyklodextrinu. Vysledkom je C522
vsystétme C522/ B-cyklodextrinu/ micela sa
pravdepodobne umiestnil medzi nepolarne retazce
AOT. Casovo rozlisené spektra boli merané pre
micely w=10 aw=40 a ich fluorescen¢na relaxacia
bola podobna s hodnotou priblizne 33 ps.

Podakovanie patri  nasledujucim agenturam za
podporu vo forme grantov APVT-20-029804 a
APVV-0491-07.

1Po41
GENERAL APPROACH TO 2D PHOTON-ECHO
SIGNAL CALCULATIONS

Voijtech Szdcs'

!Institute of Chemistry, Faculty of Natural Sciences,
Comenius University, Mlynska dolina CH2
842 15, Bratislava, Slovakia, szocs@jfns.uniba.sk

Two-dimensional photon-echo is extensively used in
probing ultrafast dynamics in solid-state systems and
bio-physical complexes [1]. It can resolve coherent
dynamics and incoherent energy dissipation. Energy
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transfer in molecular complexes can be detected, too.
The peak-structure of the 2D spectrograms may reveal
the relative orientation of local electronic transition
dipoles, i.e. provides information on molecular
orientation [2,3]. Theoretical methods to approach
general systems are mostly based on Feynman
diagrammatic techniques describing disjunct electronic
models. In systems with inter-site interaction the laser
light interacts with local molecules but the subsequent
dynamics runs through coupled (inter-site) electronic
states. Our study is a continuation of our preceding
theoretical approach [2] - description of distinct
electronic states in the frame of RWA. A new
formalism is presented which describes any kind of
short-pulse experiment (physical delta-pulses). Using
it we obtain a general phase-rephasing three-pulse 2D
photon echo signal in heterodyne-detected regime.
Formally, our results coincide with general approach
[1] but extends it with two-excitonic term, which is,
e.g. in energy-transfer systems, of the same importance
as the one-excitonic contributions. The obtained
scheme is applied to study of the Frenkel and charge-
transfer exciton contributions to the heterodyne-
detected electronic 2D photon-echo signal of coupled
PTCDA dimers.

[1] M. Cho M., Chem.Rev. 108, 1331 (2008).

[2] V. Szocs et al, J.Chem. Phys. 124, 124511 (2006).

[3]1J. Seibt, K. Renzichausen, D.V. Voronine, V.
Engel, J.Chem. Phys. 130, 134318 (2009).
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FLUORESCENCIA KUMARINU V IONOVEJ
KVAPALINE

7. Forméankova', E. Jané', M. Zitiian', S. Toma', D.
Veli¢', 2

!Prirodovedeckd fakulta UK, Katedra fyzikdlnej a
teoretickej chémie , Mlynska dolina, 842 15
Bratislava, Slovensko

’Medzindrodné laserové centrum, llkovicova 3, 812 19
Bratislava, Slovensko

Fluorescencia je spektralny jav, v ktorom st molekuly
excitované absorbciou elektromagnetického Ziarenia,
nasledne relaxuji do zakladného stavu, coho
nasledkom je uvolnenie energie vo forme foténov.
Solvatacia je obalenie Ccastic rozpustenej latky
molekulami rozpustadla, kde miera solvatacie zavisi
od charakteru rozptstadla a rozpustenej latky. Cielom
experimentu bolo skumat’ vplyv rézneho prostredia na
solvataciu prostrednictvom fluorescencie kumarinu
C522 v roznych prostrediach a to v etanole a idbnovej
kvapaline EMIM. Hodnota emisného maxima pre
C522 v etanole je 515 nm, pricom hodnota
excitatného maxima zodpovedd 399 nm. Taktiez sa
potvrdilo, Ze vlnova di’ka emisného maxima sa
nemeni s narastajucou koncentraciou. Stokesov posun
ma hodnotu 5645 cm™. Meranim fluorescencie idnovej
kvapaliny sme zistili, ze hodnota excitatného maxima
je 340 nm a pri emisnom maxime 480 nm je hodnota
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intenzity 6000 cps. Z toho wvyplyva, ze idnova
kvapalina ma fluorescenéné pozadie v rozsahu od 440
do 540 nm. Kumarin C522 v idnovej kvapaline
[EMIM][SO,Et] + voda (1:9) ma hodnotu vlnovej
dizky maxima 528 nm, ktorej zodpoveda intenzita 440
000 cps a v pomere voda (1:1) ma pri vinovej dizke
maxima 529 nm hodnotu intenzity 500 000 cps.

Podakovanie patri nasledujucim agenturam za
podporu vo forme grantov APVT-20-029804 a APVV-
0491-07.
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BEHAVIOUR OF FULLERENES AT EXTREME
CONDITIONS

Martina Toufarovéa'?

Unstitute of Physics, AS CR, Na Slovance 2, 182 21
Prague 8, Czech Republic

’Department of Nuclear Chemistry, FNSPI, Czech
Technical University in Prague, Brehova 7, 115 19
Praha 1, Czech Republic

Fullerenes can be considered as the chemically most
interesting species among elemental carbon allotropes.
There are following sources of motivation for studying
their stability under extreme conditions: (a) solving the
problem [1] how fullerene cages can be effectively
liberated from a geological and/or meteoritic matter
avoiding their substantial decomposition, (b)
estimating probability of their survival in severe
geological and interstellar environments, (c) possible
applications of fullerenes as lithographic resists and/or
surface capping material of short-wavelength optics,
and (d) controlled transformation of fullerenes to
produce tailored carbonaceous materials.

In this contribution, both solvent systems and
experimental conditions are described that allow to
extract Cqy from various rocks at a low degree of its
oxidative degradation. Contrary to that, solvents
enhancing photo-oxygenation of C¢ to CgqO and
Ce00, are investigated to synthesize large amounts of
the fullerene-oxygen adducts. Response of Cg, thin
films exposed to intense soft X-ray laser radiation is
studied in our group with femtosecond, picosecond,
and nanosecond pulses. Observed modification of
fullerene solids is compared to the behaviour of
amorphous carbon [2,3] irradiated under the same
conditions.

This work was partially funded by the Czech Ministry
of Education from the National Research Centers
program (Projects LC510 and LC528) and program
INGO (Grant LA08024), by the Czech Science
Foundation (Grant 205/07/0772), and by Academy of
Sciences of the Czech Republic (Grants Z10100523,
144400100701, and KAN300100702).

[17J. Jehlicka et al.. Low extraction recovery of
fullerene from carbonaceous geological materials
spiked with Cgy, Carbon 43, 1909 (2005)
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[2] S. P. Hau-Riege et al.: Damage threshold of
inorganic  solids  under  free-electron-laser
irradiation at 32.5 nm wavelength, Appl. Phys. Lett.
90, 173128 (2007)

[3]L. Juha et al.: Radiation damage to amorphous
carbon thin films irradiated by multiple 46.9 nm
laser shots below the single-shot damage threshold,
J. Appl. Phys. 105, 093117 (2009)
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FEMTOSEKUNDOVA CASOVO ROZLISENA
ABSORPCNA SPEKTROSKOPIA
STRIEBORNYCH NANOCASTIC

A. Gaal *, 1. Bugar *®, 1. Capek ©, L. Fialové ©, V. Szocs
4 T. Palszegi ¢, A. Satka °, M. Michalka *, F. Uherek

a) Fakulta matematiky, fyziky a informatiky, Mlynska
dolina, 842 48 Bratislava, Slovensko; gaal@ilc.sk,
b) Medzinarodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 841
04 Bratislava, Slovakia

¢) Ustav polymérov, Slovenskd Akadémia Vied,
Bratislava, Slovakia

d) Prirodovedecka fakulta, Univerzita Komenského,
Bratislava, Slovakia

e) Technologicky institut, Slovenska Akadéemia Vied,
Bratislava, Slovakia

Strieborné nanocastice maju charakteristické fyzikalne
vlastnosti, ktoré st rozmerovo zavislé. Tato vlastnost’
ich preduruje na mnohé fotonické aplikacie, ako
napriklad  preladitelné¢  fluorescencné  farbiva,
povrchom zosilneny Ramanovsky rozptyl (SERS),
antény na sfokusovanie svetelnej energie. Tato praca
sa zaobera optickymi vlastnostami koloidnych
roztokov striebornych nanocastic s priemerom v
rozsahu 8 — 100 nm. Pomocou femtosekundove;j
absorpénej pump-probe spektroskopie sa vySetrovala
dynamika elektronov okolo Fermiho hladiny.
Pomocou Sirokospektralneho sondovania indukovane;j
absorpcie bol Studovany pas indukovanej absorpcie.
Redistribiicia energie elektronov sa uskutoCiuje
mechanizmom elektron-elektronového a elektron-
fondénového rozptylu s dobou trvania niekolko
pikosekund. Bola S$tudovand zavislost relaxacnej
dynamiky od velkosti nanocastice a excitanej
intenzity. Distribucia teploty elektrénov je jednotna v
celej nanocastici, podla predpokladu ,mean-field
teorie, ktora uvazuje jednotny potencial vnitornej
energie v celej nanocastici. Charakteristicky cas
relaxacie preto zavisi od pociatocnej teploty
elektronov po excitacii. Pozorovany relaxacny cas
klesa s rasticim priemerom nanocastic, ¢o suvisi s
rasticou tepelnou kapacitou a jeho vplyvom na
pociatocnu teplotu elektronov. V praci sa vysetrovala
aj intenzitnd zavislost relaxacie striebornych
nanocastic pri porovnani vysledkov ziskanych pri
dvoch réznych excitaénych intenzitach. Prezentované
vysledky boli aj teoreticky modelované pocitacovou
simuldciou. Pocitacové simulacie vychadzajuce z
experimentalnych udajov potvrdili pozorované trendy
klesajuceho relaxa¢ného casu s rastucou vinovou
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dlzkou sondovacieho
relaxacného Casu pri
striebornych nanocastic.

impulzu
vacsej

ako aj narast
intenzite excitacie

1Po45
MILD DEASHING OF HUMIC ACIDS FOR
SPECTROSCOPIC ANALYSES

FrantiSek Novék', Martina Sestauberova'

'Biology Centre AS CR, v. v. i., Na Sadkdch 7, 370 05
Ceské Budeéjovice, Czech Republic,
novakflwdale.usbe.cas.cz

Spectroscopic methods (e.g. *C NMR, FTIR), widely
used for characterization of humic acids (HA), require
low ash content in studied samples. We studied the
influence of two de-ashing procedures of humic acids,

ultrafiltration and treating by HF, on molecular weight
of HA.

The soil was sampled in mountain spruce ecosystem in
Trojmezna hora preserve, near Plechy Pk. (1378 m a.
s. 1, National Park Sumava). Humic acids were
extracted from the soil of horizon Oy, using the 0.1M
NaOH after soil decalcification by 0.1M HCL
Deashing by ultrafiltration was made in Amicon cell
with the filter PBVK (cut-off 500 kDa). Additional
decreasing of ash content was achieved by 24-h
treating of the HA in the mixture of 0.3M hydrofluoric
and 0.1M hydrochloric acids in a water bath at 318 K.
Molecular weight of HA was determined by low
pressure size exclusion chromatography (SEC). The
column was filled with the Sephacryl 200 HR, mobile
phase consisted of the Britten-Robinson buffer at pH
9.0, calibration was made using Blue dextran (Sigma)
and Pharmacia standards. Concentrations of standards
and HA in the eluate were measured by the UV/VIS
spectrophotometer Libra S22 in quartz cell 0.01 m at
the wavelength of 280 nm.

1,6 c
1,44
1,24
1,04
0,8
g |
< 0,6
0,44

0,2

0,0

Fig. 1. GPC of original humic acids (a), humic acid
after deashing procedure (b), and high-molecular
fraction of HA (c), retained on nanofilter.

HA were fractionated by ultrafiltration into two
molecular fractions — highmolecular organomineral

Postery — sekcia 1

complex with molecular weight (M) >500 kDa, and
HA with M,, about 19,5 kDa (Fig. 1 c, a). The HA
fraction contained small portion of highmolecular
complex (M,>250 kDa), displayed by minor peak on
the curve a. This peak disappeared after HA treatment
by HF (curve b), which demonstrate disruption of the
HA bond to minerals. Contemporary, the ash content
in HA diminished. The molecular weight,
corresponding to the main HA peak (a), was not
changed during the HF-treatment. These results
indicate that mild deashing is an useful step of HA
purification for spectroscopic analyses. Moreover, it
appears, that combination of the SEC with deashing
can contribute to elucidation the dilemma between
polymeric and supramolecular nature of HA"2,

Grant dedication — This work was supported by the
Czech Terra, no. MZP VaV SP/2d1/93/07.

[1] Piccolo A.: Adv. Agronomy 75, 57 (2002).
[2] Perminova I. V.: Soil Science /64, 834 (1999).
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DETERMINATION OF VAPOR PRESSURE OF
MERCURY-BASED ELECTRODE MATERIALS
USING AAS

Ivan Jiranek', Jiri Barek', Vaclav Cerveny2 and Petr
Rychlovsky”

Charles University in Prague, Faculty of Science,
Department of Analytical Chemistry, UNESCO
Laboratory of Environmental Electrochemistry,
Hlavova 2030, 128 43 Prague 2, Czech Republic
’Charles University in Prague, Faculty of Science,
Department of Analytical Chemistry, Hlavova 2030,
128 43 Prague 2, Czech Republic

Fears of mercury toxicity led in past to the legislative
limitation of utilization of mercury electrodes in the
field of electrochemistry in European Union [1].
However, mercury is very advantageous electrode
material. For that reason, several alternative materials
were developed to obtain similar electrochemical
properties as mercury, but with lower amount of
mercury and mercury vapor pressure. These materials
are mostly based on different types of amalgam,
mainly silver amalgam [2, 3], which is generally
considered as non-toxic with regard to its long term
usage in stomatology.

Therefore, vapor pressure of pure mercury and dental
amalgam was measured and compared with vapor
pressure of several mercury-based electrode materials,
namely silver solid amalgam, silver paste amalgam
(with lower concentration of silver than silver solid
amalgam), paste of silver solid amalgam (silver solid
amalgam powder mixed with paraffine oil) and
composite electrode containing grains of silver
amalgam. Polished and mercury meniscus surface
modifications of these materials were compared. For
the measurement of the vapor pressure, AAS method
of cold vapors was optimized (flow rate of carrier gas
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and time of saturation). The parameters of the
determination of individual materials such as
signal/area ratio, limit of detection and repeatability of
measurement will be discussed in the contribution.

This work was financially supported by the Ministry of
Education, Youth and Sports of the Czech Republic
(projects LC 06035, MSM 0021620857 and RP 14/63).

[1] http://www.europarl.eu.int/meetdocs/2004 _2009/d
ocuments/pr/585/585664/585664cs.pdf,
(downloaded 3.12.2005).

[2] Novotny L., Yosypchuk B., Chem. Listy, 94, 1118-
20, (2000).

[3] Novotny L., Yosypchuk B., Talanta, 56, 971-6,
(2002).
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VOLTAMETRICKE STANOVENI
NITROFENOLU PO JEJICH
PREKONCENTRACI EXTRAKCI TUHOU FAZI
POMOCI BOREM DOPOVANE DIAMANTOVE
FILMOVE ELEKTRODY

Jana Musilov4, Jifi Barek, Karolina Peckova

Univerzita Karlova v Praze, Prirodovedecka fakulta,
Katedra analytické chemie,

UNESCO Laborator elektrochemie Zivotniho
prostiedi, Hlavova 8, 128 43 Praha 2,

Ceskd Republika, E-mail: Jana.Musilova@seznam.cz

V poslednich dvou desetiletich si v elektroanalytické
chemii ziskaly velkou oblibu bérem dopované
diamantové filmové elektrody (BDDFE). Mezi jejich
vyhodné vlastnosti patii mechanicka i chemicka
stabilita, Siroké potencidlové okno, mald nachylnost
k pasivaci, nizky zbytkovy proud, nizka adsorpce latek
na jejich povrchu a biokompatibilita [1].

Nitrofenoly patii podle US Environmental Protection
Agency (US EPA) mezi ptfedni polutanty a je u nich
prokdzana ¢i  pfedpokladdna  karcinogenita a
mutagenita [2]. Jejich zdrojem v zivotnim prostredi
jsou zplodiny automobilti, primyslové odpadni vody z
vyroby herbicidl, pesticidli, barviv a rozpoustédel a

také jejich pouzivani jako herbicidd. Smés tii
nitrofenoltt  (2-nitrofenol,  4-nitrofenol a  2,4-
dinitrofenol) je v zemédélstvi pouzivana jako

stimulator rustu [3]. Nitrofenoly jsou také vhodnymi
modelovymi latkami pfi studiu nitrovanych vybusnin.

Prispévek se zabyva stanovenim 2-nitrofenolu, 4-
nitrofenolu a 2,4-dinitrofenolu diferenéni pulsni
voltametrii pomoci bdérem dopované diamantové
filmové elektrody po jejich prekoncentraci extrakci
tuhou fazi a aplikaci této metody na stanoveni
nitrofenoltl v pitné a ficni vode.

Tato prdace byla financné podporoviana Ministerstvem
Skolstvi, mladeze a telovychovy (projekt LC 06035 a
MSM 0021620857 a RP 14/63).

[17 A. Kraft, Int. J. Electrochem. Sci. 2, 355, (2007).
[2] http://www.epa.gov (27.4.2009).
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[3] Kolektiv autord SRS, List of the Registered Plant
Protection Products, The state phytosanitary
administration, Brno 2006.

1Po48

FLUORESCENCE DYNAMICS OF COUMARIN
IN AQUEOUS CONFINEMENT - FROM
CYCLODEXTRINE, THROUGH
MONTMORILLONITE, TO MICELLE

M. Zitian ', V. Szbcs !, M. Janek "% E. Jané ', L.
Bugar >4 0. Grangicova ', M. Aranyosiova 1 D.
Lorenc *°, T. Pélszegi 2 D. Velic!?

! Faculty of Natural Sciences, Comenius University,
Bratislava, Slovakia

? Institute of Technology, Slovak Academy of Sciences,
Bratislava, Slovakia

3 International Laser Centre, Bratislava, Slovakia

* Faculty of Mathematics, Physics and Informatics,
Comenius University, Bratislava, Slovakia

’ Vienna University of Technology, Wien, Austria

A process of solvation is an important
phenomenon, especially in association  with
heterogeneous phase interaction. Immobilization and
incorporation of organic molecules into inorganic
materials have important applications spanning from
water treatment and remediation, through chemical
sensing, to tunable laser systems. Immobilization of
organic molecules in cavities or micelles is important
for drug and medicine storage and delivery.

A molecule of coumarin C522, C;;H,NO,F;, is used
as a fluorophore probe to study the interaction between
coumarin and systems providing a confined aqueous
environment spanning from cyclodextrine, through
montmorillonite, to micelle. The probe fluorophore
molecule of C522 is a test molecule of a balance
between hydrophilic and hydrophobic interactions.
Cyclodextrine cavity provides hydrophobic interior
and hydrophilic exterior. Reduced-charge
montmorillonite surfaces with varying surface charge
as aqueous dispersion are also investigated. Both the
amplitude of Stokes shift and the dynamics of the
solvation process changes as a function of surface
reduced charge. In the case, when only limited number
of molecules of water provide the H-bond mobility
and the molecule of C522 is confined on the
montmorillonite surface, the solvation is slower. An
extension of this phenomena is a study of fluorescence
dynamics of C522 in AOT micelle along with the
presence of cyclodextrine. The dynamics of the
solvation process as a function of size of micelle is
investigated.

The financial support of APVT-20-029804 and APVV-
0491-07 agencies is acknowledged.
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RP-HPLC/MS ANALYZA VOSKOVYCH
ESTERU

Vladimir Vrkoslav, Josef Cvacka

Ustav organické chemie a biochemie AV CR, v.v.i.,
Flemingovo nam. 2., 166 10 Praha 6,
Vrkoslav@uochb.cas.cz

Voskové estery (VE), estery vys§ich mastnych kyselin
a vyssich alkohold, jsou produkovany organismy ve
smésich s dal§imi latkami s nizkou polaritou', kde
spolu s nimi plni celou fadu funkci. VE nachazeji
uplatnéni ve farmaceutickém, kosmetickém a
potravinarském primyslu. Dulezitym piedpokladem
uspésného vyzkumu a vyuziti VE je dostupnost
spolehlivych metod pro  jejich analyzu.
Nejvyuzivangj$i metodou analyzy VE je plynova
chromatografie (GC). Tato technika je vSak vhodna
pro analyzu tékavéjSich VE. Naproti tomu technika
RP-HPLC/MS principidlné umoziiuje analyzu také
méné tekavych VE.

Pro RP-HPLC/MS analyzu smési VE byla vyuzita
kolona Nova-Pak C18. Eluat byl pfiveden do APCI

zdroje  hmotnostniho  spektrometru  pracujiciho
vkladném modu. Bylo testovano rizné slozeni
mobilni faze - acetonitril v kombinaci
s isopropanolem, acetonem a ethyl acetatem.
Nejvhodnéj$i z hlediska rozliSeni VE a intenzity
odezev  nasycenych VE  byla  kombinace
acetonitril/ethyl acetait. V MS spektrech byly

pozorovany molekulové adukty [M+H]". Nenasycené
VE poskytovaly vyrazné lepsi pomér signalu k Sumu
v porovnani s nasycenymi. Fragmentaci molekulovych
aduktt technikou kolizné¢ indukované disociace nebo
fragmentaci ve zdroji byly ziskdny fragmenty
odpovidajici kyselinové ¢asti fetézce VE. Retencni
Casy VE se zvySovaly sdélkou fetézci a naopak
snizovaly s poctem nasobnych vazeb v molekule.
Vyvinuté metody byly otestovany na fadé piirodnich
smési VE.

Tato price byla financovina — z grantu GACR
203/09/0139 a z vyzkumného zameéru ¢. Z40550506.

[1] R.J. Hamilton (Ed.): Waxes: Chemistry, Molecular
Biology and Functions, The Oily Press Ltd.,
Dundee 1995.
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POROVNANIE ANTIOXIDACNYCH
VLASTNOSTI ROZNYCH DRUHOV MATY
(MENTHA SP.) POMOCOU DIFERENCNEJ
PULZOVEJ VOLTAMPEROMETRIE

Milan Valach, Silvia Fialova

Univerzita Komenského, Farmaceuticka fakulta,
Odbojdarov 10, 832 32 Bratislava

Antioxidanty chrania Tudsky organizmus pred
Skodlivymi vplyvmi vonkajSicho prostredia pri¢om
svojim pdsobenim neutralizuju volné radikaly a tak
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maju vyrazne protektivne a imunostimulacné ucinky.
Hodnotenie a porovnavanie vlastnosti antioxidantov je
vysoko aktudlna tematika vd’aka hojnému vyskytu

ochoreni azdravotnych problémov, ktoré si
vyvolavané pritomnostou volnych radikalov. Pri
sledovani redoxne aktivnych latok nachadzaja
praktické uplatnenie voltampérometrické metddy

najmd kvoli pomerne nizkej financnej néaro¢nosti
apopri tom poskytuju analyticky komplexnejsie
informacie o vlastnostiach  sledovanych  latok.
Konkrétne bola v praci pouzitd diferencnad pulzova
voltampérometria (DPV). Porovnavané boli
antioxidacné vlastnosti redlnych vzoriek vodnych
zapar siedmych réznych druhov a variet méty (Mentha
sp.). Jednotlivé vzorky sa lisili nielen koncentraciou
ale aj réoznym zloZenim ucinnych latok. Pomocou
metody DPV bolo mozné ziskat tzv. potencidlové
spektrum (pradova odozva v zavislosti od meniaceho
sa potencialu pracovnej elektrody, I = f(E)), ktoré bolo
charakteristické pre jednotlivé druhy a variety.
Celkovy tvar potencidlového spektra umoziuje
jednoduché hodnotenie obsahu latok s rdéznou
antioxidacnou silou. Pouzita DPV metodika sa
osvedcila na rychle ,,screeningové® porovnanie obsahu
latok s antioxida¢nymi u¢inkami v realnych vzorkach.

Tato praca vznikla s podporou projektu APVV VMSP-
P-0052-07, grantu MS SR VEGA (projekt ¢.
1/4299/07), a grantu FaF UK/11/2009.
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EXPLOITATION OF CHEMOMETRIC
DECONVOLUTION FOR RESOLUTION OF
GAS CHROMATOGRAPHIC UNSEPARATED
CONJUGATED LINOLEIC ACID ISOMERS IN
MILK SAMPLES

Jaroslav Blasko, Robert Kubinec, Zuzana Vetrikova,
Ivan Ostrovsky, Ladislav Sojak

Institute of Chemistry, Faculty of Natural Sciences,

Comenius University, Bratislava, Slovak Republic
blasko@jns.uniba.sk

A generally known problem of gas chromatographic
separation of trans-7,cis-9, cis-9,trans-11, and trans-
8,cis-10 isomers of conjugated linoleic acid (CLA)
was studied by GC-MS on capillary column 100-m x
0.25-mm coated with 0.2pum cyanopropyl silicone
phase at isothermal column temperatures in a range of
140 — 170 °C. The resolution of these CLA isomers
obtained at given conditions was not high enough for
direct quantitative analysis, but it was, however,
sufficient for the determination of their peak areas by
commercial deconvolution software. Resolution
factors of overlapped CLA isomers determined by the
separation of a model CLA mixture prepared by
mixing of a commercial CLA mixture and CLA
isomer fraction obtained by the HPLC semi-
preparative separation of milk fatty acids methyl esters
were used to validate the deconvolution procedure.
Developed deconvolution procedure allowed the
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determination of the content of studied CLA isomers
in ewes” and cows’ milk samples, where dominant
isomer cis-9,trans-11 is eluted between two small
isomers trans-7,cis-9 and trans-8,cis-10 (in the ratio
up to 1:100). In cows” milk samples, in front of trans-
7,cis-9 isomer, coeluting small peak was chemometric
deconvoluted and identified as cis-7,trans-9 CLA
isomer. Trans-11, cis-13 CLA isomer was coeluted
with cis-9,cis-11 CLA isomer and their chemometrical
deconvolution was also obtained. The content of CLA
isomers allowed differentiate of the milk pasture-fed
ewes from that fed total mixture rations, as well as the
differentiation between the summer and winter cow
milks.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under Contract No. APVV-0163-
06, LPP-0198-06, LPP-0089-06.

[1] Blasko, J., Kubinec, R., Ostrovsky, 1., Pavlikova,
E., Krupcik, J., & Sojak, L. (2009). Chemometric
deconvolution of gas chromatographic unresolved
conjugated linoleic acid isomers triplet in milk
samples. Journal of Chromatography A, 1216,
2757-2761.
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VARIATIONS IN MILK FATTY ACID
COMPOSITION IN EWES’ COLOSTRUM
DURING SUCKLING PERIOD

Robert Kubinec, Jaroslav Blasko, Beata Mel'uchova,
Ivan Ostrovsky, Ladislav Sojak

Institute of Chemistry, Faculty of Natural Sciences,

Comenius University, Bratislava, Slovak Republic
kubinec@fns.uniba.sk

A difference between colostrum and mature milk
composition corresponds to changing needs of the
growing lambs thus providing different amounts of
components important for nutrient supply, specific and
nonspecific host defence, growth and development.
The objective of this study was GC-MS determination
of the time-variation of 70 C4-C24 milk fatty acids
(FA) in colostrum and mature milk fat of ewes fed
with a winter diet. The samples of first-day colostrum
were analyzed first hourly, then daily for the first six
days, and twice weekly for up to 60" day of lactation.
The variations in milk FA profiles were related to their
potential physiological effects.

The content of individual FA through lactation was
significantly increased or decreased or only slightly
changed for bulk milk samples, and still more different
for individual ewes’ milk. For straight-chain SFA with
two different physiological active groups in colostrum,
the content of 4:0-10:0 increased up to 100% in
colostrum, whereas that of 12:0-16:0 decreased up to
50%. For individual ewes on the first colostrum day,
however, reversal trends of these relations were
observed too, and the variations were up to 100%. The
content of 15-17 branched-chain SFA has increased
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progressively with lactation degree. For individual
ewes, however, the content of iso- and anteiso isomers
increased or decreased on the first colostrum day. Such
variations in SFA profiles were related to ruminal
bacterial activity.

In colostrum, the content of MUFA cis-9 14:1-16:1
significantly decreased, and that of 18:1 decreased
very slightly only. However, decreasing and increasing
trends in time-related content changes were noted in
individual ewes. The calculated A-9 desaturase indexes
showed that mammary gland activity was two- to
three-fold higher for colostrum compared to mature
milk, and it was about 20-fold higher for cis-9 17:1-
20:1 than for 10:1-16:1. For individual ewes, more
than two-fold different A-9 desaturase indexes were
calculated, and increasing or decreasing content trends
were observed on the first colostrum day.

In terms of PUFA, the most remarkable variations
were noted in cis-9,¢rans-11 18:2 produced by A-9
desaturase of trans-11 18:1. The CLA content on the
first colostrum day was 3-fold higher than that in
mature milk. The high activity of A-9 desaturase of
mammary gland and modified ruminal microbial
activity affecting hydrogenation in the rumen during
colostrum time induced wide variations in content
ratio of trans-11 18:1/ cis-9,trans-11 18:2, i.e. from
0.76 to 1.44 for individual ewes on the first colostrum
day vs. 2.3 for mature milk.

A detailed evaluation of changes in colostrum FA
composition in relation to mature milk fat can be used
for better understanding of the positive effects of
individual FA on health and disease prevention. The
results can also be useful for ewes selection.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under Contract No. APVV-0163-
06, LPP-0198-06, LPP-0089-06 and VEGA 1/0297/08.

1Po53

FLUCTUATION IN FATTY ACID
COMPOSITION OF EWES MILK FROM DRY
WINTER TO PASTURE FORAGE

Beata Mel'uchova, Robert Kubinec, Jaroslav Blasko,
Ivan Ostrovsky, Ladislav Sojak

Institute of Chemistry, Faculty of Natural Sciences,
Comenius University, Bratislava, Slovak Republic
meluchova@jfns.uniba.sk

The profile variations of approximately 70 fatty acids
(FA) in milk of ewes consuming total mixed rations
(TMR) and grazing natural pasture were estimated by
GC-MS. The milk of ewes grazing pasture in May and
September showed 3-fold higher content of conjugated
linoleic acid (CLA) (P<0.001) and trans-vaccenic acid
(TVA) (P<0.001), and double content of a-linolenic
acid (ALA) (P<0.001) compared to those fed with
TMR. A 2-fold increase of CLA and TVA contents in
milk fat of ewes fed with TMR was achieved by
changing the meadow hay containing higher ALA
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content. Lesser availability of vegetation and lower
ALA pasture content in summer (P<0.001) caused 2-
fold decrease (P<0.001) of CLA and TVA contents
when compared with May. With grass re-growth and
ALA pasture content increase in September, the CLA
and TVA contents rose to similar values as those in
May (P>0.05). No significant differences in the FA
composition in milk of ewes grazing on summer
pasture with higher altitude were observed. CLA, TVA
and ALA contents in the milk of ewes grazing on fresh
pasture are similar to those in milk of cows grazing
Alpine pastures. The trans-11, cis-13 CLA isomer in
milk of ewes grazed on pasture was the second-most
abundant CLA isomer like in Alpine cows” milk.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under Contract No. APVV-0163-
06, LPP-0198-06, LPP-0089-06.

[1] Ostrovsky 1., Pavlikova, E., Blasko, J., Gorova, R.,
Kubinec, R., Margetin, M., Sojak, L. (2009).
Variation in fatty acid composition of ewes milk
during continous transition from dry winter to
natural pasture diet. International Dairy Journal,
19, 545-549.
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CIRKULUJICI NUKLOVE KYSELINY —
ZPUSOB VCASNE DETEKCE LIDSKYCH
ONEMOCNENI]

Vojtéch Adam'~, Dalibor Huska', Ondiej Zitka',
Jaromir Hubalek®, Libuse Trnkova®, Ladislav Zeman?,
René Kizek'

"Ustav chemie a biochemie, a *Ustav vyZivy zvifat a
picninarstvi, Agronomicka fakulta, Mendelova
zemédélska a lesnicka univerzita v Brné, Zemédelska
1, 613 00 Brno, Ceskd republika

3 Ustav mikroelektroniky, Fakulta elektrotechniky a
komunikacnich technologii, Vysoké uceni technické

v Brné, Udolni 53, 602 00 Brno, Ceskd republika
SUstav chemie, Prirodovédecka fakulta, Masarykova
univerzita, Kotldi'ska 2, 611 37 Brno, Ceskd republika

Historie rozpoznani cirkulujicich nukleovych kyselin
je datovana do 40. let minulého stoleti. Tehdy byla
volna nukleova kyselina detekovana v krevni plasmé.
V dalsich studiich byly cirkulujici nukleové kyseliny
analyzovany u zdravych i nemocnych lidi. Byla
nalezena souvislost mezi auto-imunnimi chorobami,
systétmovym Lupus erythematosus a revmatoidni
artritidou a témito latkami. Pozdé€ji byla pozorovana
souvislost mezi hladinou volné nukleové kyseliny a
nadorovym onemocnénim pankreatu. Daéle bylo
pozorovano, ze zmény v hladinach cirkulyjici
nukleové kyseliny nastavaji jiz v éasnych stadiich
chemoterapie. Cilem této prace byl vyvoj
jednoduchého elektrochemického senzoru pro analyzu
nukleové kyseliny v lidskych tekutinach. Pro tento
ucel byly pfipraveny rtzné technické modifikace
tisténych  elektrochemickych senzori (pomocna
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uhlikova, referencni stiibrnd s vrstvou AgCl pasty a
pracovni  uhlikovd). Navrzené elektrochemické
senzory byly ve spojeni s potenciostatem AUTOLAB,
CH-INSTRUMENTS a nami vyrobenym
mikropotenciostatem pouzity pro detekci nukleovych
kyselin. Na voltamogramech DNA byly rozliSitelné
oxida¢ni signdly jednotlivych bazi. Pro detekci
nizkych koncentraci DNA pod 500 ng/ml byly
jednotlivé signaly bazi secteny. Diky navrZzenému
postupu bylo mozné analyzovat koncentrace DNA pod
10 ng/ml. Kromé toho bylo pro dalsi zvySeni
senzitivity elektrochemické analyzy vyuzito techniky
eliminacni voltametrie.

Prdace  byla  financné  podporovina
KAN208130801 a GACR 102/08/1546.

grantem

1Po55
MULTIINSTRUMENTALNI HODNOCENI{
FYTOREMEDIACNIHO POTENCIALU

Olga Krystofova'?, Vaclav Diopan'~, Vojtéch
Adam'”, Josef Zehnalek', Ladislav Havel’, René
Kizek'

!Ustav chemie a biochemie, *Ustav biologie rostlin a

I Ustav vyzivy zvirat a picnindrstvi, Agronomicka
fakulta, Mendelova zemédeélska a lesnicka univerzita v
Brné, Zemédélska 1, 613 00 Brno, Ceskd republika

Pro sanaci pid a vod kontaminovanych toxickymi
kovy a dal$imi toxickymi latkami se jevi remediacni
postupy s vyuzitim biologickych systému jako slibna
alternativni metoda k primyslové aplikovanym
postupiim. V nasi praci jsme se zaméfili na schopnost
riznych odrdd Inu setého pfijmout tézky kov
(kadmium) s cilem jeho vyuziti ve fytoremediacnich
technologiich. Pro posouzeni tzv. fytoremedia¢niho
potencialu Inu setého jsme vyuzili fadu analytickych
nastroji, jako byly automaticky spektrometricky
analyzator, vysoce uCinna kapalinova chromatografie
s elektrochemickou detekci, gelova elektroforéza a
automaticky elektrochemicky analyzator. Detekovali
jsme aktivitu fady enzymt, hladinu thiolovych latek
(glutathionu a fytochelatinu2), celkovy obsah na siru
bohatych slou€enin, proteind a antioxidacni aktivitu.
Vzhledem k celkovému poctu 22 testovanych odrud

jsme ziskali velké mnozstvi dat, které jsme
matematicky vyhodnotili a vytvofili tak novy a
unikatni  zplsob  hodnoceni  fytoremedia¢niho

potencialu pomoci modernich analytickych metod.
Bylo zjisténo, Ze vSechny odridy tvoii v porovnani s
kontrolou zvySené mnozstvi thiold a také byly
pozorovany znacné rozdily v jejich mmnozstvi mezi
jednotlivymi odriidami. Z dvaceti dvou
porovnavanych odrad Inu set¢ho maji nejvyssi
fytoremediacni potencial odridy Ilona, Recital a
Elektra a jsou tak vhodné pro dalsi studia pomoci
technik molekularni biologie.
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Prace byla financné podporovana grantem 1M06030,
GACR 204/09/H002, GACR 522/07/0692 a DP6/AF
1GA MZLU.

1Po56

FLUORESCENCIA SYSTEMOV KUMARIN
C153/B- CYKLODEXTRIN, /SILYLOVANY B-
CYKLODEXTRIN A /TIOLOVANY B-
CYKLODEXTRIN

Marianna Trenc¢anova, Dusan Veli¢

Univerzita Komenského v Bratislave, Prirodovedecka
fakulta, Katedra fyzikalnej a teoretickej chémie

Fluorescencia je dej, pri ktorom dochadza v molekule,
po prijati ur¢itého kvanta energie, k excitaci elektronu.
A nasledne elektron zaéne relaxovat’. Tato relaxacia je
spojena s emitovanim iné¢ho kvanta energie, ktoré je
mozné detegovat,, rovnako ako je mozné detegovat’ aj
energiu prijata molekulou (absorbovantl).
Fluorescencia je zavisld od prostredia, v ktorom sa
dané molekuly nachadzaja a teda aj od molekul, ktoré
st vjej blizkosti. Kumarin C153 je latka so
schopnostou fluorescencie. Cyklodextriny st latky
kuzelovittho  tvaru s hydrofilnym  povrchom
a hydrofébnou kavitou. Ciel'om nasej prace bolo zistit,
¢i modifikacia cyklodextrinu vo forme Heptakis(6-O-t-
butyldimetylsilyl-2,3-di-O-acetyl)-B- cyklodextrin a 6-
deoxy-6-monothio-f-cyklodextrin  ovplyvni tvorbu
supramolekulovych komplexov medzi kumarinom
a cyklodextrinmi. Tento vplyv bol dokumentovany
fluorescenénymi spektrami. Motivaciou je z danych
cyklodextrinov vytvorit povrchové supramolekulové
Struktary.

Podakovanie patri nasledujucim agenturam za
podporu vo forme grantov APVT-20-029804 a APVV-
0491-07.

1Po57
FLUORESCENCIA KUMARiNU VO YVODNOM
PROSTREDI HYDROGELU

Jan Skoviera', Dusan Veli¢?
e e

!Prirodovedeckd fakulta UK Bratislava
’Medzindrodné laserové centrum, llkovicova 3, 841 04
Bratislava

Hydrogél je koloidna latka tvorena spojitou disperznou
aj tuhou fazou. Disperznou fézou je voda a tuhou
fazou polymér vytvarajici trojrozmernu  siet.
NajmenSou S$truktirnou jednotkou takejto siete je
takzvand  bublinka, vktorej je voda. Do
akrylamidového hydrogélu sme namiesto Cistej vody
dali roztok kumarinu C153 vo vode pri vel'mi nizkej
koncentracii, aby sa dali Studovat’ moznosti uvidznenia
kumarinu vo vode v bublinkdch hydrogélu. Kumarin
C153 je fluorescencné farbivo, na ktoré posobi voda
ako zhaSa¢. Voda spésobuje hypsochromny posun vo
fluorescenénom spektre kumarinu a zaroven jeho
rychlej$iu  relaxaciu'. Uviznenie vody pdsobi
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stlmujiico na tieto u€inky vody, preto sme na Studium
tohto systému pouzili techniku fluorescencnej
spektroskopie. Pri  meraniach sme sa stretli
s problémom rozptylu svetla na sietovej Strukture
polyméru. Priame sledovanie fluorescencie kumarinu
pomocou fluorescencnej spektroskopie je mozné pri
optimalnej priprave hydrogélu. V opacnom pripade
mdzeme s najvacsou pravdepodobnostou zmerat' len
rozptylové spektrum.

[1] Lakowicz, John r.Principles of Fluorescence
Spectroscopy,  Kluwer  Academic  /Plenum
Publishers, New York 357 (1999).
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CHROMATOGRAPHIC ANALYSIS OF
GALACTOSE AND GALACTITOL IN URINE
OF PATIENTS HANDICAPPED WITH INBORN
METABOLIC DISORDERS

Ivan Ostrovsky, Jozef Visnovsky, Robert Kubinec,
Jaroslav Blasko, Beata Mel'uchova, Zuzana Vetrikova

Institute of Chemistry, Faculty of Natural Sciences,
Comenius University, Bratislava, Slovak Republic

The term ,,Inborn metabolic disorders (IMDs)” is
applied to genetic disorders caused by loss of function
of an enzyme. Traditionally the IMDs are categorized
as disorders of carbohydrate metabolism, amino acid
metabolism, organic acid metabolism, or lysosomal
storage diseases. Some IMDs produce relatively
unimportant ~ physical ~ features or  skeletal
abnormalities. Others produce serious disease and
even death. Most inborn errors of metabolism are
monitored by routine blood or urine tests [1].

Galactosemia was first "discovered" in 1908 by Von
Ruess. It is a metabolic disorder associated with the
intolerance to dietary galactose due to an inherited
enzymatic deficiency, is indicated by heightened levels
of galactose and galactitol in urine [2]. Galactose is a
monosaccharide present in many polysaccharides,
where the most clinically important source is the
disaccharide lactose. Lactose is the predominant
carbohydrate in human and most other animal milk,
including cow’s milk, therefore many commercially
available infant formulas contain lactose. Classical
galactosemia (GALT deficiency), an autosomal
recessive disorder occurs in the population with an
incidence of approximately 1:40-60 000. Galactose-1-
phosphate, a metabolite derived from ingestion of
galactose, is considered to be toxic in several tissues
particularly in the liver, brain and renal tubules.

Monosaccharide analysis by GC (with FID or MS
detection) requires derivatization to increase their
volatility and decrease interaction with the analytical
system. Reduction to alditols have the advantage that
each sugar generate only one peak, while trimethylsilyl
(TMS) oximes give 2 peaks, but hydroxylamine
reactions are more selective. Alditols preparation also
include cation-exchange steps and boric acid removal,
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in the TMS-oxime preparation, all reactions are carried
out in the same vial and consecutively.

Recognizing the clinical need for the simultaneous
measurement of galactitol and galactose in urine for
galactosaemic subjects, we used the GC/MS method,
permits for the first time, measurement in urine by an
accurate and precise single step procedure. This
method does not require urine pretreatment before the
silylation.
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This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under Contract No. APVV-0163-
06, LPP-0198-06, LPP-0089-06 and VEGA 1/0298/08.

[1] S. Kavitha, S. N. Sarbadhikari, N. R. Ananth: J. of
Health and Allied Sciences, 5(3) (2006).

[2] J. Schadewaldt, S. Killius, L. Kamalanathan, H.—
W. Hammen, K. Strafburger, U. Wendel, J.
Inherit. Metab. Dis. 26 (2003) 459—479.

POSTERY - SEKCIA 2:
ANORGANICKA A MATERIALOVA
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SYNTHESIS AND REDOX PROPERTIES OF
SOME FERROCENYL

SUBSTITUTED CARBORANES AND
METALLACARBORANES

Josef Holub', Bohumil Stibr', Petr Stépnitka” and
Ivana Cisafova®

!Institute of Inorganic Chemistry of the ASCR, v. v. i.,
CZ-250 68, Rez, Czech Republic.

’Department of Inorganic Chemistry, Faculty of
Science, Charles University,

Hlavova 2030, CZ-128 40, Prague, Czech Republic

A sequence of reactions starting from arachno-4-
Me,S-ByH; (1) and ethynylferrocene, FcC=CH (Fc =
ferrocenyl) led to the isolation of 6-Fc-nido-5,6-
C,BsHy1 (2), 1-Fe-closo-1,10-C,BgHy (3) along with
the two isomeric ferratricarbollides [l-nS—C5H5—2-Fc—
12-+-BuNH-1,2,4,12-FeC;B¢Ho] (4) and [1-n’-CsHs-2-
Fc-10-#-BuNH-1,2,4,10-FeC;BgHy] (5).
Electrochemical studies revealed that all compounds
display one (2 and 3) or two (4 and 5) well-defined,
reversible one-electron redox changes. The waves for
2 and 3 are observed at higher potentials than that for
ferrocene itself, which is in accord with electron
deficient nature of the carborane skeletons. The
oxidation of 2 occurs by 90 mV more positively than
that for 3, which corresponds with a more pronounced
electron withdrawing character of the open nido cage
in comparison to the closed cage of 3. The oxidation of
the ferrocenyl groups in 4 and 5 occurs at identical
potentials, close to that of ferrocene itself. By contrast,
the potentials of the metallacarborane-iron(II)
oxidations differ by 70 mV, the oxidation of 5 being
more difficult. More importantly, however, the
metallacarborane-iron(II) oxidations are shifted to
more positive potentials than those of the analogues
possessing the redox silent organic groups. This
probably reflects the change imparted during their
preceding redox step that converts the strongly
electron-donating ferrocenyl group into a cationic,

electron-withdrawing ferrocenium, thus making the
subsequent electron removal more difficult.

Supported by the Ministry of Education of the Czech
Republic (projects no. LC 523 and MSM0021620857).
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THERMAL ANALYSIS, FT-IR SPECTROSCOPY
AND OPTICAL MICROSCOPY AS A TOOL
FOR CHARACTERIZATION OF MARBLE

E. Plevova, A. Kozusnikova, L. Vaculikova

Institute of Geonics AS CR, Studentska 1768, 708
00,0strava,Czech Republic, plevova@ugn.cas.cz

Thermal analysis is a useful tool for determination of
the rock thermal behavior. This study presents the
application of thermogravimetric analysis (TG),
differential thermal analysis (DTA) and
thermomechanical analysis (TMA) in characterization
of selected marble samples. The texture and spatial
orientation for marble samples was determined by
optical microscopy and image analysis. FTIR-
spectroscopy was also used for next characterization of
material.

The thermal behavior of rock is effected not only by
rock composition (temperature increase causes various
changes in rock material such as decomposition,
dehydroxylation, oxidation, phase and polymorfic
transformation etc) but also by rock structure.

Data from thermal analysis show that the principial
changes in marble decomposition occur in several
temperature  intervals, depending on marble
composition. If there is an additional organics or
ferritic oxides at sample, the oxidation process occurs
at the range of temperatures 350-700°C. In case of
presence of clays, endo-reactions may appear at the
same temperature interval. Then at temperature
interval 750-930 °C, dissociation of carbonate usually
comes up.

Optical polarising microscopy is an effective tool for
determination of grain structure. According optical
microscopy, the calcite grains show marked anisotropy
at least in one axis. Therefore the thermomechanical
analysis of marble samples had to be measured in three
different (perpendicular each other) axis. Data from
optical microscopy correspond well with data of
thermal expansion obtained by TMA.
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This work was supported by the Czech Science
Foundation, the project No.105/07/P416, the project
No. 105/08/1398 and by Research plan No. AVOZ
30860518.
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STEREOCHEMISTRY OF VARIOUS FREE
BORON CLUSTERS FROM MODEL
CHEMISTRIES

Drahomir Hnyk and Jan Machacek

Institute of Inorganic Chemistry of the Academy of
Sciences of the Czech Republic, v.v.i., No. 1001, CZ-
250 68 Husinec-Rez, Czech Republic, hnyk@jic.cas.cz

A considerable progress has been achieved in the
stereochemistry of a number of heteroboranes by
applying the so-called ab initio/ GIAO/NMR method
along with gas-phase electron diffraction.' The
molecular geometries are computed at a very high
level of theory that includes the effect of electron
correlation (e.g. MP2). Such geometries turned out to
be superior to those obtained at SCF levels in terms of
comparing the agreement between the calculated
(using a particular geometry) and experimental ''B
chemical shifts. Both the GIAO-SCF and GIAO-MP2
approaches are applied for the calculations of shielding
tensor. Again, the computations that consider the
effect of electron correlation (GIAO-MP2) provide
better results when relating them to the corresponding
experimental data. Summarizing, the GIAO-
MP2/11//MP2/6-31G* (level of theory//geometry) is
the best approach for reproducing the measured
chemical shifts. If a few candidates can account for the
experimental ''B spectrum of a particular cluster, this
approach can decide among these possibilities. As the
monocrystals of many boranes are disordered, this
method remains as the only source for obtaining
structural data for this class of materials. A number of
structures of recently prepared heteroboranes,
classified as closo, nido, and arachno and others,
determined by this technique(s) will be demonstrated.

This work was supported by the Ministry of Education
of the Czech Republic (project no. LC523).

[1] D. Hnyk and D.W.H. Rankin, Dalfon Trans., 2009,
585.
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SYNTHESIS AND REDOX POTENTIALS OF
ISOMERIC
1-n°-CsHs-12-T-BUNH-1,2,4,12-FEC3BgHy AND 1-
N°-CsHs-10-T-BUNH-1,2,4,10-FEC;BgH
FERRATRICARBOLLIDES SUBSTITUTED BY
ME AND PH

ON THE CAGE CARBON ATOMS

Mario Bakardjiev', Josef Holub', Bohumil Stibr!, Petr
Stépnicka® and Ivana Cisafové®

!Institute of Inorganic Chemistry of the ASCR, v. v. i.,
CZ-250 68, Rez, Czech Republic.

’Department of Inorganic Chemistry, Faculty of
Science, Charles University,
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Discussed will be the synthesis and structures of the
cage isomeric closo ferratricarbollides [1-1’-CsHs-2,4-
R'R%-12---BuNH-1,2.4,12-FeC;BsHg] (1)  (where
R'/R’= H/H, 1a; H/Me, 1b; Me/Me, 1¢; H/Ph, 1d, and
Ph/Ph, le) and [I-n>-CsHs-2,4-R'R*10-r-BuNH-
1,2,4,10-FeC;BgHs] (2) (where R'/R*= H/H, 2a; H/Me,
2b; Me/Me, 2c¢; H/Ph, 2d, and Ph/Ph, 2e). The
electrochemical behaviour of this series has been
studied by cyclic (CV) and difference pulse (DPP)
voltametry at platinum disc electrode in
dichloromethane solutions. Compounds 1 and 2
undergo single electron removal attributable to the
Fe'/Fe" couple at potentials that are more positive
than that for the related dicarbaborane complex [1-n°’-
CsHs-1,2,3-FeC,BoH ;] (-0.08 vs. SCE in acetone-
water 1:1). [1.]

The redox potentials for individual isomeric pairs 1
and 2 having interchanged R substituents (R'<R?)
differ uniformly by about 100 mV, isomers 2 being
more difficult to oxidise. Oxidation potentials of the
H- and Me-substituted compounds are lower than
those of the Ph-analogues. This leads to the following
sequence of the oxidation potentials for R'/R* = H/H
(+0.25/+40.35) =~ H/Me (+0.25/+0.35) ~ Me/Me
(+0.25/+0.35) < PwH (+0.28/+0.39) < Ph/Ph
(+0.32/+0.42) (data in V for the isomeric 1 and 2
couples relative to the ferrocene/ferrocenium reference
in parentheses), which roughly corresponds with the
electronic properties of these substituents.

Supported by the Ministry of Education of the Czech
Republic (projects no. LC 523 and MSM0021620857).

[1] M. F. Hawthorne, D. C. Young, T. D. Andrews, D.
V. Howe, R. L. Pilling, A. D. Pitts,

[2] M.. Reintjes, L. F. Warren, Jr., P. A. Wegner, J.
Am. Chem. Soc., 1968, 90, 879.
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Fotokatalytické technologie se stavaji stale vice
atraktivnimi pro primysl dne$ni doby, zvlasté pak
z diivodu globalniho znecistovani zivotniho prostiedi.
Mezi ruznymi polovodi¢ovymi materialy pfitahuje
velkou pozornost oxid titanicity, a to hlavné pro jeho
vSestranné vyuziti v praktickém zivoté. Kaolin patii
mezi zndmé jilové materialy, které predstavuji vhodné
nosic¢e pro pestovani nanocastic oxidu titaniCitého na
jejich povrchu. Kompozity typu kaolin/TiO, mohou
potencialné nachazet vyuziti v mnoha primyslovych
odvétvich napft. ve stavebnim pramyslu [1].

Hlavnim cilem této prace bylo posouzeni vlivu
klicovych parametrt hydrolyzy (délka wvaru pfi
hydrolyze, stupeii a zptsob fedéni) smési kaolinu
s titanyl sulfaitem na vytéZnost oxidu titanicitého
béhem reakce [2]. Za timto ucelem byla u vSech
ptipravenych kompozitli zjistovana také vysledna
fotokatalyticka aktivita vaéi barvivu acid oranz 7
(AO7) po 1 hodinovém osvitu UV lampou emitujici
zéfeni 365nm o intenzité osvétleni 2mW/cm’.
Vyhodnoceni ubytku koncentrace barviva bylo
provedeno spektrofotometricky.

Kompozity modifikované rlznymi navrZzenymi
zpusoby hydrolyzy byly nasledné charakterizovany
pouzitim kombinaci metod FTIR, DRS, XRD, AFM a
jsou blize popsany v posteru.

Studie vznikla s financni  podporou  vyzkumného
projektu FT-TA4/025 a GACR 205/08/0869.

[1] Matéjka V., Kovar P., Babkova P., Prikryl I,
Mamulové Kutlakova K., Capkova P.: Utilization
of Photoactive Kaoline/TiO, Composite in Cement
Based Building Materials, Nanotechnology in
Construction 3, Proceedings of the NICOMS3,
2009, 309-314.

[2] Mamulova  Kutldkovda K., Matéka V.,
Neuwirthova L.: The effect of reaction conditions
for sol-gel synthesis of TiO2 with photocatalytic
properties, Nanomaterials and Nanotechnology
Meeting, 43 (2008).
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Oxid titaniCity (TiO,) predstavuje v posledni dobé
pravdépodobné nejstudovanéj$i fotokatalyzator pro
vyuziti v oblasti fotodegradace latek znecistujicich
zivotni prostiedi.

Netoxické, snadno dostupné pfirodni jilové mineraly
(jako napi. montmorilonit, kaolinit, vermikulit ...)
pfedstavuji vhodné nosice pro péstovani nanocastic
TiO; na jejich povrchu.

Nase kompozity kaolin/TiO, jsou pfipravovany
hydrolyzou smési vybraného (upravené¢ho, Ci
neupravené¢ho) jilového nosice — kaolinit a titanyl
sulfatu (TiOSOy).

Pripravené kompozity jsou charakterizovany pomoci
RTG, IC, SEM a XRFS. Fotokatalytické uéinky
pfipravenych kompozitd jsou hodnoceny pomoci
studia jejich fotodegradacnich ucinkii testovanych na
methylenové modii.

Hlavnim problémem u méfeni XRFS (rentgenové
fluorescencéni spektroskopie) je vysoky obsah TiO, u
pripravenych kompozitd jil/TiO, a nedostupnost
referencnich materiald jilovych mineralt s vysokym
obsahem Ti. Zatimco bézné dostupné jilové
certifikované referen¢ni materialy obsahuji desetiny
hm% TiO,, nami pfipravované kompozity obsahuji
desitky hm.% TiO,. Z tohoto problému vyplynula
nutna piiprava vlastnich referen¢nich materialti a s tim
i spojena kalibrace.

Tato prace se zabyva piipravou jednotlivych
referenCnich materiald, posouzenim jejich homogenity
a opakovatelnosti pfipravy a piedev§im vyvojem
metody s pouzitim firemniho software.

Tato prace vznikla za finanéni podpory GACR
205/08/0869 a FT-TA4/025.

[1] Matéjka V., Neuwirthova L., Kovar P., Valaskova
M,: Kaolinite and methakaolinite as a matrix for
preparation of nanosized TiO, with
photocatalytical properties, Brno, NANO 2007

[2] Fujishima A., Hashimoto K., Watanabe T.: TiO,
fotokatalyza, zaklady a aplikace, Praha, 2002
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Cielom prace bolo identifikovat vplyv NH4;NO; a
Ca(NOs), (ktoré sa mo6zu nachadzat' v priemyselnom
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roztoku dusi¢nanu horecnatého) na proces zrazania
Mg(OH)y:

Mg(NO3),+2 NH;OH<Mg(OH),+2 NH,NO; (1)

Sustredili sme sa na prvi etapu procesu, v ktorej
prebicha nukledcia a rast krystalov. Tato etapa sa
uskuto¢nuje pri laboratornych podmienkach (teplota,
tlak). Na uskuto¢nenie experimentu sme zvolili model
kontinualneho reaktora, zrazanie sa uskutocnilo
v stechiometrickych pomeroch, SO
zakladnymi roztokmi  pripravenymi  z chemikalii
Cistoty p.a. — 1 M roztok dusi¢nanu hore¢natého a 2 M
roztok ¢pavku.

Vplyv primesi sa hodnotil na zédklade zmien priebehu
sedimentacie.

Sledovanie vplyvu dusi¢nanu vapenatého na zrazanie
Mg(OH),

Pri sledovani sedimentacie v suspenziach hydroxidu
horec¢natého vyzrazaného z roztoku
dusi¢nanu obsahujiceho do 6 % hm Ca(NO;),4H,0 sa
nepostrehli ziadne vyznamné rozdiely, z ¢oho mozno
usudzovat’, ze uvedena zlozka nema v sledovanom
mnozstve zasadny vplyv na proces nukleacie resp.
rastu zfn Mg(OH),.

Sledovanie vplyvu dusinanu aménneho na zrazanie
Mg(OH),

Pritomnost’ dusi¢nanu aménneho v roztoku dusi¢nanu
horecnatého (do obsahu 20% hm.) vyznamne
ovplyviluje priebeh zrdzania hydroxidu horec¢natého.
Na zéklade pozorovani sedimenticie sa mozno
domnievat, ze okrem kinetiky zrdZania moéze byt
ovplyvneny aj stupeii vyzrazania Mg®" iénov.

Z hladiska vplyvu dusi¢nanu aménneho na zrazanie
Mg(OH), ma klicovy vyznam skutocnost’, ze amoénne
soli vyrazne zvysSuju rozpustnost Mg(OH), vo
vodnych roztokoch.

Vysvetlenie tohto javu je zalozené na pomerne malej
disociacii NH4OH pri laboratornej teplote. Ioniza¢na
konstanta pre NH4,OH je pri laboratornej teplote
1,8x107°. Sugin rozpustnosti Mg(OH), je 8,9x10™% Ak
teda pridivame do roztoku NH4;NO;, zniZuje sa
koncentracia OH™ i6nov a preto sa zvysuje rozpustnost’
Mg(OH),.

Druhy dévod uviedol Fredholm (1934) [1], ktory tvrdi,
7e kation Mg*" je schopny adovat’ NH; za vzniku
slabého komplexu.

Experimenty preukazali, Ze obidva tieto javy
moézu ovplyvnit hnaciu silu procesu krystalizacie
Mg(OH), zroztokov  dusi¢nanu  horecnatého
amoniakom v pritomnosti d’alSich amoénnych soli.

Zhodnotenie tychto vplyvov umozni optimalizovat
postupy pre dosiahnutie pozadovanych konecnych
vlastnosti, napr. velkosti a tvaru Castic (Specifického
povrchu), ¢o ovplyvituje jeho zapracovatelnost do
plastov a pod.

Postery — sekcia 2

Praca vznikla v ramci projektu APVV-0203-07.
[1] H. Remy, Anorganicka chemie, SNTL Praha 1961
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Monocarbaboranes of general formula CB,H,.,” are
highly prized for their low nucleophilicity and they are
also much sought as a weakly coordinating anions.
The most studied members of this series are the
CB;H;;, and CBoH;y, anions[1]. Until now, the
synthesis of the seven-, eight- and nine- vertex
monocarbaboranes has been a rather difficult task.
However, new synthetic breakthroughs produced
monocarbaboranes via the “Brellochs Reaction”[2] of
aldehydes with nido BjoH 4 to give arachno-6-CByH 4,
starting an accelerated expansion in sub-icosahedral
monocarbaborane chemistry. The anion is transformed
in the next step to neutral arachno-4-CBgHi,. This
compound is a starting material for the preparation of
the eight vertex closo monocarbaborane anion closo-1-
CB;H;[3]. In our contribution we are focused on the
substitution of this small cage, detailed study of
electrophilic ~ halogenation  (bromination  and
iodination) of boron atoms, and electrophilic
substitution (alkylation) of the carbon vertex of this
small low nucleophilic anion.

[1]S. Korbe, P. J. Schreiber, J. Michl, Chem. Rev.
2006, 106(12), 5208 — 5249.

[2] B. Brellochs, Contemporary Boron Chemistry (M.
G. Davidson, A. K. Hughes, T. B. Marder and K.
Wade, Eds), p. 212. Royal Society of Chemistry,
Cambridge (U.K.) 2000.Maximalne

[3] B. Brellochs, J. Backovsky, B. Stibr, T. Jelinek, J.
Holub, M. Bakardjiev, D. Hnyk, M. Hofmann, I.
Cisafova, B. Wrackmeyer, Eur. J. Inorg. Chem.
2004, 3605-3611.
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Praha 6, 166 28

’Katedra chemie, Univerzita J.E. Purkyné, Usti nad
Labem

V praci byl studovan vliv plazmatické aktivace
povrchu PTFE na zménu jeho polarity, morfologie
azejména vlastnosti nasledné¢ deponovanych Au
nanovrstev.  Polarita ~PTFE  byla  stanovena
goniometricky (kontaktni uhel). Primérna tloustka Au
byla urena pomoci atomové absorpcni spektroskopie
(AAS). Spojitost Au nanovrstev byla charakterizovana
meéfenim jeji plosné rezistance. Povrchova morfologie
plazmaticky aktivovaného PTFE a naprasovaného Au
byla studovana mikroskopii atomarnich sil (AFM).

Modifikace PTFE méla za nasledek nartst jeho
polarity, zménu drsnosti a ovlivnila vlastnosti
nasledn¢ deponovanych Au nanovrstev. Drsnost PTFE
po ozafeni Ar plazmou klesd arovnéz se méni jeho
povrchova morfologie. Zavislost tloustky
naprasovanych Au vrstev na dobé depozice je
kvadratickd do doby depozice 130 sa linearni pro
doby vyssi. Na pivodnim PTFE se formuje elektricky
spojita vrstva pro deldi doby depozice oproti
plazmaticky = modifikovanému PTFE. Depozice
elektricky spojit¢é Au vrstvyy na PTFE vSak nema
vyznamy vliv na jeho povrchovou morfologii.

Autori dékuji za financni podporu grantim MSMT ¢.
LC06041, GAAVCR & KAN400480701 a A400500505
a GACR 106/09/P046.
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Zlato je pfedmétem zkoumani uz od pradavna, ale v
posledni dobé zaziva védecky zajem o né&j renesanci.
Je to hlavné v souvislosti s jeho moznym vyuzitim
v nanotechnologiich ~a  pifi  pfipravé  novych
nanomateriall. Velmi perspektivni jsou oblasti jako
elektronické  asenzorové  materidly,  lékafska
diagnostika nebo biosenzory. Velké moznosti zlata
a zlatych nanocéstic slibuje také jejich kombinace
s polymery [1.].

Tato prace se zabyva studiem rustu zlatych nanovrstev
na HDPE a skle. Zlaté nanovrstvy byly pfipravovany
katodovym napraSovanim. Mnozstvi naneseného zlata

Postery — sekcia 2

bylo zjisténo gravimetricky. Tloustka vrstev Au na
skle byla zméfena metodou AFM. Elektricka spojitost
byla studovana méfenim plo§ného odporu. Zlaté vrstvy

na obou substratech byly charakterizovany
rentgenovou difrakci. Nakonec byla studovana
povrchova  morfologie  substratu a  nasledné

nanesenych zlatych nanovrstev pomoci AFM.

Bylo zjisténo, Ze s rostouci dobou depozice roste
vrstva Au rychleji na skle nez na HDPE. Elektricky
spojita vrstva se také tvori dfive na skle. Drsnost
povrchu substratu ovliviiuje drsnost zlaté vrstvy.
Rentgenovou difrakci bylo zjisténo, Ze se vrstvy zlata
na HDPE a skle lisi velikosti biaxialniho napéti,
velikosti  krystalith  a velikosti ~ mikrodeformaci
krystaliti.

Autori dékuji za financni podporu grantim MSMT ¢.
LC06041, GAAVCR ¢&. KAN400480701 a A400500505
a internimu grantu VSCHT Praha ¢.126089004.

[1] Svor¢ik V.,Chaloupka A., et al. Nucl. Ins. Meth. B,
v tisku
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Svor¢ik V.*
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chemicko-technologickad, Technicka 5, Praha, 166 28,
hubacekt@vscht.cz

Uhlikové vrstvy pfipravené napaienim metodou Flash
mohou mit $iroké vyuziti od elektronové mikroskopie
po Dbiomateridly. Vyhodou takto pfipravenych
nanovrstev je jejich vysoka homogenita a spojitost[1].
Homogenita pokryti povrchu vrstvou uzce souvisi
s elektrickymi vlastnostmi vrstvy.  Pii ptechodu
ze spojité na nespojitou vrstvu dochazi k vyraznym
zménam elektrickych vlastnosti[2].

V této praci byl studovan vliv depozi¢nich podminek
na elektrické vlastnosti vrstvy. Jako substrat byl pouzit
PTFE. Pro vrstvy byla stanovena teplotni zavislos
plosného odporu, na niz byl aplikovan vztah Rs(T) =
exp((To/T)M). Dale byla méréna V-A charakteristika.
Pomoci UV-VIS byla stanovena absorbance vrstvy, na
jejimz zékladé byla stanovena Sitka zakazaného pasu
podle Tauce.

Pii poklesu teploty na hodnoty blizké teplot¢ dusiku
dochazi k vyznamnému nartistu plosného odporu. Po
aplikaci vySe uvedeného vztahu, vrstva s klesajici
teplotou vykazuje neohmicky charakter, ktery lze
podle Motta popsat jako tzv. variable range hopping
mechanism. Neohmicky charakter vodivosti byl
zaroven potvrzen naméfenou V-A charakteristikou.
Sitka opticky aktivovaného zakazaného pasu byla
stanovena na 0,1 eV. Tato hodnota se blizi hodnoté
Sitky zakazaného pasu grafitu.
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Autori dékuji za financni podporu grantim MSMT ¢.
LC06041, GAAVCR ¢. KAN400480701 a A400500505.

[1] Svortik V., Hubadek T., Slepicka P., et al., Carbon
47 (2009) 1770

[2] Svor¢ik V., Slepicka P., Svoréikova J., et al., J
APPL POLYM SCI 99 (2006) 1698
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Ultratenké kovové filmy se v soucasnosti t&€§i zajmu
védeckych skupin, zejména pro své unikatni vlastnosti
viadé  technologickych  aplikacich. = Neustalé
zmenSovani rozmérd otevira dvefe nové védni
discipliné¢ oznacované Size Dependent Chemistry.
Aplikovand miniaturizace v elektronice ma za
nasledek nartist poméru povrchu aktivnich struktur k
jejich objemu a objevuji se tak nové fenomény
oznacované jako Surface Size a Quantum Size Effects.
Kovové vrstvy, jejichz tloustky se pohybuji v fadech
nanometrii, tak mohou vykazovat polovodivy az
izola¢ni charakter [1]. Piiprava kovovych struktur na
polymerech vyzaduje vhodnou tpravu povrchu
polymeru pted depozici kovu. Moznost jak
modifikovat povrchové vlastnosti polymert pfi
zachovani charakteristickych vlastnosti objemovych,
je expozice povrchu plazmatem [2,3].

Prace se zabyva modifikaci povrchu polyethylenu Ar
plazmatem, roztokem 1,2-ethandithiolu a roztokem Au
nanocastic, s cilem snizit plosnou rezistanci nasledné
deponovanych Au nanovrstev. Sledovany byly zmény
povrchové morfologie polymeru v riznych stupnich
modifikace metodou AFM a prechod k elektricky
spojité vrstvé pfi depozici Au méfenim plosné
rezistance.

Fyzikalni i chemicka modifikace PE zplsobuje zmény
povrchové morfologie. Tato prace prokazala moznost
urychleni tvorby elektricky spojit¢é Au vrstvy pii
depozici kovu na modifikovany povrch PE.

Autori dékuji za financni podporu grantim MSMT ¢.
LC06041, GAAVCR & KAN400480701 a A400500505
a internimu grantu VSCHT Praha ¢.402089042.

[1] Emil Roduner, Chem. Soc. Rev. 35, 583 (2006).

[2] Siegel J., et al., Radiat. Eff. Def. Sol. 163, 779
(2008).

[3] Jakub Siegel, et al., Mater. Sci. Forum 567, 261
(2007).
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AND PRIMARY HUMAN HEPATOCYTES
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Science, Palacky University, Kiizkovského 10, 771 47
Olomouc, Czech Republic

Cu(Il), Pt(Il) and Pd(Il) complexes of the [Cu,(u-
L)4(Cl04)2](ClO4), - nCH;0H (1, 2), [PY(L)2(0x)] (3-5)
and [Pd(L)(ox)] - xH,O (6-9) types, where L stands
for various substituted N6-benzyladenine derivatives
and ox represents oxalate dianion, were prepared and
characterized by various physical methods including
single-crystal X-ray analysis [1]. N6-Benzyladenine, a
naturally occurring cytokinin, and especially its C2-
,NO9-substituted analogues {e.g. 2-[(R)-(1-ethyl-2-
hydroxyethylamino)]-N6-benzyl-9-isopropyladenine,
roscovitine} show a broad spectrum of biological
features, e.g. anticancer properties. Moreover, the
transition metal complexes involving the mentioned
ligands are potentially biologically active, in
particular, against distinct types of cancers. Therefore,
we decided to test in vitro cytotoxicity of the
complexes 1-9 against human osteosarcoma (HOS)
and human breast carcinoma (MCF-7) cell lines. In
addition, the cytotoxicity of the tested compounds was
assessed in two different primary human hepatocyte
cultures. Cells were incubated with tested compounds
for 24 hrs. Cell viability was assessed by MTT test and
ICsy values were calculated from three independent
experiments [2]. The obtained results were compared
with those of cis-diamminedichloridoplatinum(II)
(cisplatin). Some of the studied complexes were found
to be more cytotoxic against human cancer cell lines
compared to the commercially used platinum-based
drug cisplatin.

The financial support by a grant MSM6198959218
from the Ministry of Education, Youth and Sports of
the Czech Republic is greatly acknowledged.

[1] Starha P. et al (2009) Synthesis, characterization
and in vitro cytotoxicity of the first palladium(II)
oxalato complexes involving adenine-based
ligands. J. [Inorg. Biochem. Corrected Proof,
doi:10.1016/j.jinorgbio.2009.04.008.

[2] Dvotak  Z. et al.  (2006)  Quaternary
benzo[c]phenathridine alkaloids sanguinarine and
chelerythrine do not affect transcriptional activity
of aryl hydrocarbon receptor: analyses in rat
hepatoma cell line H4IIE.luc. Food Chem Toxicol

44(9):1466-73.
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2Po14
VLIV MOLEKULOVE HMOTNOSTI PEG NA
BIOKOMPATIBILU PE

N. Kasalkova®, Z. Makajova®, P. Slepicka®, L.
Bagakova®, M. Patizek®, V. Svor¢ik®

“Ustav inZenyrstvi pevnych ldtek, Vysokd Skola
chemicko-technologickd v Praze, 166 28 Praha, Ceskd
republika

PFyziologicky istav, Akademie Véd Ceské republiky,
142 20 Praha, Ceska republika

Tkanové inzenyrstvi je zalozeno na vytvareni
»nhovych® tkani s jejich naslednym umisténim v téle.
Zakladem je vytvorit ,inteligentni* biomaterial, ktery
stimuluje specifickou reakci bun¢k [1]. V této praci
byla studovana biokompatibilita PE modifikovaného
PEG o 3 rtznych molekulovych hmotnostech. HDPE
byl degradovan Ar’ plasmatem a nasledné na ng&j byl
roubovan PEG o M 300, 6000 a 20 000 g/mol. Zmény
povrchové morfologie a drsnosti byly zjisStovany
pomoci mikroskopie atomarnich sil (AFM). Adheze a
proliferace hladkych svalovych bun¢k (VSMC) byla
studovana metodou in vitro. Bylo zjisténo, ze
modifikace plasmatem vede kvyrazné zmeéné
povrchové morfologie a vzristu drsnosti. Navazanim
PEG na povrch PE dojde ke sniZzeni drsnosti a ke
zméné morfologie v zavislosti na molekulové
hmostnosti PEG. Dale bylo zjisténo, Ze pocet
adherujicich a proliferujicich bunék je zavisly na
molekulové hmotnosti naroubovaného PEG.

Autori dékuji za financni podporu grantiom MSMT ¢.
LC06041, GAAVCR ¢. KAN400480701 a A400500505
a internimu grantu VSCHT Praha ¢.126089005.

[1] T.Prnka, K.Sperlink, Bionanotechnologie,
nanobiotechnologie, nanomedicina, Ostrava,
9/2006, ISBN 80-7329-134-7

2Po15
FYZIKALNE-CHEMICKE VLASTNOSTI PE
ROUBOVANEHO PEG

Z. Makajovél, N. Kasalkova', A. Mackové?, V.
Svoréik'

Ustav inzenyrstvi pevnych ldatek, VSCHT, Technickd
5, 166 28 Praha 6, Ceskd Republika

2 Ustav Jjaderné fyziky, AVCR, 250 68 Rez, Ceskd
Republika

V medicinské praxi se pouzivaji polymerni materialy
vzhledem k jejich velké variabilit¢ mechanickych a
biologickych vlastnosti. Tyto materialy musi spliovat
pfisné normy snaSenlivosti a netoxicity s lidskym
organismem. Pro bioaplikace se povrch polymeru
casto modifikuje v plasmatickém nebo laserovém
vyboji a poté roubuje aminokyselinami nebo jinymi
slouc¢eninami [1].

V této praci byly studovany fyzikalné-chemické
vlastnosti polyethylenu (PE), ktery byl modifikovan
plasmatickym vybojem (50, 150, 400 s) a nasledné
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roubovan poly(ethylenglykol) (PEG) o molekulové
hmotnosti (300, 6 000, 20 000 g/mol). Bylo studovano
starnuti vzorkli pomoci goniometrie, koncentracni
profil kysliku metodou RBS (Ruhefordiv zpétny
rozptyl).

Bylo zjisténo, ze po ca 14 dnech od expozice v plasmé
se hodnota kontaktniho uhlu ,,ustdli“ [2], s rostouci
molekulovou hmotnosti PEG klesd u ,,vyzralych®
vzorkd polarita. Metodou RBS byl zjistén nartst
koncentrace kysliku v povrchové vrstvé, coz
prokazuje, Ze doslo k naroubovani PEG na radiacné
poskozena mista na povrchu PE.

Tato prace vznikla za podpory grantu GA AIV/CV'R
(KAN400480701, KAN ~ 200100801), MSMT
(6046137302, LCO6041) a VSCHT (126089005)

[1] V. Svoréik, K. Kolafova, P. Slepicka, A. Mackova,
M. Novotna, V. Hnatowicz: Polym. Degr. Stab.,
91, 219-1225, 2006

[2] V. Svoréik, K. Kolafové, P. Slepicka, A. Mackova,
M. Novotna, V. Hnatowicz: Modification of
surface properties of high and low density
polyethylene by Ar plasma discharge, Polym.
Degr. Stab., 91, 219-1225, 2006

2Po16
PRIPRAVA SLOUCENIN TYPU BL,0;-ER,O;-
ZRO,

Pavel Bystrzycki, Petra Sulcova

Katedra anorganické technologie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice,

nam. Cs. Legii 565, 532 10 Pardubice, Ceskd
republika

VétsSina diive pouzivanych anorganickych pigmentl
obsahuje tézké kovy nebo prvky prechodnych kovi,
které mohou mit nepfiznivy vliv na ¢loveka a zivotni
prostfedi po piekroceni dané kritické hranice. Do
kategorie nebezpecnych pigmentt patfi také chromové
zluté, oranze a kademnaté slouceniny. Z divodu
zptisnéni ekologickych norem je snahou nalézt nové
slouceniny, které by do budoucna nahradily pigmenty
s obsahem olova, kadmia a Sestimocného chromu.
Cilem prace je tedy nalézt nové slouceniny s odstiny
zluté a oranzové barvy. Jednou zmoznosti jsou
pigmenty na bazi Bi,O;, které maji zajimavé barevné
odstiny od zlutych po oranzové a jsou ekologicky
piijatelné. Intenzivni barvy téchto pigmentt vznikaji
zaClenénim chromoforii (zejména lanthanoidd) do
hostitelské mtizky Bi,Os. Pfitomnosti prvkd vzacnych
zemin v kubické mtizce Bi,O; lze také pfispét ke
zvySeni termické stabilité pigmentd.

Pigmenty typu Biy Ery»Zr3,503 byly syntetizovany
klasickym suchym zplsobem a také srazenim. Jako
vychozi suroviny byly pouzity Bi,O;, Er,O; a
Z1(504),4H,0. Reakéni smési o sloZzeni x = 0.2 byly
kalcinovany pii teplotach 700, 750, 800 a 850 °C po
dobu 2h. Pfipravené pigmenty byly aplikovany do
organického pojiva a nasledné byla jejich barevnost
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méfena ve viditelné oblasti svétla pomoci
spektrofotometru Color Quest XE (HunterLab, USA).

Tato price je realizovina za financni podpory GACR
(104/08/0289).

2Pol7

MICROWAVE ASSISTED ALKYLATION OF
CARBORANES. NEW METHOD OF
METHYLATION OF CLOSO -1-CByH,,” ANION
AND ITS C-SUBSTITUTED DERIVATIVES.

Lillian E. Johnson', Michal Valasek?, Bryan
Ringstrand'?, Zbynék Janougek'

Institute of Inorganic Chemistry, ASCR, v.v.i., 250 68,
Rez, Czech Republic, *Institute of Organic Chemistry
and Biochemistry, ASCR, v.v.i. 166 10 Prague 6, Son
leave from Dr. Piotr Kaszynski’s Organic Materials
Research Group, Department of Chemistry, Vanderbilt
University, Nashville, Tennessee 37235

The monocarbaborane anion [closo-CBgH;o]" (1)
belongs to the group of anions of the general formula
CB,H,., where the anionic charge is highly
delocalized. These anions possess chemical,
electrochemical and thermal stability; thus, they are
useful in weakly coordinating and low nucleophilicity
anion chemistry[1.]. Substitution of the B-H vertices in
this type of clusters improves their stability. Recently,
we have published an improved synthesis of anion 1
and its new C-substituted derivatives[2.]. In our
contribution, we will report anew method for
methylation of the C-substituted derivatives of anion
1: microwave assisted alkylation, using methyl triflate
as an alkylating agent and sulfolane as a solvent.
Utilizing microwaves makes the reaction time
dramatically shorter- from weeks to hours.

[1] Strauss S. H., Chem. Rev. 1993, 93, 927.

[2] Ringstrand B., Bateman D., Shoemaker R.K.,
Janousek Z., Collet. Czech. Chem. Commun. 2009,
74, 419.

2Pot8 -
PRIPRAVA NA’NOMATERIA’LU .
Z LYOTROPNICH KAPALNYCH KRYSTALU

Tereza Uhlifova, Peter Barath, Martina Nadherna,
Jakub Reiter*

Ustav anorganické chemie AV CR, v.v.i., 250 68 Rez,
Ceska republika, reiter@iic.cas.cz

Nékteré neionogenni surfaktanty mohou vytvafet s
vodou kapalné lyotropni krystaly (LLC) ve forme
vysoce organizovanych struktur, v jejichz prostredi je
mozné piipravovat celou fadu nanomaterialti, kovt
i oxida [1]. Na rozdil od kapalnych roztokt, kde jsou
ionty rovnomérné solvatovany, v LLC je mozna
distribuce iontd mezi dvé faze — polarni vodnou a
nepolarni fazi surfaktantu. Naplni naseho soucasného
vyzkumu je studium difize a transportu iontd v
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prosttedi LLC a pfiprava nanomateridll pro
katalyzatory nizkoteplotnich H,-O, palivovych ¢lanku.
Vzhledem k tomu, ze vétSina materialti se pfipravuje
vprosttedi LLC elektrochemicky, limitujicim
faktorem je rychlost difuze iontll uvniti organizované
struktury kapalného krystalu. Pro studium transportu
byly zvoleny dva systémy: [Fe(CN)s]*’* a ferrocen /
ferricinium. Oba redoxni pary vykazaly vysoce
reverzibilni chovani v prosttedi LLC a =z
voltametrickych dat byly ziskany kvalitativni
i kvantitativni parametry obou reakci [2]. Dalsi
vyzkum je zaméfen na elektrochemickou piipravu
mezoporézniho niklu aoxidu manganicitého. Oba
materialy jsou vhodné pro alkalické palivové ¢lanky,
kde mohou nahradit drahé katalyzatory na bazi platiny.
Budou prezentovany dosazené vysledky studia oxidace
vodiku na nanostruktufe niklu aredukce kysliku na
MnO,. Piipravené nanomateridly jsou perspektivni
také pro pouziti v superkondenzatorech.

Tato prace vznikla za podpory Akademie véd CR
(AV0Z40320502), MSMT CR (LC523) a Grantové
agentury AV CR (KJB200320801).

[1] G.S.Attard, J.C. Glyde: Nature 378 (1995) 366.
[2]J. Reiter, T. Uhlifova, J.R. Owen: Electrochim.
Acta, v recenzi.

2Po19
PEROVSKITOVE PIGMENTY TYPU
ORTHOFERRITU

Markéta Zikmundova, Zaneta Dohnalové, Petra
Sulcova

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

Vzhledem k tomu, Ze na trhu pigmentl stale chybi
pigment v sytych cervenych a oranzovych odstinech s
dostatecnou termickou i chemickou stabilitou, je
pozornost neustale soustfedéna na hledani takového

pigmentu. Jednou z moznosti se jevi vyuziti
lanthanoidti, které by pii vélenéni do vhodné
hostitelské mfizky, napf. perovskitové, mohly

poskytnout tyto odstiny.

Reakci v pevné fazi byly pfipraveny pigmenty typu
Lno’ggcao’ozFeOZ’gg a FeLIlO3, kde Ln = La, Gd, Lu,
Tm, Yb, Ho. Jako vychozi zdroj Zelezitych ionti byl
nejprve pouzit Fe,O; a vpfipadé pigmenta
Lng¢sCagpFe0,99 také FeO(OH). Piipravené reakéni
smési  vychozich  surovin  byly  pfipraveny
mechanoaktivaci a naslednym vypalem pii teplotach
800 az 1100 °C. Byl sledovan vliv jednotlivych
lanthanoidut, vychozi suroviny zeleza a teploty vypalu
na pigmentové-aplikaéni vlastnosti pfipravenych
pigmentl. Barevné vlastnosti pigmentd typu
Lng¢sCagpFeO,99 1 FeLnOs; byly hodnoceny po
aplikaci do organického pojivového systému.
Nejintenzivnéjsi oranzovy odstin poskytuji po vypalu
na 900 °C pigmenty typu LnggsCagFeO,99 prvni
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fady, tzn. pfipravené z Fe,0s, obsahujici Yb, Tm a Lu.
Z druhé fady pigmentd typu LngosCagoFeOs g9
vykazuji nejoranzové€j$i odstin pigmenty s obsahem
Ho a Lu vypalené pii teploté 800 °C a 900 °C.

Z pigmentt typu LnFeO; poskytuji nejzajimavéjsi
¢ervenooranzovy odstin pigmenty obsahujici lanthan a
gadolinium pfipravené vypalem na 1000 a 1100 °C

Tato prace vznikla za podpory vyzkumného zaméru ¢.
MSM 0021627501 a projektu grantové agentury CR ¢.
104/08/0289.

2P020

APCI SONDA - UCINNY NASTROJ PRO
MERENI HMOTNOSTNICH SPEKTER
BOROVYCH SANDWICHOVYCH KOMPLEXU

Magdalena Kvicalova, Josef Holub, Bohumir Griiner,
Jaromir Plesek

Ustav anorganické chemie AV CR, v.v.i., Husinec-Rez
1001, 250 68 Rez, CR

APCI( Atmospheric Pressure Chemical Ionization) je
forma chemické ionizace, pii niz k dochazi ionizaci
méfené latky interakei s ionty vznikajicimi z nosného
plynu nebo rozpoustédla elektrickym vybojem za
vysoké teploty. Zatimco v hmotnostnich spektrech
zwitteriontovych boranovych klastrii sandwichového
typu méfenych metodou APCI  jsme pozorovali
vyrazny pseudomolekulovy pik [M+H]’, pii pouziti
standardni metodiky ESI (Electrospray Ionization)

vvvvvv

mnoha neidentifikovatelnymi fragmenty.

Z chemie organokovovych sloudenin je znamo, Ze
méfeni hmotnostnich spekter ferrocentt metodou ESI

byva  doprovazena  oxidac¢né-redukénimi  jevy.
Meéfenim dvou sérii isomernich closo-
ferratrikarbollida  [1-7°-CsHs-2,4-R'R*12-t-BuNH-

1,2,4,12-FeCsBgHg]  a  [1-7°-CsHs-2,4-R'R*-10-¢-
BuNH-1,2,4,10-FeC;BgHs] (R',R* = H,H; HMe;
Me,Me; H,Ph; Ph,Ph nebo H,Fc), které jsou
isoelektronovymi analogy ferrocenu, metodou ESI
byla ziskana, i pres optimalizaci parametr, vzdy
komplexni hmotnostni  spektra s mnoha
fragmentacemi. Pouziti APCI ionizace poskytlo, po
optimalizaci, vzdy vyrazny molekulovy pik kation
radikdlu [M]". Na posteru budou diskutovany
vysledky pouziti obou metod ionizace, rozdily mezi
ESI a APCI MS spektry obou fad ferratrikarbollidi a
uvedeny piiklady uvziti APCI metod pro méfeni
hmotnostnich spekter nékterych dal§ich zwitterionta
odvozenych substituci od iontovych klastrovych
sloucenin boru.

Tato prace byla podporena z projektu GA AV (grant
14A4400310613).
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2Po21
DFT VYPOCTY PARAMETRU ¥FE
MOSSBAUEROVY SPEKTROSKOPIE

Michal Cajan & Zdenék Travnicek

Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta,
Univerzita Palackého, Trida 17. listopadu 12, 779 00
Olomouc, Ceska republika, e-mail:
michal.cajan@upol.cz

Zelezo se fadi mezi dilezité biogenni prvky a stale
Castéji se s nim také 1ze setkat v souvislosti s vyvojem
novych materiald a technologii. V fadé¢ téchto pifipadi
je atom zeleza vazan v koordina¢nich slouc¢eninach
s komplikovanou strukturou, neziidka ve smésnych
oxidacnich a spinovych stavech. Vyvoj novych
materidlti ¢i 1éCiv a optimalizace jejich funkce jsou
zavislé pravé na znalosti struktury, distribuce
elektronové hustoty a souvisejicich vlastnostech.
V ptipadé¢ sloucenin zeleza lze vyuzit krome
standardnich fyzikalng-chemickych metod také *’Fe
Mossbauerovy — spektroskopie. Klicové parametry
Mossbauerova spektra zavisi jednak na elektronové
hustot¢ v okoli sledovaného atomu, jednak na
gradientu elektrického pole jeho jadra. Metoda tak

pfedstavuje  nastroj  umoznujici  charakterizaci
oxidacniho 1 spinového stavu, stejn¢ jako popis
elektronové struktury a geometrie koordinacni

sféry.[1] Spektralni parametry je navic také mozné
vypocitat metodami na bazi teorie funkcionalu hustoty
(DFT), coz muze znaéné¢ podporfit strukturni
interpretaci experimentaln¢ ziskanych informaci.[2]

Prezentovany pfispévek se zabyva analyzou vztaht
mezi hodnotami teoreticky vypocitanych
mossbauerovskych parametri a geometrickymi a
chemickymi zménami v koordina¢ni sféte vybranych
komplexnich  slouenin  Zeleza se  znamou,
krystalograficky uréenou molekulovou strukturou.
Experimentalné naméfené parametry jsou také
porovnévany s parametry vypocitanymi pro geometrie
optimalizované vybranymi teoretickymi metodami
(DFT, MP2).

Prdce vznikla za podpory Grantové agentury AV CR
(IAA401370901) a Ministerstva Skolstvi, mladeze a
télovychovy CR (MSM6198959218).

[11P. Gitlich, R. Link, A. Trautwein, Mdssbauer
Spectroscopy and Transition Metal Chemistry,
Springer, Heidelberg, 1978.

[2] F. Neese, Inorg. Chim. Acta 2002, 337, 181-192.
V. N. Nemykin, R. G. Hadt, Inorg. Chem. 2006,
45, 8297-8307
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2Po022
VLIV MINERALIZATORU NA BAREVNOST
PIGMENTU CE,,TB, 0,

Vitaskova L.!, Boikova K., Sulcova P.

"Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-
technologicka, Katedra anorganické technologie,
Nam. Cs. Legii 565. 532 10 Pardubice, Ceskd
Republik, Lucie.Vitaskova@upce.cz

Keramické pigmenty jsou anorganické struktury
obsahujici chromofory, které maji funkci barvici
slozky. Tyto pigmenty jsou dispergovany ve vhodném
pojivovém systému (napt. keramicka glazura), se
kterym tvofi heterogenni smés[1].

V naSem piipadé se jedna o v¢lenovani iontl terbia do
hostitelské mtizky CeO,. Jelikoz se tyto keramické
pigmenty fadi mezi vysokoteplotni pigmenty, jejich
kalcinace probihd az pti teplotach okolo 1500 °C, je
zde snaha o sniZeni finalni teploty kalcinace. Z tohoto
divodu byly pouzity rizné typy mineralizatori a
vzorky sjejich pfidavky byly kalcinovany pii
teplotach 1100, 1200, 1300 a 1400 °C. Dopované
pigmenty byly pak porovnavany s pigmentem bez
mineralizatoru kalcinovaného pfi teplote 1500 °C.
Vsechny pfipravené pigmenty byly promeéteny
z hlediska barevnych vlastnosti spektrofotometrem
ColorQuest XE, kde byl pouzit barevny prostor
CIEL*a*b* s barevnymi soufadnicemi L*, a*, b*.
Daéle byly barevné vlastnosti popsany mirou sytosti S
(S = [@*)* + (b®)]"%) a barevnym téonem H°® (H°= arc
tg (b*/a*)). Také byla u vzorkd proméiena velikost
Castic v zavislosti na obsahu mineralizatorti a teploté
vypalu.

Tato prdce vznikla za financni podpory GACR ¢
104/08/0289 a MSM ¢. 0021627501.

[1]Costa A.L., Cruciani G., Dondi M.: Industrial

Ceramics, Volume 23 (2003) 1-11.

2P023
PRIPRAVA A BAREVNE VLASTNOSTI
PIGMENTU TYPU (B, xYBx),0;

Eva Prokleskova', Jana Hoftejsi, Milena Kaufmannova,
Petra Sulcova

Katedra anorganické technologie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, nam. Cs. legit
565, 532 10 Pardubice, Ceskd republika,
eva.prokleskova@student.upce.cz

V soucasné dobé jsou na nasi katedfe hledany nové
anorganické pigmenty, které eliminuji pouziti tézkych

kovi, a které by svoji barevnosti i ostatnimi
pigmentovymi  vlastnostmi  nahradily = doposud
pouzivané zlut¢ a oranzové pigmenty. Hlavni

pozornost je soustiedéna predevSim na piiblizeni se
optickym a pigmentovym vlastnostem tradi¢nich
pigmentt ovSem za pouziti ekologicky
bezproblémovych surovin [1].
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V této praci je hlavni pozornost soustfedéna na
sledovani barevnych vlastnosti sloucenin typu (Bi,.
xYby)0; , kde x = 0.1 az 0.9 (s krokem 0.1). Tyto
slouceniny byly nejprve pfipravovany reakci v pevné
fazi, a to smichanim pfislusnych oxidi a naslednym
vypalem pii teplotach 700, 750, 800 a 850 °C. Byl
sledovan jednak vliv obsahu yterbia a teploty vypalu
na barevné vlastnosti pigmenttl, a dale pak u barevné
nejzajimavéjsiho pigmentu vliv mleti, mineralizatora a
zplisobu pfipravy na zménu jeho barevného odstinu.
Jako mineralizatory byly pouzity: NaF, KCI, AlF;,
MgF,, CaF,, Na,SiFs a NajAlFs, a to v mnozstvi 5
hmot.%. Vzorky s mineralizatory pak byly vypaleny
pii teplotach 700, 750, 800 a 850 °C. Jako dalsi
zpusoby pfipravy bylo vyuzito suspenzni miseni
surovin a srazeni.

Piipravené pigmenty (Bi;«Yby),0; pokryvaji zadany
sortiment zluto-oranzovych a oranzovych odstint.
Nejzajimavéj§i oranzovou barvu poskytuje pigment
(Big6Ybo.4),05 piipraveny sraZeci metodou.

Tato prdce vznikla za financni podpory GACR ¢.
104/08/0289 a MSM ¢. 0021627501.

[1] Sulcova P.. Juréikova D.. Vozenilkova J.. Trojan
M.: Pigmenty na bazi Bi,O;. Sb. konf. ,Nové
trendy v anorganické technologii 2005“. 26.5. —
27.5.2005. Praha. str. 134-141.

2Po24 )
PRIPRAVA POROVITEJ SI;N, — SI10,
KERAMIKY PRE BIOAPLIKACIE

Peter Copan', Miroslav Hnatko? Pavel Fellner', Pavol
Sajgah’kz

'Fakulta chemickej a potravindrskej technoldgie,
Radlinského 9, Bratislava

Slovenskd akadémia vied, Dubravska cesta 9,
Bratislava

Volnym spekanim Si;N, prasku s krupicou na
vzduchu sa podarilo pripravit’ SizN4 — SiO, material s
roznou pérovitostou. Velkost’ porov bola optimalna (=
100 pm podobne ako v pripade T'udskej kosti) a ich
objemovy podiel je mozné menit réznym
hmotnostnym pridavkom krupice do vychodiskovej
zmesi. Bolo pozorované, ze velké pory (dosledok
pridavku krupice) st skor izolované na rozdiel od
malych poérov, ktoré tvoria spojiti siet’ v objeme
materialu. V pripade vzorky bez pridavku krupice,
porovitost’ bola 23%, na rozdiel od matrice vzorky,
ktora obsahovala 20 hm.% krupice, kde to bolo az
40%. Hustoty pripravenych vzoriek su porovnatelné s
hustotami l'udskych kosti (1,6 g.cm™ —2,2 g.cm™).
Chemickou analyzou bola potvrdena pritomnost’ SiO,
fazy (kristobalit, tridymit), ktord vznika v procese
spekania oxidaciou Siz;N4. Pritomnost SiO, zvySuje
schopnost  upeviiovania  ludského tkaniva k
implantovanému  materidlu. Mnozstvo a forma
vznikajuceho SiO, zavisi od podmienok spekania.
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Pevnost’ vyrazne zavisela od objemového podielu
porov. Bol pozorovany pozitivny vplyv izostatického
lisovania green body na konefnii pevnost
pripraveného materidlu. Pri  porovnani pevnosti
pripravenych vzorieck (350 MPa — 550 MPa) s
pevnostou v tlaku kortikalnej kosti (30 MPa —
360 MPa), mozeme konstatovat’, ze danym spdsobom
pripravy materidlu je mozné sa priblizit k
mechanickym vlastnostiam I'udskych kosti.

Na vzorkach bola pozorovand dostatocna adhézia
buniek k povrchu a nedochadzalo k ich odluceniu
(odstiepeniu). Histologicky sa dokazalo, Ze pripravené
materialy su biokompatibilné, bioinertné a, Ze nie su
cytotoxické.

Praca vznikla v ramci projektu APVV-0203-07.

2Po25

KOORDINACNE ZLUCENINY CU (1) S
N—METYLDERIVATMI ETAN—1,2—DIAMINU
A S ANIONOM BF,

Jaroslava Hanikova', Juraj Kuchar!, Juraj Cernak',
Zdengk Travnicek®

! Katedra anorganickej chémie, Ustav chemickych
vied, Univerzita P. J. Safirika, Moyzesova 11, 041 54
Kosice, SR

? Katedra anorganickej chémie, Univerzita Palackého,
KFizkovského 10, 771 47 Olomouc, CR

Stadium  koordinaénych  zligenin  z hladiska
magnetickych vlastnosti predstavuje v sti¢asnosti jeden
z hlavnych zaujmov v koordinaénej chémii [1]. Zistilo
sa, ze dolezita Strukturnu ulohu pri sprostredkovani
magnetickych vymennych interakcii mézu zohravat’ aj
vodikové viazby [2]. V ramci nasho SirSicho Stidia
vodikovych  vdzieb ako potencidlnych ciest
magnetickych vymennych interakcii sme zo sustavy
Cu®" — L-L — BF, (L-L = derivaty etan-1,2-diaminu)
izolovali nova latku [Cu(men)y(BF,),] (men = N-
metyl-etan-1,2-diamin) (1). Pripravena latka bola
charakterizovand chemickou prvkovou analyzou, IC
a UV-VIS spektroskopiou. Krystalova Struktiora 1 je
tvorena molekulami [Cu(men),(BFy),], v ktorych atom
Cu(Il) je koordinovany deformovane oktaedricky v
tvare 4+2 dvoma molekulami chelatového liganda men
v ekvatorialnej rovine (priemernd hodnota Cu-N je
2,0243(12) A), kym axidlne polohy obsadzuju
monodentatne BF, ligandy (Cu-F je 2,5091(11) A).
Krystalova Struktira 1 je stabilizovand intra-
a intermolekulovymi vodikovymi vézbami typu N-
H-F. Analyzou teplotnej zavislosti magnetickej
susceptibility 1 (2-300 K) podla Curie-Weissovho
zékona sa ziskali hodnoty Weissovej konstanty 6 = —
0,494(1) K a efektivneho magnetického momentu s
= 1,94 ug. Vysledky sa diskutuju.

Za financnmu podporu dakujeme projektom APVV-
VVCE-0058-07, APVV-0006-07, VEGA-1/0089/09,
VVGS UPJS 37/09-10, VVGS PF UPJS 19/2009/CH a
MSM6198959218.
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[1] R. Boca: Coord. Chem. Rev., 248 (2004) 757.

[1]1 M. Orend4éova, M. Kajiakova, J. Cernak, J.-H.
Park, E. Cizmar, M. Orend4¢, A. Vigek, O. V.
Kravtchyna, A. G. Anders, A. Feher, M. W.
Meisel: Chem. Phys., 309 (2005) 115.

2P026

PREPARATION AND CHARACTERIZATION
OF FLUORESCENT SILANES FOR
MODIFICATION OF ORGANOCLAYS.

Martin Danko', Pavol Hrdlovig', Juraj Bujdékz, Dusan
Chorvat, jr.}

" Department of Photochemistry of Polymers, Polymer
Institute, Slovak academy of Sciences, Dubravska
cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovakia.

? Institute of Inorganic Chemistry, Slovak Academy of
Sciences, Dubravska cesta 9, Bratislava, Slovakia.

3 International Laser Center, Bratislava, Slovakia.

In recent years, there has been an extensive effort for
the development of optofunctional materials, in which
dye molecules are embedded in solid host compounds.
The most important features of molecular aggregation
are the significant changes in the chemical, but mainly,
the optical properties of the chromophore units. In this
work two neutral fluorophores with alkoxysilane
moiety were synthetized by condenzation of
aminopropyl-triethoxy silane with anhydrides of

benzothioxanthene fluorophore (N-(3-
(triethoxysilyl)propyl)-thioxantheno[2,1,9-
dejJisoquinoline-1,3-dione, BTXIPTES) and
dimethylaminonaphthalene fluorophore (M-(3-
(triethoxysilyl)propyl)-n,N-
dimethylaminonaphthalene-1,8-dicarboxy imide,

DMANIPTES) accompanied with formation of imide
bridge.

NI NI

O Si—0 (o) Si—0

gt et
O~ O,

BTXIPTES DMANIPTES

The new neutral dyes were characterized by UV-Vis
and static and  time-resolved  fluorescence
spectroscopies in chloroform solution. Typical
absorption and emission bands of BTXIPTES and
DMANIPTES fluorophores were in the same region as
for unsubstituted fluorophores. Large Stoke’s shift was
observed for DMANIPTES. Additionaly, such
fluorescent silane were covalently linked to surface
activated SiO, wafers and to layered silicates as
fluorohectorite and laponite. These modification was
prooved and characterized by fluorescence microscopy
and confocal laser scanning microscopy.

This work was supported by the research grants from
the Slovak Research and Development Grant Agency
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APVV-51-027405, VEGA grant agency through grant
no. 2/0097/09 and 2/0089/09 and CE MACHINA.

2Po027

EXTRAKCE TROJMOCNYCH
RADIONUKLIDU KOBALT
BIS(DIKARBOLLIDOVYMI) CINIDLY S CMPO
FUNKCNI SKUPINOU

Maria Luganikova', Pavel Selucky', Magdalena
Kvi¢alova?, Jaromir Plesek?, Bohumir Griiner®

"Ustav jaderného vyzkumu Rez a.s., Husinec-Rez 130,
250 68 Rez, CR

2Ustav anorganické chemie AV CR, v.v.i., Husinec-Rez
1001, 250 68 Rez, CR

V poslednim desetileti byla vyvinuta ¢inidla na bazi
dikarbollidu kobaltitého closo-[(1,2-C,BoH ;),-3,3’-
Co(IIT)] (COSAN)"” modifikovana funkéni skupinou
N,N-dialkyl  karbamoylmethyl-difenylfosfin  oxidu
(CMPO), ktera byla dale testovana pro separaci
vybranych trojmocnych radionuklidd z odpadnich
radioaktivnich roztokti. U ¢inidel byl prostudovan
predev§im vliv zpusobu piipojeni CMPO skupiny ke
COSANovému skeletu a vliv substituentll na dusiku
amidické skupiny.

Syntéza byla zalozena na modifikaci skeletu COSANU
amoniovymi skupinami. Ze Ctyi' druhii pfipojeni byly
detailné prostudovany dva typy sloucenin s nejvyssi
extrakéni uc€innosti. Prvni je zaloZzen na latkach s
amoniovou  skupinou  pfipojenou  piimo na
kobaltakarboranovy skelet [(8-RH,N-1,2-
C,BoH ()(17,2°-C,BoH)-3,3’-Co]". Druha skupina je
odvozena od 8-dioxanium-COSANu [(8-(OCH,CH,),-
1 ,2-C2B9H10)(1 ’,2’-C2B9H1 1)-3,3 ’-CO]_, kter}'/ po
otevieni riiznymi primarnimi aminy poskytuje ve
vysokém vytézku amoniové derivaty, u nichz je atom
dusiku pfipojen diethylenglykolovou spojkou. Oba
typy amoniovych derivath  byly  pfevedeny
na odpovidajici iontové CMPO derivaty COSANu** —
[(8-CMPO-1,2-C,BgH;0)(1°,2°-C,BoH;)-3,3°-Co],
[(8-CMPO-(CH,-CH,0),-1,2-C,ByH)(1°,2’-

C2BQH1 1)-3,3 ’-CO]_, kde CMPO = PhQP(O)—
CH,C(O)NR naslednou reakci s p-nitrofenylesterem
(difenylfosforyl)octové kyseliny.

Cilem této prace je porovnani extrakénich vlastnosti
reprezentantll jednotlivych skupin  COSANovych
derivati. Vétsina Cinidel vykazuje vysokou selektivitu
extrakce lanthanidd/aktinidd 1 ze siln€ kyselych
roztokt. Z dosavadnich test vyplynulo, ze derivat [(8-
CMPO-(CH,-CH,0),-1,2-C,ByH)(1°,2’-C,BoH 1 )-
3,3’-Co]’, kde CMPO = Ph,P(0)-CH,C(O)N- #-CgH,;
je ucinnym cinidlem pro separaci lantanidti/aktinid od
ostatnich produktd z kyselych roztokd modelové
$tépné smési. Cinidlo bude nadéle testovano s cilem
vyuzit ho pro technologické ucely.

Tato prace byla podpoiena z projektit GACR (Projekt
104/09/0668), SURAO (2007/006/Sumb a
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2009/002/Su), EUROPART (6 R.P.) a Vyzkumnym
zdmérem AV0Z40320502 od AV CR.

[1] Sicha, V., Plesek, J., Kvicalova, M., Cisafova, 1.,
Griiner, B. Dalton Trans,, 2009, 851.

[2] Griiner, B., Kvi¢alova, M., Plesek, J., Sicha, V.,
Cisafova, ., Lucanikova, M., Selucky, P. J
Organomet. Chem. 2009, 694, 1678.

[3] Selucky, P., Rais, J., Luc¢anikova, M., Griiner, B.,
Kvicalova, M., Fejfarova, K., Cisatova, L.
Radiochim. Acta 2008, 96, 273 a zde citované
prace.

2P028
METAKRYLATY MODIFIKOVANE V PLASME
PRO BIOAPLIKACE

Kolarova K.', Kasalkova N., Makajova Z., Svor¢ik V.!

1 VSCHT Praha, Technickd 5, Praha 6, 16628

Materidly na bazi matakrylath jsou dnes bézné
pouzivané v medicinské praxi. Hydrogely jsou
trojrozmérné polymery, které reaguji s vodnimi
roztoky. Vstiebavaji a uchovavaji vodu ve svych
strukturach. Vlastnosti jednotlivych hydrogelti zavisi
na jejich slozeni, morfologii, charakteru sit¢ a
pouzitém botnacim ¢inidle. Jsou nepfilnavé, mnohé
z nich jsou pruhledné a pfizplsobi se povrchu rany.
Diky tomu se jiz delsi dobu vyuzivaji k podpote hojeni
ran. V rané udrzuji vlhkost a na druhé strané mohou
absorbovat nadbyteéné mnozstvi exudatu. Vzhledem k
tomu, ze zivy organismus je tvofen z ve&tsi Casti
vodnym prostiedim, pak povrchové napéti na rozhrani
implantat-ziva tkan je velmi nizké, coz se projevuje
malou sorpei proteint[1]. Jednim z moznych vyuziti
hydrogelt je jejich aplikace jako nosny material pro
kultivaci pacientovych bunck, které mohou byt poté
spolu s nosiCem preneseny na ranu pacienta[2]. Pro
tento Ucel je vhodné povrch materidlu modifikovat a
podpoftit tak bunéénou proliferaci. Jednou z moznosti
je praveé modifikace materialu pomoci plasmy, ktera
méni povrchové vlastnosti, predev§im polaritu,
povrchovou morfologii a chemické slozeni[3].

Autori dékuji za financéni podporu grantiim MSMT ¢.
LC06041,  GAAVCR ¢ KAN400480701  a
A400500505A4.S. Hoffman: A Drug Delivery Rev. 43, 3
(2002).

[1] B.Dvotankova, K.Smetana Jr., R. Kénigova, a kol.:
Biomaterials 19, 141 (1998).

[2] V.Svor¢ik, K.Kolatova, P.Slepicka, a kol.: Polym.
Degr. Stab. 91, 1219 (2006).
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2Po029 ]
POVRCHOVE MODIFIKOVANE ]
NANOCASTICE PRO SANACE PODZEMNICH
VOD

Stépanka Klimkova', Tomas Pluhai', Jaroslav Nosek',
Miroslav Cernik’

"Technickd univerzita v Liberci, FM, NTI, Studentska
2,461 17 Liberec

Schopnost nanocastic elementarniho Zeleza (nZVI)
pomérn¢é rychle a G¢inné odstraiiovat chlorované
uhlovodiky v kontaminované podzemni vodé je v
dnesni dobé dobfe znama a vysledky z pilotnich
aplikaci jsou nadéjné. Dechloracnich ucinkt Zeleza,
které je prakticky netoxicke, se jiz del§i dobu vyuziva
pfi konstrukei propustnych reaktivnich bariér plnénych
zeleznymi pilinami. Vyhoda nanocastic spociva nejen
v jejich vyssi reaktivité, ale také v jejich mobilité
horninovym prostfedim, coz umoznuje aplikaci
nanocastic in-situ ptimym vtlaCenim do vrtu.
Nevyhodou nanocastic je jejich pomérné rychla
povrchova oxidace, ktera zpusobuje nejen ztratu
redukéni sily nanocastic, ale zménou povrchového
naboje ¢astic maji zoxidované Castice vétsi sklon k
agregaci a k ulpivani na materialu, jehoz pory maji
prochazet. Rovnéz piilisna reaktivita nZVI piinasi
komplikace. Aby byla aplikace nanocastic pii
odstraniovani kontaminantd z horninového prostredi
vice efektivni, je tieba vytvofit stabilni disperzi nZVI,
aby mohly byt nanocéstice transportovany pory v
saturované zén¢ z aplikacniho vrtu az do mista
kontaminace. Na Technické univerzit¢ v Liberci
probihd vyzkum, jehoz zdmérem je upravit pomoci
surfaktantd, (ko)polymert a oleji povrchové vlastnosti
dostupnych nanocastic s ohledem na ekonomickou
dostupnost povrchovych ¢inidel a jejich neSkodnost
pro Zzivotni prostfedi. Hlavnim cilem je optimalizovat
tuto relativné novou sanacni technologii.

2P030

KATALYTICKA SYNTEZA UHLIKOVYCH
NANORUROK NA MONTMORILLONITE A
ZEOLITE

Katarina Pastorkova', Karol Jesendk', Magdaléna
Kadle¢ikova?, Michal Kolmacka, Filip Lazistan?,
Miroslav Michalka®

Katedra anorganickej chémie, Prirodoveckd fakulta,
Univerzita Komenskéeho, Mlynska dolina, 84215
Bratislava

’Katedra mikroelektroniky, Fakulta elektrotechniky

a informatiky, Slovenska technicka univerzita,
Ilkovicova 3, 81219 Bratislava

SMedzindrodné laserové centrum, llkovicova 3, 812 19
Bratislava

Syntéza uhlikovych nanortirok bola uskuto¢nena v HF
CVD (Hot Filament Chemical Vapour Deposition)
reaktore, v ktorom pracovna atmosféra bola tvorena
zmesou metanu a vodika. Tlak pocas syntézy bol
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3000 Pa a teplota 600 °C. Ako katalyzator boli pouzité
praskové vzorky Fe-montmorillonitu a Fe-zeolitu.
Zelezité formy tychto hlinitokremiGitanov  boli
pripravené i6novymennymi reakciami vo vodnom
roztoku FeCl; . 6H,O sroznou koncentraciou (0,4M,
0,04M, 0,004M). Pred syntézou boli zelezité vzorky
montmorillonitu a zeolitu nanesené vo forme vrstiev
na leStené kremikové podlozky alebo boli pouzité
samonosné  vrstvy  (hrubka 1 mm) v pripade
montmorillonitu a vybrasena platnicka (hrubka 1 mm)
v pripade zeolitu. Katalytické vrstvy boli pripravené
roznymi metdodami (sedimentatna metdda, spin
coating, nandSanie vo forme suspenzie pomocou
mikropipety), pricom sa sledoval vztah medzi
morfolégiou povrchu pripravenej katalytickej vrstvy

ajej katalytickou ucinnostou na rast akvalitu
uhlikovych nanorarok. Pripravené vzorky boli
analyzované pomocou SEM a Ramanove;j

spektroskopie. Zavery experimentov mozno zhrnat' do
nieckol’kych bodov. PredovSetkym je vznik CNTs
jednoznaéne viazany na pritomnost Fe vo vzorkach.
Rast CNTs bol pozorovany na vSetkych zelezitych
vzorkéch, avSak nanorurky sa liSili tvarom, kvalitou
a hustotou pokrytia povrchu. Najvyssia hustota
uhlikovych nanortrok bola zaznamenana na povrchu
samonosnych vrstiev montmorillonitu, vytvorenych
metodou sedimentacie a taktiez na povrchu zeolitovej
platnicky. Katalytické vrstvy montmorillonitu a zeolitu
vytvorené metddou spin coating boli pokryté
nanorurkami ihlicovitého tvaru, bez pritomnosti
amorfného uhlika, ¢o sved¢i oich vysokej kvalite.
Priemer CNTs bol vuzSom intervale hodnét,
v porovnani s nanorurkami deponovanymi na povrchu
vrstiev  pripravenych inymi metédami. V pripade
katalytickych vrstiev vytvorenych pomocou nanasania
suspenzie mikropipetou, doslo k rastu rozne stocenych
nanorurok, s mnozstvom defektov v ich Struktare. Na
ich povrchu sme zaznamenali tieZ vdc§ie mnoZstvo
amorfného  uhlika. Pri  vrstvaich  vytvorenych
z praskového zeolitu bolo pozorované premostovanie
Castic zeolitu pomocou nanortrok. Z uvedeného
vyplyva, Ze morfolégia povrchu pripravenej
katalytickej vrstvy a teda aj distribucia katalytickych
Castic vyrazne ovplyviiuji kvalitu, tvar, priemer
a hustotu pripravenych uhlikovych nanortrok.

Tato prdaca bola podporena grantom UK/273/2009
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SORPCIA I(’)NQV OLOVA NA PRIRODNY
A SYNTETICKY MONTMORILLONIT

Katarina Pastorkova', Jana Hrachovéa?, Vladimir
Stefan Fajnor'

Katedra anorganickej chémie, Prirodovedeckd
fakulta Univerzity Komenského, Mlynska dolina, 842
15 Bratislava, e-mail: fajnor@fns.uniba.sk

Ustav anorganickej chémie, Slovenskd akadémia vied,
Dubravska cesta 9, 845 36 Bratislava

Problém imobilizacie kationov tazkych (a toxickych)
kovov prirodnymi sorbentami je stale aktualny [1, 2].
Prirodny montmorillonit bol izolovany plavenim
z bentonitu  lokality JelSovy Potok pri Starej
Kremnicke. Synteticky montmorillonit bol pripraveny
hydrotermalne (teplota 300 °C, odpovedajuci tlak
vodnych par, doba syntézy 7 dni) zo zmesi oxidov

kremicitého, hlinitého, Zelezitého a horecnatého.
V pripade dioktaédrickych smektitov je rozhodujuci
podiel olovnatych kationov sorbovanych

mechanizmom idénovej vymeny. Sorpéné izotermy boli
sledované v rozsahu koncentracie vodného roztoku
Pb(NO3) od 1,0 do 50,0 mmol-dm>. Suspenzia sa
intenzivne pretrepavala vzdy 2 hodiny apotom sa
nechala 24 hodin stat’ pri laboratdrnej teplote.

Sorpéné izotermy mali v pripade prirodného
i syntetického mineralu v podstate rovnaky priebeh,
lisili sa vSak kvantitativne. V oblasti nizkych
koncentracii  olovnatych  katidbnov  nasorbované
mnozstvo prudko stipa, zvySovanim koncentracie
katiénov sa dosahuju limitné hodnoty sorpcie: 500
mmol-kg' pre prirodny montmorillonit. Synteticky
montmorillonit dosahuje len 85 % tejto hodnoty, hoci
jeho merny povrch (vypocitany zretencie 2-
etoxyetanolu) ma hodnotu (750 + 10) m*g™". TieZ sa
ukazalo, ze na sorpciu olovnatych i6nov nema
podstatnejsi  vplyv  izolacia = montmorillonitu
z vychodiskovej suroviny bentonitu. Mozno teda
predpokladat’, Ze zekonomického hladiska su
bentonitové bariéry rovnako ucinné ako bariéry
z monomineralneho montmorillonitu.

[1] Fajnor, V., Masar, J.: Acta F.R.N. UNIV.
COMEN.-CHIMIA, Vol. 23 (1973) 13 - 19.
[2] Mozgawa, W., Krol, M., Bajda, T.: Journal of
Molecular Structure 924 — 926 (2009) 427 —
433.
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CHARAKTERISTIKA PRODUKTOV
INTERAKCIE KYSELINY STEAROVEJ S MG-
A FE-MONTMORILLONITOM POMOCOU DTA

Katarina Pastorkova, Jana Hrachova, Vladimir Stefan
Fajnor

Katedra anorganickej chémie, Prirodovedecka fakulta
Univerzity Komenského, Mlynska dolina, 842 15
Bratislava, e-mail: fajnor@fns.uniba.sk

Ustav anorganickej chémie, Slovenskd akadémia vied,
Dubravska cesta 9, 845 36 Bratislava

Plavenim bentonitu z priemyselne najvyznamnejsej
lokality Slovenska JelSovy potok pri Starej Kremnicke
bol ziskany monomineralny montmorillonit. Pomocou
[IM] roztokov chloridu hore¢natého a chloridu
zelezitého boli pripravené monoionické vzorky, ktoré
sa ponechali 3 h na vodnom kupeli v nadbytku
kyseliny stearovej. Tavenina sa potom dokladne
premyla chloridom uhli¢itym. Na DTA krivkach
komplexu Mg-montmorillonit-kyselina stedrovd sa
prejavilo roztavenie kyseliny uzkym a vyraznym
endotermickym pikom pri teplote 70 °C. Termicky
rozklad wvrcholi pri teplote blizkej 300 °C, je
viacstupiiovy a v atmosfére vzduchu dominuje ostry
endotermicky pik pri 340 °C, nasledovany vyraznym
exotermickym pikom pri 470 °C. V atmosfére dusika
tento "dvojpik" na DTA krivke chyba. Dehydroxylacia
sa posuva k teplote 650 °C, vysokoteplotny
exotermicky pik ma maximum pri teplote 970 °C.
Celkovy hmotnostny ubytok do 1000 °C predstavuje
55,5 % vzorky. Roztavenie kyseliny stedrovej sa
v pripade  Fe-montmorillonitu  prejavilo  ostrym
endotermickym pikom pri teplote 65 °C. Rozklad
organokomplexu vrcholi pri teplote 260 °C. Na DTA
krivke sa objavuje Stvornasobny exotermicky pik (330
°C — 470 °C). V atmosfére dusika dominuje vyrazny
symetricky endotermicky pik s maximom pri teplote
470 °C. Dehydroxylacny pik sa postva az k teplote
550 °C. Vysokoteplotny exotermicky pik ma
maximum pri teplote 920 °C. Celkovy hmotnostny
ubytok do 1000 °C reprezentuje 57,0 % z hmotnosti
vzorky. Popisané rozdiely dokumentuja vyrazny vplyv
vymenitelnych Zelezitych i6nov na mechanizmus
a kinetiku termického rozkladu
organomontmorillonitu.
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MECHANOCHEMICKA SYNTEZA
NANOKRYSTALICKYCH OXIDOV

Peter Billik', Maria Caplovi¢ova’

Katedra anorganickej chémie, Prirodovedeckd
Fakulta, Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842
15 Bratislava, Slovensko,

’Katedra loziskovej geologie, Prirodovedeckd Fakulta,
Univerzita Komenského, Mlynska dolina, 842 15
Bratislava, Slovensko,

Mechanochemicka syntéza nanokrystalickych oxidov
je nova preparativna technika, ktora umoznuje
pripravu  nanokrystalickych faz pocas mletia.
V priebehu intenzivneho mletia dojde ku reakcii
prekurzorov za vzniku amorfného oxidu a tzv. solnej
matrice. Obycajne je ohrev sucastou pripravy, pretoze
produkt je po mleti Casto vamorfnom stave [1].
Cielom prace bola mechonochemickd syntéza
Ti0,, SnO, a Mn,05. Jednotlivé oxidy boli pripravené
nasledovne: TiO, zo zmesi: TiCl; + 3(NH,4),COs3, SnO,
zo zmesi SnCly + 3(NH4),CO;, Mn,O; zo zmesi
KMnO, + NHyCI. Pociato¢né zmesi boli vysoko-
energeticky mleté v planetdrnom mlyne po dobu 5-60
min a nasledne ohrievané v teplotnom intervale od
200-750 °C /1 hod na vzduchu. V pripade SnO, bol
kvoli  zabraneniu straty spOsobenej  vznikom
medziproduktu (NHg4),SnClg nutny ohrev v atmosfére
H,O/NHj; [2]. Novy sposob syntézy TiO, v modifikacii
anatas a tetragondlneho SnO, z kvapalnych chloridov
ukézal, ze vzniknuty NH,Cl pocas nésledného ohrevu
urychl'uje  krystalizaciu,  nasledne  sublimuje
a zanechava Cisty oxid s velkostou krystalitov 5-50
nm v zavislosti od teploty ohrevu. Tento postup
odstraniuje klasické vymyvanie matrice vodou po
ohreve. V pripade Mn,0; vznikol kubicky a-Mn,04
s velkost'ou krystalitov 12-50 nm po 15-60 min
priamo pocas mletia [3].

[1]T. Tsuzuki, P. G. McCormick, Journal of
Materials Science 39 (2004) 5143.

[2] P. Billik, M Caplovi¢ova, Powder Technology 191
(2009) 235.

[3] P. Billik, M Caplovi¢ova, J. Janata, V. S. Fajnor,
Materials Letters 62 (2008) 1052.
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SALICYLATOME]V)NATE KOMPLEXY S
NIKOTINAMIDOM

Zuzana Repicka', Jan Moncol', Milan Mazhr?,
Miroslava Puchofiové', Dusan Valigura'

! Slovenska technickd univerzita, Fakulta chemickej

a potravinarskej technologie, Oddelenie anorganickej
chémie UACHaM, Radlinského 9, 812 37 Bratislava

? Slovenskd technickd univerzita, Fakulta chemickej

a potravinarskej technologie, Oddelenie fyzikalnej
chémie UFCHaCHF, Radlinského 9, 812 37
Bratislava

Salicylatomed’naté komplexy predstavuju objekt
intenzivneho S§tadia z pohladu podmienok pripravy,
ako aj ich rozlicnych vlastnosti. O Specifické
salicylatomed’naté komplexy je zaujem v oblasti
katalyzy, supramolekulovej chémie a kryStalového
inzinierstva, i v oblasti medicinskej chémie.

Ako sucast’ Stidia réznych karboxy-latomed’natych
komplexov na nasom oddeleni, bola pripravena séria
novych komplexov s nikotinamidom (nia) a aniénmi
kyseliny 3-, 4-, 5-metyl a metoxysalicylovej, pricom
sa kladol doraz na vplyv podmienok pripravy na
vysledny produkt. Reakcie roztoku octanu med’natého
s nikotinamidom a prislusnou kyselinou v rdéznych
pomeroch a viacerych rospustadlach viedli k vzniku
troch typov produktov: [Cu(X-sal),(nia),], kde X = 3-
Me, 4-Me, 5-Me, 3-MeO, 4-MeO, 5-MeO, [Cu(X-
sal),(nia),(H,0),], kde X = 3-Me a 4-MeO a [Cu(X-
sal),(nia)(H,0)], pre X = 5-Me a 5-MeO. Ziskané
latky boli charakterizované elementarnou analyzou,
elektronovou, infracervenou a EPR spektroskopiou
a niektorym bola zmerand magnetickd susceptibilita
v zavislosti od teploty. V pripade komplexu [Cu(5-
MeOsal),(nia)(H,0)] [1] bola urobend RTG Struktirna
analyza. Oba atomy medi st tu
v §tvorcovopyramidalnom obklopenti, pri¢om
v ekvatoridlnej rovine sa nachadzaji atomy kyslika
karboxylovej skupiny salicylatového anionu, atom
dusika z mostikujiiceho nikotinamidu a atéom kyslika
z molekuly vody. V axialnej polohe sa nachadza kyslik
karboxamidovej skupiny mostikujuceho nikotinamidu
zo susednej Struktiirnej jednotky.

Podakovanie  za  financovanie  vyskum  patri
Ministerstvu Skolstva SR — VEGA grant 1/0353/08.

[1] Valigura D., Moncol’ J., Korabik M., Pucekova Z.,
Lis T., Mrozinski J., Melnik M., Eur. J. Inorg.
Chem. 2006, p. 3813

[2] Repicka Z., Moncol J., Krupkova L., Hudecova D.,
Korabik M., D. Valigura, Advances in
Coordination,  Bioinorganic, and Inorganic
Chemistry, STU Press, Bratislava, 2009 p. 286

[3] Vaskova Z., Moncol J., Korabik M, Valigura D.,
Svorec J., Lis T. Valko M. Melnik M.,
Polyhedron 2009, in press
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NEHYDROLY’TICK}E: METODY PRIPRAVY
FOSFOSILIKATOVYCH A )

A TITANOSILIKATOVYCH MATERIALU

Ales Styskalik, David Skoda, Jiti Pinkas*, Zden&k
Moravec

Ustav chemie, Prirodovédeckd fakulta, Masarykova
univerzita, Kotlarska 2, 611 37 Brno
Jpinkas@chemi.muni.cz

Fosfosilikatové a titanosilikatové materidly jsou
pfipravovany reakcemi ve vodnych roztocich, kde
hlavni nevyhodou je hydrolyticka nestabilita vazeb Si—
O-P a Si-O-Ti, vedouci kfazové separaci
jednotlivych oxidl. Zabranit by tomu mély postupy
zalozené na nehydrolytickych kondenzacnich reakcich.
Zamérem prace bylo pfipravit fosfosilikatové
a titanosilikatové materialy sol-gelovymi reakcemi na
principu esterové eliminace z octanu kiemicitého a
tris(trimethylsilyl)esteru kyseliny fosforecné nebo
isopropoxidu titani¢itého. Ziskané xerogely byly
analyzovany pomoci IC spektroskopie, termické
analyzy TG/DSC, rtg. praskové difrakce, ICP-OES,
¥Si a’'P CPMAS NMR spektroskopie. Vedlejsi
produkty eliminacnich reakci byly detekovany pomoci
NMR aGC/MS. Pii kondenzaci vznikaji gely s
vazbami Si—-O—-P nebo Si—O-Ti aeliminuje se
trimethylsilyl nebo isopropylester kyseliny octové.
Kondenzace neprobihaji zcela kvantitativn€, xerogely
obsahuji residualni organické skupiny. Vyssi reakéni
teplota napomahé eliminaci esteru. *’Si CPMAS NMR
prokazala ptitomnost oktaedrickych SiOg skupin ve
fosfosilikatovém gelu. Kalcinaci fosfosilikatovych
geli vznikd smés fosforeCnant kiemicitych, coz
ukazuje na dobrou homogenitu promiseni Si aP
a stabilitu Si—-O-P jednotek. Kalcinace pti 1000 °C
titanosilikatového xerogelu pfipraveného pii vyssi
gelacni teploté vedla k vetSimu mnozstvi anatasu
oproti rutilu v amorfni matrici SiO,. To ukazuje na
vys$i stupenl kondenzace Si—O-Ti gelu.

z/SI/OYCH?’ .,‘\\\\\\Si\o/ M/”’/“/-
o]
. _— +
(0] CH
R’\ /I\‘/llm,,,, R'/ Y 3
0O (0]

M = P, Ti; R’ = SiMe;, CH(CH,),

Tato  prace  vznikla  za

MSM0021622410

podpory  grantu

[1] Mutin, P. H.; Vioux, A. Chem. Mater. 2009, 21,
582.

[2] Aronne, A.; Turco, M.; Bagnasco, G.; Pernice, P.;
Di Serio, M.; Clayden, N. J.; Marenna, E.; Fanelli,
E. Chem. Mater. 2005, 17, 2081.
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[3] Lafond, V.; Mutin, P. H.; Vioux, A. Chem. Mater.
2004, 16, 5380.
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SYNTHESIS OF SILVER NANOPARTICLES
AND STUDY OF THEIR ANTIBACTERIAL AND
TOXIC EFFECTS

Aleg Panacek’, Libor Kvitek', Robert Prucek’, Jana
Soukupova', Markéta Vanickova', Milan Kolai?,
Renata Veéefova’, Radek Zbofil'

" Department of Physical Chemistry, Palacky
University, Svobody 26, Olomouc, 77146, Czech
Republic

? Department of Microbiology, Faculty of Medicine,
Palacky University, Hnévotinska 3, Olomouc, 77515,
Czech Republic

Silver nanoparticles (NPs) constitute one of the major
groups of nanomaterials used in many applications due
to their unique properties such as catalytic, optical and
antibacterial activity.

In our recent studies we reported the
controlled preparation of silver NPs using modified
Tollens process, which enables to prepare silver NPs
with average size ranging from 25 nm to 100 nm.
Silver NPs with average size of 25 nm prepared via
reduction by maltose exhibit high antimicrobial
activity against Gram-positive and Gram-negative
bacteria, including highly multiresistant strains such as
methicillin-resistant Staphylococcus aureus. [1]. In our
next study, considering the effect of the silver NPs
surface modification by polymers and surfactants on
their bactericidal properties, it was found that the
bactericidal activity of the SDS-modified silver NPs
was significantly enhanced where the minimum
bactericidal concentration decreased under the value of
1 mg.L'[2].

In our latest study, toxic effect of silver NPs
against protozoan Paramecium caudatum was tested.
The obtained results proved that the silver NPs are
toxic against the studied organism at the
concentrations higher than 25 mg.L™" [3]. This toxic
concentration of silver NPs against Paramecium
caudatum compared to the bactericidal concentration
of silver NPs, is even one order higher.

Financial supports from the Ministry of Education of
the Czech Republic (MSM6198959218,
MSM6198959223, and IM6198959201) are gratefully
acknowledged.

[4] A. Panacek, L. Kvitek, R. Prucek, J Phys Chem B,
110, 16248-16253 (2006)

[1] L. Kvitek, A. Panacek, J. Soukupova, J Phys Chem
C, 112, 5825-5834 (2008)

[2] L. Kvitek, M. Vanickova, A. Panacek, J Phys
Chem C, 113, 4296-4300, (2009)

164

ChemZi 5/9 2009




2Po37
SILVER NANOPARTICLES DEPOSITED ON
MONTMORILLONITE

Petr Praus

Department of Analytical Chemistry and Material
Testing, VSB-Technical University of Ostrava,

17. listopadu 15, 708 33 Ostrava-Poruba, Czech
Republic, e-mail: petr.praus@vsb.cz

Na-rich montmorillonite (MMT) was intercalated with
silver ions, which were reduced with sodium
borohydride and formaldehyde. The reduction with
NaBH, gives rise to uniformly dispersed Ag particles
with a size of 3-13 nm. Formaldehyde reduction forms
particles with a much wider size distribution from 3
nm to 100 nm. The absorption spectra of Ag-MMT
water suspensions show plasmon absorption bands
between 400 nm and 425 nm. Ag particles exhibit the
defective structure observed by TEM and HRTEM.

Photoluminscence spectra of Ag-MMT exhibit two
emission bands at 430 nm and 680 nm. The first band
was found in all spectra and could be explained by a
scattering mechanism [1]. The second emission band
is well visible in the spectrum of Ag reduced by
borohydride and is attributed to the fluorescence of
Ag,@Ag" structures [2]. The presence of Ag” can be
explained by oxidation of Ag to silver oxide.

This work was supported by the Ministry of Education,
Youth and Sport of the Czech Republic (MSM
6198910016).

[1]1[1.] Zhang A., Zhang J., Fang Y. J. Luminiscence,
128 (2008) 1635-1640.

[2] [2.] Treuer M., Rocco F., Lelong ., Le Nestour A.,
Cardinal T., Maali A., Lounis B. Solid State Sci., 7
(2005) 812-818.
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SYNTEZA NANOCASTIC STRiBRA A
STUDIUM JEJICH KATALYTICKE

A ANTIBAKTERIALNI AKTIVITY

Ondiej Kment, Ale§ Panacek

Katedra fyzikalni chemie, Prirodovédecka fakulta,
Univerzita Palackého v Olomouci, Tr. Svobody 26,
77146 Olomouc, Czech Republic

Nanocastice stiibra patii mezi nejcastéji studované
kovové nanocastice diky svym unikatnim optickym,
katalytickym a antimikrobialnim vlastnostem, jichz lze
vyuzit napt. pro konstrukci biosenzort, primyslovych
katalyzatord ¢i zdravotnickych materiali. Konecné
vlastnosti nanocastic stiibra vSak vyrazné zavisi na
jejich velikosti. Pro Kkatalytické a antibakterialni
aplikace jsou nejvhodnéjsi castice stiibra s velikosti v
intervalu 5 nm — 20 nm. Cilem této prace byla ptiprava
nanoc¢astic  stfibra  redukci komplexni  cCastice
[Ag(NH3),]" tetrahydridoboritanem sodnym  za
riznych koncentraci koplexotvorného ¢inidla v
ptitomnosti polymerniho stabilizatoru. Touto metodou
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se podafilo pfipravit stabilni nanocastice s primérnou
velikosti od 10 nm do 20 nm. Priméra velikost a
morfologie pfipravovanych nanocastic stiibra byla
méfena metodami dynamického rozptylu svétla,
transmisni elektronové mikroskopie a absorpéni
spektrometrie. Dalsi ¢asti prace bylo studium
antibakterialni a katalytické aktivity pfipravenych
nanocastic stfibra. Antibakteridlni aktivita byla
testovana na skupiné gram-pozitivnich a gram-
negativnich  bakterii a provedené experimenty
prokéazaly vysokou schopnost inhibice rustu bakterii
pii koncentraci stfibra okolo 1 mg/L. Katalyticka
ucinnost nanoCastic stfibra byla studovana na
modelové reakci spocivajici v redukci nitrofenolu
pomoci tetrahydridoboritu sodného. Urcené rychlosti
konstanty pohybujici se okolo fadu 10-3 s-1 prokazaly
vyrazny katalyticky ucinek pfipravovanych nanocastic
stiibra.

2Po39
SYNTEZA A VLASTNOSTI
HYDROXYCHALKONOYV A ICH KOMPLEXOV

Ladislav Habala', Christian Molitor', Annette Rompell

!Institut fiir Biophysikalische Chemie, Universitit
Wien, Althanstr. 14, 1090 Wien

Enzymy obsahujuce med’ v dinukledrnom aktivnom
centre, medzi ktoré patri i aureusidinsyntaza,
katalyzuju oxidaciu a hydroxylaciu fenolickych latok
za pritomnosti kyslika. Polyfenoly, ako napr.
flavonoidy a chalkoény, st produktami sekundarneho
metabolizmu rastlin, kde zastavajui rdézne funkcie.
Tieto latky vykazuju Siroké spektrum biologicke;j
aktivity: funguju ako vychytavace vol'nych radikalov a
maju protivirusové, protizapalové, protirakovinové
a protibakterialne ucinky.

Hydroxychalkony st dolezitymi medzistupiiami
v biosyntéze flavonoidov a s substratmi pre enzym
aureusidinsyntdza. 'V naSej praci sa zaoberame
pripravou réznych hydroxychalkénov, ich komplexov
smed’'ou ainymi kovmi, ako ajich charakterizaciou
analytickymi  a fyzikalno-chemickymi  metodami.
Nasledne je Studovana interakcia tychto latok s
aureusidinsyntazou izolovanou z Coreopsis
lanceolata. Daldim ciefom vyskumu je uréenie
biologického pdsobenia tychto latok, najméd ich
antioxidativneho a protirakovinového ucinku.

Tato praca vznikla vdaka financnej podpore Deutsche
Forschungsgemeinschaft (DFG).
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FLUORESCENCE STUDY OF REDUCED
CHARGE MONTMORILLONITE COMPLEXES
WITH CATIONIC DYES

P. Pustkova', Z. Klika', P. Mal}'/2 , J. Preclikova?

! VSB-Technical University Ostrava, Czech Republic
? Charles University Prague, Czech Republic

Series of montmorillonites (M) with reduced charge
(RCM) were prepared by Li' saturation of
montmorillonite and subsequently by heating at
temperatures 40, 130 and 210°C. The cation exchange
capacity (CEC) and X-ray diffraction pattern (dyy;) of
RCMs were measured. The decrease of CEC and dg,
was found out with decreasing charge of RCM, i.e.
increasing temperature of RCM preparation. The RCM
samples were intercalated by cationic dyes, especially
methylene blue (MB). The fluorescence spectra of
these complexes (dye/RCM) were studied. In the
fluorescence spectra the significant increase of
intensity was observed with decreasing of RCM
charge, dye loading and with decrease of methylene
blue concentration in equilibrium aqueous solution.
The fully intercalated MB/RCM complexes have the
fluorescence intensity very poor whereas the
MB/RCM complexes with low dye loading (about 10
%) indicate much higher intensity. That was proved
for next two non laser cationic dyes (Crystal violet and
Nile blue). The laser cationic dye (Rhodamine B)
indicates opposite properties, i.e. the fluorescence
intensity decreasing with decreasing of RCM charge.
The RCMs with high charge induce the formation of
higher aggregates of dye. These higher aggregates
activate quenching of fluorescence. The formation of
dye higher aggregates is suppressed by reduction of
RCM charge. The mainly monomers and/or dimers are
form at the surface of RCM with low charge.

Keywords:  Reduced charge  montmorillonite,
Methylene blue, Cationic dye, Fluorescence spectra

The authors are grateful for support from project of
Ministry of Education of the Czech Republic MSM
6198910016.

[1]1 Z.KLIKA, P. CAPKOVA, P. HORAKOVA,
M.VALASKOVA, P. MALY, R. MACHAN, M.
POSPISIL, 1I. Composition, structure and
luminescence of montmorillonites saturated with
different aggregates of methylene blue. Colloid
Interface Sci. 2007, vol. 311, p. 14.

[2] T. ENDO, N. NAKADA, T. SATO AND M.
SHIMADA, Fluorescence of clay-intercalated
xanthene dyes. J. Phys. Chem. Solids. 1988, vol.
49, p. 1423.

[3]1G. VILLEMURE, C. DETELLIER AND A.G.
SZABO, Fluorescence of clay-intercalated
methylviologen. J. Am. Chem. Soc. 1986, vol. 108,
p. 4658.
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PREPARATION OF ZINC SULPHIDE
PARTICLES AND ZNS-MONTMORILLONITE
COMPOSITES

Ondrej Kozék, Petr Praus

Department of Analytic Chemistry and Material
Testing, Vysoka skola banska — Technical University
of Ostrava, Czech Republic

Zinc suphide is a semiconductor with large band gap
energy about 3.6 eV. It appears to be very promising
material for photocatalysis [1.]. In this study, the
preparation of ZnS nanoparticles deposited on Na-rich
montmorillonite (Wyoming) is described. UV-VIS
spectroscopy, X-ray diffraction (XRD), and scanning
electron microscopy (SEM) were used for the
characterisation of ZnS particles prepared. ZnS
nanoparticles were prepared using different zinc salts
and sodium sulphide with and without cationic
surfactant - cetyltrimethylammonium (CTA) in a
mixture with montmorillonite (MMT). Another
experiment was performed with MMT intercalated
with zinc cations (Zn-MMT) shaken in the solution of
Na,S. The intercalation was studied in our previous
work [2.].

It was observed that the used zinc salt has an effect on
ZnS particles formation and immobilisation on MMT
due to different pH values of solutions of each salt.
ZnS particles prepared without CTA were of bulk size
and their visible precipitate was observed. On the other
hand, ZnS nanoparticles were formed in the presence
of CTA (ZnS-CTA-MMT). The sample Zn-MMT +
Na,S and the sample ZnS-CTAB-MMT were
dissolved in a mixture of HCIO,+HNO;+HF to
determine the total amounts of zinc in the prepared
nanocomposites. There were 0.19 and 0.71 mmol g
for Zn-MMT + Na,S and ZnS-CTAB-MMT
respectively. Further investigations will be carried out
to determine the size distribution of ZnS particles and
the photocatalytic effects of ZnS-MMT on the
reduction of CO,.

This work was supported by the Ministry of Education,
Youth and Sport of the Czech Republic (MSM
6198910016).

[1] H. Inoue, H. Moriwaki, K. Maeda, H. Yoneyama,
Journal of Photochemistry and Photobiology A:
Chemistry 86 (1995) 191-196

[2] O. Kozak: Study of montmorillonite intercalation
with zinc ions and their capture from the
environment. Diploma thesis. VSB-TU Ostrava,
Ostrava, 2008.
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TITANOSILIKAT ETS-4 - VLIV IONTOVE
VYMENY NA JEHO VLASTNOSTI

Lhotka M.!, Fila V.".Cilova 2.2

"Ustav anorganické technologie, VSCHT Praha,
Technicka 5, 166 28 Praha 6,
e-mail:Miloslav.Lhotka@vscht.cz

? Ustav skla a keramiky, VSCHT Praha, Technickd 5,
166 28 Praha 6

Titanosilikdty ~ jsou obecné  povazovany  za
mikroporézni materialy. Na UAT VSCHT v Praze byl
hydrotermélni syntézou pii teploté 200°C po dobu 48
hodin pfipraven titanosilikat ETS-4. Vzorky ETS-4
byly podrobeny dvéma typim iontové vymeny
nasledujicimi kationy: Cu®', Fe*", Mn*", Sr*".

Jako prvni byla pouzita standardni iontova vymeéna
z roztoku po syntéze titanosilikatu. Druhy typ iontové
vymény je zalozen na pridavku kationu pifimo do
syntézni smési pii pripravé ETS-4. Pfipravené vzorky
byly charakterizovany pomoci metod XRD, XREF,
SEM a TGA. Dale byly urceny adsorpcni izotermy N,
aCOz.

V ptipadé pouziti kationtt Mn?', Sr** Cu®" pii
standardni iontové vyméné byl pivodni Na™ ve
struktufe ETS-4 nahrazen piiblizné z80 — 95 % a
struktura vzorkd nebyla porusena. Vzorky s pridavkem
iontu do syntézni smési vykazovaly vétsi tepelnou
stabilitu nez vzorky pfipravené standardni iontovou
vyménou a vtomto piipadé bylo nahrazeno iontem
pfiblizné 30 % Na'. Méfeni adsorpéni izoterem
ukazalo odliSnou sorpéni kapacitu u vzorku
ptipravenych standardni iontovou vyménou. Ve vSech
piipadech iontové vymény modifikované vzorky
vykazovaly v rozsahu parcialnich tlaki CO, 0-1 bar
vy$$i adsorpéni kapacitu nez ptivodni vzorek ETS-4.

Tento vyzkum je podporovin GAAV CR projekt C.
144400400909, a vyzkumnym zamérem MSMT CR
CZE:MSM 604 613 7301.
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IN VITRO CYTOTOXIC ACTIVITY OF
PALLADIUM(IT) OXALATO COMPLEXES
WITH N6-BENZYL-9-ISOPROPYLADENINE-
BASED N-DONOR LIGANDS

Pavel Starha', Radim Vrzal’, Zden&k Dvoiak?, Zdengk
Travnicek'

'Department of Inorganic Chemistry, Faculty of
Science, Palacky University, Krizkovského 10, 771 47
Olomouc, Czech Republic

’Department of Cell Biology and Genetics, Faculty of
Science, Palacky University, Slechtiteli 11, 783 11
Olomouc, Czech Republic

The success of cisplatin, cis-[Pt(NH3)2CI2], connected
with the treatment of cancer diseases, motivated
chemists to prepare thousands of new platinum
complexes with the aim to find compounds for which
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anticancer activity would be improved, and on the
other hand, negative side-effects would be suppressed.
A few platinum-based substances followed cisplatin to
become successful pharmaceuticals, e.g. carboplatin
and oxaliplatin. Moreover, complexes of other
transition metals, such as Pd, Ru, etc., have also
showed promising cytotoxicity against selected human
cancer cell lines. That is why, we decided to prepare
and characterize a series of Pd(II) oxalato complexes
and to study their in vitro cytotoxicity. The complexes
of the following composition have been synthesized
and characterized by various methods including
multinuclear NMR and a single-crystal X-ray analysis:
[Pd(L),>(0x)] - xH,O [1] and [Pd(ros),(0x)], where L =
2-chloro-N6-benzyl-9-isopropyladenine or its
substituted analogues, ros = 2-[(R)-(1-ethyl-2-
hydroxyethylamino)]-N6-benzyl-9-isopropyladenine
(roscovitine) or its substituted derivatives, ox = oxalate
dianion. In vitro cytotoxicity of the prepared
complexes has been determined against human cancer
osteosarcoma (HOS) and breast carcinoma (MCF7)
cell lines [2]. The results showed that some of the
prepared complexes exceed in vitro cytotoxicity of
cisplatin.

The financial support by a grant no. MSM6198959218
from the Ministry of Education, Youth and Sports of
the Czech Republic is gratefully acknowledged.

[1]P. Starha, I. Popa, Z. Travnicek, J. Inorg. Biochem.
2009, Corrected Proof,
doi:10.1016/j.jinorgbio.2009.04.008.

[2] Z. Dvoték, 1. Sovadinova, L. Blaha, J. P. Giesy, J.
Ulrichova, Food Chem. Toxicol. 2006 (44), 1466-
1473.
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(ISOQUINOLINE)(N-SALICYLIDENE-D,L-
GLUTAMATO)COPPER(II) ETHANOLATE
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“Institute of Inorganic Chemistry, Slovak Academy of
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41296 Géteborg, Sweden, “Department of Chemical
Theory of Drugs, Faculty of Pharmacy, Comenius
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Copper(Il) complexes containing Schiff base derived
from salicylaldehyde and various amino acids have
received considerable attention in view of their impact
in many fields of bioinorganic chemistry. A series of
these copper(Il) complexes were synthesized [1], [2]
and studied on account of their antimicrobial and
antiradical activities. The title compound showed
antimicrobial activity tested against gram-negative
bacteria Escherichia coli (IC5,=0.60mmol dm™), yeast
Candida parapsilosis (IC5=0.63 mmol dm'3), and
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filamentous fungi Microsporum gypseum and Botrytis
cinerea (ICs=0.45 and 0.44 mmol dm>, resp.). The
crystal structure consists of centrosymmetric dimers of
(isoquinoline)(N-salicylidene-rac-glutamato)copper(Il)
and ethanol solvent molecules. Each copper ion
displays  aslightly  distorted  square-pyramidal
coordination geometry. The apex of the pyramid
consists of weakly bonded phenolic O atom of an
adjacent molecule. A rich variety of axial distortions
ranging from square-planar to square-pyramidal has
been found. It may be one of the reasons for the
diversity of interactions of these Cu(Il) complexes
with biological systems. As an example, (1-
methylimidazole)(N-salicylidene-rac-
glutamato)copper(Il) [3] adopts a square-planar copper
coordination mode.

Dimer of molecules.

[1] Andrezalova, L., Duradkova, Z., Valent, A. &
Devinsky, F. (1998).Pharmazie, 53, 338-342

[2] Kohutova, M., Valent, A., Misikova, E., &
Mlynar¢ik, D. (2000). Chem. Papers 54, 87-90

[3] Langer, V., Scholtzova, E., Gyepesova, D.,
Kohutova, M. & Valent, A. (2003). Acta Cryst.
E59 m1181-m1183
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UCINOK Ml,EﬁNAleCH KOMPLEXOV TYPU
SCHIFFOVYCH ZASAD NA MECHANIZMUS
POSKODENIA DNA

Lucia Andrezalova', Zdetika Duraékovél, Eva
Cibikova?, Aladar Valent®

"Ustav lekdrskej chémie, biochémie a klinickej
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Koordina¢né zlaceniny Cu(Il) obsahujice dianiony
tridentatnych Schiffovych zasad aldiminového typu,
tj. N-salicylidénaminoalkanoatomednaté komplexy
patria do kategorie latok, ktoré st vyznamné najmi
z hladiska ich biologickej aktivity ako je napriklad
antimikobna, radioprotektivna a antioxidac¢na aktivita
[1, 2]. Cielom prace bolo stidium interakcie
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mednatych zlicenin zlozenia [Cu(sal-L-glu)chin] a
[Cu(sal-D,L-glu)chin] (chin = chinolin, sal-glu =
Schiffova zasada odvodena od salicylaldehydu
a kyseliny glutamovej) s DNA. Zluceniny tohto typu,
ako pentakoordinované komplexy, obsahuju planarny
chromofér [CuO,N,] tvoreny O,N,O donorovymi
atbmami Schiffovej zasady  aatomom N
z molekulového N-donorového ligandu. Mechanizmus
poskodenia DNA v pritomnosti komplexov sa sledoval
s vyuzitim UV-VIS spektrofotometrie a jednobunkovej
gélovej elektroforézy (Comet Assay). Pri vysokej
koncentracii  [Cu(sal-L-glu)chin] a [Cu(sal-D,L-
glu)chin] vzhl'adom ku koncentracii DNA, t.j. ¢(K) :
¢(DNA) = 5 : 1, dochadza k interkalaénému
poskodeniu DNA, ¢o sa prejavilo v spektre DNA
hyperchromnym efektom pri 260 nm. Pri nizsich
koncentraciach  komplexov v pritomnosti  kyseliny
askorbovej a HO, oba skiimané komplexy spdsobuji
oxidacné  poskodenie = DNA, pricom nebol
zaznamenany rozdiel medzi aktivitou L- aD,L—
formy. Vysledky jednobunkovej gélovej elektroforézy
potvrdili vznik jednoretazovych zlomov v DNA
ludskych lymfocytov po inkubécii s [Cu(sal-L-
glu)chin], resp. [Cu(sal-D,L-glu)chin] pri roéznych
koncentraciach, pri¢om [Cu(sal-D,L-glu)chin]
sposobuje vicSie oxidacné poskodenie DNA ako
[Cu(sal-L-glu)chin].

[1] Kohutova, M., Valent, A., Chem. Papers, 56 (2,)
95-99, (2002)

[2] Vanco, J., gvajlenové, 0., Ramanska, E., Muselik,
J., Valentova, J., J. Trace. Elem. Med. Biol., 18(2),
155-61, (2004)

2Po46
STUDY OF RUBBER COMPOUNDS WITH
ADDITION OF ZEOLITE

Darina Ondrugova', Tatiana Bazylakova, Mariana
Pajtasova, Slavka alikova, Milan Olsovsky'
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The present work deals with the preparation and study
of modified polymer compounds with the addition of
nanoadditives on the base of natural zeolites. Zeolites
form a group of aluminosilicate nanoporous materials,
which can be used in the role of fillers in the polymer
materials. The prepared modified polymer compounds
were characterized by the methods of thermal and
spectral analysis.

Samples of newprepared modified rubber compounds
with zeolite filler were studied by methods of thermal
analysis — DTA and TG in the temperature range of 40
°C — 900 °C and DSC method in the temperature range
30 °C—-250 °C.

The exact mineralogical composition of natural zeolite
was evaluated by spectral method X-ray diffraction
(XRD) analysis on a Philips PW 1730/1050
diffractometer. Diffraction pattern was recorded by
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using the plate - oriented technique with CoKa
radiation (35 mA, 40 kV) and a position-sensitive
detector using a step size of 0,020 and a step time of
2,4s.

The FTIR spectra for the sample of natural zeolite
were recorded using KBr pellets on a FTIR
spectrometer in the middle region (4000 — 400 cm™).

The found values were compared with the values of
commercionally used polymer materials with the
original composition.

The authors wish to thank the Slovak Grant Agency AV
04/2014/08 for financial support.

[1] Prekop, S. et al.: Gumarenska technologia I.,
Zilinskd univerzita, Zilina 1998.

[2] Kovafova, M.: Pomocné zpracovatel'ské ptisady
v gumarenském primyslu, SPUR a.s., Zlin 1999.
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Present paper investigates the properties of inorganic
filler, concrete the modified form of clay mineral -
montmorillonite, which was used at the preparation of
model rubber compounds. The advantage of these
fillers on the basis of layered silicates are relatively
low contents in the range 2 - 6 wt. %, what is a big
positive in compare with a high degree of filling at the
conventional fillers [1]. Besides low contents can be
recorded the increased modulus, strength and other
factors as a result of clay addition to rubber [2, 3].

This commercial inorganic product was submitted to
measurements of thermal (DTA, TG, DSC) and
spectral (IR, XRD) analysis. The influence of the used
type and quantity of filler was evaluated from results
of cure characteristics (My, My, ts, top, Ry) and
physical-mechanical properties (tensile strength,
modulus 300, tensibility, hardness). The obtained
values at the model rubber compounds were compared
with the values of standard rubber compound.

The authors sincerely thank the Slovak Grant Agency
AV 4/2014/08 for the financial support.

[3] D. Mérinska, Plasty a kaucuk 42(3-4) (2005) 15 -
20.

[1]L. Zhang, Y. Wang, Y. Wang, Y. Sui, D. Yu, J
Appl Polym Sci 78 (2000) 1873.

[2] M. Arroyo, M. A. Lopez-Machado, B. Herrero,
Polymer 44 (2003) 2447.
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CINIDEL PRI PRIPRAVE BIZMUTOVYCH
SUPRAVODICU METODOU SOL-GEL

K. Rubesova', O. Smrékova', D. S}'/korovél, V. Jakes'!,
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Vysokoteplotni supravodice jsou vétsinou
pfipravovany reakci vpevné fazi  zahrnujici
nékolikanasobné  kalcinace, = homogenizace a

zavérecnou sintraci. Pro supravodivou fazi Bi-2223 to
znamena zajistit homogenitu kationtti péti kovi — Bi,
Pb, Sr, Ca a Cu. Kombinace sol-gelovych metod a
reakce v pevné fazi mlze 1épe zajistit homogenitu i
v takto komplikovaném systému [1]. Tato prace se
zabyva chelatani metodou pfipravy geld a jejich
naslednym zpracovanim. Motivaci je také wvybér
vhodného chemického systému pro pripravu tenkych
vrstev spin coatingem.

Pro piipravu gelt jsme pouzili
ethylendiamintetraoctovou kyselinu (EDTA),
triethanolamin (TEA) a jejich ekvimolarni smés.
Piiprava bizmutovych supravodict s pouzitim EDTA
je dobfe popsana [2,3]. Tento postup vyzaduje udrzeni
pH na optimadlni hodnoté, ktera predstavuje
kompromis mezi deprotonizaci EDTA (a jeji
rozpustnosti) a potlacenim hydrolyzy iontid pfitomnych
kovi. TEA jako dobré chelataéni ¢inidlo nevyzadujici
tak pfisnou kontrolu pH zlepsila stabilitu gelti (proti
hydrolyze a nasledné precipitaci) hlavné ve smési
s EDTA. Proto byla zjistovana moznost vzajemné
reakce EDTA a TEA ve stejném smyslu jako u
Pechiniho polyestefikace [4] také wvyuzivané pfi
ptipravé smésnych oxidd. Pfitomnost polyesterovych

vazeb byla zkoumana pomoci NMR a IC
spektroskopickych méfeni. Pomoci IC méfeni byly
navic charakterizovany chemické interakce

jednotlivych kationti s EDTA a TEA.

Pripravené organické gely byly rozkladany ve dvou
rtuznych teplotnich rezimech. Prekurzory byly nasledné
zpracovany reakci v pevné fazi. Slozeni prekursort a
vyslednych supravodicti bylo charakterizovano pomoci
RTG difrakéni a RTG fluorescencni analyzy. Ze
supravodivych transportnich a magnetickych vlastnosti
byla métena kriticka teplota, kriticka proudova hustota
a magneticka susceptibilita.

Tato prace byla reSena jako soucdast vyzkumného
zameéru MSMT CR 604613730.

[1] M. Kakihana J. Sol.Gel Sci. Technol. 1996, 6, 7
[2] V. Rouessac; J. Wang; J. Provost; G. Desgardin J.
Mater. Sci. 1996, 31, 3387
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[3] A. Gholinia; F.R. Sale J. Therm. Anal. 1993, 40,
349
[4] M. P. Pechini U.S. Patent 1967, No.3 330, 697
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PREPARATION AND SIZE CONTROL OF
CERIA NANOPARTICLES

Vilém Barttingk', Olga Smrékova'

!Institute of Chemical Technology, Prague

Ceria nanoparticles (made by reaction of cerium(IV)
sulphate with ammonia solution) have been treated in
suspension in boiling water, N,N-dimethylformamide
(DMF) and dimethyl sulfoxide (DMSO) for various
times. X-ray powder diffraction (XRD), X-Ray
Fluorescence (XRF), IR spectroscopy and high-
resolution  transmission  electron  microscopy
(HRTEM) was used for characterization of prepared
ultrafine nanoparticles. Nanoparticles sizes were
calculated wusing Scherrer formula. Sizes of
nanoparticles increased with increasing boiling point
of solvent and with increasing time. Maximal sizes of
nanoparticles were 8.9 nm and were obtained by
treatment in boiling DMSO. Obtained nanoparticles
were good quality, separable and has cubical like or
spherical like shapes. Sulphate stabilization of the
nanoparticles surface was confirmed by IR
spectroscopy. Advantage of this method is ease
enabling its use in almost all chemical laboratories and
good characterization of nanoparticles sizes by XRD
and HRTEM.

2Po50

POVRCHOVA MODIFIKACE
ALUMINOSILIKATU S VYUZITIM
K ADSORPCNIMU ODSTRANOVANI
TOXICKYCH OXOANIONTU As, Se

Herzogova Lenka', Fuitova Lucie', Dougova Barbora',
Lhotka Miloslav?, Kolouek David', Grygar Tomas®,
Machovi¢ Vladimir®

"Ustav chemie pevnych latek, VSCHT Praha,
Technicka 5, Praha — Dejvice, 166 28, CR

?Ustav anorganické technologie VSCHT Praha,
Technicka 5, Praha — Dejvice, 166 28, CR

3Ustav anorganickeé chemie A VCR, 250 68 Rez, CR
"Ustav struktury a mechaniky hornin AVCR, V
Holesovickach 41, 182 09 Praha 8, CR

Slouceniny arsenu a selenu pfedstavuji svou toxicitou
vaznou hrozbu pro zivotni prostiedi a lidské zdravi.
Do prostiedi se dostavaji z ptirodnich i antropogennich
zdroji. V anorganické formé se v prostiedi objevuji
nejcastéji jako oxoanionty (AsO33', AsO,>, Se05”,
Se0,™).

Jednim ze zpisobl odstraiiovani toxickych aniontll z
vodnych roztokl je adsorpce. Mezi technologicky
vyznamné adsorbenty patii aluminosilikaty (kaoliny a
bentonity). Jsou to materidly s vysokymi sorpcnimi
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schopnostmi a povrchovym nabojem zavislym na pH
roztoku. Vzhledem k nizkym hodnotam pH nulového
naboje (pHzpc) jsou kaoliny a bentonity vhodnégjsi pro
sorpci  kationti. Jednoduchou modifikaci povrchi
aluminosilikatt 1ze hodnoty pHzpc zvysit a tim zlepsSit
schopnost  selektivné vazat anionty. Takovym
zpusobem lze pfipravit levny a technologicky
nenaro¢ny sorbent.

Tato prace se zabyva upravami kaolind a bentonitl
roztokem Fe®" a suspenzi Al, které by byly vhodné k
adsorpénimu odstranovani toxickych oxoaniontll As a
Se z modelovych vodnych systémut. Jako vychozi
materidly byly pouzity dva druhy kaolind (Horni
Biiza, Sedlec z CR) obsahujicich jako hlavni slozku
kaolinit, bentonit (Riedel de Haén, Némecko) s
pfevahou montmorillonitu a  Ca-montmorillonit
(standard Saz-2, USA). Materidly pied a po upravé
byly analyzovany RTG kvalitativni a kvantitativni
analyzou, u nékterych vzorkt byl zméfen specificky
povrch metodou BET.

Prace byla podporena vyzkumnymi projekty AV CR ¢.

IAA 401250701, MSMT CR ¢ 6046137302 a
studentskym vhitrnim grantem 108089007

poskytnutym VSCHT Praha PLANT, J. A. et al.
Arsenic and Selenium. In: Holland HD, Turekian
KK, editors. Treatise on geochemistry 9.02,
Amsterdam: Elsevier, 2005, 17-66.

[2] Bonnin, D. U.S. Patent No. 6042731 (2000).

[3] Wen-Hui Kuan; Shang-Lien Lo; Ming K. Wang;
Cheng-Fang Lin. Removal of Se(IV) a Se(VI) from
water by aluminum-oxide-coated sand. Water
Research: 1998, Volume 32, 915-923.
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Ceskd Republika
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Holesovickach 41, 182 09, Praha 8 , Ceskd Republika

As/Se patii mezi toxické latky, které ohrozuji lidské
zdravi. Slouceniny As/Se se do zivotniho prostredi
dostavaji z pfirodnich ale predevSim z antropogenich
zdroji. Jednim zu€innych mechanismli odstranéni
oxoanionti As/Se zvod jsou sorpce na jilové
mineraly. Jilové mineraly jsou diky svym strukturnim
a povrchovym vlastnostem dobrymi sorbenty, avsak
vzhledem k nizkému pHzpc (zero point of charge), jsou
vhodné pro sorpci kationti. Je tedy nutné modifikovat
jejich povrch vhodnymi kationty kovii.
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V této praci byly pouzity Cisté jilové mineraly, a to dva
kaoliny ze zapadnich Cech (Sedlec a Horni Biiza),
bentonit z Némecka (Riedel de Haén) a
montmorillonit z USA (Arizona). Jejich povrch byl
modifikovan kationty kovi a nésledné byla provedena
adsorpce As/Se. Byly pfipraveny sorpéi fady jednak se
zménou navazky sorbentu (1-10 g L) a s pivodni
koncentraci roztoku As/Se 40 mg L' a jednak se
zménou puvodni koncentrace roztoku As/Se (20 -800
mg L") a s navazkou sorbentu 6 g L™'. Sorpéni procesy
byly popsany podle modelu Langmuirovy adsorpéni
izotermy. Byla zjiStovana maximalni sorp¢ni kapacita
sorbentt, pficemz nejvyssich hodnot bylo dosazeno
pro sorpci As na modifikovany montmorillonit
(az66 mg g'). Pevny podil vzorku po sorpci byl
zhodnocen také pomoci IC spektroskopie.

Tato prace byla podporena projektem 144 401250701
(AV CR), vyzkumnym programem MSMT 6046137302
(CR) and studentskym grantem (108089007)
poskytnutym VSCHT Praha.

[1] Dousova B., Fuitova L., Grygar T., Machovi¢ V.,
Kolousek D., Herzogova L., Lhotka M.: J. Hazard.
Mater. 165, 134(2009).

[2] Erdem M., Yuksel E., Tay T., Cimen Y., Turk H.:
J. Colloid Interface Sci. 333, 40 (2009).

[3] Kosmulski M.: J. Colloid Interface Sci. 298, 730
(2006).
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technologicka v Praze, Technickad 5, 166 28, Praha 6,
Ceska Republika

Metoda paralelniho zpracovani je velmi rozsifena
metoda, kterd se pouziva pro urychleni casoveé
naro¢nych vypoctd. Principem této metody je
rozdéleni jedné slozité tlohy na n€kolik mensich ¢asti,
které mohou byt feSeny paralelné v n¢kolika vlaknech
ptipadné na nékolika PC v siti.

Podafilo se nam zabudovat metodu paralelniho
zpracovani do programu FOX [1] a vytvofit tak verzi,
kterda nese nazev FOXGrid [2]. Takto modifikovany
program FOX muze byt spustén bud jako fidici
element (server) nebo jako pracujici ¢lanek (klient).
Na serveru se definuje a spousti vypocet. Po spusténi
vypoctu se server stara pouze o prerozdélovani uloh a
shromazd'ovani vysledkd. Klient pak nedéld nic
jiného, nez ze pfijme ulohu od serveru, provede
pozadovany vypocet a vrati vysledek.

Klient miize byt spustén na stejném PC jako je server
nebo na jakémkoli jiném PC v siti a postara se o plné
vyuziti vypocetni sily PC na kterém je spustén.

FOX nebo FOXGrid produkuji beéhem hledani
struktury mnoho podobnych feSeni. Otazka zni, jak
jednoduse identifikovat stejnd feSeni? Program
Crystal CMP vypocte pro kazdé feSeni tzv. fingerprint,
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ktery slouzi k porovnavani jednotlivych feSeni mezi
sebou. Jako fingerprint je pouzita parova distribucni
funkce nebo funkce ji podobna. Vysledkem je
podobnostni matice a dendrogram, ze kterého jsou
stejna feseni vidét.

[1] V. Favre-Nicolin and R. Cerny, J. Appl. Cryst. 35,
734-743, (2002).

[2] Cerny R.,Favre-Nicolin V., Rohlicek J., Husak M.,
Matej Z., Kuzel R.: CPD NEWSLETTER No. 35,
(2007).
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Oxid titani¢ity se v dnes$ni dobé pouziva hlavné jako
pigment — titanova béloba. Ta se vyznacuje predevsim
vysokym indexem lomu a vynikajici kryvosti.
Titanova beloba se vyrabi ve dvou krystalografickych
modifikacich TiO, — anatas a rutil. Anatas,
nizkoteplotni modifikace TiO,, zahtatim piechazi na
vysokoteplotni modifikaci rutil.

Pfi vyrobé rutilového typu titanové béloby je zapotrebi
vyssi teplota kalcinace, kterd vSak negativné ovliviiuje
pigmentové vlastnosti. Proto je za tucelem snizeni

kalcinacni teploty nutnd pfitomnost rutilovych
zarodk?.
Soucasné zplsoby pfipravy rutilovych zarodka

vychazi zejména z reakce TiO, se zasadou za vzniku
titani¢itanu. Ten je poté rozloZzen pomoci kyseliny za
zpétného vzniku TiO, ve form¢ rutilovych zarodk,
pfi¢emz cela piiprava zarodkd probiha za normalniho
tlaku.

Cilem prace bylo pfipravit rutilové zarodky za
zvySeného tlaku a porovnat jejich aktivitu se zarodky
pfipravenymi za normalniho tlaku. Dale bylo cilem
prace posoudit vliv ménicich se podminek pfipravy
zarodki na jejich aktivitu a optimalizovat tyto
podminky ptipravy.

Priprava zarodkul spocivala v reakci ,,anatasové pasty*
v autokldivu sNaOH a pot¢é sHCl za riznych
experimentalnich podminek. Ziskané zarodky byly
pouzity k pfipravé nékolika fad kalcinatd TiO,.
Pripravené kalcinaty se liSily v pouzitych zarodcich a
vdané fadé 1 cilovou teplotou jejich tepelného
zpracovani. Sledovanymi experimentalnimi
podminkami bylo mnozstvi a druh pouzitych
chemikalii a teplota pfipravy zarodkd.

Tato prace byla reSena jako soucast vyzkumného
zameru MSM 6046137302 , Priprava a vyzkum
Sfunkcnich materialit a materialovych technologii s
vyuzitim mikro — a nanoskopickych metod .
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VLIV PLAZMATICKE MODIFIKACE
POLYPROPYLENU NA VLASTNOSTI
DEPONOVANYCH AU VRSTEV

A. Vasina, P. Slepicka, P. Sajdl, V. Svor¢ik

1Ustav inZenyrstvi pevnych latek, Vysokd Skola
chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5, Praha
6, 166 28

V praci byl studovan vliv plazmatické modifikace na
vlastnosti naprasovanych Au nanovrstev. PP folie byly
modifikovany Ar plazmatem. Polarita PP byla
studovana goniometricky. Povrchovd morfologie
puvodniho a modifikovaného polypropylenu a také
nasledn¢ deponovanych Au vrstev byla studovana
pomoci mikroskopie atomarnich sil (AFM). Chemicka
struktura povrchu byla charakterizovana pomoci
fotoelektronové  spektroskopie (XPS). Elektricka
spojitost Au nanovrstev na povrchu PP byla studovana
méfenim jeji plosné rezistance.

Po plazmatické expozici Ar plazmatem se vyznamné
zvysila smacivost aktivovaného povrchu. Plazmaticka
modifikace vedla ke zméné morfologie a drsnosti
povrchu (vytvofeni klastrovité granulovité struktury).
Expozice Ar' vedla ke zvySeni poétu kyslikatych
skupin na povrchu modifikovaného polypropylenu.
Povrchova morfologie nasledné deponovanych Au
vrstev “kopirovala” povrch PP (granulovita struktura),
pfiCemz se vzrustajici tloustkou a prechodem od
elektricky nespojité do spojité oblasti nartstala
velikost klastrti az k 15 nm.

Autori dékwji za financni podporu grantiim MSMT ¢
LC06041, GAAVCR ¢. KAN400480701 a A400500505
a GACR 106/09/P046.

2P055

LABORATORATORNI STUDIUM
VYUZITELNOSTI ZELEZNYCH NANOCASTIC
PRO SANACE PODZEMNICH VOD

Tomas Pluhai’, Stépanka Klimkova', Jaroslav Nosek',
Miroslav Cernik'

"Technickd univerzita v Liberci, FM, NTI, Studentska
2,461 17 Liberec

Nanogastice elementarniho Zeleza (nZVI, nanoFe’) lze
vyuzit pro dechloraci chlorovanych uhlovodiki,
redukci nitroslou¢enin a piipadné 1 k imobilizaci
anorganickych kontaminantd v podzemni vodé.
V souvislosti s realnou aplikaci nZVI je tifeba brat
v uvahu, Ze ve srovnani s makroskopickym Zzelezem,
vykazuji nanocéstice o rozmérech desitek az stovek
nm specifické katalytické a magnetické vlastnosti
souvisejici s vysokou aktivitou atomd na povrchu
¢astic. Nanocastice zeleza je nutné vhodné povrchoveé
stabilizovat. Vlastnosti rizn¢ upravenych zeleznych
nanoc¢astic lze stanovit nebo odhadnout pomoci
riznych analytickych metod a experimenti.
Zakladnimi parametry, které je mozné u zeleznych
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nanocastic, resp. u jejich suspenze, sledovat je jejich
velikost, tvar, chemické slozeni, povrchovy naboj
(resp. C-potencial), agregatni stabilita a vlastnosti
roztoktt povrchové aktivnich latek. Na Technické
univerzit¢ v Liberci pro tyto ucely slouzi vedle
elektronového mikroskopu pfistroj Zetasizer Nano ZS,
ktery umoziiuje meéteni velikostni distribuce Castic
rozptylenych v kapalindich metodou DLS a stanoveni
C-potencialu fazovou analyzou rozptyleného svétla.
Dalsi metodou vyuzivanou pro odhad velikosti
nanocastic a disperzity suspenze, je sedimentacni
analyza. Uéinnost a kinetiku reakce modifikovaného
nZVI s vybranymi kontaminanty lze odhadnout
pomoci  vsadkovych  pokusd.  Prostfednictvim
kolonovych  experimentt je mozné posoudit
transportabilitu modifikovaného nZVI v horninovém
prostfedi. Ze souboru namétenych dat je potom mozné
zhodnotit vhodnost povrchové upravy zeleznych
nanocastic s ohledem na realnou sanac¢ni aplikaci.

2Po056
VPLYV SURFAKTANTU NA SADROVU PENU

Zora Bazelova!, Ladislav Pachl, Jana Kozankova',
Peter Bugaj®

'Oddelenie keramiky, skla a cementu, Fakulta
chemickej a potravindrskej technologie, Slovenska
Technicka Univerzita, Radlinského 9, Bratislava
’Oddelenie plastov a kaucuku, Fakulta chemickej
a potravinarskej technologie, Slovenska Technicka
Univerzita, Radlinského 9, Bratislava

Sadrova pena (CaS0O,.1/2H,0) s vysokou poréznost'ou
a s velkym Specifickym povrchom sa pripravila
priamou speiiovacou metédou. Vodna suspenzia sadry
a povrchovo aktivnych latok sa speniovala intenzivnym

mechanickym  mieSanim.  Kratkodobu  stabilitu
kvapalnej peny zabezpeCovali anidonové a neidnové
povrchovo aktivne latky. Kvapalnd pena sa

transformovala na tuhu latku v priebehu niekolkych
minut tuhnutim sadry — krystalizaciou CaSO4.2H,0 v
systéme. Objemova hmotnost’ sadrovych pien sa
pohybovala od 200 do 590 kg/m’ a velkost porov
dosahovala 55 pum az 1,3 mm, vzavislosti od
koncentracie povrchovo aktivnych latok a v zavislosti
od doby miesania suspenzie pri vysokych otackach.
Pevnost’ v tlaku peny rastla s objemovou hmotnostou
v rozmedzi 107 — 527 kPa. Na porovnanie boli
pripravené nespenené vzorky toho istého zlozenia
zamieSané pri nizkych otackach (nespenené), kde
objemové hmotnosti vzoriek boli 2 az 4-krat vicsie
ako pri spenenych vzorkach a pevnost’ v tlaku bola 16
az 36-krat vicsia.
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DUAL MRI AND FLUORESCENCE PROBE
BASED ON MANGANESE PEROVSKITE
NANOPARTICLES FOR CELLULAR
LABELLING

Michal Kagenka'?, Ondfej Kaman'?, Jan Kotek?,
Lukas Falteisek®, Jan Cem}'/B, Daniel Jirak?, Jaroslav
Kupéiks, Pavla Jendelova®, Ivan Lukes”, Emil Pollert'

!Institute of Physics AS CR, v.v.i., Cukrovarnicka 10,
162 53 Prague 6, Czech Republic

’Department of Inorganic Chemistry, Faculty of
Science, Charles University in Prague, Hlavova 8, 128
40 Prague 2, Czech Republic

Department of Cell Biology, Faculty of Science,
Charles University in Prague, Vinicna 7, 128 44
Prague 2, Czech Republic

*Institute of Clinical and Experimental Medicine,
Videnska 1958, 140 21 Prague 4, Czech Republic

Y Institute of Inorganic Chemistry AS CR, v.v.i., Rez
1001, 250 68 Rez u Prahy, Czech Republic

SInstitute of Experimental Medicine AS CR, v.v.1.,
Videniska 1083, 142 20 Prague 4, Czech Republic

Fluorescent magnetic nanoparticles are promising
materials for biomedical research as dual labelling
agents. The relaxometric studies of Lay75Sry,sMnO;
nanoparticles coated by silica revealed high
ry-relaxivity exceeding the one of iron oxides.

The nanoparticles were coated by new two-step
procedure including the use of mixture of N-1-(3-
triethoxysilylpropyl)-N-fluoresceyl ~ thiourea  and
tetraecthoxysilane in the first step leading to the
fluorescent silica shell. But the resulting particles
exhibit low colloidal stability in water at neutral pH.
Therefore the particles were subsequently coated by
secondary silica layer in the next step employing only
tetraethoxysilane. The final product exhibits high
colloidal stability in water, its zeta potential
dependence and the isoelectric point (app. 2) are
similar to those of the silica nanoparticles.

IR and luminescence spectroscopy proved the presence
of fluorescein and thiourea moiety. TEM evidenced
growth of the shell during the second step, the final
thickness of silica was app. 20 nm.

Cellular labelling experiments were carried out with
HeLa cells, fibroblasts and rMSCs. Significant uptake
of the nanoparticles occurred in all cases and the
viability of the cells was high. According to the
fluorescence  microscopy numerous endosomes
containing nanoparticles were formed. Islets of
Langerhans exhibited good vitality during in vitro
labelling and provided strong MR signal due to the
uptake of nanoparticles.
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UREA BASED COMPOUNDS AS SCAFFOLD
FOR GEOMETRIC CONTROL OF HYDRODEN
BONDED NETWORKS OF ANIONS

Ondrej Kaman'?, Ivana Cisafova' David Havli¢ek'

'Department of Inorganic Chemistry, Fac Sci, Charles
Univ Prague, Czech Republic
’Institute of Physics AS CR, v.v.i., Czech Republic

Urea is a classical receptor interacting with anions as
substrates via two hydrogen bonds. It has been
reported that certain bis-urea binds two H,PO, with
cooperative effect because the resulting 1:2 complex is
stabilized by hydrogen bonds between the anions [1].
Organic scaffold comprising urea moieties might be of
great potential for controlled architecture of hydrogen
bonded networks of anions.

In the present work various bis-ureas and bis-thioureas
were synthetized employing diamines (ethylene-,
phenylene-, xylylene-) and isocyanates/isothiocyanates
(substituted phenyl-). The organic compounds were
characterized by NMR, IR and UV-Vis spectroscopy.
The formation of complexes with H,PO, was
investigated spectrophotometrically using NBu,H,PO,
in DMSO, if suitable chromophore was present and in
similar '"H NMR titrations. The association constants
were calculated by non-linear least squares data
processing. The attempts to obtain single crystals of
supramolecular complexes of selected bis-ureas were
carried out.

The most interesting structure is the one of
(NBuy),[(H,PO4),.1,1°-(ethane-1,2-diyl)bis(3-(4-
nitrophenyl)urea)].2H,0. The central ethane possesses
the anti conformation and both urea moieties form two
hydrogen bonds to H,PO,. The anions are further
interconnected to infinite chains parallel to a axis. The
water molecule is linked both to urea and H,PO, via
hydrogen bonds stabilizing the whole arrangement.
This unique feature is important from the viewpoint of
the role of solvent molecules in the receptor-substrate
complex formation.

[1] Amendola V., Boiocchi M., Esteban-Gomez D.,
Fabbrizzia L., Monzania E.: Chiral receptors for
phosphate ions. Org. Biomol. Chem., 2005, 3, 2632
- 2639.

2Po59 ] )
REAKTIVNI PLAZMOVA DEPOZICE
KARBIDU BORU S TITANEM

Josef Stejskal', Vlastimil Brozek', Pavel Ctibor?, Karel
Neufuss’, Michal Novak!

"Vysokd skola chemicko-technologickd v Praze,
Technicka 5, 166 28 Praha 6
Ustav fyziky plazmatu AVCR v.v.i. Praha

Piiprava vrstevnanych povlakdi a samonosnych
skofepinovych  polotovari z  vysokotavitelnych
cermetl byla ovéfovana metodou plasma spraying. K

ChemZi 5/9 2009

173



depozici byl pouzit generator vodou stabilizovaného
plazmatu WSP®. Pomoci dvou separatnich podavag&i s
proménnymi parametry FD a SD (feeding a spraying
distance) byly do proudu plazmatu soucasné vnaseny
prasky karbidu boru a titanu v granulometrii 30-100
pm. V teplotnim intervalu 20 000-30 000 K od
vystupni trysky plazmatu az ke chlazenym substratim
béhem 2-5 ms letu ¢astic dochazi k chemické reakci za
vniku boridil titanu. Vznik karbidd je problematicky;
jsou pritomny jen v difizni mezivrstvé a jejich
identifikace je na hranici citlivosti difraktometrické
metody. Stechiometricky pomér produkovanych
cermetll Ti-TiB,-TiB zavisi pfedevSsim na vychozi
granulometrii vnasenych prasku.

Boridy titanu, vyznacujici se vysokymi body tani,
vysokou tvrdosti a malou smacivosti s taveninami
kovi (b.t. 3225°C, HV 30 GPa) se pouzivaji k ptipravé
kelimkd pro reakce za vysokych teplot a také jako
vynikajici elektrické topné odporové elementy nebo
pouzdra termoclanki. Pro tento ucel byla studovana
jejich  kompatibilita s ocelovymi a grafitovymi
substraty. S nejnovéjsi aplikaci vrstevnatych boridd
titanu se uvazuje v protibalistické ochrané. Reaktivni
diftzi v prvni fazi depozice vznikaji z roztavenych
splati mezivrstvy boridd podkladovych kovi, u
ocelovych substrati byl identifikovan Fe,B.
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TETRAAZAMACROCYCLES ON
CALIX[4]ARENE SCAFFOLD AND THEIR
LANTHANIDE COMPLEXES

Marta Madlova, Pavel Vojtisek, Zuzana Kotkova, Ivan
Lukes

Katedra anorganické chemie, Prirodovédecka fakulta
University Karlovy, Hlavova 2030, Praha 2, Ceska
republika

A new macrocyclic ligand as a potential contrast agent
for MRI (magnetic resonance imaging) for high fields

was developed. The calix[4]arene bearing four
gadolinium  dota-like complexes, with ligand
H,do3ap”®" (H,do3ap™®" = 1,4,7,10-

tetraazacyclododecane-4,7,10-triacetic-1-{methyl[(4-

aminophenyl)methyl]phosphinic acid}), has been
attached to the core by a thiourea bridge.
In each complex, the gadolinium(Ill) ions are

coordinated by a macrocyclic ligand and contains one
water molecule in inner sphere. The MRI efficacy
(relaxivity) of the conjugate has been studed by the
variable temperature 'O NMR and 'H NMRD
relaxometric experiments.

As the motion of the molecule and the water exchange
rate are ones of the crucial aspects limiting a
relaxivity, the experimental data were fitted
simultaneously with commonly used equations based

on Lipari-Szabo approximation to obtain the relevant
298

parameters. The mean water residence lifetime (™ 7y)
has been found to be 54 ns.
POSTERY - SEKCIA 3: organohlinitymi slouceninami (Et;Al, EtAICI) a
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3Po01
OD ZELEZA K NIKLU - CESTA PLNA
PREKVAPENI

David Nedas® a Martin Kotora®™®

“Katedra organické a jaderné chemie, PFirodovédeckd
fakulta UK v Praze,

Hlavova 8, 128 43 Praha 2

Ustav organické chemie a biochemie, Akademie véd
Ceské republiky,

Flemingovo nam.2, 166 10 Praha 6

Tvorba a Stépeni C-C vazeb katalyzované pomoci
komplexii pfechodnych kovii je v soucasné dobé
bezesporu jednou z nejzajimavéjSich a nejintenzivnéji
zkoumanych oblasti vyzkumu spjatého s organickou
syntézou. Béhem né¢kolika predchozich let jsme
publikovali  né&kolik katalytickych  systému
umoziujicich pravé tvorbu, ¢i naopak, stépeni C-C
vazeb. Tyto systémy jsou zaloZzené na komplexech
levnych ptfechodnych kovi, Fe ¢i Ni, v kombinaci s

vhodné pro alkylativni cyklizaci a,o-halodient,'*™®

cyklizaci a,0-diend™? & §tépeni neaktivované C-C
1b,3a,3b,3c

vazby u allyl malonatt.

L7 e

~\A B/«
kat. / kat.
X Y

R "B} R=allyl, Y = H, X = fluoren, malonat

A} R=allyl, Y = CI, X = fluoren

kat.

H = £} R=allyl, alkyl, Y = H, X = malonat

kat. = komplexy Fe a Ni
+RyAl

Tato prace byla podpofena projektem MSMT & LC
06070 Struktura a syntetické aplikace komplext
prechodnych kovi.

[1] a) Necas, D.; Kotora, M.; Cisatova, 1. Eur. J. Org.
Chem. 2004, 1280. b) Necas, D.; Drabina, P.;
Sedlak, M.; Kotora, M. Tetrahedron Lett. 2007, 48,
4539.

[2] a) Necas, D.; Tursky, M.; Tislerova, I.; Kotora, M.
New. J. Chem. 2006, 30, 671. b) Necas, D.;
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Ramella, D.; Rudovska, I.; Kotora, M. J. Mol
Catal. A: Chemical 2007, 78, 274.

[3] a) Necas, D.; Tursky, M.; Kotora, M. J. Am. Chem.
Soc. 2004, 126, 10222. b) Tursky, M.; Necas, D.;
Drabina, P.; Sedlak, M.; Kotora, M.
Organometallics 2006, 25, 901. c) Necas, D.;
Kotora, M. Org. Lett. 2008, 10, 5261.

3Po02

HIGHLY ENANTIOSELECTIVE
ORGANOCATALYTIC SYNTHESIS OF
PIPERIDINES. FORMAL SYNTHESIS OF (-)-
PAROXETINE

Jifi Schimer®, Ramon Rios Torres® and Jan Vesely®

“ Department of Organic Chemistry, Charles
University, Albertov 2030,

128 40 Praha 2, Czech Republic, email:
Jxvesely@natur.cuni.cz

b Department of Organic Chemistry, Universitat de
Barcelona, Marti i Franqués 1-11, 08028 Barcelona,
Spain

The discovery of new reactions that allow us to build
komplex molecular scaffolds in an efficient way from
readily available starting materials remains a
challenging goal in chemical synthesis. However, a
limited number of catalytic enantioselective cascade
reactions, which enable the facile construction of
complex scaffolds, have been developed thus far. Due
to the widespread occurrence of the piperidine ring in
biologically active compounds,' the development of
efficient methods for its diastereoselective or
enantioselective synthesis is a subject of considerable
practical importance. It is widely accepted that the
biological properties of piperidines are highly
dependent on the type and location of substituents in
the heterocycle. Accordingly, great attention has been
paid to the construction of functionalized piperidines.
It is well documented that piperidin-2-ones are
common synthetic precursors for biologically
important polycyclic alkaloids, such as indolo[2,3-
a]quinolizidines and benzo[a]quinolizidines. With
these ideas in mind, we envisioned an easy and direct
entry to piperidines by coupling of imidomalonates 1
and o,B-unsaturated aldehydes 2, as shown in Scheme
1, and to apply this metodology for the preparation of
the facile synthesis of valuable compounds such as
antidepresant (-)-Paroxetine.

[th

o o N omMs
R'" O
EtOMNH 1 KOAG ]
+ RiAcho ~ T OEt
CF3CH,OH
25°C HO™ "N
1 2 N 3

Ph
Scheme 1. Amidomalonate addition.

Valero, G., Schimer, J., Cisarova, I.,Vesely, J.,

Postery — sekcia 3

Moyano, A., Rios, R. Tetrahedron Lett. 2009, 50,
1943.

[4]2.(a) Elbein, D. A.; Molineux, R. In Alkaloids,
Chemical and Biological Prospective; Pelletier, S.
W., Ed.; Vol. 57; John Wiley & Sons: New York,
1987; (b) O’Hagan, D. Nat. Prot. Rep. 2000, 17,
435.

[5] This work was supported by Grant No.
MSMO0021620857 from the Ministry of Education
of the Czech Republic and the Grant Agency of
Czech Republic (203/09/P193).

3P003
SYNTEZA KONJUGOVANYCH SYSTEMU
S BORONESTEROVOU FUNKCI

Jiti Kulhanek, Filip Bures

Ustav organické chemie a technologie, Fakulta
chemicko-technologickad, Univerzita Pardubice,
Studentskd 573, Pardubice 532 10, Ceskd republika,
Jjiri.kulhanek@upce.cz

V soucasné dobé nabyvaji stale vice na vyznamu
organické molekuly, které se vyznacuji konjugovanym
push-pull systétmem. Takovéto latky nachdzeji
uplatnéni napft. jako chromofory v nelinedrni optice,
barviva, organické svétlo emitujici diody, ¢i polymery.
Jednou z moznosti findlniho spojeni elektrondonorni a
elektronakceptorni ¢asti chromoforu je vystavba C-C
vazby pomoci Suzuki-Miyaura reakce. Dostupnost
vhodné boronové kyseliny resp. boronesteru je
podminkou pro zdarnou syntézu.

F
0\
oy
“\\\O
NH

(-)-Paroxetine

Z tohoto divodu byly navrzeny vhodné syntetické
postupy k syntéze pinakolesterii boronovych kyselin s
konjugovanym systémem nasobnych vazeb a
elektronakceptorni skupinou. Celkem bylo
syntetizovano 8 sloucenin se substituenty nitro nebo

kyan a styryl, biphenyl, fenylethenylfenyl a
fenylethynylfenyl n-konjugovanym mistkem
opatfenym pinakolboronesterovou funkci. Ziskané

latky byly pIné charakterizovany pomoci GC/MS, 'H a
C NMR a elementarni analyzy.

Tato prace byla podporovana Ministerstvem Skolstvi,
mladeze a telovychovy (MSM0021627501).
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3Po04 )
CHROMOFORY NA BAZI IMIDAZOL-4,5-
DIKARBONITRILU

Filip Bures, Jifi Kulhanek, Oldfich Pytela

Ustav organické chemie a technologie, Fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice,
Studentska 537, Pardubice, 53210

Zajem o push-pull systémy s konjugovanymi systémy
nasobnych vazeb opatfenymi vhodnymi donory
a akceptory, které byvaji oznacovany rovnéz jako CT-
chromofory, v poslednich letech dramaticky vzrostl.

Push-pull organické slouceniny jsou nejcastéji
syntetizovany jako potencidlni chromofory pro
nelinearni optiku (NLO) a mnohé dalsi
optoelektronické aplikace. Obecné jsou hledany takové
chromofory, které vykazuji vysoké hodnoty
polarizabilit, vhodné optické vlastnosti, dobrou
tepelnou stabilitu ¢i rozpustnost, kdy vhodny

chromofor musi byt rovnéz synteticky dostupny
(ekonomicky aspekt). Charakterizace potencialné NLO
aktivnich latek je provadéna nejCastéji zakladnimi
metodami strukturalniho vyzkumu (NMR, MS, IR, X-
ray analyza, elementarni analyza apod.) a dale pak
UV-Vis spektroskopii, elektrochemickou analyzou
(CV, RDV apod.) akvantové-chemickymi vypocty.
Jelikoz 1ze imidazol-4,5-dikarbonitril rovnéz aplikovat
jako vhodnou akceptorni ¢ast NLO aktivniho
chromoforu, vlastnosti takovychto sloucenin budou
prezentovany.

Tento vyzkum byl podporen Grantovou agenturou
Ceské republiky (203/08/0076) a Ministerstvem
Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky (MSM
0021627501).

3Po05
MODIFIKACE VLASTNOSTI KOLAGENNIHO
HYDROLYSATU

Pavel Mokrejél, Dagmar Janagova?, Vladimir Vasek?,
Pavol Sujan'

"Univerzita Tomdse Bati ve Zliné, Fakulta
technologicka, Ustav inzenyrstvi polymerii, nam. TGM
275,762 72 Zlin; mokrejs@ﬁ.utb.czz Univerzita
Tomase Bati ve Zliné, Fakulta aplikované informatiky,
Ustav automatisace a Fidict techniky, Nad Stranémi
4511, 760 05 Zlin, janacova@fai.utb.cz

Enzymovou hydrolysou manipula¢nich usiovych
odpadli, ktera je v provoznich podminkach dobfte
zvladnuta, se vyrabi kolagenni hydrolysat s prakticky
nulovym obsahem chrému [1]. Vyuziti kolagennich
hydrolysati na pouzitelné vyrobky (napt. filmy, folie)
je omezeno jejich  Spatnymi  mechanickymi
vlastnostmi. Kolagenni hydrolysat obsahuje mnoho
reaktivnich skupin, proto je mozné upravit jeho
vlastnosti a vyhovét tak pozadavklim souvisejicich
s jeho potencidlni aplikaci [2]. Pro potravinaiské ¢i
farmaceutické aplikace je akceptovanym sitovadlem
dialdehyd skrobu (DAS) [3]. Cilem naseho piispévku
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bylo posoudit moznosti sitovani kolagenniho
hydrolysatu chemicky (ptidavkem sitovadla) a
fysikalné (pdsobenim tepla). Z 15 % roztoku

hydrolysatu kolagenu byly pfipraveny litim (na
silikonové desky) biodegradabilni filmy (odpafenim
vody pfi 35 °C) o tloustce 0,9+0,1 mm. Sledoval se
vliv ptidavku zmékcéovadla — glycerinu (0 az 10 %,
w/w), sitovadla — DAS (0 az 8 %, w/w) a 24 h tepelné
exposice filmi (60, 75 a 90 °C) na rozpustnost filma
ve vod¢ pii 25 °C. Zjistili jsme, ze chemickym
sitovanim 1ze prodlouzit rozpustnost filmd (v
zavislosti na pfidavku DAS) az 100 nasobné. Daleko
vyrazngj$iho zpomaleni rozpustnosti filmd bylo
dosazeno vzajemnou kombinaci chemického a
fysikalniho sitovani. V piipad¢ vyssich ptidavka DAS
(8 %) a tepelné exposice filmu pii 90 °C doslo k vice
jak 500 nasobnému zpomaleni rozpousténi filma.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102

[1] Mokrejs, P. et al. Processing of solid leather by-
products from shoe-making industry (To be
continued). Leather Science and Engineering,
2007, 17, 3, 3-7.

[2] Langmaier, F. et al. Biodegradable packing
materials from hydrolysates of collagen waste
proteins. Waste Management, 2008, 28, 3, 549-
556.

[3] Rhim. J. W et al. Soy protein isolate—dialdehyde
starch films. Industrial Crops and Products, 1998,
8,3, 195-203.

3Po06
NEW CARBAMATES BASED ON 2-
PHENYLIMIDAZOLINE

Patrik Paiik', Josef Jansa®

!Institute of Organic Chemistry and Technology,
Faculty of Chemical Technology, University of
Pardubice. Studentska 573, 532 10 Pardubice, Czech
Republic

?Research Institute of Organic Syntheses. Rybitvi 296,
533 54 Rybitvi, Czech Republic

New carbamates were formed by reactions of
substituted arylisocyanates with 2-(4-hydroxyphenyl)-
1H-imidazoline [1.] and its analogs. The reactivity of
2-(4-hydroxyphenyl)-1H-imidazoline towards
isocyanates was studied. Its reaction with excess of
isocyanate yields N,O-dicarboxamides, three new
derivates were prepared in this way. When
2-(4-hydroxyphenyl)-1H-imidazole ~was used as
starting material, only O-carbamoylation proceeds and
two new carbamates were prepared. The method of
selective N-acetylation of 2-(4-hydroxyphenyl)-1H-
imidazoline by two-step synthesis was described. Six
new carbamates were prepared via reaction of

1-acetyl-2-(4-hydroxyphenyl)-1H-imidazoline =~ with
isocyanates. Further, the reaction of
2-(4-hydroxyphenyl)-1H-imidazoline =~ hydrochloride
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with isocyanates was accomplished to yield two new
carbamates. 2-(4-Hydroxyphenyl)-1H-imidazoline, 2-
(4-hydroxyphenyl)-1H-imidazole, and its two new
carbamates were tested as acetylcholinesterase and
butyrylcholinesterase inhibitors.

The authors thank the Ministry of Education, Youth
and Sports of the Czech Republic for financial support
(project MSM0021627501).

[1]Rogers G. A., Bruice T. C.: J. Am. Chem. Soc.
1974, 96, 2463.
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REAKTIVITA 1-CYKLOPROPYL-3-
FENYLAMINOHEX-2-EN-1-ONU VUCI
ETHOXYKARBONYLBENZENDIAZONIUM-
TETRAFLUOROBORATUM

Petr Siminek', Markéta Svobodova', Ales Ruzicka®,
Vladimir Machacek

"Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-
technologickd, Ustav organické chemie a technologie,
Studentskd 573, 532 10 Pardubice, Ceskd republika.
2Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-
technologicka, Katedra obecné a anorganické chemie,
Studentskd 573, 532 10 Pardubice, Ceskd republika.

Nedavno jsme popsali metodiku syntézy 3-acyl-4-
amino- 1 -aryl-1H-pyrazolt reakci -enaminont
s riiznymi benzandiazoniovymi solemi.'” Zjistili jsme,
ze pti reakci 1-cyklopropyl-3-fenylaminocyklohex-2-
en-1-onu s izomernimi
ethoxykarbonylbenzendiazonium-tetrafluoroboraty
zavisi struktura reakéniho produktu na vzajemné
poloze ethoxykarbonylové skupiny a diazoniové
skupiny. Pokus o pfipravu pyrazolu z 2-ethoxyderivatu
byl neuspésny, misto toho byla izolovana slouéenina 2.
Ostatni dva izomerni diazonium-tetrafluoroboraty
poskytly pfi reakci piislusné pyrazoly 3a,b.
Sloucenina 2 vykazuje chiralitu a byla
charakterizovana pomoci multinuklearni magnetické
resonance a rentgenové difrakce.’
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Autori  dekuji  Ministerstvu  Skolstvi,  mladeze

a télovychovy Ceské republiky za financni podporu
(projekt MSM 002 162 7501).

[1] Simtnek P., Svobodovd M., Bertolasi
Machacek V.: Synthesis 2008, 11, 1761.

[2] Simtnek P., Svobodovda M., Machagek V.: J.
Heterocycl. Chem. 2009, v tisku.

[3] Simtinek P., Svobodova M., Ruzi¢ka A., Machagek
V.: rukopis v pfiprave.

Vv,
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ACID-CATALYZED DECOMPOSITION OF
EXTREMELY STABLE 1-(2,1-
BENZISOTHIAZOL-3-YL)-3-
PHENYLTRIAZENES

Jifi Hanusek', Vladimir Machagek'

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

Triazenes are a very useful and diverse class of
compounds whose synthetic applications were recently
reviewed [1]. Acid-catalyzed decomposition of
unusually stable 1-(2,1-benzisothiazol-3-yl)-3-
phenyltriazenes in aqueous perchloric acid or aqueous
mixture of perchloric and acetic acid has been studied
by us [2] under pseudo-first order reaction conditions
at 25 °C. Reaction gives different products according
to substitution on nitrogen N-3. For triazene carrying
hydrogen corresponding 3-amino-2,1-benzisothiazole
and benzenediazonium salt are formed whereas in the
case of substitution on nitrogen N-3 by an alkyl group
(methyl, n-butyl) the 2,1-benzisothiazole-3-diazonium
salt and N-alkylanilines are formed exclusively. It was
found that the observed rate constant (k) of the acid-
catalyzed decomposition at first increases nonlinearly
with increasing concentration of an acid. Then kg
slightly decreases and at high acid concentration
steeply increases again. 4—Sg2 mechanism in which
the protonation of the triazene nitrogen proceeds
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simultaneously with the cleavage of N-N bond has
been suggested. Tautomerism of 1-(2,1-benzisothiazol-
3-yl)-3-phenyltriazene has been also examined by 'H
NMR spectroscopy.

This work was supported by Ministry of Education,
Youth and Sports of the Czech Republic (Project No.
MSM 0002 162 7501)

[11D. B. Kimball, M. M. Haley: Angew. Chem. Int.
Ed 2002, 41,3338 —3351.

[2]J. Hanusek, H. Bélohlavova, J. Prikryl, V.
Machacek: Dyes Pigments 2009, 80, 136 — 140.
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,B—ENAMINONY A ,B-]%ZNAMIN(,)AMIDY JAKO
VYCHOZI LATKY PRI SYNTEZE BOROVYCH
HETEROCYKLU

Svobodovéa Markéta', Barta Jan!, Josefik Frantisek',
Simiinek Petr!, Machagek Vladimir!, Lycka Antonin?,
Bertolasi Valerio®

"Ustav organické chemie a technologie, Fakulta
chemicko-technologickd, Univerzita Pardubice,
Studentskd 573, Pardubice 532 10, Ceskd republika

2 Vyzkumny vistav organickych syntéz, Rybitvi 296,
Pardubice 532 18, Ceskd republika

SUniversita di Ferrara, Dipartimento di Chimica and
Centro di Strutturistica Diffrattometrica,

Via L. Borsari 46, I-441 00, Ferrara, Italy

Polarizované ethyleny (napf. p-enaminony a p-
enaminoamidy, 1) jsou Siroce vyuzivanymi vychozimi
latkami v organické syntéze. My jsme se zaméfili na
jejich reaktivitu vici diazoniovym solim, pfedevsim
substituovanym benzendiazonium-
tetrafenylborattim. Tyto tzv. push-pull alkeny
poskytuji s diazoniovou soli dle ocekavani nejprve
produkty azokopulace, které nasledné¢ reaguji
s tetrafenylboratovym aniontem za vzniku
SestiC¢lennych  heterocyklickych slouéenin  —
oxazaborint 2, triazaborini 3 nebo diazaborinonu 4.
V piipadé¢ p-enaminoamidid je slozeni produktd
ovlivnéno ptitomnosti bezv. octanu sodného v reakéni
smesi. Reakce probihda za mirnych podminek (25 °C)
v dichlormethanu. Neékteré z oxazaborinti podléhaji
termickému piesmyku na triazaboriny.

[1-3]

R N LGP L oh,Ph
RLGH RO.B, Rl O RA®_B. —ph
| R1® |
AL At S A
CH,Cl, Al Ph~g@ N n
1 X lab. t. N p N N
R'=Me, Ph
R? = H, Me, 2,4-diOMePh
R3=Me, Ph, NHPh X
X X
R!+R2= CH,(CH,),CH, N 3 B
X =Me, OMe, NMe2
R*=NHPh R =NHPh

T
R? = Me, Ph, NHPh

Tato prdace vznikla za podpory Ministerstva Skolstvi,
mladeze a telovychovy Ceské republiky (Projekt
MSM0021627501).
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[1] Peskova M., Simtnek P., Bertolasi V., Machagek
V., Lycka A.: Organometallics: 2006, 25 (8),
2025-2030.

[2] Svobodova M., Barta J., Simanek P., Bertolasi V.,
Machacek V.: J. Organomet. Chem. 2009, 694, 63—
71.

[3] Josefik, F.
Pardubice, 2009.

Diplomova prace, Univerzita
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SYNTEZA A KATALYTICKE VLASTNOSTI 6-
(4-ALKYL-4,5-DIHYDRO-1,3-OXAZOL-2-
YL)PYRIDIN-2-KARBOXYLATU

Pavel Drabina', Petr Funk', Milo§ Sedlak'

"Ustav organické chemie a technologie, Fakulta
chemicko-technologickd, Univerzita Pardubice,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, Ceskd Republika,
e-mail: pavel.drabina@upce.cz

Derivaty oxazolini tvofi vyznamnou skupinu
chiralnich ligandt, které nachazeji uplatnéni jako
katalyzatory ruznych chemickych procesl, zejména
pak v enantioselektivni katalyze[1]. Do této skupiny
patii rovnéz  6-(4-alkyl-4,5-dihydro-1,3-oxazol-2-
yl)pyridin-2-karboxylaty —pfipravené vramci této

prace. Pri syntéze téchto ligandi se vychazelo
z kyseliny 6-methoxykarbonylpyridin-2-
karboxylové[2], jejiz karboxylova skupina byla

transformovana na oxazolinovy skelet za vzniku
ptislusnych methyl-6-(4-alkyl-4,5-dihydro-1,3-oxazol-
2-yl)pyridin-2-karboxylatd. = Hydrolyzou esterové
skupiny pak byla pfipravena série soli 6-(4-alkyl-4,5-
dihydro-1,3-oxazol-2-yl)pyridin-2-karboxylové
kyseliny. Jejich stabilita v kyselém prostiedi byla
studovana pomoci kinetickych metod.
Reakci karboxylati s médnatymi halogenidy byly
pfipraveny pfislusné meédnaté komplexy. Jejich
struktura vpevné fazi byla urCena pomoci
rentgenostrukturni analyzy. Bylo zjisténo, ze méd
zaujima v téchto komplexech geometrii deformované
tetragonalni pyramidy, kde vrchol tvofi atom halogenu
nasledujici molekuly komplexu. Tyto komplexy tedy
vytvari linedrni polymerni strukturu. Byl rovnéz
ptipraven komplex obsahujici nekoordinujici SbFg
anion. Vybrané komplexy s médi byly studovany jako
enantioselektivni  katalyzarory pro asymetrickou
Henryho reakci, Michaelové adice a adice
terminalnich alkynti na iminy.

Prace byla podporena projektem MSMT CR, MSM
0021627501 a grantem GA CR 203/08/P010.

[1] Desimoni G., Faita G., Quadrelli P.: Chem. Rev.,
2003, 703, 3119.

[2] Schmuck C., Machon U.: Chem. Eur. J., 2005, 11,
1109.

178

ChemZi 5/9 2009
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VLASTNOSTI PQLYETYL}E:NU OCKOVANEHO
ANTIBAKTERIALNYMI LATKAMI

S VYUZITIM NiZKOTEPLOTNEJ PLAZMY

Anton Popelkal, Igor Novékl, Marian Lehockyz, Ivan
Chodék', Angela Kleinova', Marian Steviar'

"Ustav polymérov, Slovenskd akadémia vied,
Dubravska cesta 9,

842 36 Bratislava, Slovenska republika

2Centrum vyskumu zdravotnickych materialu, UTB ve
Zline, Nad Ovcirnou 3685,

760 01 Zlin, Ceskd republika

Polyetylén (PE) patri medzi najpouzivanejsie
polyméry v mnohych priemyselnych odvetviach, ale
pre jeho hydrofobny charakter je nevhodny pre mnohé
aplikacie'. Zvysenie hydrofilnosti PE moZe byt
dosiahnuté modifikaciou PE plazmou a
naslednym ockovanim PE latkami obsahujicimi
polarne skupiny®. V tejto praci bol preskiimany vplyv
vybranych antibakteridlnych latok ockovanych na
nizkohustotny polyetylén (LDPE) modifikovany
nizkoteplotnou plazmou bariérového vyboja. Ako
antibakterialna latka bol pouzity triclosan (obr. la)
a bronopol (obr. 1b), ktoré boli naockované na povrch
LDPE pomocou plazmy difuzneho koplanarneho
povrchového bariérového vyboja. Tieto antibakteridlne
latky obsahuju polarne funkéné skupiny a patria medzi
biokompatibilné materidly, ¢o je dolezité z hladiska
aplikacii v medicine’.

OH Cl

O \B%
cl” :E i: ~c; HO OH

a) b)

Obr. 1: Struktiira pouZitych antibakterialnych latok: a
— triclosan, b — bronopol

Skumanie povrchovych vlastnosti upraveného LDPE
bolo uskuto¢nené goniometrickym meranim uhlov
zmacania testovacich kvapalin pri ur¢ovani povrchovej
energie polyméru a stanovenim chemického zlozenia
pomocou FTIR spektroskopie. Adhézne vlastnosti boli
stanovené urcenim pevnosti adhézneho spoja LDPE
k polyakrylatu odlupovanim.

Ockovanie LDPE antibakterialnymi latkami viedlo
k vyraznému zvySeniu povrchovej energie ajej
polarnej zlozky adosiahol sa aj rast pevnosti
adhézneho spoja LDPE k polarnejsiemu polyméru.

Autori dakujii grantovej agentire MS SR a SAV,
projekt VEGA ¢. 2/7103/27 za podporu pri vyskume.

[1] Novak I., Chodéak I.: Adhesion of poly(propylene)
modified by corona discharge, Angew. Makromol.
Chem. 260, 47-51 (1998).
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[2] Dubreuil M. F., Bongaers E. M.: Use of
atmospheric pressure plasma technology for
durable hydrophilicity enhancement of polymeric
substrates. Surf. & Coat. Technol. 202, 50365042
(2008).

[3] Zhang W., Chu P. K., JiJ., Zhang Y., FuR. K. Y.,
Yan Q.. Antibacterial properties of plasma-
modified and triclosan or bronopol coated
polyethylene. Polymer 47, 931-936 (2006).
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PHOTO-CROSSLINKING OF POLYETHYLENE
(PE) BY MONO- AND DI-ACETOPHENONE
DERIVATIVES AND THEIR PRECURSORS.
NORRISH TYPE II REACTION IN PE MATRIX.

Ivan Lukagd!"”, Csaba Kosa', Richard G. Weiss?

"Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences,
Bratislava, Slovak Republic, *Department of
Chemistry, Georgetown University, Washington D.C.,
USA

Post-polymerization crosslinking has advantages when
specific polymer properties are sought. For example,
UV irradiation of polyethylene (PE) containing
compounds, such as benzophenone and its derivatives,
is a common method of PE crosslinking.
Acetophenone or alkanophenone structures have not
been used for photochemical crosslinking of PE. The
efficiency and mechanism of photochemical
crosslinking of films of low density PE by molecules
containing one or two alkanophenone groups have
been correlated with the relative rates of carbonyl
group depletion under equivalent irradiation
conditions.

Freshly prepared low density PE films, 0.32-0.37 mm
thickness, containing additives in equal initial
concentrations of carbonyl groups were irradiated in
argon atmospheres in quartz tubes simultaneously in a
merry-go-round apparatus at 30 °C with the output
from a 150 W medium pressure mercury arc. The gel
contents in the films, as measures of crosslinking
efficiency, were estimated as the portion insoluble in
boiling toluene. FT-IR spectra were used to follow the
depletion of carbonyl groups. The structures and
relative yields of low molecular-mass products after
irradiating PE film containing some additives for short
periods were estimated by GC-MS.

The alkanophenone derivatives are found to be equally
or more efficient than benzophenone as crosslinkers of
PE. The effect of crystallization of some of the
additives in the PE matrices and the competition
between photochemical addition of the carbonyl
groups to C-H or C=C bonds of the polymer and
Norrish Type II processes were investigated also. The
results presented here demonstrate the utility of
derivatives of alkanophenones, especially those with
two reactive carbonyl groups, as crosslinkers of PE.
Clearly, they can be employed to crosslink many other
polymers.
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LL. and Cs.K. are grateful to the Slovak grant agency
VEGA and APVV for support through project
2/0097/09 and 0562-07 respectively.
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NOVE NiZKODIMENZIONALNI
ANORGANICKO-ORGANICKE HYBRIDNI
MATERIALY NA BAZI FOSFONATU MEDI:
SYNTEZA A STRUKTURA

Jan Svoboda', Vitézslav Zima', Klara Melanova',
Ludvik Benes', Ya-Ching Yang?®, Sue-Lein Wang®

!Spolecna laborator chemie pevnych latek Ustavu
makromolekuldrni chemie AV CR,v.v.i. a Univerzity
Pardubice. Studentskad 95, 532 10 Pardubice, Ceska
republika

’National T sing Hua University, Department of
Chemistry, 101 Kuang Fu Rd., Hsinchu, Taiwan

Nové hybridni anorganicko-organické latky o slozeni
Cu(C,,HgN,)(05SC¢H4PO3H)-H,0O 1) a
Cu(C,HgN,)(0OsPC¢H,COOH)-H,O (2) byly ziskany
hydrotermalni syntézou z médnaté soli, 1,10-
fenantrolinu (C12HgNy), a kyseliny 4-
sulfofenylfosfonové,  respektive  4-karboxyfenyl-
fosfonové. Struktura téchto latek byla urcena
z vhodnych monokrystalll rentgenovou difrakci a
podpofena daty =z termogravimetrické analyzy,
energiové-disperzni analyzy a elementarni analyzy.

V obou piipadech je méd’ koordinovana péti atomy do
tvaru tetragonalni pyramidy, v ekvatorialnich polohach
dvéma atomy dusiku z fenantrolinu. Zbyvajici
koordinaéni polohy jsou zaplnény atomy kysliku.

V piipadé latky 1 pochazeji oba atomy kysliku
koordinované v  ekvatoridlnich  polohach =z
fosfonatovych skupin dvou 4-sulfofenylfosfonovych
kyselin, apikalni poloha je obsazena atomem kysliku
sulfonatové skupiny. Kazda fosfonova skupina je takto
vazana ke dvéma atomim médi dvéma kysliky
skupiny PO;H a putisobi tedy jako bidentatni mustkovy
ligand. Tteti kyslik fosfonatové skupiny je terminalni a
je na n&j navazan vodik.

V piipadé latky 2 nalezi jeden atom kysliku v
ekvatorialni poloze k fosfonatové skuping, druhy
ekvatorialni atom kysliku pochazi z karboxylatové
skupiny. V tomto pfipadé je fosfonatova skupina
vazana k médi pouze jednim atomem kysliku, zbylé
atomy kysliku jsou terminalni. Atom vodiku neni
vazan na fosfonatové skuping, ale na skupiné
karboxylatové. Posledni, apikalni poloha je doplnéna
atomem kysliku vody.

Rozdily ve strukturach obou latek jsou zpisobeny
pfedevsim rozdilnou aciditou skupin véazanych na
benzenovém jadfe v para poloze vuci fosfonatové
skupin€. Ve svém dusledku tento rozdil zpisobuje i
rozdilnou dimenzionalitu takto vytvorenych pevnych
latek. Zatimco Cu(ClegNz)(O3PC6H4COOH)H20 a
dfive publikovany komplex [1] odvozeny od m-
sulfofenylfosfonové kyseliny tvoii jednodimenzionalni
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struktury, je  struktura  odvozend od  4-
sulfofenylfosfonové kyseliny
(C12HgN»)(03SC¢H,POsH)-H,O vrstevnata. Obdobna
sloucenina dvojmocné medi s fenantrolinem a
kyselinou fosfonooctovou (H,O3;PCH,COOH) tvoii
dinuklearni molekularni komplex [2].

[1] Zi-Yi Du, Jian-Jun Huang, Yong-Rong Xie, He-
Rui Wen: Journal of Molecular Structure 919,
(2009), 112-116.

[2] Qi-Hua Zhao, Lin Dua, Rui-Bing Fang: Acta
Crystallographica Section E E62, (2006), m219—
m221.
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X-NITRO SUBSTITUTED 2-
AMINOBENZIMIDAZOLES AS PRECURSORS
OF FOOD BORNE CARCINOGENS

Maros§ Bella and Viktor Milata

Institute of Organic Chemistry, Catalysis and
Petrochemistry, Faculty of Chemical and Food
Technology, Slovak University of Technology,
Radlinského 9, 812 37, Bratislava, Slovak Republic,
viktor.milata@stuba.sk

2-Aminobenzimidazole moiety occurs very often in
food carcinogens which are usually formed when
protein food is exposed to elevated temperature during
cooking [1]. Structural analogues of this class of
compounds could potentially lead to biologically
active molecules.

Within this respect, the aim of our work was to prepare
1-(non)methylated 2-amino-X-nitro benzimidazoles
which represent precursors of food carcinogens or
their  analogues. The above mentioned 2-
aminobenzimidazoles were obtained by cyclization of
appropriate nitro-o-phenylenediamines with cyanogen
bromide in refluxing methanol with good yields.
Hydrogenation of 2-amino-1-methyl-5-
nitrobenzimidazoles on palladium on charcoal gave
appropriate diamine which was used in Gould-Jacobs
reaction [2] to create 4-pyridone ring attached to
benzene ring. Futhermore, transformation of pyridone
to pyridine could provide target food carcinogen.

This work was supported by Slovak Research and
Development Agency under contract No. APVV-0055-
07 and Science Grant Agency 01/0225/08.

[1] Food Borne Carcinogens (Heterocyclic Amines),
ed. by M. Nagao, T. Sugimura, John Wiley &
Sons, Chichester, 2000.

[2] Name Reactions in Heterocyclic Chemistry, ed. J.
J. Li, John Wiley & Sons, Hoboken 2005.
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STUDIUM DIFUZE V CASTICOVYCH
KOMPOZITECH NA BAZI EPOXIDOVE
MATRICE

Tomés Motka', Jaromir Stiupéarek

! Ustav chemie a technologie makromolekuldrnich
latek, Fakulta chemicko-technologickd, Univerzita
Pardubice, nam. Cs. legii 565, 532 10 Pardubice
tomas.motka@student.upce.cz

Epoxidové pryskyfice maji fadu vhodnych vlastnosti,
kterymi jsou napiiklad skvéla adhese, elektroizolaéni
schopnosti, dobra odolnost proti mechanickému
naméhani, chemicka a tepelnd odolnost. Diky nim
nasly velmi Siroké pouziti v mnoha primyslovych
odvétvi vcetné tradicniho vyuziti ve stavebnictvi,
elektrotechnice a pramyslu natérovych hmot.
Casticové kompozity, vzniklé pridavkem pomérné
nizkého mnozstvi plniv a jinych pfisad, maji vyrazné
lepsi vlastnosti nez samotna epoxidova matrice.

Pochody vedouci ke zhorSeni ¢i Giplné ztraté vlastnosti
systému je nutno posuzovat komplexné jako souhrn
nékolika fyzikalné-chemickych procest, které jsou
navzajem propojeny a ovlivnény. Jednim z téchto
procest je difuze pronikajictho agresivniho média,

nejéastéji  kapaliny,  vytvrzenym  epoxidovym
systémem.
Metody hodnotici mechanické vlastnosti

exponované¢ho kompozitu jsou naptiklad dynamicka
termomechanicka analyza (DMA) a termomechanicka
analyza (TMA). Mezi jiz klasické zpiisoby studia
difuze patii optické mikroskopie, jenz je zalozena na
expozici vzorku sledovaného systému v obarveném
roztoku difundujici kapaliny a nasledné optické
detekci postupu difuzniho ¢ela barviva matrici. Tuto
metodu lze pouzit i u plnénych, mirné pruasvitnych
epoxidovych systémil. Nutnosti je vSak vhodna volba
barviva, zejména se vyuziva barviv detekovatelnych v
UV oblasti spektra’.

Cilem prace je postihnout souvislosti mezi
mechanickymi vlastnosti a stupném difuze v zavislosti
na stupni vytvrzeni epoxidového systému a obsahu
¢asticového plniva.

Autori  dékuji  Ministerstvu Skolstvi, mladeze a
télovychovy Ceské republiky za financni podporu pri
vypracovani této prdce v ramci projektu MSM
0021627501.

[1] T. Motka: Studium vlastnosti zalévaci epoxidové
pryskyfice Veropal 148, Pardubice, (2005)
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3Pol6

PREPARATION OF A CONDUCTING
POLYMER, POLYANILINE, IN THE
ORGANIC-SOLVENT SUSPENSIONS

Elena N. Konyushenko, Jaroslav Stejskal, Miroslava
Trchova

Institute of Macromolecular Chemistry, Academy of
Sciences of the Czech Republic,

Heyrovsky Sq. 2, CZ-162 06 Prague 6, Czech Republic
(elenak@imc.cas.cz)

Polyaniline is one of the most interesting conducting
polymers, due to easy way of preparation and excellent
environment stability. Polyaniline exists in variety of
forms [1]. Protonated form has conductivity on semi-
conducting level, 10 S cm'. When polyaniline is
deprotonated, the conductivity is at insulator level, 10~
® S cm'. The main parameter — a conductivity —
depends on the way of polymerization. In the present
case, we have polymerized aniline hydrochloride in
non-aqueous media using ammonium peroxydisulfate
as oxidant. The novelty of this method consists in the
polymerization of aniline in the absence of water, in
the suspension of solid reactants. Polyaniline is formed
just by mixing solid monomer and oxidant, followed
by suspension in a proper organic solvent. The nature
of the solvent affects the morphology of polyaniline,
e.g., in acetone polyaniline has microspherical
morphology and in heptane it is amorphous. Molecular
structure of polyaniline was studied by FTIR spectra,
conductivity was measured by four-point method, both
scanning and transmition electron microscopies were
used to see the morphology of polyaniline.

[1] Stejskal, J.; Sapurina, I.; Trchova, M.;
Konyushenko, E.N. Macromolecules 2008, 41,
3530.

3Pol7

TRANSKARBAM 12: VLIV PH NA
TRANSDERMALNI PERMEACI TEOFYLINU A
HYDROKORTISONU.

Novotny Michal ! Vavrova Katefina ', Hrabalek
Alexandr '

" Univerzita Karlova v Praze, Farmaceutickd fakulta

v Hradci Kralové, Katedra anorganické a organicke
chemie, Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralové,
Michal Novotny@faf-cuni.cz

Transdermalni podani 1éCiv je systémové podani 1é¢iv
ptes kizi do krevniho ¢i lymfatického obéhu. Hlavnim
omezenim piechodu léCiva pies kuzi je vnéjsi vrstva
nazyvana stratum corneum. Pouziti transdermalniho
akcelerantu je jednou z cest, jak tento prechod
usnadnit.

Transkarbam 12 (T12) byl projektovan s myslenkou
pfipravit novou slouceninu, ktera bude strukturné
vychazet ze struktur jiz publikovanych, ale bude mit
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flexibilnéjsi molekulu a predevsim, jeji metabolické
Stépy budou netoxické.

V ramci postupného objasiiovani predpokladaného
mechanismu ucinku T12 jsme studovali akceleracni
aktivitu  transkarbamu 12 a  odpovidajiciho
hydrochloridu ®-aminoesteru v §irokém spektru pH
(pH 3-9). K permeacnim studiim jsme vybrali dvé
modelova 1é¢iva - hydrokortison
a teofylin. Pokusy byly provadény in vitro pomoci
Franzovy diftizni cely pies praseci kizi plné tloustky.
Jako vehikulum jsme zvolili propylenglykol a tris-pufr
v poméru 6:4. Hodnoceni akceleracni aktivity bylo
provadéno pomoci HPLC.

Z vysledkd  permeacnich pokusd lze fici, Ze
karbamatovy anion obsazeny v molekule T12 je pro
samotny akcelera¢ni ucinek dulezity. V porovnani
s odpovidajicim hydrochloridem
w-aminoesteru byl T12 podstatné ucinngjsi. Byl
pozorovan vyznamny vliv pH donorového vzorku na
urychlovaci schopnost. Nejlepsich  vysledkd  pfi
hodnoceni schopnosti urychlit permeaci modelovych
bylo dosazeno pii pH 8.

Prace vznikla s podporou  grantu GAUK
79607/2007/B-CH/FaF a grantu ministerstva Skolstvi
MSM 0021620822.

3Pol8
VPLYV ZIARENIA NA VLASTNOSTI PA-6
KOMPOZITOV

Janigova Ivica', Porubska Maria%, Chodak Ivan'

1Ustav polymérov SAV, Dubravska cesta 9, 842 36
Bratislava, SR

2UKF v Nitre, Fakulta prirodnych vied, Tr. A. Hlinku
1, 949 74 Nitra, SR

Porovnavali sme mechanické atermické vlastnosti
kompozitov polyamidu-6 so sklenym vladknom
sdvoma rozdielnymi lubrikdciami po oziareni
elektronovym (I.) agama (II.) laCom na vzduchu.
Obsah gélu ako miera sietovacieho procesu bol pre 1.
aIl. rozdielny. Vo vzorkach radu I. pre obidva typy
vlakna gél stipal s rastiicou davkou Ziarenia, zatial’ ¢o
v rovnakych vzorkach II. nebol zisteny zZiadny gél.

Tahové vlastnosti modifikovanych kompozitov boli
tiez rozdielne. Modul pruznosti a pevnost v tahu
vzoriek 1. s rasticou davkou stupali. Na druhej strane u
vzoriek II. pevnost’ v tahu spociatku klesala a mierne
stipla len pri vysSich davkach, pricom modul
pruznosti v tahu kolisal.

Termické vlastnosti charakterizoval pokles teplot
topenia s rasticou davkou pre vsetky vzorky. Tepla
topenia klesali vyraznejSie az pri vy$Sich davkach.
Viacsie zmeny zaznamenali vzorky 1.

Pri radianom pdsobeni na sledované kompozity
predpokladédme stcasny vplyv sietovania, degradacie a
nukledcie,. Zatial' o sietovanie a degradacia znizuju
hodnoty termickych charakteristik, plnivo posobi ako
nukleaéné c¢inidlo a pri niz§ich davkach zvySuje
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hodnoty tepiel topenia. Absencia sietovania pri
vzorkach II. spdsobila miernejsi pokles teplot a tepiel
topenia pre obidva typy aplikovanych sklenych
vlakien.

3Po19
DIASTEREOSELECTIVE APPROACH TO
TETRAHYDROFUROINDOLIZIDINOLS

Jozefina Zuziova, Peter Safaf and Stefan Marchalin

Department of Organic Chemistry, Faculty of
Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology, SK-81237 Bratislava, Slovak Republic. E-
mail: jozefina.zuziova@stuba.sk

Indolizidine rings in different degrees of unsaturation
form part of the skeleton of a large number of natural
compounds which display a wide range of bioactivities
[1]. A concise and very efficient route to enantiopure
tetrahydrofuran-fused indolizidinols has been found in
two-steps sequence starting from the
furoindolizidindiones. ~The key-step of these
transformations was the formation of THF
indolizidinols containing a lactam function by
simultaneous  highly  diastereoselective  catalytic
hydrogenation of the carbonyl function and the furan
ring. We suppose that this strategy could be quite
attractive for the design and stereoselective synthesis
of a wide variety of novel polyhydroxylated
indolizidines alkaloids comprising different
substituents and stereochemistry [2].

The authors thank the Grant Agency of Slovak
Republic, Grant No. 1/0161/2008 and the Slovak
Research and Development Agency under the contract
No. APVV-0210-07 for the financial support for this
research program.

[1] Michael, J. P. Nat. Prod. Rep. 2008, 25, 139.

[2] Safat, P.; Zaziova, J.; Bobosikova, M.; Marchalin,
S.; Pronayova, N.; Dalla, V.; Daich, A.
Tetrahedron: Asymmetry 2008, 19, 467.

3P020

KRATKE ANALOGY CERAMI]O)IOJ A JEJICH
VLIV NA ORGANIZACI LIPIDU KOZN{
BARIERY

Jantigova Barbora', Lorenc Petr', Vavrova Katefina',
Hrabalek Alexandr’

! Univerzita Karlova v Praze, Farmaceutickd fakulta
v Hradci Kralové, Katedra anorganické a organicke
chemie, Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kradlové,
Jjanusovab@faf.cuni.cz

Ceramidy stratum corneum — nejsvrchnéjsi vrstvy
epidermis, zodpovidaji za bariérové vlastnosti kiize.
Analogy ceramidt, ptfedevSim kratkofetézcové, jsou
Siroce vyuzivany ke studiu bariérové funkce kiize,
ackoliv vztah mezi jejich strukturou a Gcinkem neni
dosud fadné objasnén.
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Nasim cilem bylo objasnéni vlivu kratkého ceramidu
na molekularni organizaci a stabilitu lipidd v kozni
bariéfe za pouziti modelového stratum corneum,
slozeného z ekvimoldrni smési cholesterolu, mastné
kyseliny, kratkych analogu ceramidu (C2-18) a
ptidavku cholesterol sulfatu.

Fazové chovani, inter a intra molekularni interakce
kratkych ceramida s lipidy byly studovany pomoci
ATR-FTIR spektroskopie.

Permeabilita modelového stratum corneum byla
hodnocena in vitro ve Franzovych difuznich celach
pomoci theofylinu jako modelového 1é¢iva a méfenim
transdermalni elektrické rezistence.

Ziskané vysledky potvrdily nasi hypotézu, ze délka
fetézce ceramidu je pro permeabilitu kiize kli¢ova a
ceramidy s kratkym acylem tedy nemaji bariérové
vlastnosti fyziologickych ceramid.

Prace vznikla za podpory Grantové Agentury
Univerzity  Karlovy  92007/2007/B-CH/FaF  a
Vyzkumného zaméru MSM0021620822.

3Po21

VLIV CHITOSANU NA
ANTIMYKOBAKTERIALNI UCINEK A
TOXICITU ISONIAZIDU

Eva Vavtikové', Jarmila Vinsova', Jana Mandikova',
Jifina Stolatikova®

"Univerzita Karlova v Praze, Farmaceutickd fakulta,
Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralové
2Zdravotni iistav se sidlem v Ostravé, Partyzanske
namesti 7, 702 00 Ostrava
eva.vavrikova@faf-cuni.cz

Chitosan patii mezi polykationtové polysacharidy
vyznacujici se vyjimecnymi vlastnostmi, je netoxicky,
biokompatibilini a biodegradabilini. Samotny vykazuje
antibakterialni a protinddorovou aktivitu, v posledni
dobé byla publikovana téZ jeho antioxidagni aktivita'.
Pouziva se jako systém pro transport 1éCiv, jehoZz
hlavnim aspektem je kontrolované uvoliovani, cileni
1é¢iva a prodlouzeni doby piisobeni’.

Vv

svéta, v soucasnosti predev§im diky vysokému
vyskytu multirezistentnich kmend (MDR-TB, XDR-
TB) a také diky velmi snadné infekci mykobakteriemi
HIV pozitivni populace. Ttetina svétové populace je
infikovana Dbakterii Mycobacterium tuberculosis.
Zvlasté nebezpecnou je latentni forma tuberkuldzy
s nepredvidatelnou aktivaci onemocnéni.

Isoniazid je stale pouzivan v kombinacich s ostatnimi
antituberkulotiky i pfesto, ze vykazuje zvySeni hodnot
jaternich testll a polyneuropatie. Chitosan normalizuje
hodnoty diagnostickych markerti a zda se byt latkou,
ktera zabrafuje 1ékové indukované hepatitidé®. Tento
nezadouci ucinek postihuje témer 10% pacienti
lécenych na TBC. Proto se naSe prace zabyva
spojenim chitosanu a antituberkulotika prvni volby
isoniazidu.
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Pro spojeni hydroxylové nebo amino skupiny
chitosanu s isoniazidem byl vybran O-
karboxymethylovy nebo N-sukcinylovy mustek. K
aktivaci byl pouzit N-ethyl-N"-(3-
dimethylaminopropyl)karbodiimid. Pro zvyseni
rozpustnosti  byla provedena  fosforylace na

neobsazenych hydroxylovych skupinach chitosanu.

V prezentaci budou u nejrozpustnéjSich derivati
uvedeny hodnoty antimykobakteridlnich aktivit vaci
typickym a atypickym kmenim mykobakterii a
vysledky cytotoxickych testi.

Prdce byla vypracovina za financni podpory FRVS
92/2009/G6, GAUK 76807/2007, IGA NS 10367-3 a
MSM 0021620822.

[1] Vinsova J., Vaviikova E.: Curr. Pharm. Design. 14,
1311 (2008).

[2] Vaviikova E., Vinsova J.: Chem. listy 103, 56
(2009).

[3] Santosh S., Sini T. K., Anandan R., Mathew P. T.:
Europ. J. Pharm. 572, 69 (2007).

3Po22 o )
NOVA POTENCIALNI LECIYA NA BAZI
KVARTERNICH AMONIOVYCH SOLI

Petrlikova Eva', Waisser Karel', Dufkova Ida',
Vejsova Marcela', Kaustova Jarmila®, Stolafikova
Jifina®

"Univerzita Karlova v Praze, Farmaceutickd fakulta
v Hradci Kralové, Katedra anorganické a organické
chemie, Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kradlové,
Eva.Petrlikova@faf.cuni.cz

2 Zdravotni tistav se sidlem v Ostravé, Narodni
referencni laborator pro M. kansasii Partyzanské
namesti 7, 702 00 Ostrava

Navrat tuberkulézy a dalSich infekénich onemocnéni
predstavuje zavazny celosvétovy problém. Nové
derivaty esteru cholesterolu a alkanovych kyselin
(kyselina ~ 6-bromhexanovd a 16-bromhexanova)
substituovanych dusikatymi bazemi  (pyridin, 4-
methylpyridin, 3,4-lutidin a isochinolin) pfedstavuji
skupinu latek se slibnymi biologickymi ucinky. U
ptipravenych sloucenin byla in vitro testovana jejich
biologicka aktivita proti Mycobacterium tuberculosis
My 331/88), M. avium (My 330/88), M. kansasii (My
235/80) a kmenu M. kansasii (6 509/96), ktery byl
izolovan od pacienta zokresu Karvina. Dale byla
vyhodnocena in vitro antibakteridlni aktivita proti
kmentim Staphylococcus aureus (CCM 4516/08),
Staphylococcus aureus (H 5996/08), Staphylococcus
epidermidis (H 6966/08), Enterococcus sp. (J
14365/08), Escherichia coli (CCM4517), Klebsiella
pneumoniae (D 11750/08), Klebsiella pneumoniae (J
14368/08) a Pseudomonas aeruginosa CCM 1961).
Antimykoticka aktivita byla hodnocena u kment
Candida albicans (ATCC 44859), Candida tropicalis
(156), Candida krusei (E28), Candida glabrata (20/1),
Trichosporon beigelii (1188), Aspergillus fumigatus
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(231), Absidia corymbifera (272) a Trychophyton
mentagrophytes (445). Z testovanych sloucenin byla
nejaktivngjsi sl cholesterolu, ktera obsahovala pyridin
pfipojeny pomoci hexanového mustku. Tento derivat
vykazoval nejvys$si  aktivitu  proti  kmendm
Enterococcus a Staphylococcus, byl aktivni i proti M.
tuberculosis a proti  houbovym organismim.
Predpokladame, ze diky tomu, Ze se jedna o kvartérni
amoniové soli, je biologicka aktivita téchto sloucenin
obecnd, vyvolana lipofilnim substituentem vazanym
na kvartérnim amoniovém dusiku. Studie vyvraci
mechanismus biologické aktivity pfedchozi prace
pfifazujici vyznam estrontim'.

Tato prace vznikla s podporou GAUK, grantu cislo
11809/2009/B-CH/FAF a VZ MSM 0021620822.

[1] Adamec J., Beckert R., Weify D., KlimeSova V.,
Waisser K., Molmann U., Kaustova J., Buchta V.:
Hybrid molecules of estrone: New compounds with
potential antibacterial, antifungal and
antiproliferative activities, Bioorganic Medicinal
Chemistry, 2007, 15 (8), 2898-2906.

3P023
POUZITI HETEROPOLYANIONTU
IMOBILIZOVANYCH NA POLYMERNICH
NOSICICH PRI OXIDACI PYRIDINU A JEHO
ANALOGU

Marcela Chmielova', Pavel Pazdera'

! Centrum pro syntézy za udrzitelnych podminek a
jejich management

Ustav Chemie, Masarykova univerzita, Kotlarska 2,
61137, Brno, Ceskd republika

Pfiprava azinovych N-oxidi je dilezita ze syntetického
i jejich aplikac¢niho hlediska.
Pro syntézu N-oxidi z pyridinu a jeho derivata
(pikoliny, lutidiny) se nejCastéji  pouzivaji
peroxokyseliny (peroxooctova', m-CPBA?), ptipadng
ptipravené in situ. Po reakci ale nastava problém
sizolaci ¢istého produktu jako volné baze. Dale je
popsana i celd tada reakci, které vyuzivaji oxidace
pyridinu v pfitomnosti katalyzatord na bazi d-kovi
(zejm. V, W, Ti, Mn, Re aj.)’ kyslikem nebo
peroxidem vodiku. Nevyhodou takovych reakei jsou
bud’ nizké vytézky produktt, nebo procesy probihajici
za relativné vysokych teplot a/nebo s drahymi
katalyzatory.

V ptispévku budou uvedeny vysledky studie syntéz N-
oxidi z pyridinu a jeho analogli peroxidem vodiku bez
pouziti organickych rozpoustédel za katalyzy riznymi
heteropolyanionty (HPA) imobilizovanymi na
polymernich nosicich. HPA jsou kyseliny Kegginova
typu obecného vzorce ([XM;,04]* (X = PY, Si'V, B";
M = W), k imobilizaci byly pouzity rizné komeréné
dostupné anexy. V pfitomnosti HPA dochazi ke
zvySeni oxidacnich schopnosti peroxidu vodiku
vznikajicimi  aktivnimi  peroxo nebo hyperoxo
imobilizovanymi polyanionty. Tim Ize doséhnout
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vysokych vytézkti pii vyrazném zkraceni reakéni
doby. Imobilizovany katalyzator 1ze snadno separovat
z reak¢ni smési.

[1] Ochiai E.: J. Org. Chem. 1953, 18, 548; Org.
Syntheses 1963, Coll. Vol. 4, 828.

[2] Jana N. K., Verkade J.G.: Org. Lett. 2003, 5, 21,
3787-3790.

[3] Murray R. W., Iyanar K., Chen J., Wearing J. T.:
Tetrahedron Lett. 1996, 37, 6, 805-808.

3Po24
VYUZITI PIPERAZINU PRO MEZIFAZOVE
KATALYTICKE SYSTEMY

Dana Némeckové!, Barbora Andélovél, Pavel Pazdera'

! Centrum pro syntézy za udrzitelnych podminek

a jejich management, Prirodoveédecka fakulta,
Masarykova univerzita, Kotlarska 2, 611 37 Brno,
Ceska republika

Katalyza fazového pifenosu je dtlezitou moderni
syntetickou metodou, ktera umoznuje provadét reakce,
pti kterych jsou reagenty v riznych fazich. Zpravidla
se jedna o pfenos anorganického reagentu (baze nebo
nukleofilu) z vodného roztoku nebo ztuhé faze do
organického prostiedi [1, 2]. Jako katalyzatory pro
fazovy prenos se pouzivaji kvarterni amoniové a
fosfoniové soli, crown-ethery, kryptandy,
polyethylenglykoly apod. Amoniové soli jsou pro svou
dostupnost acenu nejCastéji  aplikovany  jak
v laboratofi, tak ivprumyslu. Jinym trendem
zavadénym v ramci ,,Chemie pro udrzitelny rozvoj* je
imobilizace katalyzatori na tuhych nosicich, nejcastéji
anorganickych nebo organickych polymerech.

V piispévku budou diskutovany moznosti piipravy
a aplikace kvartérnich amoniovych soli odvozenych od
piperazinu ve srovnani sbézné pouzivanymi
katalyzatory fazového prenosu (TEBA, TBAC,
Cetrimid, Aliquat). Piperazin jako cyklicky
sekundarni 1,2-diamin umoziuje v ramci své molekuly
vytvorit dvé funkéné aplikovatelnd centra na
dusikovych atomech — jedno pro vytvoteni kvarterniho
katalytického mista a druhé pro imobilizaci vazbou
s tuhym nosi¢em, organickym polymerem.

[1] Phase Transfer Catalysis, Selected Problems and
Applications, Y. Goldberg, Gordon and Breach
Science Publishers, 1992 OPA Amsterodam.

[2] Phase Transfer Catalysis, S.S. Dehmlow, E.V.
Dehmlow, Second Revised edition, Verlag
Chemie, 1983, Weinheim.
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3Po25
NOVY IMOBI,LIZOYANY !(ATALYZATOR
PRO KATALYZU FAZOVYM PRENOSEM

Barbora Andélova, Dana Némeckova, Pavel Pazdera

Centrum pro syntezy za udrzitelnych podminek a jejich
management, Ustav chemie, Masarykova univerzita,
Kotlarska 2, 611 37 Brno

Katalyza fazovym ptenosem (PTC) je proces, kdy
reagujici latky jsou umistény v rozdilnych kapalnych
fazich nebo v kapalné a tuhé fazi. Reakce mezi témito
fazemi probihaji pomoci katalyzatoru fazového
pfenosu. Je znamo nékolik typt katalyzatort jak pro
tzv. klasickou PTC (napt. fosfoniové a amoniové soli,
crown-ethery, kryptandy, polyethylenglykoly), tak i
pro inverzni PTC (napi. 4-N,N-dialkylaminopyridiny,
pyridin-1-oxid). Katalyzatory mohou byt
imobilizovany na anorganickém nebo organickém
polymernim nosi¢i. Vyhodou téchto katalyzatort je
snaz$i separace zreakéni smesi a op€tovné pouziti
v dals$i reakci [1].

Podafilo se nam pfipravit novy imobilizovany
katalyzator na bazi 4-N,N-dimethylaminopyridinu
(DMAP). DMAP je Siroce pouzivany katalyzator
v urCitych typech reakci, jako jsou napf. acetylace,
alkylace, benzoylace, esterifikace, silylace, Baylis-
Hillmanova reakce a mnoho dal$ich [2, 3].

V ptispévku budou uvedeny vysledky srovnavaci
studie katalytické aktivity nového imobilizovaného
katalyzatoru vs. DMAP na modelovych elektrofilnich
reakcich.

[1] Phase Transfer Catalysis, Selected Problems and
Applications, Y. Goldberg, Gordon and Breach
Science Publishers, 1992 OPA Amsterodam.

[2] G. Hofle, W. Steglich, and H. Vorbriiggen, 4-
Dialkylaminopyridines as Highly Active Acylation
Catalysts, Angew. Chem. Int. Ed. Engl. 17, 569-583
(1978).

[3] R. Murugan and E. F. V. Scriven, Applications of
Dialkylaminopyridine (DMAP) Catalysts in
Organic Synthesis, Aldrichimica Acta 36, 21-27
(2003).

3P026

NOVE DERIVATY KORUSKANONU A :
SYNTEZA A JEJICH BIOLOGICKE
HODNOCENI

Tichotové Lucie', Pour Milan'?, Kunes Jifi'?, Senel
Petr'*

! Univerzita Karlova v Praze, Farmaceutickd fakulta

v Hradci Kralové, Katedra anorganické a organické
chemie, Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Krdlove

2 Vyzkumné centrum Novd antivirotika a
antineoplastika

Béhem minulych let se znatelné zvysila incidence i
zavaznost  systémovych  mykotickych  infekci.
Vzhledem ke vzristajici rezistenci k pouzivanym
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ptipravkiim se nase pracovni skupina zabyva vyvojem
antifungalnich  latek typu 3,5-disubstituovanych
butenolidi odvozenych od pfirodni piedlohy (-
Jinkrustoporinu'.  Tyto  alkylidenbutenolidy jsou
strukturné podobné koruskanonu A, pfirodni latce,
kterda je antifungdlni aktivitou srovnatelnd s
amfotericinem B*’. Ob& struktury jsou &astedné
spfazeny  chemickou reakci, nebot  bazicky
katalyzovanym pfesmykem 3-(aryl)—y-
alkylidenbutenolidii (1) jsme dospéli k derivatim 4-
(aryl)-cyklopenten-1,3-dionu (2). Takto pfipravené

derivaty koruskanonu A,
u  nichz byl metyl vpoloze 4 (R
cyklopentendionového kruhu nahrazen

substituovanym fenylem, ztratily antifungalni aktivitu,
zatimco cytostaticka aktivita byla zachovana.

Predlohovou strukturu koruskanonu A (3) lze obmeénit
i dalsim zptsobem: Ize modifikovat alkylidenovy
zbytek v poloze 2 a to metoxyskupinu (R?) nebo jeho
styrylovou &ast (R). Derivaty bez metoxyskupiny
jsme  pripravili  pomoci  katalytické  verze
Knoevenagelovy  kondenzace cyklopent-4-en-1,3-
dionu s aldehydy za vyuziti modernich Lewisovych
kyselin. Optimalizovali jsme podminky této reakce a
pripravili 13 analog koruskanonu A. Z vysledkt
hodnoceni antifungalni aktivity je zfejmé, Ze nejvyssi

aktivitu  vykazuji latky pfipravené kondenzaci
cyklopent-4-en-1,3-dionu s nesubstituovanym
cinnamaldehydem a benzaldehydem. Substituce

aldehydu v poloze para i meta antimykotickou aktivitu
snizuje. U para substituovanych derivatl se objevila
selektivni cytostaticka aktivita viici CCRF-CEM linii
(humanni akutni lymfoblastova leukémie).

[1]1Pour M., Spulak M., Buchta V. et al. J. Med.
Chem. 2001, 44, 2701.

[2] Li X. C., Ferreira D., Jacob M. R. J. Am. Chem.
Soc. 2004, 126, 6872.

[3] Babu K. S., Clark A. M. et al., J. Med. Chem.
2006, 49, 7877.
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3Po27
OPTIMALIZACE SYNTEZY OBIDOXIMU

Jan Marek" 2, Bohuslav Dolezal 2, Kamil Kuca **

'Katedra toxikologie, FVZ UO, Trebesska 1575,

500 01 Hradec Kralové

*Vakos XT a.s., Pernerova 28a, 18600 Praha 8

I Centrum pokrocilych studii, FVZ UO, Trebesska
1575, 500 01 Hradec Kralové

Obidoxim patii mezi latky nazyvané reaktivatory
acetylcholinesterdzy. Jeho prvni syntéza byla popsana
jiz v minulosti. V soucasnosti je vSak vyroba téchto
latek opét v popiedi vzhledem k rostoucim rizikiim
zneuziti bojovych chemickych latek, konkrétné
organofosfatl (sarin, soman, tabun), teroristy.
Nejpouzivanéjsi reaktivatory acetylcholinesterazy jsou
pralidoxim, obidoxim, trimedoxim, methoxim a HI-6.
Existuje celad fada dalSich reaktivatort, vySe zminéné
jsou vSak pouzivany v praxi mnoha armadami svéta.
Nasi snahou bylo optimalizovat syntézu obidoximu,
maximalizovat vytézky a Cistotu latky s pfihlédnutim
na naklady. Syntéza byla provedena v nékolika
rozpoustédlech, ménény byly rovnéZz poméry
vychozich latek. Vyzkouseli jsme rtizné krystalizacni
postupy pro efektivni docisténi piipravené latky.
Nasledné jsme Cistotu potvrzovali pomoci TLC, NMR
a HPLC analyz.

Projekt byl podporovan grantem ministerstva obrany
POV 9079301306023.

3Po028

ALLENYLOXIME BASED ONE-POT
APPROACH TO FUNCTIONALZYED CYCLIC
NITRONES

Marian Buchlovi¢', Stanislav Man', Zdengk K¥iZ%,
Milan Potacek'

Department of Chemistry', National Centre for
Biomolecular Research’,

Masaryk University, Kotlarska 2, 611 37 Brno, Czech
Republic

We have recently shown that allenyloxime chemistry
can be effectively used for preparation of 5-membered
cyclic nitrones bearing various functional groups [1,
2]. To enrich and improve this chemistry, we
developed new effective transformation of 2,2-
dimethyl-3,4-dienal oxime 1. Reaction is base
catalyzed three-component process optimized to one-
pot conditions. Structural variation of both alcohol and
aldehyde components led to corresponding derivatives
of target substances 2. Selected products were tested as
substrates for 1,3-dipolar cycloadditions and showed
expected reactivity with dipolarophile (dimethyl
acetylenedicarboxylate). Structure and stereochemistry
of obtained compounds were confirmed by consequent
X-ray analysis. Incorporation of fused polyaromatic
rings into the structure of nitrones was found to be
useful in the design of antitumor agents [3]. On this
background, new structural features of nitrones 2 are
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now being examined for cytotoxicity and intercalation
ability into DNA structure.

”if A ﬂ\/(_i

@

%ﬁ;/

The present work has been supported by Masaryk
University Rector’s Program for Students’ Creative
Activity Support (Project Code MUNI/E0094/2009)

[1] Buchlovi¢, M.; Man, S.; Potacek, M.: Tetrahedron
2008, 64, 9953.

[2] Man, S.; Buchlovi¢, M.; Potacek, M. Tetrahedron
Lett. 2006, 47, 6961.

[3] Rescifina, A; Chiacchio, M. A.; Corsaro, A.; De
Clerq, E.; lannazzo, D.; Mastino, A.; Piperno, A.;
Romeo, G.; Romeo, R.; Valveri, V.: J. Med. Chem.
2006, 49, 709.

3Po29
THIAMAKROCYKLY PRO KOMPLEXACI
FULLERENU

Petr Holy, Michal Buchta, Jifi Rybacek, Jiti Zavada

Ustav organické chemie a biochemie, Akademie véd
Ceské republiky, v .v. i,

Flemingovo namésti 2, 166 10 Praha 6, Ceska
republika

Potencialnimi ligandy pro komplexaci fullerent jsou
thiamakrocykly, jejichz cyklus vymezuje dostatecné
velkou vnitini dutinu akteré jsou vytvoreny z
elektronové  bohatych  stavebnich ¢lank  pro
pfedpoklad m-m interakce s fullereny. Studované
makrocykly byly vytvafeny z bis(brommethyl)-
benzenovych jednotek a 4,5-bis(2-
kyanoethylsulfanyl)-1,3-dithiol-2-thionu jako sirného
spojkového prvku. Postupnym bazickym odchranénim
thiolovych ~ skupin' a naslednymi  alkylacemi
vznikajicich thiolatd brommethylovymi skupinami
benzenovych jednotek byly v néckolika stupnich
syntetizovany acyklické prekurzory. Uzavérem kruhu
byly v posledni fazi piipraveny [4+4] makrocykly
obsahujici 4 benzenové a 4 sirné stavebni c¢lanky.
Syntéza byla provedena ve dvou fadach, nejprve s 1,4-
bis(brommethyl)benzenem a pak pro zlepseni
rozpustnosti cilového makrocyklu i s dibutoxylovanym
benzenovym analogem.
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R =H;OBu

Jako alternativa ke slozité v1cestupnove ptipravé

makrocyklu  byla zkouméana piima alkylace
odpovidajiciho  zine¢natého  bis(dithiolatu)®  2,5-
dibutoxy-1,4-bis(brommethyl)benzenem. Podle

predpokladu vznikla slozitd smés cyklickych i
acyklickych produkti. Peclivym chromatografickym
délenim se vSak podafilo z této smesi izolovat Cisty
butoxylovany [4+4] makrocyklus v mnozstvi
srovnatelném s vysledkem vicestupiiové postupné
syntézy.

Pfipravené osmiclankové makrocykly maji jiz velikost
umoziujici inkluzi fullerenu Cg. U butoxylovaného
makrocyklického ligandu byla studovdna jeho
interakce s fullerenem Cg pomoci  UV-VIS
spektroskopie.

Prace byla provedena v ramci vyzkumného zameéru ZA
055 0506 a za financni podpory Grantové agentury
Akademie veéd CR (grant IAA400550704).

[1] Simonsen, K. B.; Svenstrup, N.; Lau, J.; Simonsen,
0.; Merk, P.; Kristensen, G. J.; Becher, J. Synthesis
1996, 407-418.

[2] Wang, C.; Batsanov, A. S.; Bryce, M. R.; Howard,
A. K. Synthesis 1998, 1615-1618.

3P030

URCENIE KINETICKYCH PARAMETROV
RADIKALOVEJ POLYMERIZACIE
SULFOBETAINOVYCH
METAKRYLATOVYCH MONOMEROV VO
VODNOM PROSTREDI

Patrik Sobol¢iak, ' Marek Stach,' Peter Kasak,'*
Dusan Chorvat, Jr.,"? Igor Lacik'*

"Ustav polymérov SAV, Ditbravskd cesta 9, 842 36
Bratislava, Slovenska republika, e-mail:
patrik.sobolciak@savba.sk

’Medzindrodné laserové centrum, Ilkovicova 3, 812 19
Bratislava, Slovenska republika

Sulfobetainové  metakrylaitové ~ monoméry  su
vnitornymi solami s pozitivnym amoéniovym a
negativnym  sulfatovym nabojom v molekule.
Polyméry pripravené zo sulfobetainovych monomérov
na zaklade elektrostatickych interacii a vysoko
hydrofilnému biomimetickému charakteru su schopné
vyrazne redukovat’ adsorbciu proteinov a tieto
vlastnosti ich  preduréuji  ako potencialnych
kandidatov v biomedicinskych a biotechnologickych
aplikaciach [1].
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Tento prispevok sa zameriava na urcenie kinetickych
parametrov radikalovej polymerizacie
sulfobetainovych zwitterionovych monomérov N-(2-
= Mmetakryloxyetyl)-N, N-dimetyl-N-(3-sulfopropyl)
amonium betain (SBDEM) a
metakryoylaminopropyl]-N, N-dimetyl-N-(3-
sulfopropyl)aménium betain (SBDPMAm) vo vodnom
prostredi, pomocou metédy pulznej laserovej
polymerizacie v spojeni s gélovou permeacnou
chromatografiou [2]. Touto technikou sa zistili
rychlostné konStanty propagicie, k, radikdlovej
polymerizicie monomérov SBDEM a SBDPMAm,
ktoré predstavujii vobec prvé k, hodnoty urcené pre
betainové monoméry. Hodnoty 4, boli urené v
zavislosti od koncentracie monoméru, idnovej sily a
teploty polymerizacie a na ich zéklade je mozné uréit’
vplyv polymerizacnych podmienok na objasnenie
interakcii monomér-polymér-rozpustadlo a
mechanizmu polymeriza¢nej reakcie. Kinetika a
mechanizmus polymerizéacia betainovych monomérov
vo vodnom prostredi predstavuje komplexny problém,
ktory je mozné diskutovat’ na zadklade polymerizacie
kyseliny metakrylovej v ionizovanej forme ako
modelového systému [3].

N-(3-

Tato prdaca bola podporovana 6. ramcovym
programom EU, IP-031867, P. Cézanne a Agenturou
na podporu vyskumu avyvoja na zdaklade zmluvy
APVV-0449-07 a APVV 51-037905.

[1] Lowe, A. B.; McCormick, C. L. Chem. Rev. 2002,
102,4177-4189.

[2] Beuermann, S.; Buback, M. Prog. Polym. Sci.
2002, 27, 191-254.

[3] Lacik,l.;, U¢nova, L.; Kukuckova, S.; Buback, M.;
Hesse, P.; Beuermann, S. Macromolecules 2009,

3Po31
ANTIOXIDACNE VLASTNOSTI NIEKTORYCH
HYDROXYL DERIVATOV IMINOV.

Frantisek Serfefi!, Martin Walko? Nikoleta Taitiovéa®

! Chemicky ustav, Prirodovedecka fakulta, Univerzita
Komenského v Bratislave, 842 15 Bratislava,
Slovenska republika, sersen@fns.unba.sk,

? Katedra organickej chémie, Ustav chemickych vied,
Prirodovedecka fakulta, Univerzita Pavia Jozefa
Safarika, 041 54 Kosice, Slovenskd republika
’Katedra fyzikdlnej chémie lieciv, Farmaceutickd
fakulta, Univerzita Komenského v Bratislave,

832 32 Bratislava, Slovenska republika

2-((hydroxyfenylimino)methyl)fenoly alebo benzén-
dioly (Schéma 1) st zli€eniny so Struktiirou podobnou
resveratrolu, ktory je znamy svojou rozmanitou
biologickou aktivitou [1]. Ciel'om prace bolo pripravit

iminové  derivaty s hydroxylovymi  skupinami
v roznych polohach a otestovat’ ich antioxidac¢nu
aktivitu.

Latky boli pripravené podobne ako je to popisané
v praci SerSen a spol. [2]. Antioxidacna aktivita bola
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otestovana schopnostou  pripravenych latok
vychytavat DPPH  radikadly. Test sa  robil
v metanolovom roztoku DPPH (10* mol dm™)
meranim absorbancie pri 517 nm. Antioxidacna
ucinnost’ bola vyhodnotena pomocou hodnot SCsy, t.j.
koncentracie $tudovanej latky, ktora spdsobi 50 %
pokles absorbancie pri 517 nm. Uginnost
vychytavania DPPH radikalov Studovanymi latkami je
prezentovana v tabulke 1.

Z tabulky 1 je zrejmé, Ze niektoré iminové derivaty
vykazuji vel'mi dobru antioxida¢nu u¢innost’, dokonca
vyssiu ako ma resveratrol (26,37 [umol/dm®) [2]. Ich
antioxida¢na aktivita uzko suvisi s poctom a polohou
hydroxylovych skupin.

R7
R4 NS
N Re
Rs
R R,
R2
Tabulka 1 SCsp hodnoty vychytdvania DPPH
radikalov studovanych iminovych derivatav.
R, R, R; Ry Rs Rs R; SCsp [umol/dm®] [ R’
OH H H H OH H H 390,55 0,921
OH H H H H OH H 51,26 0,945
OH |H H H H H OH 133,14 0,989
H OH H H OH H H 16,30 0,974
OH |H H OH OH |H H 7,42 0,984
H OH |OH |H H H OH 6,23 0,993
OH H OH H H H OH 25,30 0,961
OH H OH H H OH H 206,02 0914
OH |H OH |H OH |H H 43,60 0,996
OH H H OH H H OH 6,19 0,984

[1] Celotti E. Ferrarini R., Zironib R., Lanfranco S.,
Conteb L.S.: J. Chromatog A, 730, 47 (1996)

[2] Sersen F., Walko M., Loos D.: Gen. Physiol.
Biophys. 28, 210, (2009)

3Po32

PRIPRAVA NATEROVYCH HMOT
S VYUZITIM PLNIV NA BAZI
KALCINOVANYCH KAOLINU

Alena FiSerova, Petr Anto$

Vyzkumny ustav anorganické chemie, Revolucni 84,
Usti nad Labem

Byly pfipraveny natérové hmoty na  bazi
rozpoustédlové alkydové pryskyfice, urethanizované
alkydové disperze a styren-akrylatové disperze. Plniva,
ktera byla pouzita pro ptipravu téchto natérovych hmot
jsou nasledujici: Filemon Wys, Filemon Pys, Omyacarb
2VA, Mikhart 2, synteticky CaCO;, fosfore¢nan
zine¢naty ZP-10, Sylowhite SM 405, Durafill 200,
Wolkron 1010, Mastek KT1, Mastek CM3, a-oxid
zelezity, Silica VP4, X-Pand, Alumofill KK-80 a KK-
15, Bentonit B 70, plniva na bazi kaolint
kalcinovanych pii teplot¢ 750°C a 1150°C. Pouzity
byly také dva druhy titanové béloby Tronox 820 a
KTR 720. U natérovych hmot v tekutém stavu byly
stanoveny tyto vlastnosti: viskozita, obsah susiny,
jemnost tieni, slévavost, roztiratelnost, pfilnavost a
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kryvost. Déle byly provedeny mechanické zkousky a v
neposledni fadé¢ byly zjistovany antikorozni vlastnosti.
Korozni zkousky byly provadény v solné a
kondenza¢ni komoie, procesem Machu-Schiffman a
pusobenim 5 % roztokii NaCl, H,SO, a NaOH. U
ziskanych vysledkt 1ze pozorovat jistou odliSnost ve
stupni poskozeni povlaku natérové hmoty v koroznim
prostfedi v zavislosti na druhu pouzitého plniva.
Nejlepsich vysledkt bylo dosazeno u natérovych
hmot, které obsahovaly plniva: fosforecnan zinecnaty
ZP-10, Filemon Wy; a Filemon Pgys (nejnizsi hodnoty
celkového poskozeni natérového filmu). Naproti tomu
nejméné priznivé vysledky byly nalezeny pro natérové
hmoty obsahujici plniva X-Pand a Silica VP4.

3Po33
ANTIDOTA OTRAV QRGANOFOSFATY-
VYVOJ NOVYCH LECIV

Ondiej Soukup *, Kamil Kuéa, ' Kamil Musilek?,
Daniel Jun, ', ' Jiti Cabal, ? Jif{ Kassa®

! Centrum pokrocilych studii a

’Katedra toxikologie, Fakulta vojenského
zdravotnictvi, Univerzita obrany, Hradec Kralove,
Ceskd republika

Antidota otrav organofosfaty patii do skupiny
reaktivatord acetylcholinesterazy (AChE; EC 3.1.1.7).
Vyvoj novych 1&¢iv je ¢asové velmi naroCny proces,
ve kterém ze stovek pfipravenych reaktivatori za
poslednich 5 let bylo vytipovano 5 perpektivnich latek:
K027, K203, K048, K074 a K075. Zejména K027 a
uvazuje o zavedeni do praxe. K027 je dle soucasnych
vysledkd na tuzemskych i zahrani¢nich pracovistich
zvazovan jako nahrada obidoximu pro lécbu otrav
organofosforovymi pesticidy. K203 je v soucasnosti
diky nizké toxicit¢ nejlepsim kandidatem pro
nahrazeni obidoximu v 1é¢b¢ intoxikaci zptisobenych
tabunem.

Tato prdace vznikla za podpory vyzkumného zaméru

Ministerstva obrany Ceské republiky —
FVZMO0000604.

3Po34 ]

NOVY PRISTUP K RADIOISOTOPICKEMU
ZNACENi POLYMERU

Jan Kucka', Martin Hrubyz, Miroslav Vetrik', Ondrej
Lebeda'

"Ustav jaderné fyziky AV CR, v.v.i, 250 68 Rez, Ceska
republika, email: jkucka@centrum.cz

?Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v.v.i.,
Heyrovského nam. 2, 162 00 Praha 6, Ceska republika
Znaceni syntetickych polymerd a biopolymert
radionuklidy je dulezit¢é pro vyzkum (studium
biodistribuce atd.) a ma vyznam i v klinické praxi
(napf. radiodiagnostika a radioterapie pomoci
znacenych protilatek).
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Nova strategie znaceni
prezentovana v prispévku spociva v zavedeni L-
tyrosinu  do polymeru kopolymeraci zakladniho
monomeru s  N-metakryloyl-L-tyrosinamidem a
nasledné azokopulaci L-tyrosinamidové monomerni
jednotky s diazoniovymi solemi pfipravenymi in situ
diazotaci komeréné dostupnych derivati chelatac¢nich
¢inidel DTPA, DOTA a CHX-A“-DTPA nesoucimi
primarni aminoskupinu. Obsah znacitelnych funkénich
skupin je snadno stanovitelny spektrofotomerticky
(azobarvivo). Vysledné polymerni azobarvivo je
znaditelné chelatovatelnymi ionty (*°Y*", "'In’") nebo
kovalentn& radioisotopy jodu (‘*I, I, ') diky
ptitomné fenolické skupiné. Konjugaty byly oznaceny
kovalentng "'T a chelataénd *°Y s radiochemickymi
vytézky nad 75 % resp. 90 % a vykazovaly
dostateCnou in vitro stabilitu. Stabilita byla testovana

syntetickych  polymert

v prosttedi kompetujicich iontd  simulujicim
fyziologické podminky.
Studie byla vypracovana za financni podpory

Akademie véd Ceské republiky (grant ¢ KAN

200200651) a Ministerstva Skolstvi, mladeze a
télovychovy — Ceské  republiky — (granty ¢ IM
4635608802 a 2B06165).

3Po35

STEREOSELECTIVE SYTHESIS OF NEW
SPIRO NUCLEOSIDES USING AZA-CLAISEN
REARRANGEMENT

Monika Tvrdonova, Miroslava Martinkova and Jozef
Gonda

University of P. J. Saférik, Faculty of Natural Science,
Institute of Chemical Science,

Department of Organic Chemistry, Moyzesova 11, 041
67 Kosice, Slovakia

e-mail: monika.tvrdonova@upjs.sk

A large number of various structures has been
synthesized and biologically evaluated as potential
antiviral or antitumor agents. Due to interesting
biological properties of nucleosides, synthetic
modification of ribofuranose moiety or base part are
still very attractive target. A new class of inhibitors
targeted at the viral HIV reverse transcriptase are C-3'-
spiro-oxathiazoles (TSAO) and C-3’-spiro-isothiazoles
(ATSAO) [1, 2]. We have synthesized C-2"- and C-3'-
spiro-tiazole nucleosides derived from uridine and 4-
N-benzoylcytidine. The new stereogenic centre has
been created using aza-Claisen rearrangement of
allylic thiocyanates in microwave-assisted or
conventional heating conditions [3, 4]. Spiro moiety at
the C-2° or C-3" positions has been created by
cyclization of tioureas prepared from arising
isothiocyanates.
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The present work was supported by Grant Agency
(1/3557/06 and 1/0281/08) from the Ministry of
Education of Slovak republic, Research and
development support agency, Slovak republic (APVV
20-038405) and VVGS UPJS 8/09-10.

[1] Camarasa, M. J.; Pérez-Pérez, M. J.; San-Félix, A.;
Balzarini, J.; De Clerq, E. J. Med. Chem. 1992, 35,
2721-2727.

[2] Nguyen Van Nhien, A.; Tomassi, C.; Len, Ch,;
Marco-Contelles, J. L.; Postel, D. Nucleos.
Nucleot. Nucl. Acids 2003, 22(5-8), 939-941.

[3] Gonda, J.; Martinkova, M.; ZadroSova, A.;
Sotekova, M.; Raschmanovéd, J., Conka, P.,
Gajdosikova, E., Kappe, C.O. Tetrahedron Lett.
2007, 48, 6912-6915.

[4] Martinkova, M.; Gonda, J.; Sotekova, Budé&sinsky,
M.; Cisatova, I. Chem. Pap. 2005, 59 (2), 113-116.
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PREMOSTENE IMIDAZOLY, SYNTEZA
OPTICKY AKTIVNICH DERIVATU PINCERU
A CYKLOFANU ODVOZENYCH OD
AMINOKYSELIN

Ale§ Marek', Jiti Kulhanek, Filip Bures

"Ustav organické chemie a technoligie, Fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice,
Studentska 95, 532 10 Pardubice 2

Imidazol a jeho derivaty jsou biologicky dulezité
heterocyklické slouceniny (napf. zakladni
aminokyselina histidin a produkt jeji dekarboxylace
histamin, dale adenin, purin,..). Vyuziti derivati

imidazolu lze nalézt viadé 1é¢iv  (napf.
antihistaminika, inhibice cyklické HIV proteazy,
inhibice reverzni transkriptasy. Ruzné derivaty
imidazolu jsou téz vyuzivany jako ligandy

v koordina¢ni chemii. Pincery jsou ligandy tvofici
chelatovy kruh obsahujici alespoii jeden heteroatom
pusobici jako donor. Pfednosti pincert je jednoducha
modulace jejich stérickych a elektronovych vlastnosti
a tim ovlivnéni reaktivity, stability a katalytické
aktivity nasledné pfipravovaného komplexu.! Na
podobném piadorysu jako pincery jsou zalozeny i
NHC-pincery (N-heterocyklické karbenové pincery),
které vsak maji ve svém skeletu jeden nebo vice
karbent.” Zavedeni NHC do architektury pincert
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poskytuje neobycejné stabilni slouceniny, coz je
zpusobeno p[]-p]] donacénim efektem dvou atomu
dusiku sousedicich s karbenovym uhlikem. Syntéza
opticky aktivnich pfemosténych imidazold byla
provedena jednoduchou aefektivni cestou N-
substituce imidazolového dusiku. Chiralita byla
zavedena jiz pii syntéze vychozich imidazold, které
obsahuji v poloze 4(5) opticky aktivni cast
z aminokyseliny.® Pii syntéze pincerti vznikaji vlivem
rychlé imidazolové tautomerie dva regioizomery, které
byly odéleny chromatograficky. Vhodné regioizomery
byly dale wvyuzity pro syntézu cyklofant
(imidazoliofanti) jakozto prekurzord N-
heterocyklickych karbent.

[1] Morales-Morales D., Jensen C. M.: The Chemistry
of pincer compounds 2007, Elsevier.

[2] Herrmannn A. W.: Angew. Chem. 2002, 114, 1342-
1363.

[3] Ales Marek, Jiri Kulhanek, Miroslav Ludwig, Filip
Bures: Molecules 2007, 12, 1183-1190.
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PRIPRAVA A SPEKTRALNA
CHARAKTERIZACIA KUMARINOVYCH
FLUORESCENCNYCH ZNACIEK VIAZANYCH
SO STERICKY TIENENYM AMINOM

Martin Danko a Pavol Hrdlovic¢

Oddelenie fotochémie polymérov, Ustav polymérov
SAV, Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovensko,
e-mail: upolhrdl@savba.sk

Dvojfunkéné  fluorescencné  znacky s
kumarinovym chromoférom a N-derivatmi stéricky
tieneného aminu boli pripravené amidaciou kyselin
kumarin 3-karboxylovej (derivaty C-TMP-R) a 7-
dietylamino-kumarin-3-karboxylovej (derivaty DEAC-
TMP-R) so 4-amino-2,2,6,6-tetrametylpiperidinom,
jeho N-oxylom a N-alkoxyaminom (Schéma). Pre
aktivaciu karboxylovej skupiny hlavne pre kumarin s
electron-donornym substituentom bol vyuzity 3,5-
dimetoxy-2,4,6-triazin-N-metyl-morfolinium chlorid.

P,

DEAC-TMP-R

Schéma:

Pripravené derivaty boli charakterizované
absorptnou a fluorescencnou spektroskopiou v
roztokoch chloroformu a metanolu a v polymérnych
matriciach ako polystyrén (PS), poly(metylmetakrylat)
(PMMA) a poly(vinylchlorid) (PVC).

Intenzita fluorescencie C-TMP-R derivatov
pri excitacii 295 nm je ovel’a slabsia ako fluorescencia
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DEAC-TMP-R derivatov excitovana pri 420 nm. Pre
oba typy fluoroforov je fluorescencia vysSia v
chloroforme ako v metanole alebo cyklohexane.
Vnutromolekulové zhasSanie fluorescencie fluoroforu
vyjadrené pomerom ®yy/®no pre parentny amin a N-
oxyl a pomerom ®yor/Pno pre N-alkyloxy a N-oxyl je
pre C-TMP-R okolo 2-5 v roztokoch a 4-16 v
polymérnych matriciach. Pre DEAC-TMP-R je
vnutromolekulovy prenos o nieco ucinnejsi, okolo 6 v
roztokoch a 7 — 20 v polymérnych matriciach. Doba
zivota excitovaného stavu parentnych aminov a
alkoxyaminov je okolo 2-4 ns, pre N-oxyly to je o
nieco kratsie.

Autori dakuju za financovanie vyskumu v rdamci
projektov VEGA ¢. 2/0097/09 a 2/0082/08 a Centru
excelentnosti MACHINA.
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VLASTNOSTI KOMPOZITOV NA BAZE
NIZKOHUSTOTNEHO POLYETYLENU S
HYDROXIDOM HORECNATYM.

Zuzana Nogellova, Ivan Chodak

Ustav polymérov, Slovenska akadémia vied,
Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovenska
republika, Zuzana.Nogellova@savba.sk

V tejto praci sme testovali niekol’ko typov hydroxidu
horec¢natého v kompozitoch s matricou
nizkohustotného polyetylénu. Tri typy hydroxidu
hore¢natého boli povrchovo upravené roéznymi
¢inidlami. Na porovnanie sme pouzili aj dva bezné
komer¢né typy uvedeného plniva. Zaroven sme
overovali moznost kompatibilizacie zosietenim aj
v suvislosti s moznou aplikdciou pre nehorlavé
izolacie kablov. Na iniciaciu sietovania sme pouzili
organicky peroxid 2,5-dimetyl-2,5-ditercbutylperoxy-
hexin.

Hodnotenim mechanickych vlastnosti je vidiet, Ze
zosietenie vedie k vyraznému zvySeniu pevnosti
v tahu a aj predizenia pri pretrhnuti. Youngov modul
pruznosti je uzosietenych vzoriek nizsi, ¢o moze
stvisiet so znizenim krystalinity v  dosledku
obmedzenia pohyblivosti retazcov po zosieteni.
Porovnanim viacerych typov hydroxidu hore¢natého
sa pozorovali urcit¢é rozdiely v mechanickych
vlastnostiach, najmi v hodnotach taznosti, kde boli
rozdiely aj niekol’kondsobné.

Utinnost  sietovania sme  stanovili  zhodnot
nerozpustného podielu. Nerozpustny podiel pre
nezosietené vzorky sa zvySoval len mierne a suvisel
s tvorbou fyzikalne viazaného polyméru.
U zosietenych kompozitov sa nerozpustny podiel
zvySoval vyrazne a pri najvysSej koncentracii plniva
dosiahol hodnotu takmer 100 hm.%

Tato praca bola financovand v ramci projektu APVV
0203-07.
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CYKLOADICNI REAKCE V SYSTEMU
CYKLOPENTADIEN - ISOPREN

Jiti Krupka
Ustav organické technologie, Vysokd §kola chemicko-

technologicka Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6,
CR

Prace se zabyvala detailnim studiem kinetiky
cykloadi¢nich reakci mezi isoprenem a
cyklopentadienem. Bylo zjiSténo, Ze v teplotnim
rozmezi 40—140°C vznika kodimeraci cyklopentadienu
s isoprenem 6 izomernich produkti Diels-Alderova
typu. Prevladaji dva: endo-5-isopropenyl-2-norbornen,
oznacovany jako kodimer A, a 5-methyl-3a,4,7,7a-
tetrahydro-1H-inden, oznaCovany jako kodimer B. Pfi
reakéni teploté 120°C je vreakéni smési 6x vice
kodimeru A nez kodimeru B. Autofi Muja a kol. [1]
sestavili kineticky model, kde uvazuji, ze kodimer A
s isopropenylnorbornenovou strukturou a kodimer B
s tetrahydroindenovou strukturou vznikaji nezavisle
paralelnimi reakcemi cyklopentadienu s isoprenem.
Naopak podle prace Iwase a kol. [2] vznika reakci
cyklopentadienu  sisoprenem  pouze  endo-5-
isopropenyl-2-norbornen (kodimer A) a exo-5-
isopropenyl-2-norbornen, zatimco 5-methyl-3a,7,7a-
tetrahydro-1H-inden (kodimer B) vznikd vyhradné az
Copeho pfesmykem z endo-5-isopropenyl-2-
norbornenu. Vlastni kinetickd méfeni predkladané
prace vSak jednoznacné ukazala, Ze tvorba kodimeru B
je mozna obéma reakénimi cestami a zalezi na
reakénich podminkach, ktera reakéni cesta bude
pfevazovat. Pokud reakéni smés  obsahuje
cyklopentadien a isopren, a koncentrace kodimeru A je
nizka, pak prevazujici reakéni cestou vzniku kodimeru
B je cykloadi¢ni reakce cyklopentadienu s isoprenem,
kde cyklopentadien vystupuje jako dienofil. Druha
reakéni cesta (Copeho pfesmyk) je preferovana pii
vy$$i koncentraci kodimeru A a pfi vyssich reakénich
teplotach.

[1]I. Muja, G. Andreescu, M. Corciovei, R. Fratiloiu:
Revista de chimie, 26, 981 (1975)
[2] S. Iwase, M. Nakata, S. Hamanaka, M. Ogawa:
Bull. Chem. Soc. Jpn., 49, 2017 (1976)
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PRIPRAVA A VLASTNOSTI EXTERNE
GELOVANEHO ALGINATOVEHO
HYDROGELU

Eva Papajové,l Zuzana Kronekova,! Martin Danko,’
Igor Krupa,' Dugan Chorvat Jr.,"* Igor Lacik"

! Ustav polymérov SAV, Diibravskd cesta 9, 842 36
Bratislava, Slovenska republika,

e-mail: eva.papajova@savba.sk ;
igor.lacik@savba.sk

2 Medzindrodné laserové centrum, llkovicova 3, 812
19 Bratislava, Slovenska republika

Alginatovy hydrogél je casto vyuzivany material
v roznych aplikaciach, z ktorych medzi typické patria
potravinarstvo, medicina a biotechnologia. Odlisné
aplikdcie si vyziadali vznik hydrogélov s rdéznymi
vlastnostami. NajcCastejSie sa vyuzivaju algindtové
hydrogély, ktoré vznikaji iénotropnym presietovanim
retazcov alginatu sodného pomocou dvojmocnych
kationov ako napr. Ca’*, Ba*" Sr*".

V prispevku bude prezentovana tvorba alginatového
hydrogélu s planarnou  geometriou  externym
gélovanim. Externé gélovanie je bezny spdsob
pripravy najmi gélov so sférickou geometriou. Menej
roz$irena je planarna geometria. Problémom pripravy
planarneho alginadtového hydrogélu je, ze nie je
jednoduché zabezpecit' dostatocne pomalu expoziciu
alginatovych roztokov voci ucinku gélujucich
katibnov.  V opaénom  pripade dochadza ku
nekontrolovanej zmene geometrie. RieSenie poskytuje
aerodisperzia CaCl, [1] privadzana na povrch roztoku
alginatu sodného. Tento princip umoziuje regulovat’
privod gélujucich kationov potrebnych pre vznik
presietovanej Struktury a rychlost’ gélovania.
Alginatové hydrogély boli charakterizované z pohl'adu
mechanickych a optickych vlastnosti, a rozmerovej
stability. DalSou charakteristokou bola priestorova
distribucia alginatovych retazcov sledovana pomocou
konfokalnej laserovej snimacej mikroskopie
s fluorescencne znaenym alginatom. Tieto
charakteristiky boli ur€ené v zavislosti od parametrov
pripravy.

Prispevok ukazuje na moznost pripravy planarnych
alginatovych hydrogélov externym gélovanim, ktorych
vlastnosti pre imobilizaciu biologicky aktivnych latok
budu testované v d’alSej praci.

Tato praca bola podporovana Agenturou na podporu
vyskumu a vyvoja na zdklade zmluvy ¢. APVV-51-
033205 a 6. ramcovym programom EU, IP-031867, P.
Cézanne.

[1] M. D. Cathell, C. L. Schauer Biomacromolecules
2007, 22 (1), 33-41
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NOVY CILENY KONJUGAT NYSTATIN - STAR
POLY(ETHYLENGLYKOL) CITLIVY K B-
GLUKOSIDAZAM

Eliska Bilkova, Ale§ Imramovsky a Milos§ Sedlak

Ustav organické chemie a technologie, Fakulta
chemicko- technologicka, Univerzita Pardubice,
Studentska 573, 532 10 Pardubice, Czech Republic,
eliska.bilkova@centrum.cz

Nystatin ~ (NY) je polyenové  makrocyklické
antibiotikum se Sirokym spektrem antifungalni aktivity
proti mnoha druhdm véetné Aspergillus fumigatus,
Candida albicans, Coccidioides immitis, Cryptococcus
neoformans a Histoplasma capsulatum. Nystatin také
vykazuje antifungdlni aktivitu vG¢i houbovym
kmenim, u kterych se objevila rezistence na
amfotericin B. Samotny nystatin se vSak Spatné
absorbuje z gastrointestindlniho traktu a parenteralni
administrace je limitovana pfedevsim jeho toxicitou.

Navrh struktury konjugatu NY4-sPEG byl jako
v ptipadé¢  predchoziho analogického konjugatu
amfotericinu B (AMB4-sPEG) [1] inspirovan

poznatkem, Zze mnoho parazitujicich fungélnich
patogeni napf. zrodu Aspergillus, Candida nebo
Trichosporon maji ve své enzymové vybavée specifické
hydrolazy B-glukosidazy (E.C.3.2.1.21). Ty se vSak ve
zdravé lidské tkani nenachazeji. Zakladni strukturni
jednotku spojky NY4-sPEG tvori B-glukosidicka vazba
substituovaného  fenyl-pB-D-glukopyranosidu.  Jako
polymerni nosi¢ byl pro svou biokompatibilitu a
vazebnou kapacitu pouzit star poly(ethylenglykol)
[pentaerythritol poly(ethylenglykol)ether, M = 20
000]. Na rozdil od konjugatu AMB4-sPEG byl vyvinut
novy zpusob navazani glukopyranosidu na polymerni
nosi¢ pomoci mocovinového fragmentu. Ve srovnani
s pfipojenim pomoci karbamatové vazby (65 °C/100 h)
je tento zpusob proveditelny za velmi mirnych
podminek (25 °C/24 h). Enzymatickou hydrolyzou B-
glukosidické vazby vznika glukéza a naslednou 1,6-
eliminaci karbamova kyselina nystatinu, kterd se velmi
rychle hydrolyzuje na volny nystatin (Schéma 1). Pfi
testovani za podminek in vitro v modelovém prostiedi
(B-glukosidaza (Aspergillus niger) 2 mg/ml, 66
jednotek/g; fosfitovy pufr pH 7,4; 2x107%) je
uvolfiovani nystatinu fizeno pouze enzymaticky, coz
bylo potvrzeno spektrofotometricky a pomoci HPLC,;
polocas rozpadu 1, = (88 + 2) s.
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Schéma 1: Princip uvoliiovani nystatinu z NY4-sPEG.

Tato prdce vznikla za podpory Ministerstva Skolstvi,
mlddeze a télovychovy, projekt ¢. MSM 002 162 7501.

[1] Sedlak, M.; Drabina, P.; Bilkova, E.; Simfinek, P.;
Buchta, V.: Bioorg. Med. Chem. Lett. 2008, 18,
2952.
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SELF-STABILIZED LIQUID
POLYBUTADIENES

Jana Kovaiov4, Jiti PodeSva

Institute of Macromolecular Chemistry, Academy of
Sciences of the Czech Republic, v.v.i.,

Heyrovsky Sq. 2, 162 06 Prague 6, Czech Republic,
kovarova@imc.cas.cz

Low-molar-mass (liquid) polybutadienes (L-PB) are
used in many industrial applications because of their
remarkable properties derived from the unsaturation of
polymer chains. However, the presence of C=C bonds
in the molecule makes these polymers susceptible to
thermo-oxidation and to subsequent loss of desired
properties in the environment. Therefore, stabilization
plays an important role in preventing the oxidative
processes that proceed in L-PB during its interaction
with heat, light or air.

The reaction of L-PB with air is clearly seen in
thermoanalytical experiments as a pronounced
exotherm on DSC curves or as an increase in mass on
TGA curves. This contribution presents results from
DSC and TGA scans in air, which were applied for the
characterization and stability testing of a series of
modified liquid polybutadienes.

Polymer-bound stabilizers bearing a variable content
of phenolic moieties or HALS moieties, as well as
polymer—bound stabilizers bearing both moieties
covalently attached to the same polymer chain of the
L-PB, were prepared with the aim to stabilize
commercial polymers, such as styrenic polymers or
polyurethanes, in which they perform at the same time
as impact modifiers.

Financial support of the Grant Agency of the Czech

Republic  (project  203/07/0987) is  gratefully
acknowledged.
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FLUOROVE IMIDAZOLIOVE SOLI A NHC
LIGANDY

Martin Skalicky, Vendula Kelbichova, Jaroslav
Kvicala

Ustav organické chemie, Vysokd $kola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6

N-heterocyklické karbeny (NHC) jsou Casto vyuzivany
jako vyhodné;jsi alternativa fosfinovych ligandi, nebot’
nabizeji vy$si tepelnou odolnost a stabilitu viaci
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oxidaci. Jsou soucasti celé tady komplext
ptechodnych kovit (Grubbstv katalyzator, komplexy
palladia, niklu a dalsich kova) [1.].

Cilem této prace je priprava polyfluoralkylovanych
imidazoliovych soli a studium jejich transformace na
karbeny a komplexy pifechodnych kovli od nich
odvozené. V prvni casti prace byly syntetizovany
imidazoliové soli nesouci ruzné polyfluoralkylové
substituenty oddélené od imidazolového cyklu
methylovou, ethylovou nebo arylovou spojkou. Byly
provedeny nizkoteplotni NMR experimenty s cilem
sledovat in situ vznik karbent a nalézt pro n¢ vhodné
experimentalni podminky.

Ve  druhé  casti  byly  pfipraveny  prvni
polyfluoralkylované karbenové komplexy sttibra, které
byly nasledné testovany v transmetalaénich reakcich
[2.]. Analogicky k nefluorované varianté [3.] byl
pfipraven také palladiovy komplex vykazujici
katalytickou aktivitu v modelové Suzukiho a Heckové
reakci.

[1] Herrmann W. A.: Angew. Chem. Int. Ed. Engl.
2002, 41, 1290-1309.

[2] Lin L. J. B.; Vasam C. S.: Coord. Chem. Rev. 2007,
251, 642-670.

[3] O’Brien Ch. J.; Kantchev E. A.; Valente C.; Hadei
N.; Chass G. A.; Lough A.; Hopkinson A. C;
Organ M. G.: Chem. Eur. J. 2006, 12, 4743- 4748
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FLUOROVE TRIPYRAZOLYLMETHANY

Veronika Fratikova, Martin Holan, Martin Skalicky,
Markéta Rybackova, Jaroslav Kvicala

Ustav organické chemie, Vysokd skola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6

Tripyrazolylmethany,  uhlikatd  analoga
tripyrazolylboratl, jsou novou skupinou liganda
komplexujici téméf vSechny kationty kovu a hrajici tak
dilezitou roli v koordinacni chemii [1.]. Tyto ligandy
jsou isoelektronové s cyklopentadienidovymi anionty,
ale umoziuji selektivngj$i modifikace sterickych
a elektronickych vlastnosti. S cilem ziskat nové
komplexy s fluorovymi vlastnostmi jsme studovali
pfipojeni polyfluoralkylovaného fetézce jednak k
centralnimu methinovému uhliku, jednak do polohy 4
pyrazolovych jader tripyrazolylmethanu.

Pii prvni syntéze jsme vysli z222-
tripyrazol-1-ylethan-1-olu,  ktery = jsme  reakci
s allylbromidem prevedli na pozadovany allylether v
92% vytézku. Ten jsme dale podrobili radikalové adici
se sérii perfluoralkyljodidi liSicich se délkou
fluorovaného fetézce s vytézky kolem 60%. Redukei
atomu jodu pomoci Bu;SnH jsme v kvantitativnich
vytézeich ziskali pét [3-(perfluoralkyl)propyl](2,2,2-
tripyrazol-1-ylethyl)etherd s perfluorbutylovou az
perfluordodecylovou skupinou.

Pro syntézu tris{4-[2-(perfluorhexyl)ethyl]pyrazol-1-
yl}methanu jsme nejprve vyuzili vicendsobnou
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Heckovu reakci tris(4-jodpyrazol-1-yl)methanu s
(perfluorhexyl)ethenem, ale ziskané vytézky byly
velmi nizké. Jako vyhodnéjsi se ukézala Heckova
reakce (perfluorhexyl)ethenu s tritylovou skupinou
chranénym 4-jodpyrazolem s vytézkem 63%, ktera po
nasledné deprotekci vedla k polyfluoralkenylovanému
pyrazolu. Jeho palladiem katalyzovanou hydrogenaci
jsme pfipravili klicovy polyfluoralkylovany pyrazol v
84% vytézku. Reakce tohoto pyrazolu s chloroformem
za katalyzy fazovym pienosem poskytla zadany
fluorovy tripyrazolylmethan ve vytézku 61%. Tavenim
klicového fluorpyrazolu s NaBH, jsme ziskali fluorovy
Skorpionat, natrium- tris {4-[2-
(perfluorhexyl)ethyl]pyrazol-1-yl}borat, ve vytézku
42%.

[1] Trofimenko S.: J. Am. Chem. Soc., 1970, 92, 5118-
5126.
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Martin Walko', Norbert Varga'?

'Department of Organic chemistry, Institute of
Chemistry, Faculty of Science of P. J. Saférik
University in Kosice, 040 01, Kosice, Slovakia
present address: Department of Organic and
Industrial Chemistry, University of Milan, Via
Venezian 21, 20133 Milano, Italy

Diarylethenes are the most promising family of
photochromic switches [1]. Their thermal stability,
fatigue resistance and fast and efficient photoreaction
makes them well suited for a wide range of
applications. Diarylethenes can exist in two forms, the
open and the closed, which differ by their absorption
spectra, and the switching between those forms is
induced by UV and visible light respectively (see

figure).

Js2sgsis

open closed
cat
light !
blocked

One of the problems in the application of
photochromic compounds for the data storage is the
readout method. If light is used to probe the state of a
switch, it can trigger the switching process and change
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the state of the switch, thus compromising a stored
information. The way to avoid this unwanted
phenomenon is to use a secondary process to
transform the closed form to the photochemically inert
isomer. We have developed the system where the
closed form of the switch can, under suitable
conditions, undergo tautomerization from the enol to
the oxo isomer, for which the photochemical reactivity
is blocked.

[1] Irie, M. Chem. Rev.2000, 100, 1685.
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ELECTROGRAFTING — A POWERFUL
TECHNIQUE FOR MODIFICATION OF
ELECTROCONDUCTIVE SURFACES

Marek Stach,' Peter Kaseik,1 Zuzana Kronekova,'
Dusan Chorvat Jr.,"* Igor Lacik"

! Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovak
Republic, e-mail: marek.stach@savba.sk

? International Laser Centre, Ilkovicova 3, 812 19
Bratislava, Slovak Republic

Electrografting is a powerful technique for
modification of electroconductive surfaces with
organic material. Electrografting is an electro-initiated
process which requires a charged electrode [1, 2]. It is
based on direct initiation via electron transfer to a
monomer which forms a radical anion. The cathodic
electrografting of different monomers, for example
various methacrylates and acrylates, allows for
formation of thin polymer films, which are generally
insulating, highly adherent and optically transparent.
The unique feature of this technique is in controlling
the density, polymer chain length and, by selection of
monomers, chemical character of the polymer layer
attached to a surface. A very stable polymer/metal
interface produced by the cathodic electrografting is
due to formation of metal-carbon chemical bonds [1].
Electrografting is thus very suitable for covalent
attachment of various polymers onto the conductive
surfaces, which by themselves or after the appropriate
chemical modification can exhibit required properties.

N-succinimidyl methacrylate bears an activated ester
group highly reactive towards nucleophiles, so making
the electrografted coating appropriate to the anchoring
of a large variety of molecules including proteins and
synthetic polymers.

Electrografting of poly(dimethyl-
aminoethylmethacrylate)  onto  electroconductive
surface and subsequent modification of electrografted
polymer film leads to obtaining of the zwitterionic
groups known for their non-biofouling properties.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. RPEU-
0007-06 and by Sixth Framework Program of the EU,
IP-031867, P. Cézanne.
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NEW AMINO-ANALOGS OF SHIKIMIC ACID
AS POTENCIAL NEURAMINIDASE
INHIBITORS

David Malinak, Miroslava Martinkova and Jozef
Gonda

Department of Organic Chemistry, Institute of
Chemistry, Faculty of Science, P.J. Safirik University,
Moyzesova 11, 040 01, Kosice, Slovak Republic
e-mail: david. malinak@gmail.com

The shikimate pathway, exclusively present in plants,
fungi, and microorganisms [1], is the biosynthetic
sequence that links the metabolism of carbohydrates to
the biosynthesis of aromatic amino acids, folate
coenzymes and various quinones [2]. Additionally, all
the intermediates can also be considered branch point
compounds that may serve as substrates for other
metabolic pathways. The complete absence in
mammals makes shikimate-pathway enzymes potential
targets for nontoxic herbicides, antimicrobial agents,
antifungal agents [3] and new antiparasite compounds
[4]. The syntheses of shikimic acids analogues have
been an active area of research with a view to the
study of enzymatic mechanisms and to the design and
synthesis of inhibitors [5]. Selective inhibitors of
influenza neuraminidase, such as oseltamivir [6] and
the potent a-glycosidae inhibitor valiolamine are some
key examples of such analogues.

We present five possible synthesis, starting from
shikimic acid, leading to amino-analogs. The key steps
of our synthesis are [3.3]-sigmatropic rearrangements
of cyanates, thiocyanates and imidates.

SUEDC I NP

The present work was supported by Grant Agency (No.
1/2472/05, 1/3557/06, 1/3557/06 and 1/0281/08) from
the Ministry of Education of Slovak republic, Research
and development support agency, Slovak republic
(APVV 20-038405) and VVGS PF 20/2009/CH.
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MW-INDUCED CLAISEN REARRANGEMENT
IN THE SYSTEMS WITH COVALENTLY
BONDED IONIC LIQUID

Eva Gajdosikova, Miroslava Martinkova and Jozef
Gonda

University of P.J. Safarik, Faculty of Natural Science,
Institute of Chemical Science, Department of Organic
Chemistry, Moyzesova 11, 041 67 Kosice, Slovakia
eva.gajdosikova@gmail.com

Claisen rearrangement is [3.3]-sigmatropic
rearrangement of an allyl vinyl ether into a vy,5-
unsaturated carbonyl compound. It has found a
widespread application in the synthesis of heterocyclic
compounds, carboxylic acid derivatives, sugar
derivatives and others [1]. It proceeds by heating (150-
200 °C) or catalyzed by metal compounds, enzymes
and others [2]. We have recently reported that aza-
Claisen rearrangement induced by microwave
irradiation lead to shortening reaction times compared
to the conventional heating [3, 4].

We have investigated stereoselectivity of the Claisen
rearrangement in the systems with covalently bonded
ionic liquids on C-3 and C-5 D-xylose thermally and
under microwave irradiation in different solvents. The
diastereoisomeric ratios were determined from the
reaction mixture based on '"H NMR experiments.

N ~
w/ X @;?JX

The present work was supported by Grant Agency No.
1/3557/06, 1/0281/08, from the Ministry of Education,

Postery — sekcia 3

Research and development support agency (APVV 20-
038405) Slovak republic and VVGSPF 18/2009/CH.
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SYNTEZA A APLIKACE
BIS(POLYFLUORPOLYALKOXY)IMIDAZOLI
OVYCH SOLIi

Jana Paterova, Ondrej Kysilka, Martin Skalicky,
Markéta Rybackova, Jaroslav Kvicala

Ustav organické chemie, Vysoka $kola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6

Iontové kapaliny jsou moderni skupinou sloucenin
nachdazejici uplatnéni v mnoha oblastech chemie. Mezi

jejich  nejvyznamngjs§i predstavitele patii 1,3-
disubstituované imidazoliové soli. Prestoze
mono(polyfluoralkylované) imidazoliové soli jsou

znamy a byly vyuzity jako iontové kapaliny, jejich
fluorofilita je velmi nizka. Bis(polyfluoralkylované)
imidazoliové soli jsou naproti tomu krystalické a jako
iontové kapaliny nemohou byt vyuzity [1].

V ramci studia polyfluorovanych ligandi jsme vyuzili
trimeru HFPO pro syntézu nového stavebniho bloku
pro fluorovou chemii, CF;CF,[CF,0CF(CF;)],CH,-
OTf (RpoCH,-OTY), ktery reakci s imidazolem poskytl
odpovidajici polyfluoralkylovany imidazol, RpoCH,-
Im [2]. Jeho kvarternizaci s polyfluorovanymi triflaty a
pfipadnou naslednou metatezi jsme ziskali sérii 20
novych vysoce fluorovanych iontovych kapalin o
sloZeni [RFOCH2-Im+-CH2RF] X_, kde RF = RF(), CF3,
C6F13, CH2C6F13 a X = OTf, I, BF4, PFé, NTf2
Zatimco imidazoliové soli na bazi prvnich dvou
kationtll jsou za pokojové teploty viskozni kapaliny,
ostatni jsou voskovité latky s teplotou tani pod 100 °C.
Vsechny nové pfipravené fluorové iontové kapaliny
maji ~ vysokou  rozpustnost v perfluorovanych
rozpoustédlech a dipolarnich aprotickych
rozpoustédlech, naproti tomu ve vodé a nepolarnich
rozpoustédlech jsou prakticky nerozpustné [3].

Nové pripravené fluorové iontové kapaliny maji nizsi
chemickou stabilitu oproti béznym typum (BMIM), ale
urychluji Dielsovu-Alderovu reakci s kvantitativni
recyklaci iontové kapaliny.

[1] Skalicky M., Rybackova M., Kysilka O.,
Kvicalova M., Cvacka J., Cejka J., Kvicala J.: J.
Fluorine Chem., zaslano k publikaci.
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PHENYLSILANE POLYMERIZATION
CATALYZED BY TITANIUM COMPLEXES

Jan Merna', Jana Kredatusova', Jan S}'/koraz, Jir
Pinkas®

!Institute of Chemical Technology, Prague,
Department of Polymers, Technicka 5, 166 28 Prague
6, Czech Republic

’Institute of Chemical Process Fundamentals, ASCR,
v.v.i., Rozvojova 135, Prague 6,

16502, Czech Republic.

?J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry of
ASCR, v.v.i., Dolejskova 2155/3, 182 23 Prague §,
Czech Republic

Polysilanes  are  promising  materials  with
semiconducting (when doped by eg. AsFs) and
photoluminescent properties making them suitable for
molecular electronics and sensing applications'.
Polysilanes can be prepared by either by Wurtz
coupling (reaction of alkyl(aryl)chlorosilanes with
alkali metals) or by catalytic process based on
transition metal complexes®.

Here, we investigate dehydrocoupling polymerization
of phenylsilane (PhSiH;) catalyzed by titanium
complexes without activation by other organometals.
New catalyst dicyclopentadienyltitanium bis(2,6-
diisopropylphenoxid) 1, derived from Cp,Ti(OPh),
firstly introduced by Moreau® as a catalyst for silane
dehydrocoupling, was prepared by replacing simple
phenoxo ligand (OPh) by bulky 2,6-bis(isopropyl)
phenoxo gropups (OPh-2,6-iPr,). 1 was synthesized by
reaction of Cp,TiCl, with two equivalents of Li(OPh-
2,6-1Pr,). Dehydrocoupling of PhSiH; was observed
surprisingly even in presence of Cp,TiCl,, however,
only low molar mass products were produced.

The effect of activation and polymerization
temperature on polymer yield, molar mass and its
distribution was investigated in reaction of PhSiH;
with complex 1. Polysilanes with weight average
molar mass 1400-3300 g.mol'and bimodal molar mass
distrubution were obtained. Thermal stability of
polysilanes is higher then 260°C and glass transition
temperatures are in broad range -40°C to 30°C.

Research was supported by Grant Agency of the Czech
Republic (grant No. 203/09/1574) and Ministry of
Education, Youth and Sports (MSM 6046137302).
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STUDY OF SA - CS /PMCG CAPSULES
PROPERTIES PREPARED BY USING TWO
DIFFERENT SODIUM ALGINATES

Gabriela Kollarikova,' Igor Lacik,' David Hunkeler,’
Meirigeng Qi,’ José Oberholzer,” Dugan Chorvat Jr.*

" Polymer Institute of SAS, Dubravskd cesta 9, 84236
Bratislava, Slovakia

? AQUA+TECH Specialties S.A., CH-1283 La Plaine,
Geneva, Switzerland

3UIC, Division of Transplantation, 840 South Wood
Street CSB, Chicago, IL 60612, USA

* International Laser Center, llkovicova 3, 81219
Bratislava, Slovakia

Polymeric materials utilized for immobilization of
bioactive substances involve different types of gelling
polysaccharides and synthetic polymers with ability to
form non-ionic hydrogels and polyelectrolyte
complexes. Important development has been achieved
in the immobilization of biological materials.
Transplantation and immunoprotection of pancreatic
islets of Langerhans in microcapsules made by
polyelectrolyte complexation seem to represent the
promising encapsulation principle to final cure of type
1 diabetes mellitus.

The aim of this contribution is to present the
comparison of properties, e.g. permeability [1],
mechanical [2] and chemical stability of SA-
CS/PMCG microcapsules based on polyelectrolyte
complexation. Microcapsules were made of two
different sodium alginates, certified and non-certified.

This contribution presents also the results about
encapsulation of human islets of Langerhans in
SA-CS/PMCG microcapsules and transplantation to
the peritoneal cavity of diabetic animals. The human
islets used for the studies were delivered from
University of Illionois as a part of the Chicago Project
activities [3].

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No APVV-51-
033205 and by the Chicago Project coordinated by the
University of Illinois at Chicago and the Christopher
Foundation.
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VYUZITi DERIVATU BROMACETOFENONU
PRO SYNTEZU HETEROCYKLICKEHO
SYSTEMU PODOBNEHO KYSELINE
TETRAHYDROLISTOVE

Eva Schiitznerova, Petr Cankaf

Katedra organické chemie, Prirodovédecka fakulta
Univerzity Palackého, tr. Svobody 8, 771 46 Olomouc
Thymidylat syntaza patii mezi vyznamné molekularni
cile'. Inhibice tohoto enzymu ma vyznamny vliv na
biosyntézu nukleovych kyselin. Aktivni forma
tetrahydrolistové kyseliny, kterd je esencialni pro
funkci thymidylat syntdzy, slouzi jako pienasec¢
jednouhlikatého zbytku. Pripravé antimetabolitt
vychazejici ze struktury tetrahydrolistové kyseliny je
vénovana velkd pozornost zejména pro jejich
kancerostatické” a antibakterialni G&inky”.

Za ucelem pfipravy podobného heterocyklického
systtmu byl zvolen jako vychozi material 4-
(bromacetyl)benzonitril, ze kterého byl ziskan pomoci
nekolikastupniové syntézy dusikaty kondenzovany
heterocyklus zalozeny na pyrazolo[5,1-
c]pyrimido[4,5-¢][1,2,4]triazinovém skeletu. Strategie
vicestupiiové syntézy byla zalozena na konsekutivnim
zpusobu. Vystavba heterocyklického systému byla
provedena sledem cyklizacnich reakci
ptikondenzovanim triazinového a pyrimidinového
cyklu k pyrazolu. Pfipravené intermediaty a cilova
slou¢enina budou nasledné testovany na biologickou
aktivitu.

Tato prace vznikla na zakladé financni podpory MSMT
CR v ramci vyzkumného zameéru MSM6198959216.
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[3] Costi, M.P. et al.: J. Med. Chem. 49, 5958-5968
(2006).

3Po53
STEREOSELEKTiVN@ SYNTEZA POLARNEJ
CASTI MYCESTERICINOV D, F

Alena Uhrikova, Beata Oroszova, Miroslava
Martinkova, Jozef Gonda

Univerzita P. J. Safirika, Prirodovedeckd Fakulta,
Ustav chemickych vied, Katedra organickej chémie,
Moyzesova 11, Kosice, Slovenska republika
Mycestericiny A, B, C, D, E, F aG"? patria medzi
zlGCeniny  sfingoidnej  StruktGry obsahujuce a-
substituovany o-aminokyselinovy serinovy fragment.
Boli izolované zo Zzivného substratu huby Mycelia
sterilia' a vykazuju pozoruhodnii imunosupresivnu
aktivitu.! Navy$e mycestericiny D, E, F a G inhibuja
serinpalmitoyltransferazu (enzym podiel'ajuci sa na
biosyntéze sfingolipidov).? V predkladanom prispevku
je popisana stereoselektivna syntéza pokrocilého
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chirdlneho prekurzora mycestericinov D 1 a F 2. Ako
vychodiskova latka pre syntézu bola pouzita komercne
dostupnda D-xyloza, ktorda bola modifikovana na
stavebny fragment 3  obsahujiici pozadované
tetrasubstituované chirdlne centrum (uhlik C-3).
Prislusny  izotiokyanat 3 bol transformovany
vzéjomnou premenou funkénych skupin na syntén 4
aten nasledne prevedeny na polarnu cast 5§
mycestericinovD 1 aF 2.

Tento prispevok vznikol s podporou Grantovej
agentury  (No.1/0100/09  a No.  1/0281/08 )
Ministerstva Skolstva Slovenskej Republiky, Agentury
na podporu vyskumu avyvoja (APVV 20-038405)
Slovenskej  Republiky  a Vnutorného  vedeckého
Grantového systému Prirodovedeckej Fakulty UPJS
(VVGS PF 26/2009/CH)

[1] Sasaki, S.; Hashimoto, R.; Kiuchi, M.; Inoue, K.;
Ikumoto, T.; Hirose, R.; Chiba, K.; Hoshino, Y ;
Okumoto, T.; Fujita, T. J. Antibiot. 1994, 47, 420-
433,

[2] Byun, H.-J.; Lu, X.; Bittman, R. Synthesis 2006,
2447-2474.
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PREPARATION OF STANDARTS FOR
MONITORING CHEMICAL WARFARE
AGENTS, THEIR PRECURSORS AND
METABOLITES

Jakub Sty skala', Petr Cankaf', Petr Bednai®

'Department of Organic Chemistry, Palacky
University, Tr. Svobody 8, 771 48 Olomouc, Czech
Republic

’Department of Analytical Chemistry, Palacky
University, Tr. Svobody 8, 771 48 Olomouc, Czech
Republic

The detection of chemical warfare agents (CWAsS) is
an important task in today's world. Modern approaches
to analytical monitoring involve primarily the direct
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detection of hazardous compounds. In addition to the
methods for unambiguous control of precursors and
by-products of synthesis or degradation, other tools are
important in blocking the illegal movement of the base
material for CWA production and verifying monitored
disposal. Another essential task is to prove the use of
the CWA in suspected location or the exposure of
humans to them (e.g. identification of products of their
transformation). The majority of these activities and
tasks are defined and listed in The Convention on the
Prohibition of the Development, Production,
Stockpiling and Use of Chemical Weapons and on
their Destruction (OPCW)'.

A class of chemicals of concern in monitoring CWAs
are 2-(dialkylamino)ethyl chlorides related alcohols
and thiols** (Me, Et, n-Pr, iso-Pr), as well as the
corresponding N-quarterised aminium salts, which are
listed as Schedule 2 B precursors in the Convention.
This communication is devoted to the development
and improvement of synthetic methods for the
synthesis mentioned compounds as valuable analytical
standards for monitoring chemical warfare agents,
their precursors and metabolites.

The project was supported by The Organization for the
Prohibition of Chemical Weapons, The Hague, The
Netherlands (No. L/ICA/ICB/84366/04), The State
Office for Nuclear Safety, Czech Republic, and the
Ministry of Education, Youth and Sports, Czech
Republic (MSM6198959216).

[1] The Convention on the Prohibition of the
Development, Production, Stockpiling and Use of
Chemical Weapons and on their Destruction,
Organization for the Prohibition of Chemical
Weapons (OPCW), The Hague 1994
(WWW.opcw.org).

[2] Styskala, J.; Cankaf, P.; Soural, M.; Bednaf, P.;
Lemr, K. J. Label Compd. Radiopharm. 2008, 51,
19.

[3] Styskala, J.; Cankaf, P.; Soural, M.; Bednat, P.;
Lemr, K. Arkivoc 2007, 15, 171.

3Po55

NOVEL FLUORESCENT PROBES BASED ON
1,8-NAPHTHALIMIDES:

INTRAMOLECULAR QUENCHING BY MONO-
AND BI-NITROXIDES

Jozef Kollér, Stefan Chmela, Pavol Hrdlovi¢

Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9,

SK-842 36 Bratislava, Slovakia

email: Jozef Kollar@savba.sk

Novel series of chromophore-nitroxide adducts were
synthesized for the monitoring of photophysical and
photochemical processes in solution as well as in a
polymer matrix. Paramagnetic probes BUNO,
DMANO and DINO representing connection of 1,8-
naphthalimides as chromophore and structural unit of
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quencher in different position."” * Corresponding
diamagnetic parent amines (BUNH, BUNO and
DINH) were used as standard samples for comparison
of the efficiency of intramolecular quenching.
Absorption and fluorescence spectra of probes were
taken in solution as well as in polymer films. In their
absorption spectrum the longest wavelength band of
all types of probes lies in the range from 400 up to
440 nm depending on the medium. In fluorescence
spectrum the maximum lies in the range from 460 to
530 nm. When compared with less polar media the
maxima of absorption and fluorescence spectra in
polar media are red-shifted. All derivatives exhibit
similar solvatochromism in absorption as well as in
fluorescence spectrum.

The fluorescence is observed for all probes but there is
distinctly much higher fluorescence intensity for
parent amine and alkoxyamine than for respective
nitroxyl radical. The extent of intramolecular
quenching, represented by the ratio of quantum yields
of diamagnetic and paramagnetic forms, for all pairs
BUNH/BUNO, DMANH/DMANO and DINH/DINO
is in the range 2-18, strongly depending on the
medium and on the position of the quencher.
Intramolecular  quenching in  methanol and
cyclohexane for both pairs of mono-nitroxyl radical
(BUNH/BUNO and DMANH/DMANO) exhibits an
additive  effect when compared with bi-nitroxyl
radical (DINH/DINO).

;i>7 ﬁN—(CH—)—CH

BUNO

Reases

DMANO

pﬁd

DINO

Financial support of APVV-0562-07 is gratefully
acknowledged.

[1] Kollar, Jozef, Hrdlovi¢, Pavol, Chmela, Stefan
Journal of Photochemistry and Photobiology A:
Chemistry, Vol. 204 (2009) p. 191-199.
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INOVACE VYROBY ETHANDINITRILU

Karel Zelinka', Jan Simbera' a Pavel Pazdera®

! Lucebni zavody Draslovka a.s. Kolin, Havlickova
205, 280 99 Kolin

? Centrum pro syntézy za udrzitelnych podminek a
Jejich management, Ustav chemie, Masarykova
univerzita, Kotlarska 2, 611 37 Brno, Czech Republic
Email: karel zelinka@draslovka.cz

V piispévku je diskutovana moznost inovace vyroby
ethandinitrilu (dikyanu) vrimci podminek ,,Cistsi
produkce™ a ,,Zelené chemie“. Je popsdna moznost
vyuziti imobilizovanych katalytickych systému na bazi
komplexii médi a Zzeleza, je porovnavan stavajici
systém vyroby zalozeny na katalyze pomoci roztoku
iontdl obou uvedenych kovii s novou moznosti katalyzy
pomoci iontl kovll navazanych na pevném nosic¢i. Oba
katalytické systémy jsou porovnavany z hlediska
konverze vychozich latek, selektivity reakce,
zivotnosti katalyzatoru a zptisobu jeho regenerace.
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SYNTHESIS OF D-PSICOSE BASED
INHIBITORS OF GLYCOSYLTRANSFERASES

Marek Barath, Jan Hirsch and Igor Tvaroska

Institute of Chemistry, Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovakia

Glycosyltransferases are enzymes that catalyst transfer
of monosaccharide unit from an activated sugar
phosphate to an acceptor molecule, usually an alcohol.
The result of glycosyl transfer can be
a monosaccharide glycoside, an oligosaccharide or
polysaccharide. Many functions have been implicated
for protein glycosylation, including promoting protein
folding or stabilizing cell-surface glycoproteins.

During oligosaccharide processing, oligosaccharides
are converted into hybrid and complex
oligosaccharides by the addition of  N-
acetylglucosaminyl (GlcNAc) residues. This transfer is
catalysed by N-acetylglucosaminyltransferases
(GIcNAc-T’s). In such atransfer, the donor of the
GlcNAc residue is UDP-GIcNAc while the acceptor is
one of the hydroxyl groups located at a particular
position of a variety of oligosaccharides.

There are at least 15 different GIcNAcT’s involved in
the biosynthesis of N- and O-glycans.These enzymes
represent prime target for the design of glycosylation
inhibitors with the potential to specifically alter the
structure of cell-surface glycoproteins.'

Different strategies have been used in order to identify
potent inhibitors of glycosyltransferases. The main
goal of this project is to design of the transition state
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(TS) analogs starting from the donor UDP-GIcNAc.
A leading idea of all these TS analogs is a ,, 1-thio*
linker between a mimetic of GlcNAc in TS geometry
and amimetic of the acceptor bearing the B-D-
psicofuranose backbone with key substitution on
position C-1 by the phosphate group and on position
C-2 by the thiophenyl group.

Starting material for the synthesis was 1,2:3,4-Di-O-
isopropylidene-f-D-psicofuranose, which can be easily
synthesized from the commercially available D-
fructose in 4 steps with overall yield 44%.> Further
protection of C-6 position following by acetolysis of
1,2 isopropylidene ring leading to corresponding
diacetate.  Sequential cleavage of remaining
isopropylidene ring and protection of free hydroxyles
afforded appropriate compound for thioglycosylation
and (after selective deprotection) phosphorylation,
which after final deprotection gave the target
molecule.

A multi-member library of similar compounds can be
reached by usage of similar synthetic strategy. These
compounds will undergo a biological assays on human
GnT’s, namely (GnT-I, Core2GnT and GnT-V).

This work was supported by the grant VEGA No.
2/0128/08 and Centre of Excelence-GLYCOMED.

[1] Schachter, H. Curr. Opin. Struct. Biol. 1991, 1,
755-765.

[2] Mio, S.; Kumagawa, Y.; Sugai, S. Tetrahedron
1991, 47, 2133-2144.
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ARABINOGALACTAN-PROTEIN

M. Matulova', P. Capekl, J. Kozak', L. Navarini®, F.
Suggi-Liverani®

!Institute of Chemistry, Center for Glycomics, Slovak
Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, SK-845 38
Bratislava, Slovakia

lllycaffé S.p.A., Research & Innovation, via Flavia
110, 1-34147 Trieste, Italy

It is well known that Coffea arabica beans contain
about 50% of carbohydrate material and
arabinogalactan-proteins represent about 15%. These
highly glycosylated macromolecules possess a large
scale of functions in biological processes.They have
been recognized very important as roasted coffee
aroma precursors and play an important role in
determining some functional properties of coffee
brews. In spite of the relevant steps ahead performed
up to now in the knowledge of both green and roasted
coffee beans arabinogalactans chemistry, little effort
has been dedicated to investigate arabinogalactans
from instant coffee powder. Industrial soluble coffee
processing, in addition to roasting, includes further
thermal treatments: the extraction, which is normally
performed at high temperature and it is accompanied
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by hydrolysis and the drying step which can be
performed by using high temperature as in the case of
spray drying process. These drastic conditions may
remarkably alter the chemical structure of the
polysaccharides originally present in the green coffee
beans and for this reason more attention has been
given to investigate mono and oligosaccharides. As far
as we know, a part the pioneering work by Wolfrom
and Anderson in 1967 [1] and some observations
regarding the presence of arabinogalactan-derived
polymer material in soluble coffee, no detailed
structural characterization of arabinogalactan-protein
from soluble coffee has been reported in the literature
and the experimental data by Wolfrom and Anderson
have not yet been rediscussed.

In the present work, AGP has been isolated, according
to Wolfrom and Anderson, from freeze-dried instant
coffee powder industrially produced from dark roasted
C. arabica. The isolation procedure reproducibility, in
terms of yield and chemical identity, has been
assessed. AGP has been characterized by chemical
(fractionation, partial hydrolysis and methylation
analysis) and spectroscopic methods ('H and '"C
NMR). The polymer was composed of Gal (85%), Ara
(8.2%), Man (2.7%), Glc (1.4%), Hep (2.7%) and
traces of Xyl residues with 1.6% protein. No rhamnose
and glucuronic acid as well as incorporated
chlorogenic acid have been found. It had M, 5400.
The preliminary results of chemolytic and
spectroscopic investigation revealed the expected 3-
linked B-galactosyl backbone branched at C-6 by side
oligomeric chains [2]. Whereas galactose/arabinose
(12.0) and t-Araf/5-Araf (4.92) molar ratios, in the
purified unfractionated polymer are consistent with
those expected for both roasting and processing
conditions, the degree of branching is higher than that
expected. The role played by soluble coffee processing
in determining yield and chemical features of AGP is
emphasized.

This project has been supported by the Illy-Coffee
grant (Italy), VEGA grant No. 2/0155/08 from the
Slovak Grant Agency and APVV grant No. 0030-08.

[1] Wolfrom, L.; Anderson, E.; J. Agr. Food Chem.,
15, 1967, 687-689.

[2] Capek, P.; Matulova, M.; Navarini, L.; Suggi-
Liverani F.; J. Food and Nutr. Res., 48, 2009, 80-
86.
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THERMAL ANALYSIS AND FT-IR.

J. Turjan', M. Drabik? P. Capek', P. Magdolen', J.
Svec!

!Institute of Chemistry, Center for Glycomics, Slovak
Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, SK-845 38
Bratislava, Slovakia

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

Polysaccharides are among the most widespread
organic compounds in the plant kingdom. They are
typically ~ complex  carbohydrate  biopolymers
composed of monosaccharide units linked together by
glycosidic bonds into linear or branched chains of
different length, and are classified on the basis of their
main building units, i.e. monosaccharide components,
type of linkages and the anomeric configuration of
glycosidic linkages. Polysaccharides play crucial roles
in life processes of all plants. They can be divided into
several broad groups according their functions i.e.
structural polymers (cellulose), protective
polysaccharides (pectin and hemicelluloses) and
reserve polysaccharides (starch).

From an industrial point of view, one of the most
important polysaccharides is starch. Native starch and
its derivatives are used mainly in the food industry (as
amain nutrient for humans), in pharmaceutical,
medicinal, paper and pulp industries, printing and
textile industries, etc. Starch is attractive as a raw
material due to its low cost, biodegradability and
simple chemical modification. Moreover, low
molecular weight fragments of starch can be found in
cyclic form as cyclodextrins (or cycloamyloses).
Cyclodextrins are produced from starch by means of
enzymatic conversion and have found a wide range of
applications in food, pharmaceutical (delivery of
drugs), chemical, agriculture and other industrial
contexts.

All carbohydrates, ie. monosaccharides,
oligosaccharides and polysaccharides upon heating
undergo several physical and chemical transformations
which can be studied by thermogravimetric analysis.
There have been several reports of the thermal
decomposition of native starches isolated from
different plant origin, but no significant differences in
their thermograms were noticed [1]. However,
thermogravimetric studies of various starch derivatives
showed characteristic =~ degradation patterns of
individual starch derivatives differing in thermal
stability [2]. The aim of our work is to characterize the
thermal behavior of wheat starch, its sulfate,
carboxymethyl and hybrid derivatives as well as the
low  molecular  weight a-cyclodextrin, its
carboxymethyl, sulfate and hybrid derivatives [3].
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This work was supported by the Slovak Scientific
Grant Agency (VEGA), grants Nos. 2/0155/08 and
2/0055/08, and the Science and Technology Assistance
Agency (APVV), grant No. 0030-08.

[1] Aggarwal P.; Dollimore D. Talanta 43, 1996,
1527-1530.

[2] Fang J.M.; Fowler P.A.; Tomkinson J.; Hill C.A.S.
Carbohydr. Polym. 47, 2002, 245-252.

[3] Capek, P.; Drabik, M.; Turjan, J. J. Therm. Anal.
Cal. 2009, in press.
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COUGH SUPPRESSIVE EFFECT OF ALTHAEA
RHAMNOGALACTURONAN IN GUINEA PIGS
TEST SYSTEM

M. Sutovska', P. Capek?, G. Nosalova', S. Frafiova',
L. Prisenziiakova'

'Department of Pharmacology, Jessenius Faculty of
Medicine, Comenius University, SK-036 01 Martin,
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’Institute of Chemistry, Center for Glycomics, Slovak
Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, SK-845 38
Bratislava, Slovakia

In the ninetees it had been found that mucilage,
aviscous carbohydrate rich material isolated from
a medicinal plant A. officinalis, showed an antitussive
activity on mechanically induced cough reflex in cats
[1]. More detailed analysis of Althaea mucilage
revealed glucan, arabinan and rhamnogalacturonan
polymers as its main structural components. Further
antitussive activity tests of individual purified
polysaccharide components of mucilage revealed the
rhamnogalacturonan as the most active component to
be responsible for antitussive effect of Althaea
hydrocoloid [2]. Later, acidic polysaccharides as
glucuronoxylans, pectic polysaccharides and mostly
rhamnogalacturonan type of polymers from Salvia
officinalis, Malva mauritiana, Verbascum thapsiforme,
Rudbeckia fulgida and Mahonia aquifolium were
shown to be the most active carbohydrate components
influencing the experimentally induced cough mainly
from laryngopharyngeal airway area [3]. It has been
found that their high cough suppressive effect is
connected mainly with decreasing of the cough effort
numbers and the cough attacks intensity during the
expiration and inspiration. Besides, isolated herbal
biomacromolecules did not influence the intensity of
maximal cough efforts in the aspiration and expiration
which are important parameters characterizing their
expectoration quality. The high antitussive effect, no
negative influence on expectoration and rare adverse
reaction on organism make some  herbal
polysaccharides prospective drugs for a application in
the treatment of cough.

Despite of the fact that curing effects of Althaea
mucilage and its main acidic component were
demonstrated, mechanisms of plant polysaccharides
action are still not clarified. Generally it is admitted
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that the cough suppressive effect might be explained
by their protective effect on cough receptors. Besides,
the cough reflex is very close to bronchoconstriction

and therefore bronchodilation could in theory
participate on the antitussive activity of
polysaccharides.

The present studies were focused on the effect of
Althaea thamnogalacturonan on the citric acid-induced
cough reflex and reactivity of airways smooth muscle
in vivo as well as in vitro conditions in the test system
— guinea pigs.

Aknowledgments: This work was supported by the
Slovak Scientific Grant Agency (VEGA), grants No.
1/3375/06 and 2/0155/08, and the Science and
Technology Assistance Agency (APVV), grant No.
0030-08.

[1] Nosalova, G.; Strapkova, A.; KardoSova , A.;
Capek, P.; Zathurecky, L.; Bukovska, E. Pharmazie
47,1992, 224-226.

[2] Nosalova, G.; Strapkova, A.; KardoSova , A;
Capek, P. J. Carbohydr. Chem. 12, 1993, 589-596.

[3] Nosalova, G.; Capek, P.; Sutovska, M.; Franova,
S.; Matulova, M.; Floriculture, Ornamental and
Plant Biotechnology 2006, Vol. IV, 471-480.
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Most of the semiconductor MOS structures in
microelectronics are using a kind of active oxide
layers. One of the most popular is still the SiO, layer.
Scaling the SiO, gate thickness down to 1.5 nm has led
to high tunnelling leakage current [1] and, therefore
continuous research has been done for alternative
material development in microelectronics. One of the
results here are high permittivity (high-«k) oxides such
as Al,O3, HfO,, La,O;, HfSiO and their alloys [2].
These high permittivity oxides can be prepared with
various technological methods like pulsed laser
deposition (PLD), metal organic chemical vapour
deposition (MOCVD) or atomic layer deposition
(ALD). Hafnium based dielectrics were used for SiO,
replacement as the first generation. The next
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generation candidates are metal oxides, like the rare
earth oxides in RE,O; configuration.

In this work thin dielectric GdScO; and LaLuO; films
were grown by metal organic chemical vapour
deposition (MOCVD). We have studied the thermal
stability of as-deposited and annealed in oxygen,
nitrogen or ultra-high vacuum (UHV) films by
(SIMS). In addition, we have evaluated electrical
properties of GdScO; and LaLuO; dielectrics in MOS
structures [3].

This work was supported by the Slovak Grant Agency
contract VEGA 1/0787/09, by grants of Slovak
Research and Development Agency APVV 0133-07
and VMSP P-0051-07 under the frame of Centre of
Excellence CENAMOST (VVCE 0049-07) and CE
ASFEU NanoNET with ITMS 26240120010.

[1] Yamamoto T, Morita N, Sugiyama N, Karen A,
Okuno K, App Surf Sci 2003;203-204:516-9

[2] [Besmehn A, Scholl A, Rije E, Breuer U, App Surf
Sci 2005;252:172-6

[3] Vincze A, Luptdk R, Husekova K, Dobrocka E,
Frohlich K. Thermal stability of GdScO; and
LaLuO; films prepared by liquid injection
MOCVD, Vacuum (2009), doi: 10.1016/
j-vacuum.2009.05.017
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FREE RADICAL POLYMERIZATION OF
WATER-SOLUBLE MONOMERS WITH
DIFFERENT CHEMICAL BEHAVIOR IN NON-
AQUEOUS PHASE BY PLP-SEC METHOD

Lucia U&nova', Dusan Chorvat Jr.”,Igor Lacik'

! Institute of the Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovak
Republic, e-mail: lucia.ucnova@savba.sk,
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% International laser centre, llkovicova 3, 812 19
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Accurate values of propagation rate coefficients are
necessary for understanding a polymerization process
and mechanism of polymerization. They can be used
to simulate the molecular weight distribution of final
products and also modeling the polymerization
process. The situation about the limited knowledge of
rate coefficients for free radical polymerization has
been improved with employing the pulsed-laser-
assisted techniques [1]. With applying the pulsed laser
polymerizations associated with analysis of resulting
polymer by size exclusion chromatography (PLP-SEC)
[2], the precise k, values were obtained. Recently, the
PLP-SEC technique has been applied for measuring
the k, for water-soluble monomers.

This contribution will focus on N-vinyl pyrrolidone
(NVP), which have been identified after set of
experiments as a model monomer for studies into the
propagation kinetics in the aqueous phase [3]. In this
case NVP was polymerized in organic solvents with
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different chemical behavior as butanol, butylacetate,
N-ethylpyrrolidone and N-ethylformamide. k, values
determined by organic phase polymerizations were
compared to k, values obtained in aqueous phase
polymerization. These values in organic solvents are
clearly below those in the aqueous solution. It is
discussed in frame of the effect of solvent on
interactions with the transition state structure.

This work was supported by the Slovak Research and
Development Agency under the contract No. APVV-
51-037905 and by BASF AG Ludwigshafen.

[1] Beuermann, S.; Buback, M. Prog. Polym. Sci.
2002, 27, 191-254

[2] Olaj, O.F.;Schnoll-Bitai, 1.; Hinkelmann, F.
Makromol. Chem. 1987, 188, 1689—1702

[3] M. Stach, I. Lacik, D. Chorvat, Jr., M. Buback, P.
Hesse, R.A. Hutchinson, L. Tang Macromolecules,
2008, 41 (14), 5174-5185.
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SYNTEZA NOVYCH GLYKOKONJUGATOV
TAKRINOVEHO TYPU AKO
POTENCIALNYCH ALZHEIMEROVYCH
LIECIV

L. Drajna, J. Imrich, S. Hamulakova, P. Kristian

Univerzita Pavla Jozefa Safirika, Prirodovedecka
fakulta, Ustav chemickych vied, Katedra organickej
chémie, Moyzesova 11, 040 01 Kosice,
ladislav.drajna@gmail.com

Vo vyvoji novych cholinergickych lieciv hraju
dolezitt ulohu glykokonjugaty, kde glykozidicka
zlozka je naviazand na aglykén so zaujimavymi
biologickymi vlastnostami. Vzhl'adom na né$ zdujem
o derivaty takrinu, sme pripravili nové glykokonjugaty
so sacharidovou Cast'ou pripojenou na takrinovy skelet
cez tiosemikarbazidovy linker a cez tiazolidinovy
skelet. Za sacharidové prekurzory sme zvolili
glykozylizotiokyanaty,' ktoré sa ziskali konverziou
peracetylovanych sacharidov s
trimetylsilylizotiokyanatom za pritomnosti SnCly,
Prislusné tiosemikarbazidy 1 sa syntetizovali reakciou
tetra-O-acetyl-B-glykozyl  izotiokyanatov s  9-
hydrazino-1,2,3 ,4-‘[e‘[rahydroakridinom.2 Adi¢no-
cyklizaéna  reakcia  tiosemikarbazidov 1 s
metylbromacetatom, bromacetylbromidom,
bromacetonitrilom a dimetylacetyléndikarboxylatom
viedla ku vzniku novych 5-¢lankovych
glykozyltiazolidinov takrinového typu. Popisuje sa
mechanizmus tychto reakcii.
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Glykozyltiosemikarbazid takrinového typu 1

Glykozyl 1°,3"-tiazolidin-4"-6n 2

[1] Al-Masoudi N., Hassan N.A., Al-Soud Y.A.,
Schmidt P., Gaafar A., El-Din M., Weng M.,
Marino S., Schoch A., Amer A., Joachims J.C.: J.
Chem. Soc. Perkin Trans. 1, (1998) 947-953.

[2] Elsinghorst P.W., Tanarro C.M.G., Guetschow M.:
J. Med. Chem. 2006, 49, 7540-7544.
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VIMOBILIZOVANE KATALYZATORY PRO
HYDROKYANACE

Richard Sevéik, Pavel Pazdera

Centrum pro syntezy za udrzitelnych podminek a jejich
management, Prirodovédecka fakulta, Masarykova
univerzita, Kamenice 5, 625 00 Brno, Ceskd republika,
email: sevcik@chemi.muni.cz,
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Slouceniny obsahujici nitrilovou skupinu jsou
dilezitymi surovinami pro chemicky a farmaceuticky
pramysl. Pro jejich vyrobu se pouziva né¢kolik
postupli, pfi¢emz reakce vyuzivajici pifimé adice
kyanovodiku na nasobnou vazbu patfi mezi nejvice
vyuzivané. Takové reakce probihaji za relativné
mirnych podminek as vysokym vytézkem, vyzaduji
vSak  katalyzu komplexy pfechodnych  kova
s fosforovymi ligandy. Nejcastéji jde o slouceniny
obecného vzorce Ni[P(OR):]; (R = aryl)!, pficemz
volbou ligandu miZzeme siln€ ovlivnit nejen samotny
vytézek, ale i cCistotu vznikajictho produktu nebo
reakéni dobu. Homogenni katalyza vsak sebou pfinasi
nekolik problémil, napf. separace katalyzatoru
z reakéni smési, jeho postupnad degradace, nutnost
ptidavku dalsich latek do reakéni smési (volny ligand,
Lewisova kyselina), a proto se neustale hledaji nové
zpusoby, jak uvedené nevyhody eliminovat. Vzhledem
k mechanismu hydrokyanagnich reakci®® mize byt
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jednim zvhodnych pfistupti pfechod ke katalyze
heterogenni za pouziti imobilizovanych katalyzatori.
Vybérem vhodného polymerniho nosice a postupnou
modifikaci jeho funkénich skupin Ize na jeho skeletu
vybudovat vhodné linkery, na jejichz konce lze ukotvit
vybrana funkéni centra, napf. fosfitové ligandy. Pti
vhodném prostorovém uspotradani ukotvenych ligandi,
pak miZzeme na polymerni skelet navazat ionty
pfechodnych kovid, které mohou byt zakladem
imobilizovaného = komplexu = —  heterogenniho
katalyzatoru pro hydrokyanacni reakce.

[1] Vahrenkamp H., Dahl L. F.: Angew. Chem. Int.
Edn. 8, 144 (1969).

[2] Seidel W. C., Tolman C. A.: Annals New York
Academy of Sciences 415, 201 (1983).

[3] Tolman C. A., Seidel W. C., Druliner J. D.,
Domaille P. J.: Organometallics 3, 33 (1984).
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VLIV OXIDU WOLFRAMOVEHO A
MOLYBDENOVEHO NA ODOLNOST PVC
VUCI POVETRNOSTNIMU STARNUTI

Zdeiika Kovafova, Jifi Domlatil, Stépan Huber, Libor
Mastny

Vysoka skola chemicko-technologicka, Technicka 5,
166 28 Praha 6

V soucasné kazdodenni praxi se setkavame s profily
PVC, které jsou vystaveny béznym povétrnostnim
podminkam. Aditiva, ktera spole¢né
s makromolekulami PVC tvoifi plastovy vyrobek,
mohou do zna¢né miry ovlivnit jeho stabilitu, a to jak
po strance uzivatelskych vlastnosti, tak po strance

chemické struktury polymerni matrice. V tomto
piispévku se autofi zabyvaji vlivem oxidi
wolframového  a molybdenového  na  rychlost

povétrnostniho starnuti plastu a srovnavaji je s vlivem
bézné pouzivaného aditiva, oxidu titani¢itého.

Vpraci byly testovany kalandrované foélie PVC
tloustky 0,8 mm spifimésemi téchto oxidu
v hmotnostnim poméru k polymeru 2:100. Félie byly
vystaveny umélému povétrnostnimu starnuti v pfistroji
Q-Sun.  Mira  ovlivnéni  stability = umélym
povétrnostnim  starnutim byla stanovena tepelnou
degradaci plastu, a to jednak méfenim zmény
barevnosti plastu a jednak méfenim
dehydrochlora¢nich kiivek [1.] .

Ackoli material v pribéhu povétrnostniho starnuti
navenek nevykazuje vyrazn€j$i zmény, které jsou
navic maskovany barevnosti pfidaného oxidu, tepelna
stabilita polymeru je do znaéné miry ovlivnéna
plusobenim prostfedi v kombinaci s vlastnostmi
pouzitého oxidu. Ukazuje se, Ze jak pritomnost TiO,,
tak WO; negativné ovliviiuji stabilitu matrice, nejspise
vlivem vlastni fotoaktivity [2.]. Oxid molybdenovy
naopak pravdépodobné polymerni matrici stabilizuje.

Tato prdace byla resSena jako soucast vyzkumného
zaméru MSM 6046137302
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,Priprava a vyzkum  funkénich  materiali a
materialovych  technologii s vyuzitim mikro- a
nanoskopickych metod .

[1] CSN 64052 (1981)
[2] Domlatil J., Brozek V., Chem. Listy 100 624, 2006
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Methylester fepkového oleje tvoii zakladni slozku
bionafty. Jeho masova vyroba, vlastnosti , cena pfimo
vyzyvaji k aplikaci v plastikarském prumyslu, kde se
rostlinné oleje, resp. jejich epoxidované modifikace
s uspéchem pouzivaji. Prispévek se zabyva moznosti
CasteCné alternace zmekcovadla na bazi esteru
cyklohexandikarboxylové kyseliny methylesterem
fepkového oleje, popt. jeho hydrogenované formy ve
smésich PVC. Smési byly hodnoceny z hlediska
tepelné stability a odolnosti starnuti. Mira starnuti byla
vyjadiena zménou mechanickych a termickych
vlastnosti a zménou barvy smési.

Nahrazeni poloviny komer¢niho zmékcéovadla esterem
fepkového oleje nezhorsilo mechanické vlastnosti a
tepelnou a svételnou stabilitu PVC smési. Lepsich
vysledkti bylo dosazeno pouzitim hydrogenovaného
produktu.

Tato prace byla FeSena jako soucast vyzkumného
zaméru MSM 6046137302 ,, Priprava a vyzkum
funkcnich materialit a materialovych technologii s
vyuzitim mikro — a nanoskopickych metod .
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e-mail: Radka.Kalouskova@vscht.cz

TiO, jako nejpouzivangjsi pigment pro PVC vyrazné
ovliviiuje jeho vlastnosti. Kromé toho, Ze jej
vybarvuje, ovlivituje také jeho mechanické chovani.
Obé pouzivané krystalické modifikace oxidu
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titani¢itého (rutil a anatas) maji také odlisSny vliv na
fotooxidaci a fotodegradaci polymeru. Rutilovy typ je
méné aktivni, zatimco anatas zpisobuje jeho
vyznamng&jsi degradaci [1].

V této studii je posuzovan vliv TiO, na svételnou a
tepelnou stabilitu PVC. Ke zkouméni byl pouzit
anatasovy typ TiO,, povrchové upraveny rdznymi
organickymi latkami. Pro srovnani byl pouzit
odpovidajici s povrchové neupraveny anatas. Vzorky
ve formé folii byly vystaveny statickému tepelnému
namahani a byly méfeny zmény jejich optickych
parametri oproti hodnotdm naméfenym pied expozici
teplu. Vzorky ve formé mikrofolii byly vystaveny
umélému povétrnostnimu starnuti a byly méfeny
zmény jejich optickych parametri oproti hodnotam
naméfenym pred expozici. Hodnota tepelnd stability
TS, resp. zbytkové tepelné stability TS, a rychlost
uvoliiovani HCl z mikrof6lii, byla taktéz sta novena u
vzorkl pfed a po expozici umélému povétrnostnimu
starnuti.

Pigment TiO, anatasového typu vyrazné ovliviuje
vzhled PVC pfi zpracovani i pfi néasledné expozici
svétlu a/mebo teplu, a to i pii relativné nizké
koncentraci v polymeru. Pro tepelnou ale zvlasté
svételnou stabilitu PVC je také velmi dilezita pouzita
organicka povrchova uprava testované titanové béloby
zejména z hlediska hloubky priniku paprski svétla do
stabilizovanych mikrofolii PVC.

Tato prace byla reSena jako soucdast vyzkumného
zaméru MSM 6046137302 ,, Priprava a vyzkum
Sfunkcnich materialiit a materialovych technologii s
vyuzitim mikro — a nanoskopickych metod “.

[1] SKOWRONSKI, T.A. & RABEK, J.F. & RANBY,
B.: “The Role of Commercial Pigments in the
Photodegradation of Poly(Vinyl Chloride) (PVC)”,
Polym. Degrad. Stab. 8, 37-53, 1984

3Po68

DOMINO REACTION: PALLADIUM(II)-
CATALYSED CYCLISATION OF
UNSATURATED POLYOLS AND CROSS-
COUPLING

Jana DohanoSova, Lucia Hlavinova, Angelika
Lasikova, Tibor Gracza

Department of Organic Chemistry, Faculty of
Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology, 812 37 Bratislava, Slovakia

Palladium(IT)-catalysed reactions of unsaturated
polyols such as oxycarbonylations [1] or bicyclisations
[2] are powerful stereoselective methods for the
preparation of heterocyclic structures contained in
many natural or biologically interesting compounds.
The key intermediate of these transformations is an
alkyl o-Pd(II) complex.
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7
R R R cu(lly

YH YH Yoo o
Y=0,NP alkyl o-Pd(ll) R y

complex

The aim of this study includes stereoselective trapping
of alkyl o-Pd(II) complex by aryl halides in chain
extension with a view to study the influence of
potential complexation of free
a-hydroxygroup with palladium(II) to
diastereoselectivities. The need for the protection of
free hydroxyl groups will be discussed.

oy L oy
OH oY Ar-X Pd! *ﬂb al '>(S\/A
+ r- R Pd R d
_— \
R;QM base R? o} Ar R2 o
1=R2=H,Me Ar=4-anisol, Naph alkyl o-Pd(Il)
R'=H, R2=Me X=Br complex
R'=H,R?=Ph
Y =H,TBS,R

These domino reactions would present an interesting
strategy for stereoselective implementation of side
chain into saturated heterocyclic skeletons.

This work was supported by Slovak Grant Agencies
(VEGA, Slovak Academy of Sciences and Ministry of
Education, Bratislava, project No. 1/0236/09, and
APVYV Bratislava project No. APVV-20-000305).

[1] (a) Kapitan, P.; Gracza, T. Arkivoc 2008, viii, 8.
(b) Kapitan, P.; Gracza, T. Tetrahedron: Asymetry
2008, 38.

[2] (@) Szolcsanyi, P.; Gracza, T. Chem. Commun.
2005, 3948. (b) Babjak, M.; Remen, L.
Szolcsanyi, P.; Zalupsky, P.; Miklés, M.; Gracza,
T. J. Organomet. Chem. 2006, 928.

3P069

MODULAR FUNCTIONAL INTEGRATION OF
A TWO-INPUT INH LOGIC GATE WITH A

F LUOROPHORE—SPACER—RECEPTORI—SPA

CER—RECEPTORz CONJUGATE!

Marek Klugiar', Rita Ferreira®, Baltazar de Castro and
Uwe Pischel®

'Organometallic Synhesis Laboratory, Faculty of
Chemistry, University of Warsaw, Zwirki i Wigury
101, 02-089 Warsaw, Poland

’Department of Chemical Engineering, Physical
Chemistry, and Organic Chemistry, Faculty of
Experimental Sciences, University of Huelva, Campus
de El Carmen s/n, E-21071 Huelva, Spain

The implementation of logic principles at the
molecular level is an interesting strategy toward
nanoscale computing, based on the bottom-up
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[0} . .
OH Pd! R o approach. Therefore, the realization of molecular

devices with the capability of mimicking logic gates
has attracted considerable interest in recent years.
Novel fluorophore-spacer-receptor;-spacer-receptor,
conjugate was used for the modular functional
integration of two input INH molecular logic. The
conjugate, containing 1,8-naphthalimide as electron-
accepting photoactive unit and amino and urea
receptors for protons and anions, respectively, shows
ideal PET behavior. Protonation of the amino group
leads to drastic fluorescence enhancement, due to the
blocking of PET. On the other hand, anions bind to the
urea receptor, as demonstrated by the resulting
fluorescence quenching by PET. The modular
architecture composed of fluorophore, YES and NOT
receptor, and insulating spacers is expected to be
adaptable to a variety of photoactive signaling units
and opens interesting perspectives for the tailored
implementation of INH logic with a wide range of
spectral output signals.

[1] Marek Kluciar, Rita Ferreira, Baltazar de Castro
and Uwe Pischel, J. Org. Chem., 2008, 73 (16),
6079-6085

[2] Pischel, U. Angew. Chem., Int. Ed. 2007, 46, 4026—
4040.

3Po70

PALLADIUM(II)- CATALYSED
OXYCARBONYLATION OF ALKENE-J,5-
DIOLS

Orl'ga Karlubikovéa, Tibor Gracza

Department of Organic Chemistry, Faculty of
Chemical and Food Technology, Slovak University of
Technology, 812 37 Bratislava, Slovakia
Stereocontrolled Pd(II)-catalysed oxycarbonylations of
alkene-f,5-diols were studied as a complement to our
previous work showing that unsaturated polyols can be

transformed in oxycarbonylation conditions to bicyclic
lactones [1], [2], [3].

pd'cu!! OH
—_—
Ph N
@)

solvent Ph

R=H, Me

Impact of protecting group and stereochemistry of the
substrate on the stereochemical course of this reaction
was explored.

This transformation was applied in the synthesis of
natural product diospongin.
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[1] Gracza T., Hasenohrl T., Stahl U., Jager V.
Synthesis 1991, 1108.

[2] Jager V., Gracza T.,. Dubois E., Hasenohrl T.,
Himmer W., Kautz U. Kirschbaum B,
Lieberknecht A., Remen L., Stahl U., Stephan O.
OSM 5, Springer Verlag, Heidelberg, G.
Helmchen, J. Dibo, D. Flubacher, B. Wiese
(Eds.),1997, 331-360.

[3] Babjak M., Zalupsky P., Gracza T. ARKIVOC
2005, (v), 45-57.

3Po71
SOLID PHASE GRAFTING OF IPP POWDER
WITH METHACRYLATES

Agnesa Fiedlerové, Stefan Chmela, Ivica Janigova,
Igor Novak, Eberhard Borsig

Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovakia, E-
mail: Agnesa.Fiedlerova@savba.sk

The usual procedure for solid phase grafting consists
of a mixture of powdered iPP containing an adsorbed
mixture of peroxide and monomer in amorphous part
of iPP particles, where the main reaction of grafting is
realized. This represents a heterogeneous material, in
which heat transfer is realized slowly. Therefore, in
this study we have used water as a heat transfer
medium. The main aim of this study is to check the
possible role of water as heat transfer medium, to
investigate the influence of alkyl chain in the ester
group of the series of methacrylic monomers on the
efficiency of iPP chain grafting and also on the
hydrophilicity of the grafted iPP.

The samples of grafted iPP with MA monomers at
constant concentration of peroxide 1.39x10% mol
TBPPI/100 g iPP in water medium were prepared.
Methyl- (MMA), ethyl- (EMA), butyl- (BMA), ethyl
hexyl- (EHMA), and dodecyl (DMA) methacrylate
were used as comonomers. Amount of methacrylate
grafted onto iPP was determined by FTIR
spectroscopy. DSC measurements were done and the
surface energy of grafted iPP copolymer was also
determined.

The authors thank Grant Agency VEGA for financial
support through Grant 2/0082/08.
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3Po72

THERMAL AND MECHANICAL PROPERTIES
OF METALLOCENE POLYPROPYLENE
FIBRES

A. Marcinéin, M. Hricova, K. Marcincin, A.
Hoferikova

Slovak University of Technology in Bratislava, Faculty
of Chemical and Food Technology, Department of
Fibres and Textile Chemistry, Radlinského 9, 812 37
Bratislava, SK

The paper deals with the rheological properties of
polymer melt, spinning and selected properties of PP
fibres, such as mechanical and thermal properties. Two
kinds of the selected equivalents of commercial miPP
and conventional-based zniPP were spun at the same
spinning conditions within the spinning temperatures
190-290°C. The fibres were drawn at 120°C and
annealed under tension at 100°C. The mechanical and
thermal properties of fibres were evaluated.
Experimental results reveal, that mechanical properties
of miPP fibres depend mainly on molecular weight of
polymer and orientation of fibres and less on spinning
and drawing temperatures.

The DSC measurements were carried out using
conventional method (CM) and constant length
method (CLM) at which the constant length of fibres
during measurement was assured. The average
orientation of fibres has been evaluated by method of
sonic velocity. The parameters of the thermal
properties and supermolecular structure of fibres were
correlated with the basic mechanical properties of
fibres.

The research was supported by grant APVV 0226-06
and VEGA project 1/4456/07

[1]Bhat G.S., Nanjundappa R., Kotra R.:
Thermochimica Acta 392-393, 323-328 (2002)

[2] E.B. Bond, J.E. Spruiell: Appl. Polym. Sci. 82,
3237-3247, (2001)
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PRODUCTION OF CELLOBIONIC ACID BY A
BACILLUS STRAIN ISOLATED FROM CLOUD
WATER

Slavomira Husarova'?, Mickael Vaitilingom', Martine
Sancelme', Maria Matulov4®, Anne-Marie Delort'

!Laboratoire Synthése Et Etude de Systémes a Intérét
Biologique, UMR 6504 CNRS-Université Blaise
Pascal, Clermont Université, F-63 177 Aubiére Cedex,
France

*Institute of Chemistry, Center for Glycomics, Slovak
Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, SK-845 38
Bratislava, Slovakia

Maria.Matulova@savba.sk

Recent research has shown that microorganisms
including bacteria, yeast and fungi are present in
atmospheric waters. Our group has collected cloud
water samples at the Puy de Déme summit (France,
1465 m) and found that the concentration of bacteria
reached 8.1X10* cell mL™ [1,2]; most of them are
metabolically active although less that 1 % is
cultivable. Amato et al. [1,3] observed a diversified
cultivated population in these cloud water samples
distributed among various phyla or sub-phyla (4/pha-,
Beta- and Gamma-Proteobacteria, Bacteroides,
Actinobacteria and Firmicutes), and belonging mainly
to the genera Pseudomonas, Sphingomonas,
Staphylococcus, Streptomyces and Arthrobacter. They
also found an important diversity among the fungal
(Cladosporium and Trametes) and  yeast
(Cryptococcus) communities. Some microbial isolates
present high genetic similarities with strains isolated
from cold regions, aquatic environments, soil and
vegetation. Our goal is to study the role of these
microorganisms in  atmospheric chemistry as
biocatalysts able to degrade organic compounds
present in cloud water [4]. Among these bacteria, the
metabolism of the strain Bacillus sp 3B6 was studied
in more details. We present here the NMR study of
various saccharide metabolism, and more specifically
the evidence of the production of cellobionic acid
when Bacillus sp 3B6 was incubated with cellobiose.

This work is supported by the joint French-Slovak
program Stefanik SK-FR-009-07, APVV-0650-07, the
Slovak State Program Project No. 2003SP200280203.
Slavomira Husarova has been awarded by French
Government Fellowship for doctoral studies.

[1] Amato, P.; Ménager, M.; Sancelme, M.; Laj, P.;
Mailhot, G.; Delort, A.-M. Atmosph. Environ.
2005, 39, 4143-4153.

[2] Amato, P.; Parazols, M.; Sancelme, M.; Laj, P.;
Mailhot, G.; Delort, A.-M. Atmosph. Environ.
2007, 41, 8253-8263.

[3] Amato, P.; Parazols, M.; Sancelme, M.; Laj, P.;
Mailhot, G.; Delort, A.-M. FEMS Microbiol.
Ecology 2007, 59, 242-254.
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[4] Amato, P.; Demee, F.; Melaouhi, A.; Martin-
Biesse, A.-S.; Sancelme, M.; Laj, P.; Delort, A.-M.
Atmosph. Chem. Physic. 2007, 7, 4159-4169.
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CRYSTAL AND MOLECULAR STRUCTURE
OF TWO PARENT BENZIMIDAZOLE
COMPOUNDS

Jan Lokaj®, Viktor Kettmann®, Viktor Milata®, Tomas
Sol¢an®

* Faculty Of Food And Chemical Technology, Slovak
University Of Technology , Bratislava

b Faculty Of Pharmacy, Comenius University,
Bratislava

Benzimidazole compounds are known to possess a
variety of biological properties, the anti-cancer activity
being one of the most important'. It was shown that (a)
introduction of small substituent to the benzo-ring of
1H-benzimidazoles has a profound effect on cytotoxic
activity” and (b) the activity is related to intercalative
interaction of the drug molecule with the nuclear DNA
or DNA.-topoisomerase binary complex®. It is,
however, unclear whether the influence of the
substituents reflects their effect on the charge
distribution of the heterocyclic (and hence the
intercalative energy) or results from interaction of the
substituents with additional DNA or enzyme
functionalities. We prepared series of substituted 1-
methylbenzimidazoles and determined their molecular
and electronic structures by various techniques.

The purpose of this work was to compare molecular
dimensions of two new compounds, 5- amino-1-
methyl-1H benzimidazole(I) and 1-Methyl-6- nitro-1H
benzimidazole (II) with those of unsubstituted 1-
methyl benzimidazole.The Cambridge Structural
Database(CSD) was used to search for compounds
possessing the benzimidazole nucleus and just 1-
substituent with methylene group in the o -position
was found; 42 such compounds|[ hereafter(II)] were
found.The comparison have shown that the
corresponding bond lengths in benzimidazole
heterocycle in (I) and in the molecules of (III) are
siginificantly different but that of (II) and (III) are
equal. This implies that the large difference in
cytotoxic activities between (II) and (III) lies the
interaction of the 6-substituent with additional DNA
intercalation component or enzyme amino acid
residues which surrounds the intercalation site’. As for
the compound (I) the amino group is conjugated with
the benzimidazole ring and thus the intercalation
energy makes an important contribution to the overall
drug -DNA binding energy and hence the enhanced
cytotoxic activity of (I) relative to (III)*.

[1] Nguen, D.M., Schrump,W.D.,Chen,G.A.,Tsal,W.,
Nguen, P.,Trepel, J.B.& Schrump, D.S.(2004).
Clin. Cancer Res. 10, 1813-1825
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[2] Statkova-Abeghe, S., Ivanova, I.,Daskalova, S.&
Dzhambazov, B.(2005). Med Chem.Res.14, 429-
439

[3] Kettmann, V., Kostalova, D.& Héltje, H.-D.(2004)
J.Comput.Aided Mol. Des.18,785-797

3Po75
VPLYV MONTMORILONITU NA
MORFOLOGIU A STRUKTURU
KOMPOZITNYCH VLAKIEN

Alena Hoferikova', Anton Marcinéin', Andrej
Rusnak?, Marcela Hricova!

ISlovenskd technickd univerzita, Fakulta chemickej

a potravindrskej technoldgie, Ustav polymérnych
materialov, Oddelenie viakien a textilu, Radlinského 9,
812 37 Bratislava

Slovenska akadémia vied, Ustav molekuldrnej
fyziologie a genetiky, Viarska 5, 833 34 Bratislava

Polymérne  nanokompozity  vyvolavaju  velka
pozornost  vyskumnikov ~ato  zakademického
i priemyselného hl'adiska. Organicky modifikované ily
st efektivne tuhé plniva pre polypropylénové (PP)
kompozity a kompozitné vlakna. Niektoré vlastnosti
polymérov mozno vyrazne zlepSit vrstvenymi
silikatmi pri uz relativne nizkych koncentraciach.
Organoily rozdispergované v polypropylénovej matrici
maju vyrazny vplyv na Struktaru kompozitu. Plnené
nanokompozity z hl'adiska morfologie
a mikroStruktary nanokompozitov je mozné rozdelit
do dvoch skupin interkalované a exfoliované.

Praca sa zaobera Stadiom pripravy, Struktiry
a vlastnosti PP/montmorilonit (MMT) kompozitnych
vlakien. Pouzili sa dva typy komer¢nych plniv na baze

MMT (Cloisite 15A a Cloisite 30B)
a kompatibilizatory ~zo skupiny modifikovanych
polyglykolov  a polysiloxanov. Studovala  sa

nerovnomernost’ a Struktira PP/MMT kompozitnych
vlakien s pouzitim mikroskopickych metod, metdd
WAXS, SAXS aTEM v zavislosti od koncentracie
plniva a konmpatibilizatora. Parametre Struktury sa
korelovali s mechanickymi  vlastnostami PP
kompozitnych vlakien.

Tato prdaca vznikla s podporou grantu MS SR VEGA
(projekt ¢. 1/4456/07).

3Po76
VFUNCTIONALIZED BIS(TREN) CRYPTANDS

Monika Szymezyk', Piotr Mlynarz', Pawet Kafarski'

!Institute of Bioorganic Chemistry, Wroclaw
University of Technology, Wybrzeze Wyspianskiego 27
50-370 Wroctaw, Poland

Macrocyclic compounds, being host molecules, are
commonly used in supramolecular chemistry. Their
particular ability to mimic numerous reactions and
interactions, which take place in the nature, draw
attention of many research groups. The group of
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polyamine macrocycles found large application in
coordination chemistry of inorganic/organic ions [1.].
Thus, due to the nature of macrocycles, current
research focus on the sythesis of specific macrocyclic
systems, which mimic activity of enzymes or can be
applied as efficient contrast agents. Building such
models allow to invesitigate enzymatic mechnisms in
the simplified manner and synthetize compounds
being useful in MRI spectroscopy.

In this work, the endevour is devoted to attain
aminophosphonic molecular spindles 1 and 2.
Macrobicycle 1 was synthesized by condensation of
tris-(2-aminoethyl)amine with terephthal- aldehyde
[2.], followed by functionalization with phosphonic
groups [3.]. Alternatively, the product of condensation,
Schiff base macrobicycle, was reduced with NaBH, to
amine cryptand [2.]. Then, in order to obtain
compound 2, the amine macrobicycle was subjected to
the reaction of secendary amine groups with diethyl
vinylphosphonate [4.].

Macrobicycle 1 R=H

Macrobicycle2 g lU R'=H
~ ‘\OEl

N——R OEt

[1] M. Schroder et al., Coord. Chem. Rev., 250 (2006)
2987

[2] D. Chen, A. E. Martell, Tetrahedron, 34 (1991)
6895

[3]1 R. Tyka, Tetrahedron Letters, 9 (1970) 677.

[4] E. V. Matveeva, P. V. Petrovskii, I. L. Odinets,
Tetrahedron Letters, 49 (2008) 6129.

P77
CHIRALNI LIGANDY TYPU TERPEN-
IMIDAZOL: SYNTEZA A VLASTNOSTI

Miroslav Ludwig, Jiti Kulhanek, Filip Bures

Ustav organické chemie a technologie, Fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice,
Studentska 537, Pardubice, 53210

Pfirodni monoterpeny a jejich vyuziti pro pifipravu
chiralnich heteroaromatickych sloucenin pfitahuji
pozornost syntetickych chemiki jiz fadu let. Zatimco
anelace terpenovych kruhti s Sesti¢lennymi
(hetero)aromaty  jiz  byla ovéfena, piipojeni
terpenového zbytku k péticlennym heterocyklim typu

diazol ziistivd neprozkoumanou oblasti. Terpeny,
predevsim  (1R)-(+)-kafr,  (15)-(-)-B-pinen  ¢i
(15,25,35,5R)-(+)-isopinocampheol  jsou levné a

dostupné chirdlni prekurzory a lze je vyuzit v syntéze
1,3-diazoli — imidazold.
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Diketon- a monoxim-derivaty terpenti lze cyklizovat
s aldehydy resp. alifatickymi aminy na opticky aktivni
derivaty imidazolu. Bylo syntetizovano celkem 11
novych derivath imidazolu, které byly plné
charakterizovany spektralnimi metodami a dale byly
tyto slouceniny aplikovany jako opticky aktivni
ligandy v asymetrické verzi Henryho reakce. Rovnéz
byl diskutovan mechanismus kondezaéni reakce.

Tento vyzkum byl podporen Grantovou agenturou
Ceské republiky (203/07/P013) a Ministerstvem
Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky (MSM
0021627501).

[1] Kulhanek, J.; Bures, F.; Simon, P.; Schweizer, W.
B. Tetrahedron:Asymmetry 2008, 19, 2462-2469.

3Po78

UTILIZATION OF FLUORESCENCE MARKED
REGULATOR IN NITROXIDE MEDIATED
POLYMERIZATION

Cudmila Hrékova, Stefan Chmela, Jozef Kollar

Polymer Institute, Slovak Academy of Sciences,
Dubravska cesta 9, 842 36 Bratislava, Slovakia,
Ludmila. Hrckova@savba.sk

In this work we prepared polystyrenes by NMP using
combined molar mass regulators containing besides
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alkoxyamine part the structure of fluorescence mark.
Stable  nitroxyl radical represented 2,2,6,6-
tetramethylpiperidine-N-oxyl and covalently bonded
fluorescence mark was 1,8-naphthylimid.
Concentration of marked polystyrene chain ends in
polymers was measured directly by UV-absorption or
emission spectroscopy. Theoretical molar masses of
polystyrenes ~ were  calculated  from  these
concentrations on the assumption that all polystyrene
chains are terminated by alkoxyamine dormant end-
functionality bearing fluorescence probe. Comparisons
of these data with the molar masses from GPC gave us
the range of the marked active polymer chain ends.
Fractions of active polymer chain ends depended on
the conversion. With increased conversion the fraction
of alkoxyamines was decreased. From this follows that
the ,livingness* of polymerization process was
decreased with the increasing of conversion. It should
result in the increase of polydispersity. Despite this
polydispersity was the same for all conversions and
reached value ca. 1.3.

Acknowledgement, the authors thank Grant Agency
VEGA for financial support through grant 2/0082/08
and through APVYV project 0562-07.
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INOVACE LABORATORNICH ULOH

Z KAPALINOVE A PLYNOVE
CHROMATOGRAFIE NA PEDAGOGICKE
FAKULTE UHK

Ales Imramovsky'?, Jana Dostalova', Martin Zdrahal'

'Pedagogicka fakulta Univerzity Hradec Krdlové,
Rokitanského 62, Hradec Krdalové, Ceskd Republika
Ustav organické chemie a technologie, Fakulta
chemicko-technologickad, Univerzita Pardubice, nam.
Cs legii 565, Pardubice, Ceskd Republika

Laboratorni  ulohy  z vysokoucinné  kapalinové
chromatografie a plynové chromatografie jsou
vyuCovany na Katedie chemie, Pedagogické fakulty
Univerzity Hradec Kralové v magisterskych studijnich
oborech v pfedmétech Laboratorni cviceni z fyzikalné
chemickych metod a Specialni analytické metody.

Pro plynovou chromatografii je k dispozici sestava
PerkinElmer (PE) AutoSystem XL Gas Chromatograph
(manudlni nastfik vzorku, voltametricky detektor,
fidici jednotka se softwarem TotalChrom). Pro
vysokoucinnou kapalinovou chromatografii je k
dispozici Sestava HPLC Perkin-Elmer 200 series
(DAD detektor, fidici jednotka DELL se softwarem

TotalChrom). Tato sestava byla vdubnu 2009
doplnéna autosamplerem vzorku taktéz PE.

Laboratorni  ulohy musi  pfinést  studentim
v pozadovaném Casovém rozsahu dostatecné znalosti o
praktickém vyuziti a o moznostech zminénych

analytickych metod. Jsou proto pfipravovany
analytické metody, které posluchacim lehce
stravitelnou formou, pfinesou piehled o obsahu
ucinnych  latek  vnékterych  kombinovanych

farmaceutickych piipravcich ze skupiny tzv. analgetik
siroké spotieby."?

Studenti ziskaji také zakladni piehled o moznostech
ovlivnéni pribéhu analyzy zménou mobilni faze
eventuelné zménou jejiho pratoku. Vyhodnoceni
prubéhu analyzy bude provedeno s vyuzitim softwaru
TotalChrom.

Prdace byla veSena za financéni podpory FRVS
845/2009 F6 a MSMT CR MSM 002 162 7501.

[1] Perkin-Elmer Educational Consumable Kit -
Manual Crimper 1998.
[2] Satinsky, D. et. al. J. Sep. Sci. 2004, 27, 529-
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TERMICKA ANALYZA VE VYUCE
ANORGANICKE A MATERIALOVE CHEMIE

Jan Chyba, Petr Osttizek, Jifi Pinkas*

Ustav chemie, Prirodovédecka fakulta, Masarykova
univerzita, Kotlarska 2, 611 37 Brno
Jpinkas@chemi.muni.cz

Termickd analyza patii kzdkladnim metoddm
sledovani fyzikalnich a chemickych zmén latek
v zavislosti na teploté. U analyzovanych systému lze
sledovat procesy dehydratace, tepelného rozkladu,
oxida¢né-redukeni reakce, fazové premény a pod. Pro
priblizeni problematiky této instrumentalni metody
studentim byly vypracovany nové ulohy pro zakladni

a pokrocila laboratorni cviceni zanorganické a
materidlové chemie obsazené v bakalafském a
magisterském  studijnim programu Chemie na

Ptirodovédecké fakult¢ Masarykovy univerzity v Brng.

Pro laboratorni ulohy byly vybrany chemické
slouceniny, které vhodné dokumentuji moznosti a
metody termické analyzy pro studium rdznych typt
chemickych latek a materiald. Na zakladé ziskanych
poznatki  budou studenti schopni navrhnout
potencialni pouziti této instrumentdlni metody u
dal$ich konkrétnich systému.

Experimentalni odzkouseni pfipravenych tuloh bylo
realizovano s vyuzitim pristroje Netzsch STA 449C
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Jupiter. Na tomto pfistroji je mozno provadét vedle
termogravimetrie (TG) také diferenéni skenovaci
kalorimetrii (DSC) a diferenc¢ni termickou analyzu
(DTA). Vzorky lze zahtivat do 1200 °C ve vzduchu
nebo do 1300 °C v dusikové atmosféfe. Propojeni
ptistroje STA449C s infraCervenym spektrometrem
Bruker Tensor T27 navic umoziuje naslednou analyzu
plynnych produkti vznikajicich v prib¢hu zahfivani
vzorku.

Zpracované detailni navody k uloham pro studenty a

instrukce k pouziti pfistroji  jsou  dostupné
v elektronické podobé vystavené v Informacnim
systému MU.

Tato prace vznikla za podpory grantu FRVS
G6/328/2009

[1] Oettinger, W. J.; Kattner, U. R.; Moon, K.-W_;
Perepezko, J. H. (2006): DTA and Heat-flux
measurements of Alloy Melting and Freezing,
NIST, Washington D.C.

[2] Blazek, A. (1972): Termickd analyza. SNTL,
Praha.

[3] Sestak, J. (1982): Méfeni termofyzikalnich
vlastnosti pevnych latek: Teoretickd termicka
analyza, 1. vydani, Academia, Praha.
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5Po01

APLIKACE MIKRQEXTRAKCNi METODY
MEPS PRO ANALYZU VITAMINU C

V NAPOJICH

Veronika Mlejova, Martin Adam*, Petra Pavlikova,
Petr Dobias, Karel Ventura

Katedra analytické chemie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice,

Studentskd 573, 532 10 Pardubice, Ceskd republika

* e-mail: Martin.Adam@upce.cz

Kyselina L-askorbovd (vitamin C) byla poprvé
izolovana v roce 1928 madarskym biochemikem,
laureatem Nobelovy ceny za fyziologii a lékatstvi z
roku 1937, Albertem Szent-Gyorgyim. Sir Walter
Norman Haworth z Birminghamské univerzity, drzitel
Nobelovy ceny za chemii z roku 1937, dokazal poté
jako prvni popsat piesnou chemickou strukturu
vitaminu C a vyrobit jej syntetickou cestou.

VétSina zivych organismi neni schopna si tento
vitamin sama syntetizovat, proto je pfijiman v potrave.
V piirodé se vyskytuje pfedevs§im v ovoci a zelening,
které slouzi také jako suroviny pro pfipravu mnoha

dalSich pokrmt a napoju. V organismu zastava vitamin
C mnoho dilezitych funkeci (naptf. pfi tkanovém
dychéani). Mirny nedostatek se projevuje zvySenou
kazivosti zubti ¢i narusenim stavby kosti, vysoky
nedostatek poté onemocnénim zvanym kurdgje.

Moderni extrakéni techniky jsou vyvijeny s ohledem
na pozadavky soucasné analytické chemie. Trendem je
snizovat spotfebu organickych rozpoustédel, ¢asovou i
instrumentalni narocnost, coz jde ruku vruce se
snahou snizit pofizovaci i provozni naklady. Mezi tyto
metody lze zaradit i techniku MEPS (Microextraction
by Packed Sorbent), ktera je obdobou a miniaturizaci
dobfe znamé a hojné pouzivané extrakce tuhou fazi
(SPE). Vyuziva tedy vSech poznatki a vyhod
spojenych s touto technikou, pficemz pouzity sorbent

je umisten pifimo ve specidlné upravené jehle
mikrosttikacky.
5P002

VYVOJ METODIKY SLEDOVANI
RUSTOVYCH KRIVEK POD VLIVEM
IONIZUJICIHO A UV ZARENI

Pavel Bldha, Viliam Mucka, Véaclav Cuba

CVUT v Praze, FJFI, 115 19, Biehovd 7, Praha 1

Rist mikroorganismii je ovlivnén mnoha faktory,
napiiklad tézkymi isotopy [1], teplotou prostredi [2],
nebo ionizujicim (pfipadn¢ UV) zafenim [2,3]. Prace
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se zabyva  srovnavanim  rdstovych  kiivek
mikroorganismt (Saccharomyces cerevisiae) béhem
jejich kultivace v kapalné zivné pudé naockované
kulturou neovlivnénou zafenim a kulturou, ktera byla
ozafena ruznymi davkami. Metodika je zalozena na
méfeni intenzity rozptyleného infraderveného zareni
na suspenzi bunék (nefelometrie). K méteni byl pouzit
nefelometr firmy Merck Turbiquant 3000 IR pracujici
s infracervenym paprskem. Kultura byla ozatovana ve
fyziologickém  roztoku gama  zafenim  “Co
(s davkovym piikonem D =5,7 Gy-h™) davkami 0 az
1,8 kGy a UV zéfenim (s divkovym piikonem
D =1,76 Gys') davkami 158 a 316 Gy. Uc&inek
zateni bylo mozné vyhodnotit jako rozdil smérnic
ptimkové casti rastové kiivky v semilogaritmickych
soufadnicich pro neozafenou a ozafenou kulturu. Bylo
potvrzeno, ze za danych podminek ma ionizujici zareni
inhibiéni u¢inek na rust mikroorganismi, ktery je
mozno detegovat navrzenou metodikou. Dalsi vyzkum
bude soustiedén na ovlivnéni nalezeného ucinku
riznymi chemickymi agens pusobicimi na pfitomné
radiolytické  produkty, zejména vodikové a
hydroxylové radikaly a hydratované elektrony.

[1] Mucka, V., Einhorn, G., Cabicar, J. Der Einfluf}
des physiologischen Inokulumsalters auf das
Wachstum einer mikrobialen Kultur in H,O und
50% D,0. Zeitschrift fiir Naturforschung, 1965,
Heft 6, Band 20 b.

[2] Farhataziz, Rodgers, M. A. J. Radiation Chemistry:
Principles and Applications. 1. vyd. New York:
VCH Publishers, 1987. 641 s. ISBN 0895731274.

[3] Petin, V. G., Kyu Kim, J. Survival and Recovery of
Yeast Cells after Combined Treatment with
Ionizing Radiation and Heat. Radiation Research,
2004, vol. 161, s. 56-63.

5Po03

REDUKCE VOLNEHO FORMALDEHYDU VE
FENOLFORMALDEHYDOVE PRYSKYRICI
PRIDAVKEM KERATINOVEHO
HYDROLYZATU

Svatopluk Sukop', Pavel Mokrejs”, Karel Kolomaznik®

Univerzita Tomdse Bati ve Zliné, Fakulta
technologicka, ' Ustav chemie, *Ustav inZenyrstvi
polymerii, *Ustav automatizace a fidici techniky, ndm.
TGM 275, 762 72 Zlin; sukop@ft.utb.cz

V pribéhu  vytvrzovani  fenolformaldehydovych
pryskyfic, kdy vznikaji z rozpustnych
termoplastickych rezoli nerozpustné termosetické
rezity, dochazi kuvoliovani znaéného mnozZstvi
formaldehydu. Cast formaldehydu ziistava volna ve
hmoté pryskyfice i po vytvrzeni a proto je zadouci
jeho obsah snizovat vzhledem k jeho karcinogennim
ucinktim. Tento problém je zv1asté zavazny pii vyrobé
dievovlaknitych desek, které nalézaji hlavni uplatnéni
pti aplikaci v nabytkarském primyslu.

Cilem prace bylo sledovat vliv ptidavku keratinového
hydrolyzatu na obsah volného formaldehydu ve
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vytvrzené fenolformaldehydové pryskyfici. Keratinovy
hydrolyzat byl pfipraven modifikovanym redukénim
zpusobem spocivajicim ve dvojfazovém rozkladu ovéi
viny'. Pro toto sledovani byla pouzita komerénd
dostupna fenolformaldehydova pryskyfice EBOLIT
AB  (Chemotex Dé&¢in  as.). Po  naneseni
fenolformaldehydové pryskytice s urcitym obsahem
keratinového hydrolyzatu (1-5%hmot.) na bukovou
dyhu, bylo provedeno vytvrzovani pii teploté 125°C po
dobu v rozmezi od 20-80minut. Volny formaldehyd
byl stanoven v modifikované fenolformaldehydové
pryskyfici provozni lahvovou metodou’.

Vysledky experimentu v laboratornich podminkach
prokazaly pfiznivy vliv pfidavku keratinového
hydrolyzatu na redukci volného formaldehydu ve

vytvrzené fenolformaldehydové pryskyfici. Pro
provozni pouziti bude nutno provést dalsi
experimenty.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR MSM
7088352102.

[1] Sukop S., et al: ChemZi 1/3, 206 (2007)
[2] CSN EN 717-3. Formaldehyde release by the flask
Metod, ECS 1997.

5Po04

DYSSYMMETRIZATION OF 1,3- AND 1,4-
BIS[(DIETHOXYPHOSPHORYL)
HYDROXYMETHYL|BENZENE DI-BUYTL
ESTERS BY LIPASES FROM VARIUOS
SOURCES

Barbara Malinowska, Barbara Lejczak, Pawet Kafarski

Politechnika Wroctawska, Wydzial Chemiczny, Zaklad
Chemii Bioorganicznej,
WybrzezeWyspianskiego 27, Wroctaw

Biocatalysis with hydrolytic enzymes such as lipases is
a useful tool to resolution of racemic mixture of
substrates possessing ester moieties (especially butyl
ester chain), giving one enantiomer of
hydroxyphosphonate and their ester in opposite
configuration. Racemic hydroxyphosphonates may
also serve as a substrate of reverse reaction - resulting
in esteryfication of one hydroxyl moiety of selected
enantiomer in non-aqua’s environment.

Dyssymmetrization of hydroxyphosphonates with two
sterogenic centers (four possible enantiomeric forms of
compound) is difficult to obtain by chemical methods,
but easily to carried out by steroselective
biocatalizators. Screening reactions allow to select
lipases leading to dextrarotatory as well to levorotatory
nonsymmetric products.

There were tested lipases from various sources:
Candida cylindracea, Candida rugosa, Candida
antarctica CLEA, Pseudomonas cepacia, Pseudomonas
fluorescens, Rhizopus niveus, Rhizopus oryzae,
Rhisopus species, Penicillium roqueforti, Penicillium
camemberti G, Aspergillus Niger, Mucor javanicus,
Rhisomucor Mihei, immobilized enzymes from Mucor

ChemZi 5/9 2009

211



circinelloides and Pseudomonas cepacia and also
enzymes from porcine and pig pancreas as well as
commercially available preparates Lipozyme® and
Novozyme435®.

r"\ﬁé’ = "
Enzymatic hydrolysis of butyryloxphosphonates
derivating from bis[(diethoxyphosphoryl)

hydroxymethyl]benzene in position 1,4 and 1,3 result
in set of active and stereoselective biocatalizators,
which may be universal applied to optically active o —
hydroxy-organophosphorus compounds

[1] Drescher, M., Li Yong-Fu, Hammerschmidt, F.,
Tetrahedron, 1995,51, 4933

[2] Skwarczynski, M., Lejczak, B., Kafarski, P.,
Chirality, 1999, 11, 109

[3] Majewska P., Kafarski P., Lejczak B.,
Tetrahedron: Asymmetry; 2006, 17, 2870

5P005
WEBOVSKY PROHLIZEC FORMATU MMCIF

Petr Cech!

"Vysokd skola chemicko-technologickd v Praze
Fakulta chemické technologie, Laborator informatiky
a chemie

Technicka 5, 166 28 Praha 6 - Dejvice

mmView je webovska aplikace, ktera slouzi k
prohlizeni biomakromolekularnich strukturnich dat
uloZzenych ve formatu mmCIF (macromolecular
Crystallographic Information File) [1]. Aplikace
mmView je nastrojem, ktery prohledava a zpracovava
jednotlivé kategorie datového formatu mmCIF a

ziskané informace tfidi a zobrazuje uzivateli
v pfehledné podobé. Aplikace je navrzena ve
vyvojovém prostfedi frameworku Django [2]

ahlavnim programovacim nastrojem projektu je
interpretovany, objektové orientovany jazyk Python
[3]. Cilovou skupinou uzivateli aplikace mmView
neni jen védeckd vefejnost zftad strukturnich
a molekularnich biologt, ale aplikace je také velmi
vhodna pro vyuku principii strukturni biologie.
Aplikace mmView je volné¢ dostupnd na serveru
Sourceforge.net a testovaci verze projektu je také
zprovoznéna online na vetejné adrese
http://ich.vscht.cz/~cechp/mmcif.

[1]BOURNE, P.E., et al. The Macromolecular
Crystallographic  Information File (mmCIF).
Methods in Enzymology, 1997, 277, 571-590.
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[2] HOLOVATY, A.; KAPLAN-MOSS, J. The
Definitive Guide to Django: Web Development
Done Right. 2007. ISBN 1590597257.

[3]LUTZ, M. Learning Python. 3rd ed. 2008. ISBN
0596513984.

5P006
CI’STE}\Ii ODPADNqu VOD Z VYROBY
. VYBUSNIN POMOCI ADSORPCE

J. Palarcik, A. Nemrahova

Univerzita Pardybice, Fakulta chemicko-
technologicka, Ustav environmentdalniho a chemického
inZenyrstvi, Studentska 573, Pardubice 532 10

Prace je zaméfena na CiSténi odpadnich vod z vyroby
vybusnin, konkrétné nitroglycerinu, pomoci adsorpce.
Tyto vody obsahuji zna¢né mnozstvi organickych
kontaminant, pfevazn¢ nitroestert, které jsou
problematické nejen z hlediska jejich toxicity, ale také
pro svou obtiznou biologickou odbouratelnost. Mezi
metody jejich odstrafiovani patfi Fentonova oxidace,
postupy vyuzivajici redukce nitrolatek nulavalentnim
drobnozrnnym Zzelezem a samoziejmé také adsorpce.
[1,2]

Experimentalné byly odzkouSeny &tyfi  druhy
adsorbentil (bentonit mlety BA — 03, zeolit ZP — 4A,
aktivni uhli Chezacarb SH a sulfitova buni¢ina) a bylo
provedeno stanoveni jejich optimalnich pracovnich
podminek.

Nejvetsi ucinnost odstranéni organickych
kontaminant byla nalezena pro zeolit ZP - 4A, jako
nejhorsi se jevi pouziti sulfitové buniciny.

Tato prdce vznikla za podpory vyzkumného zaméru ¢.
MSM 0021627502.

[1]OH S.-Y., CHA D. K., CHIU P.C., KIM B.J., KIM
D.W.: Removal of TNT and heterocyclic nitramines
in wastewater using elemental iron and H>O,.
Department of Civil and  Environmental
Engineering, University of Delaware, DE, USA.
Annual Technical Exhibition & Conference, 75th,
Chicago, IL, United States, 2002.

[2] DOW J., STACY J. R.: Treatment of nitroglycerin
wastewater with activated carbon. Indian Head
Div., Nav. Surf. Warf. Cent., Indian Head, MD,
USA. International Annual Conference of ICT,
1992.
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THE METHODS OF STUDIES OF
PHOSPHONIC XENOBIOTICS
BIODEGRADATION

D. Wieczorek, J. Lipok, P. Kafarski

Departmenta of Chemistry, Opole University, Oleska
48, 45-052 OpoleAmong diverse organophosphorus
compounds, residues of which are present in various
ecosystems, phosphonates posses special meaning.
Regarding their broad spectrum of biological activity,
capability to chelation of metal cations and stability of
direct carbon to phosphorus bond in physiological
conditions, organophosphonates are finding many
applications. Thus, these substances are commonly
used as a pesticides, drugs, anticorrosive and anti-scale
agents, as well as the additives to surfactants and
polymers. Moreover the origin of chemicals of these
kind and their structural analogy to extremely
dangerous chemical warfare agents (e.g. sarin, VX
gases) are the reasons, why their transformations in
environment are still actual and interesting subject of
scientific research. Nowadays, studies are focused on
efforts for finding organisms, mainly among the
bacteria and lower fungi, which are capable oto
biotransform and/or mineralize the phosphonates. Also
the studies leading to enrichment of the knowledge
about the metabolic pathways responsible for these
processes are in the centre of interest.

Earlier studies on biodegradation of phosphonic
xenobiotics had based mainly on observation of
morphological changes and on dynamics of growth of
tested organisms, what allowed to assess the utilization
of phosphorus and/or other elements comprised in the
structures of tested compounds. Later, using diverse
and specific analytical methods, particularly
spectrophotometry and chromatography, monitoring of
any changes in the quantity of tested compounds has
been available. The combination of high performance
liquid chromatography (HPLC) or gas chromatography
(GC) with mass spectrometry (MS) makes possible the
development of contemporary studies on metabolism
of phosphonic compounds. The increasing interest in
dynamics of phosphonate transformations, especially
combined with in vivo experiments, was the reason of
introduction of some methods, which may provide
reliable results of this kind t. Regarding this, the
nuclear magnetic resonance spectroscopy (NMR)
seems to be of choice, particularly when considering in
vivo *'P NMR technique. Moreover, current results of
studies on fate of phosphonates in biological systems
show  explicitly, that only interdisciplinary
combination of several available analytical methosds
with those, which are based on molecular biology

Postery — sekcia 5

techniques, may  significantly  increase  our
understanding of metabolism of phosphonic
xenobiotics and thus, to plan efficient systems of their
bioremediation.

5Po08
MOZNOSTI DETEKCE ENTEROBACTER
SAKAZAKII

'Pavel Rauch, Martina Blazkova, Ladislav Fukal

"Ustav biochemie a mikrobiologie, VSCHT Praha,
Technicka 5, 166 28 Praha 6

Velké zdravotni riziko, které piinasi FEnterobacter
sakazakii alias Cronobacter sakazakii, zvlasté pro
kojence a batolata, vyvolalo zvyseny zajem o vhodné
metody detekce tohoto patogenniho mikroorganismu.
Zejména v poslednich péti letech bylo vyvinuto
nekolik principielné odlisnych detek¢nich postupi.
Mezi ziskanymi vysledky vSak existuje dosud znacny
nesoulad.

Klasické metody detekce E. sakazakii, kterymi lze
prokazat nepfitomnost tohoto patogenu v potraviné az
za nekolik dni, nejsou pro vyrobce potravin dostatecné
rychlé. Je proto nezbytné vyvijet rychlejsi metody
detekce, které by dovolily ziskat informace o mozném
vyskytu tohoto patogenu zejména v détské vyzivé a
umoznily kontrolu vyrobni technologie a monitorovani
hygienickych podminek vyroby.

Pro detekci E. sakazakii bylo zatim popsano,
vedle klasickych kultiva¢nich technik a
biochemickych testd, nekolik hybridizacnich technik.
Tyto molekularné genetické postupy vyuzivaji
nejcasteji polymerazovou fetézovou reakci.

Cilem prace je pokusit se vyvinout rychlé,
specifické a jednoduché metody detekce Enterobacter
sakazakii na imunochemickém a molekularné
genetickém principu a jejich vhodné kombinaci,
z nichz nékteré by byly aplikovatelné v podminkach
béznych provoznich laboratofi.

Prace byla podporena z prostiedkii  GACR

525/09/1075 a MSMT CR MSM 6046137305

5P009

KQMBINOVANE SORBENTY K()VI‘fI NA BAZI
NIZKOENERGETICKYCH UHLI

A CHITOSANU

J. Mizera', M. Havelcov4®, V. Machovi¢?, L. Borecké?,
L. Krausova'

lUstavjadernéﬁ/ziky AV CR, v.v.i., Re? 130, 250 68
Rez, CR

2Ustav struktury a mechaniky hornin AV CR, v.v.i., V
Holesovickdach 41, 182 09 Praha 8, CR

Studie se zabyva vyvojem levnych sorbentil toxickych
kovii a radionuklidl na bazi nizkoenergetickych uhli a
chitosanu pro pouziti pfi ¢isténi odpadnich a spodnich
vod a konstrukci aktivnich geochemickych bariér.
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Byly studovany a porovnavany strukturni a chemické
vlastnosti pfirozené oxidovaného uhli (oxihumolitu) a
lignitu oxidovaného v laboratornich podminkach. Na
oxihumolitu a uméle oxidovanych lignitech byla
studovana sorpce kovil rovnovaznymi sorpcnimi
experimenty v zavislosti na pH. Byla studovana
moznost zvySeni sorpéni ucinnosti uhelnych sorbentt
v neutralnim a zasaditém prostfedi jejich kombinaci
s chitosanem. Chitosan za urcitych podminek zlepsuje
sorpéni schopnosti uhelnych sorbentd, predevsim
oxihumolitu, zfejmé zachytem rozpustnych komplext
s huminovymi latkami louzenymi z uhelné matrice.
Byly testovany moznosti pfipravy a vyuziti
kombinovaného sorbentu na bazi oxihumolitu
impregnovaného chitosanem.

5Po10

REGISTRATION, EVALUATION,
AUTHORISATION AND RESTRICTION OF
CHEMICAL SUBSTANCES - ELECTRONIC
SUPPORT SYSTEM

Krystof Dibusz

VSCHT Praha, Technickd 5, Praha 6, 166 28, CR

The main purpose of my work was to create an
electronic support system concerning the new
European Union Regulatory Framework REACH
(Registration, Evaluation and Authorisation of
Chemicals) and to transform the REACH Regulation
into interactive form. The development of this system
was successfully performed by using the XML, XSLT,
Python and Django technologies. Within the frame of
my work the whole REACH Regulation was
transformed and the REACH Online system was
created.

The REACH Online system is a standalone application
which offers either online or off-line use. It provides
interactive electronic form of REACH Regulation
featuring structured table of contents, related Articles
cross references and two types of search.

The REACH Online project is still in progress mostly
by improving the search possibilities and by
transforming other lingual REACH versions.
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FOTOKATALYTICKY ROZKLAD 4-
CHLORFENOLU POMOCOU
MONTMORILLONITU S INKORPOROVANYM
AMONIOVYMI SOCAMI
STYRYLBEZOTIAZOLU

Stanislava Pavlikové', Frantisek Sersefi! Karol
12 R R ,
Jesenak?, Ivica Sigmundova’

" Chemicky vistav, Prirodovedeckd fakulta, Univerzita
Komenského v Bratislave,

Milynska dolina CH2, 842 15, Bratislava, Slovenska
republika

? Katedra anorganickej chémie, Prirodovedecka
fakulta, Univerzita Komenského v Bratislave, Mlynska
dolina CH2, 842 15, Bratislava, Slovenska republika
3 Katedra organickej chémie, Prirodovedeckd fakulta,
Univerzita Komenského v Bratislave, Mlynska dolina
CH?2, 842 15, Bratislava, Slovenska republika

Fotokatalyza je progresivha metoda, ktoru
mozno pouZzivat' na rozklad velkého poctu rdéznych
polutantov. Ako katalyzatory sa najCastejSie pouzivaju
rozne  modifikované  hlinitokremicitany  a oxid
titani¢ity [1]. V predchadzajtcich pracach sme zistili,
7ze niektoré amoniové soli styrylbenzotiazolu sh
schopné generovat’ singletovy kyslik vplyvom
viditeI'ného svetla [2].

V tejto praci prezentujeme vyuzitie dvoch
hybridnych anorganicko-organickych latok na baze
prirodného montmorillonitu s inkorporovanym (E)-2-
{4-[(difenylamino)fenyl]vinyl}-3-metyl-6-

nitrobenzotiaz6lium-jodidom a (E)-2-{4-
[(dimetylamino)fenyl]vinyl}-3-metyl-6-
nitrobenzotiazélium-jodidom  pri  rozklade  4-

chorfenolu vo vodnom prostredi vplyvom viditel'né¢ho
svetla. Rozklad chlérfenolu bol sledovany pomocou
absorpénej spektroskopie abol vyhodnoteny na
zaklade absorpénych maxim chlorfenolu pri 226 nm a
280 nm. Mechanizmus rozkladu 4-chérfenolu je
spojeny tvorbou singletového kyslika, ktory je
schopny rozlozit uvedeny polutant v prvej faze na
kyselinu malenovu alebo fumarovu a nasledne na oxid
uhlic¢ity a kyselinu chlorovodikovu [3].

[1] Pera-Titus M, Garcia-Molina V., Baflos M.,
Giménez J., Esplugas S.: Appl. Catal. B: Environ.
47,219, (2004)

[2] Sersett F. Sigmundova I., Cigan M.: Chem. listy
100, 995, 2006

[3] Gryglik D., Miller J. S., Ledakowicz S.: J. Hazard.
Mater. 146, 502, (2007)
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5Po12
STRUKTURNI CHARAKTERIZACE
POLYSACHARIDU DREVOKAZNYCH HUB
RODU PHELLINUS A INONOTUS

Gordon K. Gomba', Andriy Synytsya', Jana
Copikova', Michal Tom3ovsky?

"Ustav chemie a technologie sacharidii, VSCHT
Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6

2Ustay ochrany lesit a myslivosti, MZLU v Brné,
Zemeédelska 3, 61300 Brno

Dievokazni houby rodt Phellinus a Inonotus obsahuji
biologicky aktivni latky, zejména polysacharidy a
polyfenoly. Jsou cenéné mimo jiné pro svou
antikarcinogenni a  imunomodula¢ni  ucinky.
Polysacharidové frakce byly izolované z plodnic hub
Phellinus alni 857 a Inonotus obliqguus 991 pomoci
extrakce vrouci vodou a vodnim roztokem NaOH (1
mol I') pti 4°C. Byly ziskané dvé rozpustné frakce,
oznafené F1 (vrouci voda) a F2 (alkalicky roztok);
pevny podil byl oznacen F3. Frakce F1 a F2 se byly
ptecistované pomoci dialyzy a posléze lyofilizované.
Barevné latky byly odstraiované pomoci H,O, (pH
8,6). VSechny frakce se podrobily strukturalni analyze
pomoci spektroskopickych metod. Molarni poméry
neutralnich cukri byly charakterizované pomoci
HPAEC-PAD. Frakce F1 a F2 izolované z obou druhti
hub prokazaly pritomnost jak polysacharidii tak i
polyfenolti. Hlavni cukernou slozkou vsech frakci F3 a
F2 byla glukosa. Frakce F1 z Phellinus alni 857
obsahovala srovnatelné mnozstvi glukosy, galaktosy,
mannosy a arabinosy. Frakce F1 a F2 z Inonotus
obliguus 991 obsahovali glukosu, xylosu a galaktosu.
V pevnych podilech F3 byli nalezené glukosa,
mannosa a glukosamin (strukturni jednotka chitinu).
Vysledky ukazuji Ze rozpustné frakce obsahuji smés
glukant a heretoglykant (galaktomannany,
arabinogalaktany — Phellinus alni 857; galaktoxylany
— Inonotus obliquus 991). Pevné podily jsou smési
chitin-glukanovych komplexti a mannani.

Prace vznikla za podporou projektii GACR ¢
521/07/J039 a MSMT CR ¢. 6046137305.
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A COVALENT IMMOBILIZATION OF
PROTEOLYTIC ENZYMES ON MAGNETIC
NANOPARTICLES ISOLATED FROM
MAGNETOTACTIC BACTERIA

Michaela Pegova', Marek Sebela', Ludmila
Zvajoncovéll Zdenka Markové?, Radek Zboftil%, Jan
Cudaz, Katefina Kluchovéa® and Dalibor Jangik?

'Department of Biochemistry, Faculty of Science,
Palacky University, Slechtitelii 11, 783 71 Olomouc,
Czech Republic

?Centre for Nanomaterial Research, Palacky
University, Slechtitelii 11, 783 71 Olomouc, Czech
Republic

Superparamagnetic nanoparticles of iron oxides
(Fe;04, v-Fe,O3) have proven useful in various
bioapplications including magnetic resonance imaging
(MRI), tumor hyperthermia, magnetic drug targeting,
protein and enzyme immobilization, bioseparation,
immunoassays, RNA and DNA purification and others
[1]. For such bioapplications, magnetic nanoparticles
must be coated with substances that make them
biocompatible, biodegradable, stable, non-toxic and
capable of binding to complex biological molecules
such as proteins, peptides, enzymes, hormones or
drugs. Chitosan, dextran etc. have been used as coating
materials to prevent aggregation, improve chemical
stability and provide active groups for the possible
conjugation with biocomponents [2]. Magnetic
nanoparticles isolated from magnetotactic bacteria
have been used as an ideal solid support material for
binding enzymes including proteases.

Magnetic carriers coated by chitosan (providing
hydroxy and amino groups) were used for protein
immobilization. Bovine trypsin was modified by
cyclodextrins [3] and covalently immobilized onto the
magnetic support via carbodiimide as a coupling agent.
Free and immobilized enzymes were characterized by
kinetic parameters, thermostability, functional stability
and reusability. Magnetic properties of the
nanoparticles before and after attaching trypsin were
characterized by SQUID. Their morfology and size
were characterized by TEM. Magnetic nanoparticles
containing immobilized trypsin were then applied for
digestion of proteins.

This work was supported by the grant MSM
6198959216 from the Ministry of Education, Youth
and Sports, Czech Republic.

[1] Selim K. M. K., Ha Y. S., Kim S.J., Chang Y.,
Kim T. J, Lee G., H., Kang 1. K.: Biomaterials 28,
710 (2007).

[2] Kluchova K., Zboril R., Tucek J., Pecova M.,
Zajoncova L., Safarik 1., Mashlan M., Markova 1.,
Jancik D., Sebela M., Bartonkova H., Bellesi V.,
Novak P., Petridis D.: Biomaterials 30, 2855
(2009).

ChemZi 5/9 2009

215



[3] Sebela M., Stosova T., Havlis J.,, Wielsch N.,
Thomas H., Zdrahal Z., Shevchenko A.:
Proteomics 6, 2959 (2006).

5Pol4
ANTIOXIDANT ACTIVITIES OF THE
SELECTED MATRIX OF ANTIOXIDANTS

. . * y . . r r
Tibor Maliar*®, Maria Maliarova®, Katarina
Bugarové®, Petra Cerna®, Stanislav Silhar®

“University of SS. Cyril and Methodius, Faculty of
Natural Sciences, Namestie Jozefa Herdu 2, SK — 917
01 Trnava, Slovakia.

*Food Research Institute, Biocentre, Kostolna 5, SK —
900 01 Modra, Slovakia

The aim of this study was creation of the antioxidant
activity matrix for various samples relation purpose.
Selected collection of antioxidants (28 standards) was
tested for antioxidant activity by three different
methods - DPPH, FRAP and BKLM model method. A
couple of polyphenolic acids — rosmarinic acid,
chlorogenic acid, protocatechuic acid and gallic acid
and several flavonoids — morin, malvin and rutin are
by activity comparable with the stronghets synthetic
standard — BHA. Using this model would be possible
to evaluate real antioxidant potency of any samples
/synthetic  or natural origin/ or complex mixture
samples. From the presented study there are evident
several conclusions as follows:

For the expression of the complex antioxidant activity
it is necessary to test more by the mechanisms
different models.

The contribution of the particular models of
antioxidant activity under in vitro condition would be
better to optimize by convenient chemometric method.

Real antioxidant activity of the vitamins is relative
comparing with standard matrix results.

Using this model would be possible to evaluate real
antioxidant activity /antioxidant power/ of any samples
/synthetic or natural origin / as only an intensive
parameter of antioxidant activity per mg of dry weight
of the tested sample.

5Pol5

ASPEKTY VYZIVY (VYSSIE KARBOXYLOVE
KYSELINY) U PACIENTOV S CYSTICKOU
FIBROZOU

Doktorova, M. , Vozar, 1.

Ustav lekdrskej chémie, biochémie a klinickej
biochémie

Cystickd fibroza (CF) je geneticky podmienené
ochorenie  sposobené mutaciou génu CFTR,
kodujaceho protein chloridového kanalu. Manifestuje
sa tvorbou nadmerne hustého hlienu v dychacich
cestaich a pankrease. U 78% pacientov sCF je
diagnostikovana pankreaticka insuficiencia. Z dovodu
pankreatickej insuficiencie, ale aj zvySenych

Postery — sekcia 5

energetickych poziadaviek organizmu pri chronickej
infekcii musi byt kaloricky prijem u pacientov s CF
vys§i 030-50% oproti zdravym jedincom. To sa
dosahuje pridavanim rastlinnych olejov do stravy.
Viaceré stidie preukazali deficit esencialnych vyssich
karboxylovych kyselin (linolovej a linolénovej)
v plazme pacientov s CF.

V praci sme stanovovali percentudlne zloZenie
volnych a viazanych vysSich karboxylovych kyselin
(VKK) vplazme pacientov metodou plynovej
chromatografie ataktiez aj zlozenie vybranych
rastlinnych olejov z hladiska obsahu esencialnych
VKK. V plazme pacientov sme zistili vyrazny deficit
kyseliny linolénovej (0,3% z celkovych VKK), naopak
kyselina linolova bola zastipenda az v29,4%. Z
analyzovanych rastlinnych olejov viac ako 10%
kyseliny linolénovej obsahuje Tanovy (26,7%),
repkovy (13,9%) a sdjovy (10,1%) olej. U uvedenych
olejov sme zaznamenali aj obsah volnej kyseliny
linolénovej, ktorda mdze byt pre pacientov s cystickou
fibrézou dostupnejsia. Z dovodu vysokého obsahu
viazanej kyseliny linolénovej, ale najmd volnej
kyseliny linolénovej, je pre pacientov na konzumaciu
najvhodnejsi 'anovy, repkovy a sojovy olej.

5Po16
STANOVENIE F2-1ZOPROSTANOV Ml;T()DOU
PLYNOVEJ CHROMATOGRAFIE V SERE

Vozar 1., Doktorova M.

Ustav lekdrskej chémie, biochémie a klinickej
biochémie, Lekarska fakulta UK, Bratislava

Biologické systémy su kontinudlne menené latkami
(prooxidantami), ktoré uvolnuju exogénne, alebo
endogénne do tkaniv, ¢im dochadza k oxidativnemu
poskodeniu. Poskodenim nenasytenych vyssich
kaboxylovych kyselin (peroxidacia lipidov) dochadza
k tvorbe dvojnych vézieb a k tvorbe reaktivnych
metabolitov, ¢o ma za naasledok zmenu fluidity
membran a vplyvom enzymov viazanych na
membranach dochadza k tvorbe chemoaktivnych latok.
Peroxidacia lipidov prebieha na aktivnych centrach
enzymov (cyklooxygenazy a lipooxygenazy), ¢im sa
produkuju biologicky aktivne latky (napr. izoprostany)

Izoprostany ~ vznikaji  neenzymovou  reakciou,
peroxidaciou  kyseliny arachidonovej pomocou
volnych radikdlov. Su tvorené esterifikaciou s

fosfolipidmi a nasledne uvol'nenim do plazmy, kde sa
nachadzaji vo volnej a viazanej forme. SluZia ako
markery oxidativneho poskodenia. Fyziologicka
hladina v Tudskej plazme je 3596 ng/l , pri pri
poskodeni hladina stipa 200x oproti MDA
(malondialdehyd)

V nasej praci sme pripravili metodiku stanovenia F2-
izoprostanov pomocou plynovej chromatografie v sére.

Metodika stanovenia: - odobratie vzoriek, izolacia z
plazmy, Cistenie
priprava n-butyl- PFB esterov

216

ChemZi 5/9 2009




sklenend koléna ( 5% SPB- 1701 on Chromosorb
WAW,80-100mesh)

programovand teplota 1754C- 270€#C, program
304 C/min

limit detekcie 5 pg/l

S5Pol7

PRODUCTION OF CAROTENOIDS BY RED
YEASTS CULTIVATED ON VARIOUS WASTE
SUBSTRATES

Dvotakova Terezie, Carneckda Martina, Marova Ivana,
Kubackova Martina

Brno University of Technology, Faculty of Chemistry,
Department of Food Chemistry and Technology,
Purkynova 118, 612 00 Brno, e-mail:
xcobruca@fch.vutbr.cz

Carotenoids are synthesized in many types of
microorganisms including yeasts. In this work
different red yeasts (Sporobolomyces sp., Rhodotorula
sp., Cystofilobasidium sp.) were enrolled into a
comparative study. To increase the yield of carotenoid
pigments at improved biomass production, several
types of nutrition and physiological stress were tested.
Each strain was cultivated at optimal growth
conditions and in medium with modified carbon and
nitrogen sources. Synthetic media with addition of
complex substrates (e.g. yeast extract) and vitamin
mixtures as well as some waste materials were used as
nutrient source. As waste substrates cheese whey,
molasses, potato extract, apple mass, apple fiber, bran,
whole-grain meal were tested, either in natural form
(combined with glucose) or processed by enzyme
hydrolysis. Changes in yeast cells morphology,
biomass production and carotenoid level were studied.

The best production of biomass was obtained in all
tested strains during cultivation in mineral/glucose
medium with yeast extract. The highest biomass
production in optimal conditions was reached in
Rhodotorula  glutinis CCY 20-2-26 (35 g/L in
laboratory fermentor), while production of other
strains was about 60 — 80%. Most strains were able to
utilize waste substrates containing glucose rests or
polysaccharide substrates previously cleaved by fungal
hydrolytic enzymes. The best results of biomass and
carotenoid production were obtained in R. glutinis
grown on processed whey substrate. In conclusion,
some agriculture and food industry waste substrates
can be used as medium component, which can induce
carotenoid -rich biomass production and contribute to
final biomass quality.

This work has been supported by project MSM
0021630501 of Czech Ministry of Education.
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5Po18

THE INFLUENCE OF SELECTED STRESS
FACTORS ON POLY(3-HYDROXYBUTYRATE)
BIOSYNTHETIC PATHWAY AND ITS
REGULATION ON ENZYMATIC LEVEL IN
WAUTERSIA EUTROPHA

Obruca Stanislav, Marova Ivana

Brno University of Technology, Faculty of Chemistry,
Department of Food Chemistry and Technology,
Purkynova 118, 612 00 Brno, e-mail:
xcobruca@fch.vutbr.cz

Polyhydroxyalkanoates (PHA) are materials that have
received much interest due to their biodegradable
nature and mechanical properties which are very
similar to traditional plastics from petrochemical
routes. This is the reason why PHA appears to find
many potential applications in medical, industrial and
agricultural fields. PHA are a group of hydroxyacid
polyesters that are produced and accumulated in form
of intracellular granules by a wide variety of bacterial
strains that use PHA as carbon, energy and reducing
power storage material. Of the big family of PHA, a
homopolymer  of  3-hydroxybutyrate,  poly(3-
hydroxybutyrate) (PHB), is the most widespread in
nature and the best characterized [1]. Generally, it is
assumed that PHA production and degradation ability
improve bacterial survival under stress condition, but
the mechanisms are not fully understood yet [2, 3].

This work is aimed at study of influence of ethanolic
and peroxide stress on PHB biosynthetic pathway and
its regulation on enzymatic level. Enzymes of interest
were beta-ketothiolase, acetoacetyl-CoA reductase,
PHA synthase, glucose-6-phosphate dehydrogenase,
NAD(P)H dependent alcohol dehydrogenase and
isocitrate dehydrogenase. Moreover, intracellular
concentrations of free CoA and NADPH/NADP" ratios
were estimated too. PHB content in cells was
measured using GC-FID and molecular weight of
produced PHB was estimated using GPC.

According to our results, when the stress factors were
applied in appropriate concentration at optimal phase
of cultivation, the enzymes of PHB biosynthetic
pathway were activated. This resulted in over-
production of PHB. Thus, PHB biosynthetic pathway
is closely connected with stress endurance. Anyway,
these results suggested several possible strategies
which could improve process of PHB fermentative
production and reduce PHB producing cost.

This work has been supported by project MSM
0021630501 and FR 2613/G4/2009 of Czech Ministry
of Education.

[1]Reddy, C. S. K., R. Ghai, Rashmi, Kalia V.C..
(2003) Bioresource Technology 87, 137-146.

[2] Kadouri D, Jurkevitch E, Okon Y, Castro-Sowinski
S. (2005) Critical Reviews in Microbiology 31(2),
55-67.
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[3] Kessler B., Wilholt B.
Biotechnology 86, 97-104

(2001) Journal of

5Po19

CHANGES OF ACTIVE SUBSTANCES IN TWO
APPLE VARIETIES DURING LONG-TERM
STORAGE UNDER VARIOUS CONDITIONS

Duronova Katefina, Ferdova Jitka, Dvorakova Terezie,
Marova Ivana

Brno University of Technology, Faculty of Chemistry,
Department of Food Chemistry and Technology,
Purkyrniova 118, 612 00 Brno, e-mail:
katka.duronova@centrum.cz

Apples represent one of the most important all-year-
round sources of antioxidants. This work was focused
on study of changes of antioxidant and metabolic
status in two local sorts of apples — Idared and Golden
Delicious. Intact apples were stored for 3 months at
20°C, in refrigerator and in cellar (9°C, 37.5 %).
Analysis of individual flavonoids and ascorbate was
performed by RP-HPLC/UV-VIS and LC/MS.
Antioxidant activity was measured by Randox kit.
Ascorbate, total phenolics and flavonoids were
analyzed spectrophotometrically. Activities of
superoxide dismutase, catalase and lipoxygenase were
determined too.

Total phenolic and flavonoid levels slightly differed
according to apple sort and colour. Phenolic levels
were relatively stable during storage in all used
conditions. The highest values were detected at 20°C,
while flavonoid levels substantially increased with
time of storage. Ascorbate levels dramatically
decreased during storage. Total antioxidant
corresponded mainly to ascorbate changes course,
however, at the end of storage also flavonoid
contribution can be observed. Concentrations of
individual flavonoids (morin, rutin, quercetin,
chlorogenic acid, procyanidin B2), carotenoids (lutein,
lycopene, beta-carotene) and catechins differed
slightly according to apple sort. These substances
exhibited significant contribution to final colour of
apple fruits.

According to our results, the best storage conditions
with regard to antioxidant levels exhibited cellar, the
lowest fruit stability was observed at 20°C. It seems,
that great group of antioxidants is mobilized in over-
ripen or damaged apples.

This work has been supported by project FR

26393/G4/2009 of Czech Ministry of Education.
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PRODUCTION OF EXTRACELLULAR
POLYSACCHARIDE PULLULAN BY
STRESSED AUREOBASIDIUM PULLULANS
CELLS

Ondruska Vladimir, MatouSkova Petra, Marova Ivana,
Obruca Stanislav

Brno University of Technology, Faculty of Chemistry,
Department of Food Chemistry and Technology,
Purkynova 118, 612 00 Brno, e-mail:
xcondruska@fch.vutbr.cz

Pullulan is water-soluble polysaccharide naturally
produced by yeast-like strain Aureobasidium pullulans
during growth in media with different sugar carbon
sources. Pullulan can be used in various applications in
food industry, packaging, film industry and pharmacy.
Different metabolic strategies can be used for
regulation of extracellular metabolite production in
microbial cultures. In this study, influence of different
types of exogenous stress to pullulan production was
tested.

A. pullulans cells were cultivated in Erlenmeyer flasks
at 28°C under permanent aeration. Stress factors (salt
0.1-2%), ethanol (0.5-5%), hydrogen peroxide and
heavy metals (Cr(Ill), Se(IV) were added into
inoculation medium only, into production medium
only and also both into inoculation and production
media. Quantitative changes of biomass and pullulan
content were determined gravimetrically.
Characterization of pullulan product was made by
GPC/RI.

The highest production of pullulan (5.9 g/) as well as
biomass (16 g/l) was obtained in medium with 40 g/l
glucose and 5 g/l ammonium ions. Reduced oxygen
availability resulted in a decrease of biomass
production and increased production of pullulan.
Addition of NaCl was significantly affected mainly
biomass production, the maximum was reached 15 g/l
NaCl. In the presence of ethanol dramatical decrease
of pullulan production was observed. Hydrogen
peroxide exhibited no significant changes. The long-
term effect of heavy metals led to pullulan decrease,
while less exposure to stress exhibited opposite effect.

This work has been supported by project MSM
0021630501 and FR 2613/G4/2009 of Czech Ministry
of Education.
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6Po01
VLIV PODMINEK PRiIPRAVY PD/AL,O; NA
VYSLEDNOU VELIKOST CASTIC PD

Jan Patera', Jiti Krupka', Kvéta J iratova, Nataliya
Murafa®

"Ustav organické technologie, Fakulta chemické
technologie,

Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze,
Technicka 5, 166 28 Praha 6

2Ustav chemickych procesii AV CR, v.v.i., Rozvojovd
135, 165 02 Praha 6

3 Ustav anorganickeé chemie AV CR, v.v.i., Husinec-
Rez 1001, 250 68 Rez

Jednim z aktudlnich témat heterogenni katalyzy je
priprava  katalyzatort s pfesn¢ definovanou
nanostrukturou aktivnich slozek a vyzkum jejich
chovani v katalytickém cyklu.

Cilem této prace byla priprava katalyzatori s velmi
malou velikosti ¢astic palladia v fadu jednotek nm a
s velmi uzkou distribuci velikosti téchto castic. Pro
tento ucel byla pouzita metoda piipravy kovovych
nanocastic pomoci reverzné micelarniho prostiedi.
Mikroemulzni systém tvofil impregnacni roztok
chloridu palladnatého rozpustény ve zifedéné HCI,
surfaktant a organické rozpoustédlo. V praci byl pouzit
komeréni tenzid s oznatenim IGEPAL CO-520
rozpustény v cyklohexanu. Vyslednd velikost Castic
palladia je vyrazné ovlivilovana podminkami pfi
ptipravé mikroemulze a muze byt fizena zménou
velikosti micel, koncentraci PdCl, ve vodném roztoku
a zpusobem redukce. Optimalizaci mikroemulzni
techniky byl ziskan katalyzator se stfedni velikosti
castic palladia 2,2 nm. Byla porovnavana metoda
vlhké impregnace nosice s mikroemulzni piipravou
palladiovych katalyzatori. Metoda mikroemulzni
ptipravy katalyzatort vedla v porovnéani s klasickou
mokrou impregnaci nosi¢e vodnym roztokem PdCl,
kuzsi distribuci velikosti Pd ¢astic s niz§i hodnotou
stfedni velikosti. Pfi zachovani stejného obsahu Pd na
nosi¢i byl mokrou impregnaci pfipraven katalyzator
s velikosti specifického povrchu Pd o cca. 60% nizsi.
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MOZNOSTI ROZVOJE VYROB CHEMICKYCH
SPECIALIT NA BAZI DICYKLOPENTADIENU
V CESKE REPUBLICE

Jiii Krupka', Josef Pasek', Tomas Herink®, Kamil
Stépanek’

! Ustav organické technologie, Vysoka skola
chemicko-technologicka Praha,

Technicka 5, 166 28 Praha 6, CR

2 Unipetrol RPA s.r.0., 436 70 Litvinov — Zdluz{

3 Vyzkumny vistav anorganické chemie a.s., Revolucni
1521/84, 400 01 Usti nad Labem

Pocatkem ledna 2008 schvalilo
predstavenstvo  spoleCnosti ~ Unipetrol  realizaci
investicni akce vybudovani vyrobny technického

dicyklopentadienu v Unipetrolu RPA Litvinov, a
v soucasné dobé je jednotka ve stadiu vystavby.
Investice je zajimava tim, ze neni realizovana na
zaklade ciziho know-how, jak je ve vyrobé zakladnich
chemikalii v Ceské republice b&né, ale naopak, Ze
proces byl vyvinut jako jeden z mala na domaci pudé.
Planovana kapacita vyroby je 26 000 t rok’, coz
predstavuje pfiblizné 6-7% svétového a 25-30%
evropského trhu s dicyklopentadienem (DCPD).
V piipadé dokonceni a spuiténi jednotky by se Ceska
republika stala vyznamnym evropskym producentem
DCPD. Predpoklada se, ze vétsina technického DCPD
vyrobeného na nové jednotce v Litvinové bude urcena
pro koncové aplikace vyroby uhlovodikovych a
nenasycenych polyesterovych pryskyfic,
cykloolefinovych kopolymert, ethylidennorbornenu a
EPDM elastomerii. Cast technického DCPD by viak
mohla slouzit jako vychozi surovina pro hlubsi
zpracovani a zhodnoceni. Tyto navazné technologie by
meély prevazné charakter stfednétondznich nebo spise
malotonaznich vyrob typu chem. specialit. V oblasti
dalsiho rozvoje petrochemie jsou chem. speciality na
bazi DCPD jednim z mala smérl, ve kterém ma Ceska
republika Sanci uplatnit se vlastnimi procesy. Mezi
perspektivni produkty na bazi DCPD, kterym je v CR
v soucasné dob¢ vénovana vyzkumna pozornost, patii
ultracisty DCPD a z né&j pfipravované formulované
smési pro RIM polymerace, nebo trojice navaznych

specialit ~ cyklopenten = —  cyklopentanon  —
cyklopentylamin.
6P003

SYNTEZA 4,4-METHYLENDIANILINU NA
ZEOLITOVEM KATALYZATORU

Jiti Trejbal
Ustav organické technologie, Vysokd $kola chemicko-
technologicka v Praze

Technicka 5, 166 28 Praha 6 E-mail:

Jiri. Trejbal@vscht.cz

Methylendianiliny (MDA) vznikaji kondenzaci anilinu
a formaldehydu za pfitomnosti kyselého katalyzatoru.
Pii syntéze, krom¢ zadaného isomeru 4,4-MDA,
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vznikaji také isomery 2,2'-MDA a 24’-MDA.
Nejstar§im, ale v soucasné dobé stale
nejpouzivangj$im katalyzatorem pro syntézu MDA, je
kyselina  chlorovodikova. ~ Vyhodou  kyseliny
chlorovodikové je jeji nizkd cena a je dosahovano
totalni konverze a vysokého vytézku na isomer 4,4'-
MDA. Na druhou stranu kyselina chlorovodikova
zplisobuje korozi zafizeni a neutralizaci vznikaji
odpadni soli. Alternativnim postupem vyroby 4,4'-
MDA je katalyza pomoci né&jakého kyselého
heterogenniho katalyzatoru. V poslednich letech se
ukazuji jako nejvhodnégjsi zeolity. Cilem prace bylo
testovat nékolik komerénich zeolitll na syntézu MDA
anajit vhodné reakéni podminky. Bylo zjisténo, ze
nejvhodn&j§im  zeolitem sohledem na vytézek
zadaného isomeru 4,4-MDA je zeolit struktury Y.
Dale bylo zjisténo ze zplsob piipravy reakéni smési
pfed kontaktem s katalyzatorem ovliviluje rychlost
jeho deaktivace.

6P004
VYUZITI APATITU KOVDOR PRI VYROBE
KOMBINOVANYCH HNOJIV

Jan Vidensky, David Gabris, Ivona Sedlafova, Jana
JirouSova

VSCHT Praha, Ustav anorganické technologie,
Technicka 5, 166 28 Praha 6

Vzhledem k vysoké cené¢ aobtizné dostupnosti
kvalitnich fosfatovych rud je dulezité hledani
a oveétovani pouzitelnosti novych surovinovych zdroju
pro soucasné vyrobni jednotky. Pfi jejich pouziti je pro
optimalizaci rozkladnych zafizeni potiebnd znalost
kinetiky reakéniho systému. Cilem této prace je
stanovit zakladni kinetické parametry rozkladu apatitu
Kovdor kyselinou dusi¢nou.

Laboratorni méfeni byla provedena v izotermnim
michaném vsadkovém reaktoru pro pocatecni fazi
rozkladu s frakci ¢astic apatitu Kovdor o velikosti
0,315 az 0,400 mm v rozpéti teplot 293 az 315 K.
Krozkladu  byla pouzita kyselina  dusi¢na
o koncentraci 160 az 1673 mol/m’. Pribéh rozkladu
byl sledovan gravimetricky.

Nameétené zavislosti stupné piemény na case byly
zpracovany pomoci modelové predstavy
nezreagovaného jadra s pouzitim kinetické rovnice
mocninného typu. Bylo zjisténo, Ze ,,fad reakce™ roste
se zvysujici se teplotou v rozmezi hodnot 0,6 az 0,8.
Z teplotni zavislosti byla vyhodnocena ,,aktivaéni
energie” cca 42 kJ/mol. Rychlost rozpousténi apatitu
Kovdor v kyseliné dusi¢né je piiblizné dvakrat vétsi
nez u pouzivaného apatitu Kola super.

Z provedené studie vyplynulo, ze z kinetického
hlediska lze apatit Kovdor vyuzit na vyrobu NPK
hnojiv. Stavajici rozkladné linky, navrzené pro apatit
Kola, budou pracovat se zna¢nou kapacitni rezervou.

Postery — sekcia 6

6Po05
VLASTNOSTI KVAPALNYCH BIOPALIV
Z KRAKOVANIA OLEJOV A TUKOV

Eduard Buzetzki', Katarina Svafiov4?, Zuzana
Cvengroéové3, Jozef Mikulec?, Jan Cvengro§’

1 TB, s.r.o., Novackeho 4, 841 04 Bratislava

233 Fakulta chemickej a potravindrskej technolégie
STU, Radlinského 9, 812 37 Bratislava

* Slovnaft VURUP, a.s., Vicie hrdlo, 820 03 Bratislava

FAME su akceptovanym alternativnym palivom alebo
jeho zlozkou pre dieselové motory. Vyrabaji sa
alkalicky katalyzovanou transesterifikaciou rastlinnych
olejov a zivociSnych tukov metanolom. Voci fosilnej
nafte maju rad vSeobecne znamych vyhod, ale aj
niekol’ko nevyhod, ako si obmedzené zdroje,
konkurencia s produkciou potravin avysokd cena.
Krakovanim olejov atukov je mozné znizit
prevadzkové naklady vo vyrobe kvapalnych paliv pri
jednoduchsej technoldgii a pri zniZzenych narokoch na
kvalitu vstupnych olejov/tukov. Pri teplotich 350
az 440 °C pri atmosferickom tlaku pocas 30 az 50 min
v pritomnosti zeolitového katalyzatora je mozné ziskat’
kvapalné kondenzaty s vysokym vytazkom okolo 80
az 90 %. GLC chromatogramy produktov krakovania
a fosilnej nafty st podobné, pritomné zlozky vsak nie
st identické. Kvapalny kondenzat tvoria najméa
parafiny, olefiny akyseliny, pricom parafiny su
dominantné. Aromaty sa tu nenachadzaju. Medzi
parafinmi je najviac Cl5, Cl4, C17 aCl3
uhlovodikov. Medzi olefinmi prevladaji C14 a Cl5,
z kyselin je vyrazne najviac kyseliny C10. Plynné
produkty predstavujil asi 5 % a st tvorené najmi CO
a CO,. ZvySok po krakovani asi 5 % je viskdzna
kvapalina az bitimen. V praci su diskutované
vlastnosti  upravenych kvapalnych kondenzatov
z krakovania olejov/tukov v pritomnosti zeolitovych
katalyzatorov ~ amoznosti  Upravy  niektorych
parametrov tychto kondenzatov.

6P006

VYUZITIE ATOMOVEJ SILOVEJ
MIKROSKOPIE PRI CHARAKTERIZACII
UHLIKOVYCH NANORUROK A FULERENU

Daniel Hagko!, Monika Stupavskél’z, Monika
Aranyosiova'?, Dugan Veli¢'?

'Medzindrodné Laserové Centrum, Ilkovicova 3, 841
04 Bratislava, Slovenska republika

’Katedra fyzikdlnej a teoretickej chémie ,
Prirodovedecka fakulta UK, Mlynska dolina,

842 15 Bratislava, Slovenska republika

Na 3D zobrazenie povrchu S$truktir a materialov so
subnanometrovym rozliSenim je mozné vyuzit
rastrovaciu sondovli mikroskopiu (SPM). SPM je
zalozena na rastrovani ostrého hrotu (sondy)
umiestneného na konci nosnika nad povrchom vzorky.
Interakcia sondy so vzorkou je monitorovanad pomocou
odrazen¢ho laserového ziarenia z vrchnej strany
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nosnika do fotodiédy. Rastrovanie hrotu alebo vzorky
je riadené piezoelektrickym skenerom. Rozdielovy
elektricky signal z fotodiddy zodpoveda morfologii
povrchu alebo inym skiimanym vlastnostiam.
Historicky najstarSou je rastrovacia tunelova
mikroskopia (STM), ktora vyuziva na zobrazenie
povrchu tunelovy jav a na vodivych, pripadne
polovodivych povrchoch dosahuje subnanometrové
rozliSenie. Pre potreby charakterizacie povrchov
polovodiCov a izolantov vznikla atémova silova
mikroskopia (AFM). AFM umoziiuje zobrazit 3D
povrchovi morfolégiu s nanometrovym laterdlnym
a subnanometrovym vertikalnym rozliSenim vodivych
aj nevodivych materialov.

Prezentované buda vysledky analyz morfologie
povrchov uhlikovych nanortrok a fulerénu metdédou

Postery — sekcia 6

AFM. Fulerény ananoriurky boli pouzit¢é ako
chemicky inertnd matrica v hmotnostnej spektrometrii
sekundarnych i6nov asledoval sa ich vplyv na
intenzitu pikov skimanych molekal.

Prezentované vysledky boli realizované v ramci Centra
Excelentnosti CENAMOST (APVV) VVCE-0049-07, s
podporou projektov RPEU-0005-06 a APVV-0491-07.

[4] G. Binnig, et al.: Atomic Force Microscope, Phys.
Rev. Lett. 56, 930- 933, 1986

[5] D. Bonifazi, O. Enger, F. Diederich, Chem. Soc.
Rev. 36,390- 414, 2007

[6] P. A. Zimmerman, D. M. Hercules, App. Spectr.
47, 1545-47, 1993
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Program prednasok

PROGRAM PREDNASOK

Sekcia 1: Analyticka a fyzikalna chémia

Miestnost: podla planu miestnosti na obalke (Zlty farebny kod)

Utorok, 8. september 2009

14:20-15:10 PP1
(miestnost’ Sekcie 1)

14:20-15:10 PP2
(miestnost’ Sekcie 3)
15:10 - 15:15
15:15-15:25
15:25-15:50  1PO1

15:50 - 16:15 1P02

16:15 - 16:45
16:45-17:10  1P03

17:10 - 17:35 1P04

17:35-18:00  1PO5

20:00-24.00 Po

Streda, 9. september 2009

08:30-09:20 PP3
(miestnost’ Sekcie 1)

08:30 - 09:20 PP4
(miestnost’ Sekcie 3)
09:20 - 09:25
09:25-09:50  1P06

09:50 - 10:15 1PO7

10:15-10:40  1PO8

Jozef Rychly, Lydia Rychla

Svetelna emisia z teplom iniciovanej oxidacie polymérov a jej vztah so
zvyskovou stabilitou polymérneho materialu

Jitka Ulrichova

Polyfenoly — od fytochemie k funkéni potraving?

Presun do sekcii

Uvodni informacia garanta sekcie

Erik Szabo, Peter Sevéik

On-line meranie vyvoja plynov v Briggsovej—Rauscherovej a Belousovovej—
Zabotinského oscilacnej reakcii

Roman Marsélek, Boleslav Taraba

Vliv teploty na adsorpci ctab na uhli

Prestavka s obcerstvenim

Karel Nesmérak ,,Keynote*

Oxidacné-redukéni potencial ve vztazich struktura-vlastnosti, resp. struktura-
biologicka aktivita

Tomas Bleha

Polyetylén a DNA: Podobnosti a odli$nosti z ich modelovania

M. Mazar, K. Furdikova, L. Gal'a, M. Kalifiak and M. Valko

NMR Spectroscopy of Grape Must, “Buréiak”, “Rampas” and New Wine
Posterova prezentacia 1: 1Po01-1P029, 2P001-2P030, 3P001-3P039,
4Po01, 5P001-5P010, 6P001-6P003

Robert Mistrik

De novo urcovanie chemickej §truktary latok pomocou tandemovej
hmotnostnej spektrometrie

Vladimir Filip

Moznosti vyuziti rostlinnych oleja

Presun do sekcii

Ludmila Simkov4, Frantisek Liska, Jiti Klima, Jifi Ludvik

Elektrochemické studium intramolekularni degradace nového exploziva 2,2-
dinitroethen-1,1-diaminu

Marian Matejdes, Marian Janek

Stadium hybridnych materialov na baze montmorillonitu a
supramolekulovych komplexov s fluorescenénymi farbivami

Vojtéch Mlynsky, Pavel Banas, Nils G. Walter, Jifi Sponer and
Michal Otyepka
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10:40 - 11:10
11:10-11:35 1P09

11:35-12:00  1P10

12:00 - 12:25 1P11

20:00 - 21:00
20:00-24.00 Po

Stvrtok, 10. september 2009

08:30 - 09:20 PP5
(miestnost’ Sekcie 1)

08:30-09:20 PP6
(miestnost’ Sekcie 3)
09:20 - 09:25
09:25-09:50  1P12

09:50 - 10:15 1P13

10:15-10:40 1P14

10:40 - 11:10
11:10-11:35 1P15

11:35-12:00 1P16

12:00 - 12:25 1P17

12:30 - 14:20
14:20-15:10 PP7
(miestnost’ Sekcie 1)
14:20-15:10  PP8
(miestnost’ Sekcie 3)
15:10 - 15:15
15:15-15:40  1P18

15:40 - 16:05 1P19

Program prednasok

Molecular Dynamics of Hairpin Ribozyme

Prestavka s obcerstvenim

Marie Zgarbova, Michal Otyepka, Jiii Sponer a Petr Juretka
Porovnatelnost empirickych potenciall a kvantové mechanickych vypocta
Tomas Zeleny, Martin Pykal, Pavel Hobza

Teoreticka studie hyperplochy potencidlni energie komplexu indol-benzen
Petra Florova, Petr Sklenovsky a Michal Otyepka

Vliv explicitnich modelii vod na stabilitu a dynamiku chignolinu
v molekularn¢ dynamickych simulacich

80 rokov SCHS, slavnostny seminar
Posterova prezentacia 2: 1P030-1Po58, 2P031-2P060, 3P040-3P078,
4P002, 5P0o11-5P020, 6P004-6P006

Roman Sziics, Melissa Hanna-Brown a Pat Sandra

Vplyv inovacie v separacnych metddach na vyvoj novych farmaceuticky
aktivnych latok a produktov

Jozef Lehotay

Vyznam analytickej chémie v sti¢asnosti

Presun do sekcii

Pavel Coufal ,, Keynote*

Miniaturizace v analytickych separa¢nich metodach
Pavlina Novotna, Marie Urbanova

Structural study on polypeptides using vibrational circular dichroism

Jiti Pavlovsky, Martin Mucha

Rizné postupy sorpce huminovych kyselin na jilové mineraly véetné studia
vlastnosti interkalatli metodami RTG digrakce, UV-VIS a IC spektroskopie
Prestavka s obcerstvenim

David Havlicek ,,Keynote*

Moznosti a meze kvantitativni analyzy praskovou rentgenovou difrakci
Marcela Liskova, Karel Kleparnik, Véra Hezinova, Ivona

Svobodova, Jan Prikryl, FrantiSek Foret, Pavel Pazdera

Preparation and modification of quantum dots as selective probes in
bioanalysis

Jiri Klima

Vyhody vyuziti ultrazvuku v elektrochemii, fyzikalni mechanizmy a vhodné
experimentalni uspotradani

Obed

Vladimir Kvasnic¢ka

Umelé chémia a Darwinova evolicia

Lubomir Held, Jan Reguli

"Last Reaction Hero" — Hrozi koniec chemikov na Slovensku?

Presun do sekcii

Petr Jakubec, Jan Hrba¢, Vladimir Halouzka, Jana Skopalova
Elektrochemicka metoda pro stanoveni latek s thiolovou a dithiolovou
skupinou

P. Tom¢ik, M. Rievaj, D. Bustin, R. G. Compton

Influence of surfactants on deposition process when cadmium is determined
on boron doped diamond electrode
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16:05 - 16:30 1P20

16:30 - 17:00

Piatok, 11. september 2009

08:30 - 08:55 1P21

08:55-09:20 1P22

09:20 - 09:45 1P23

09:45 - 10:15
11:10 - 12:00

Utorok, 8. september 2009

14:20-15:10 PP1
(miestnost’ Sekcie 1)

14:20-15:10 PP2
(miestnost’ Sekcie 3)
15:10 - 15:15
15:15-15:25
15:25-15:50 2P0l

15:50 - 16:15  2P02

16:15 - 16:45
16:45-17:10  2P03

17:10-17:35  2P04

17:35-18:00  2P05

Program prednasok

Manova Alena, Beinrohr Ernest
AAS for trace analysis of metals
Prestavka s obCerstvenim

Aleksandra Augustynek, Jakub M. Milczarek, Janina Zigba-Palus

Forensic identification and comparison of adhesive tapes by means of
infrared spectroscopy (FT-IR) and pyrolysis-gas chromatography-mass
spectrometry (Py-GC/MS)

Petr Sklenovsky, Michal Otyepka
In silico tepelna denaturace neglobularniho proteinu P18INK4C
Peter Simon

Physicochemical properties of biopersistent nanoparticles and
conceivable interactions with biomatrices

Prestavka s obcerstvenim
Panelova diskusia, zaver

Sekcia 2: Anorganicka a materialova chémia

Miestnost: podla planu miestnosti na obalke (modry farebny kod)

Jozef Rychly, Lydia Rychla

Svetelna emisia z teplom iniciovanej oxidacie polymérov a jej vztah so
zvyskovou stabilitou polymérneho materialu

Jitka Ulrichova

Polyfenoly — od fytochemie k funkéni potraving?

Presun do sekcii

Uvodni informacia garanta sekcie

Miroslav Boca

Taveniny anorganickych soli - Popoluska v priemysle
Blanka Kubikova, Zuzana Netriova, Miroslav Boca
Fluoridové systémy na baze ziaruvzdornych kovov
Prestavka s obcCerstvenim

Ondiej Kaman, Pavel Veverka, Michal Ka¢enka, Miroslav

their

Marysko, Miroslav Veverka, Vit Herynek, Jaroslav Kup¢ik, Lukas Falteisek,
Jan Cerny, Petr Kaspar, Pavla Jendelova, Veronika Griinwaldova, Romain

Epherre, Emil Pollert

Silica coated and functionalized manganese perovskite nanoparticles for
biomedical applications

Frantigek Simko, Ondrej Pritula, Aydar Rakhmattulin a

Catherine Bessada

Stidium sustavy NajAlF¢—FeF;

FrantiSek Kovanda, David KolousSek, Jana Gaalova, Kvéta Jiratova

Ptiprava strukturovanych katalyzatorti depozici podvojnych
vrstevnatych hydroxidt na kovovy nosi¢

234 ChemZi 5/9 2009




20:00 - 24.00  Po

Streda, 9. september 2009

08:30 - 09:20 PP3
(miestnost’ Sekcie 1)

08:30-09:20 PP4
(miestnost’ Sekcie 3)
09:20 - 09:25
09:25-09:50  2P06

09:50 - 10:15  2P07

10:15-10:40  2P08

10:40 - 11:10
11:10-11:35  2P09

11:35-12:00  2P10

12:00 - 12:25  2P11

20:00 - 21:00
20:00 - 24.00  Po

Stvrtok, 10. september 2009

08:30 - 09:20 PP5
(miestnost’ Sekcie 1)

08:30 - 09:20 PPo6
(miestnost’ Sekcie 3)
09:20 - 09:25
09:25-09:50  2P12

09:50 - 10:15  2P13

10:15-10:40 2P14

Program prednasok

Posterova prezentacia 1: 1Po01-1P029, 2P001-2P030, 3P001-3P039,
4Po01, 5P001-5P010, 6P001-6P003

Robert Mistrik

De novo ur¢ovanie chemickej $truktiry latok pomocou tandemovej
hmotnostnej spektrometrie

Vladimir Filip

Moznosti vyuziti rostlinnych oleja

Presun do sekcii

M. Koman, J. Moncol’, and M. Melnik

New carboxylato complexes of copper(ii) with nicotinamide
Jaroslava Maroszova, Jan Moncol’, Zuzana Vaskova, Dusan Valigura,
Marian Koman

Structural variability of 3-nitro and 3,5-dinitro benzoato copper (1I)
complexes with pyridylmethanols

Zuzana Vaskové, Jan Moncol, Ale§ Rtuzicka, DuSan Valigura

Vlastnosti nitrobenzoatomed’natych komplexov s 2,6-

pyridindimetanolom

Prestavka s obCerstvenim

Ivan Némec, Irena Matulkov4, Ivana Cisafova, Karel Teubner

Studium slabych vodikovych vazeb u nelinedrnich optickych

materialll na bazi sloucen aminotriazold

Véclav Sicha, Jaromir Plesek, Bohumir Griiner

Substitucni derivaty metallakarboranti jako G¢inné inhibitory HIV-1 proteazy
Petr Ostfizek, Petr Bezdi¢ka, Zdenék Moravec, Jifi Pinkas

Nanoscopic cobalt ferrite particles by sonolysis of metal acetylacetonate
complexes

80 rokov SCHS, slavnostny seminar
Posterova prezentacia 2: 1P030-1Po58, 2P031-2P060, 3P040-3P078,
4P002, 5P011-5P020, 6P004-6P006

Roman Sziics, Melissa Hanna-Brown a Pat Sandra

Vplyv inovécie v separacnych metddach na vyvoj novych farmaceuticky
aktivnych latok a produktov

Jozef Lehotay

Vyznam analytickej chémie v stic¢asnosti

Presun do sekcii

Milan Drabik

Niekol'ko poznamok k obsahu pojmu a definicii materidlovej chémie

Malgorzata M. Zaitz, Katarzyna Furczon, Marcin Molenda, Lucjan
Chmielarz, Zofia Piwowarska, Barbara Dudek, Alicja Rafalska-t.asocha and
Roman Dziembaj

Nanostructured ceria doped with metal ions obtained by the reverse
microemulsion method as a catalyst for VOCs oxidation

Z.Klika, P. Pustkovéa_P. Capkova, M. Dudova

Montmorillonite intercalates with protonated methylene blue cations
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10:40 - 11:10
11:10-11:35  2P15

11:35-12:00  2P16

12:00 - 12:25  2P17

12:30 - 14:20
14:20-15:10 PP7
(miestnost’ Sekcie 1)
14:20-15:10  PP8
(miestnost’ Sekcie 3)
15:10 - 15:15
15:15-15:40  2P18

15:40 - 16:05  2P19

16:05-16:30  2P20

16:30 - 17:00
17:00 - 17:25  2P21

Piatok, 11. september 2009

11:10 - 12:00

Program prednasok

Prestavka s obCerstvenim

Jaromir Hnat, Martin Paidar, Karel Bouzek, Jan Zitka a Jan Schauer
Alkalické polymerni membrany pro alkalickou elektrolyzu vody
Marian Janek, Marian Matejdes, Atilla Gaal, Ignac Bugar,

Vojtech Szocz, Dusan Veli¢, Juraj Darmo

Stanovenie dielektrickych vlastnosti s'id pomocou terahertzovej
spektroskopie s casovym rozlisenim

Mosinger Jifi, Lang Kamil , Kubat Pavel

Studium polymernich nanotkanin s enkapsulovanymi a externé vazanymi
fotosensitizery

Obed

Vladimir Kvasnic¢ka

Umela chémia a Darwinova evolacia

Lubomir Held, Jan Reguli

"Last Reaction Hero" — Hrozi koniec chemikov na Slovensku?

Presun do sekcii

Barbora Dousova, Lucie Fuitova, Lenka Herzogova, David Kolousek,

Ivo Safatik, Tomas Grygar, Vladimir Machovi¢, Miloslav Lhotka, Jan Filip

Ptiprava anionaktivnich sorbentti z odpadnich materialti — nové moznosti
v dekontaminac¢nich postupech

Ivana Lustick4, Eliska Leitmannova, Libor Cerveny
Imobilizace aktivnich substanci

Libor Kvitek, Miroslava Vandlickova, Petr Blazek, Ale$
Panacek, Robert Prucek, Tatjana Neveécna, Radek Zboril
Ptiprava nanocastic stfibra modifikovanou Tollensovou reakci
Prestavka s obCerstvenim

Jan Moncol, Zuzana Vaskova, Jozef Halaska, Ale§ Ruzicka

Synthesis, structure and supramolecular hydrogen-bonding networks of
dimeric benzoatocopper(Il) complexes with n-mehylnicotinamide

Panelova diskusia, zaver

Sekcia 3: Organicka chémia a polyméry

Miestnost: podl'a planu miestnosti na obalke (Cerveny farebny kod)

Utorok, 8. september 2009

14:20-15:10 PP1
(miestnost’ Sekcie 1)

14:20 - 15:10  PP2
(miestnost’ Sekcie 3)
15:10 - 15:15
15:15-15:25
15:25-15:50 3P0l

Jozef Rychly, Lydia Rychla

Svetelna emisia z teplom iniciovanej oxidacie polymérov a jej vztah so
zvysSkovou stabilitou polymérneho materialu

Jitka Ulrichova

Polyfenoly — od fytochemie k funk¢éni potraving?
Presun do sekcii

Uvodna informacia garanta sekcie

Maria Omastova
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15:50 - 16:15

16:15 - 16:45
16:45-17:10

17:10 - 17:35

17:35 - 18:00

20:00 - 24.00

Streda, 9. september 2009

08:30 - 09:20

3P02

3P03

3P04

3P05

Po

PP3

(miestnost’ Sekcie 1)

08:30 - 09:20

PP4

(miestnost’ Sekcie 3)

09:20 - 09:25
09:25 - 09:50

09:50 - 10:15

10:15 - 10:40

10:40 - 11:10
11:10- 11:35

11:35-12:00

12:00 - 12:25

20:00 - 21:00
20:00 - 24.00

3P06

3P07

3P08

3P09

3P10

3P11

Po

Program prednasok

Uloha tenzidov pri priprave vodivych polymérov a kompozitov

N. V. Blinova, M. Trchova, J. Stejskal

A new approach for the synthesis of polyaniline with separated reactants
Prestavka s obcerstvenim

Bohumil Kratochvil, Michaela Hajkova, Michal Husak

Pevné formy molekul

Oldtich Pytela, Filip Bures$

Solvatochromie jako néstroj studia sloucenin s nelinearnimi optickymi
vlastnostmi

Jaroslav Kvicala, Michal Benes, Oldfich Paleta

Teoreticka studie nukleofilni aromatické substituce na
2,3,4,5,6-pentafluorbifenylu

Posterova prezentacia 1: 1Po01-1P029, 2P001-2P030, 3P0o01-3P039,
4Po01, 5P001-5P010, 6P001-6P003

Robert Mistrik

De novo uréovanie chemickej $truktiry latok pomocou tandemove;j
hmotnostnej spektrometrie

Vladimir Filip

Moznosti vyuziti rostlinnych olejt

Presun do sekcii

Stefan Marchalin, Jozefina Z(Ziova a Peter Safaf
Stereoselektivna syntéza substituovanych indolizidinolov
Miroslav Soural, Jan Hlavac, Pavel Hradil, Marian Hajdach

Efficient Synthesis and Cytotoxic Activity of Some Symmetrical Disulfides
Derived from the 4(1H)-Quinolinone Skeleton

Sona Kiupkova, Miroslav Soural and Jan Hlavac

Efficient Solid-Phase Synthesis of 6-Nitro-3-Hydroxy-4(1H)-Quinolinones
with Two Diversity Positions

Prestavka s obCerstvenim

Jan Imrich, Maria Vilkov4, Jana Tomas¢ikova, Zdenka

Bedlovicova, Eva Balentova, Karel D. Klika

Nové tiomocoviny a tiosemikarbazidy akridinu a ich cykliza¢né reakcie
Pavel Pazdera, Barbora Andélova, Vladimira Datinska,

Marcela Chmielova, Dana Némec&kova, Jan Simbera a Karel Zelinka
Ionexy jako imobilizatory pro katalytické systémy v CistSich syntézach
Nadézda Pudelova, Isabelle Bouillon, Jaroslav Zajicek, Jan Ko¢i, and
Viktor Krchnak

Solid-phase synthesis of diverse heterocycles from polymer-supported
amino ketones

80 rokov SCHS, slavnostny seminar
Posterova prezentacia 2: 1P030-1Po58, 2P031-2P060, 3P040-3P078,
4P002, 5P011-5P020, 6P004-6P006
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Stvrtok, 10. september 2009

08:30 - 09:20 PP5
(miestnost’ Sekcie 1)

08:30 - 09:20 PPo6
(miestnost’ Sekcie 3)
09:20 - 09:25
09:25-09:50  3P12

09:50 - 10:15  3P13
10:15-10:40  3P14
10:40 - 11:10

11:10-11:35  3P15

11:35-12:00  3P16

12:00 - 12:25  3P17

12:30 - 14:20
14:20-15:10 PP7
(miestnost’ Sekcie 1)
14:20-15:10  PP8
(miestnost’ Sekcie 3)
15:10 - 15:15
15:15-15:40  3P18

15:40 - 16:05  3P19

16:05-16:30  3P20

16:30 - 17:00
17:00 - 17:25  3P21

17:25-17:50  3P22

17:50 - 18:15  3P23

Program prednasok

Roman Sziics, Melissa Hanna-Brown a Pat Sandra

Vplyv inovécie v separacnych metédach na vyvoj novych farmaceuticky
aktivnych latok a produktov

Jozef Lehotay

Vyznam analytickej chémie v sticasnosti

Presun do sekcii

Lubos Prokipek, Tereza Titérova, Vladimir Spagek, Miroslav Veceta,
Jiti Podesva, Jana Kovarova

Oveéfeni vlastnosti smésnych polymernich stabilizatori na modelovych
polyurethanovych systémech

Petr Sysel, Martina Traxmandlova, Evgenia Minko

Vysoce vétvené polyimidy na bazi tris(2-aminoethyl)aminu

Jozef Luston, Juraj Kronek

Iniciatory pre kationovu polymerizaciu cykllickych imino éterov
Prestavka s obCerstvenim

Michal Cerny, Zdetika Blechova, Ladislav Burgert, Lucia
Kristofikova

Optimalizace barveni celulézovych materialti kypovymi barvivy
Ladislav Svoboda, Miroslav Veceta, Lubo$ Prokipek, Miroslav

Stancl

Optimalizace podminek vytvrzovani polymernich nosicti identifika¢nich
télisek pro vybusiny

Silvia Podobekové, Anna Ujhelyiova

Potla¢ polyetyléntereftalatovych textilii za ucelom zlepSenia
bariérovych vlastnosti

Obed

Vladimir Kvasnic¢ka

Umelé chémia a Darwinova evolicia

Lubomir Held, Jan Reguli

"Last Reaction Hero" — Hrozi koniec chemikov na Slovensku?

Presun do sekecii

Martin Hruby, Cestmir Konak, Jan Ku¢ka, Miroslav Vetrik, Sergey K.
Filippov, Karel Ulbrich, Ondiej Lebeda

Termoresponsivni polymerni micely jako potencialni radiofarmaka
Michal Pechar, Robert Pola, Libor Kostka, Karel Ulbrich,

Lucie Bednarova, Petr Malon, Vlastimil Kral, Irena Sieglova, Milan Fabry
Hybridni kopolymery obsahujici coiled coil motiv pro fizenou dopravu
a smérovani 1é¢iv

Monika Horakova, Alena Hybnerova, Ladislav Burgert, Jitka

Kunstova, Gabriela Krylova

Vyvoj samosekvestrujicich biodegradabilnich tenzida
Prestavka s obCerstvenim

Vladimir Proks, Frantisek Rypacek

Synteticky fibronektin mimeticky ligand pro integriny zprostfedkovanou
adhezi bun¢k na biomateridly

Ivana Sedénkové, Miroslava Trchové, Jan Pilai

Infrared spectra measured during Polymer weathering evaluated by factor
analysis

Miroslav Veceta, Lubos Proktipek, Ladislav Svoboda, Petr Lebeda
Charakterizace akrylatovych disperzi metodou A4F-MALS
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Piatok, 11. september 2009

08:30 - 08:55 3P24

08:55-09:20

09:20 - 09:45

09:45 - 10:15
10:15 - 10:40

10:40 - 11:05

11:10 - 12:00

3P25

3P26

3P27

3P28

Program prednasok

Lucie Brulikova, Jan Hlavac

Synthesis of 5-modified uridine analogues and study of their cytotoxic
activity

Jana Raschmanova, Michaela Slaninkova, Miroslava Martinkova,

Jozef Gonda, Juraj Kuchar

Stereoselektivna syntéza vysokofunkcionalizovaného prekurzora polarne;j
Casti (-)-sfingofunginu E

B. Eignerova, M. Dracinsky, M. Budésinsky, and M. Kotora

Perfluoroalkylation via cross-metathesis and its application in a synthesis of
biological active compounds

Prestavka s ob¢erstvenim

Jifi Ludvik, Irena Hoskovcova, Stanislav Zalis

Molekularni elektrochemie — vhodny prostiedek ke studiu elektronové
struktury a reaktivity Fischerovych aminokarbenti chromu a Zeleza

Abdul Wahab, Michal Valasek, Stursa Jan, Josef Michl, Jiri Klima,

and Jiri Ludvik

Electrooxidation behavior of substituted CB;1H;, anions in LIQuid SO, and
Hammett equation

Panelova diskusia, zaver

Sekcia 4: Vyucovanie a histéria chémie

Miestnost: podla planu miestnosti na obalke (fialovy farebny kod)

Utorok, 8. september 2009

14:20 - 15:10

PP1

(miestnost’ Sekcie 1)

14:20 - 15:10

PP2

(miestnost’ Sekcie 3)

15:10 - 15:15
15:15-15:25
15:25-15:50
15:50 - 16:15

16:15 - 16:45
16:45-17:10

17:10 - 17:35

4P01

4P02

4P03

4P04

Jozef Rychly, Lydia Rychla

Svetelna emisia z teplom iniciovanej oxidacie polymérov a jej vztah so
zvysSkovou stabilitou polymérneho materialu

Jitka Ulrichova

Polyfenoly — od fytochemie k funkéni potraviné?

Presun do sekcii

Uvodni informacia garanta sekcie

Hana Ctrnactova, Pavel Dragar, Eva Stratilova Urvalkova, Jiii Zaji¢ek
CITIES: evropsky projekt pro ucitele chemie strednich $kol

Eva Stratilova Urvéalkova, Hana Ctrnactova, Sarka Matouskova
CITIES: mezinarodni webova prezentace projektu

Prestavka s obCerstvenim

Renata Sulcovd, Hana Béhmové, Eva Stratilova Urvalkova, Barbora
Zakostelna

CITIES: Materialy pro zajimavé experimentalni ¢innosti

Hana Bohmova, Hana Ctrnactova, Renata Sulcova, Eva Stratilova
Urvalkova
CITIES: Aktuality pro ucitele v chemickém vzdélavani
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17:35-18:00  4P05

20:00 - 24.00  Po

Streda, 9. september 2009

08:30- 09:20 PP3
(miestnost’ Sekcie 1)

08:30 - 09:20 PP4
(miestnost’ Sekcie 3)

09:20 - 09:25
09:25-09:50  4P06
09:50 - 10:15  4P07
10:15-10:40  4P08
10:40 - 11:10
11:10-11:35  4P09
11:35-12:00  4P10
12:00 - 12:25  4P11
20:00 - 21:00

20:00-24.00 Po

Stvrtok, 10. september 2009

08:30 - 09:20 PP5
(miestnost’ Sekcie 1)

08:30 - 09:20  PP6
(miestnost’ Sekcie 3)

09:20 - 09:25
09:25-09:50  4P12
09:50 - 10:15  4P13
10:15-10:40  4P14

10:40 - 11:10

Program prednasok

Marie Vasileska

Hodnoceni v chemii jako sou¢ast nové statni maturity v CR

Posterova prezentacia 1: 1Po01-1P029, 2P001-2P030, 3P0o01-3P039,
4Po01, 5P001-5P010, 6P001-6P003

Robert Mistrik

De novo uréovanie chemickej $truktiry latok pomocou tandemove;j
hmotnostnej spektrometrie

Vladimir Filip

Moznosti vyuziti rostlinnych olejt

Presun do sekcii

Beata Vranovicova

Vplyv neverbalnych prostriedkov v zadani chemickej vypoctovej ulohy na
vyber spdsobu jej rieSenia

D. Sykorové, O. Smrc¢kova

Zakladni laboratote pro stfedoskolské studenty
Eva Kostolanyiova, Katarina Javorova

Ako pracovat’ s talentovanou mladezou?
Prestavka s obCerstvenim

Jozef Carsky

Vznik a ¢innost’ slovensko-podkarpatskoruskej odbocky CSSCH (priprava
chemického zjazdu, ktory sa mal konat’ v Bratislave)

Jozef Carsky, Michal Uher

Historia tradinych zjazdov slovenskych a Ceskych chemikov v Banskej
Stiavnici

Milos Jesensky

Historical outline of slovak alchemy

80 rokov SCHS, slavnostny seminar

Posterova prezentacia 2: 1P030-1Po58, 2P031-2P060, 3P040-3P078,
4P002, 5Po11-5P020, 6P004-6P006

Roman Sziics, Melissa Hanna-Brown a Pat Sandra

Vplyv inovacie v separaénych metddach na vyvoj novych farmaceuticky
aktivnych latok a produktov

Jozef Lehotay

Vyznam analytickej chémie v stii¢asnosti
Presun do sekcii

Jifi Jirat, Eva Dibuszova

Nové moznosti licencovani elektronickych vyukovych materialti — Licence
Creative Commons

Jifi Znamenacek, Michal Bozon, Bediich Kosata

ESO — jednotny celoskolni rozcestnik elektronickyCH studijniCH materiali
VSCHT Praha

Jitka Souckova, Lukas Miiller, Jana Skopalova

Programovana ucebnice elektroanalytickych metod

Prestavka s obcerstvenim
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11:10-11:35

11:35-12:00

12:00 — 12:25

12:30 - 14:20
14:20 - 15:10

4P15

4P16

4P17

PP7

(miestnost’ Sekcie 1)

14:20 - 15:10

PP8

(miestnost’ Sekcie 3)

Piatok, 11. september 2009

11:10 - 12:00

Program prednasok

Vratislav Flemr
Ustav anorganické chemie, Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Iva Dudkova

Celozivotni vzdélavani na VSCHT Praha

Jaroslav Silhanek

Chemisches Zentralblatt — historickd souc¢asnost

Obed

Vladimir Kvasnicka

Umela chémia a Darwinova evolicia

LCubomir Held, Jan Reguli

"Last Reaction Hero" — Hrozi koniec chemikov na Slovensku?

Panelova diskusia, zaver

Sekcia 5: Potravinarstvo, Zivotné prostredie a biotechnolégia

Miestnost: podla planu miestnosti na obalke (oranzovy farebny kod)

Utorok, 8. september 2009

14:20 - 15:10

PP1

(miestnost’ Sekcie 1)

14:20 - 15:10

PP2

(miestnost’ Sekcie 3)

15:10 - 15:15
15:15-15:25
15:25-15:50

15:50 - 16:15

16:15 - 16:45
16:45-17:10

17:10 - 17:35

17:35 - 18:00

20:00 - 24.00

5P01

5P02

5P03

5P04

5P05

Po

Jozef Rychly, Lydia Rychla

Svetelna emisia z teplom iniciovanej oxidacie polymérov a jej vztah so
zvyskovou stabilitou polymérneho materialu

Jitka Ulrichova

Polyfenoly — od fytochemie k funkéni potraviné?
Presun do sekcii

Uvodni informacia garanta sekcie

Agata FargaSova
Fytotoxicita a genotoxicita chromu a niklu

Daniela BoroSova, Iveta Nagyova, Zuzana Melichova

Arsenic contamination of surface and ground waters at the Cubietova deposit
(Central Slovakia)

Prestiavka s obCerstvenim
Zuzana Kramarova and Agata Fargasova

The effect of arsenic and selenium on the growth and chlorophyll production
of Desmodesmus quadricauda aNd Pseudokirchneriella subcapitata

Alzbéta Petrdkova, Eliska Chrpova, Hana Ledererova

Omezeni ristu bakterii na textiliich a ochrana zivotniho prostiedi

Martin Kubala, Marika Janovské, Vilim Simanek, Jitka Ulrichov
Studium interakce sanguinarinu s Na'/K"-ATP4azou metodami

fluorescencni spektroskopie
Posterova prezentacia 1: 1Po01-1P029, 2P001-2P030, 3P001-3P039,
4Po01, 5P0o01-5P010, 6P001-6P003
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Program prednasok

Streda, 9. september 2009

08:30- 09:20 PP3 Robert Mistrik

(miestnost’ Sekcie 1) De novo uréovanie chemickej $truktiry latok pomocou tandemove;j
hmotnostnej spektrometrie

08:30-09:20 PP4 Vladimir Filip

(miestnost’ Sekcie 3) Moznosti vyuziti rostlinnych oleju

09:20 - 09:25 Presun do sekcii

09:25 - 09:50 5P06 Pavel Zachat, Vladimir Kral

Katalyzatory na bazi metaloporfyrini — nastroj k modelovani
pusobeni vybranych enzymi

09:50 - 10:15 5P07 J. Lipovsky, M. Linhova, P. Fribert, P. Patakova, M. Rychtera, K.
Melzoch
Uspotadani kultiva¢niho procesu pro produkci butanolu
10:15-10:40  5P08 P. Fribert, J. Lipovsky, M. Linhova, P. Patdkova, M. Rychtera, K.
Melzoch

Optimalizace stripovani plynem pfi separaci 1-butanolu z kultiva¢niho media
béhem fermentacniho procesu

10:40 - 11:10 Prestavka s ob¢erstvenim
11:10-11:35 5P09 Michaela Linhova, Petra Patakova, Petr Fribert, Jakub Lipovsky,
Mojmir Rychtera, Karel Melzoch

Sledovani morfologickych a fyziologickych zmén u bakterii rodu clostridium
s vyuzitim prutokové cytometrie

11:35-12:00 5P10 Daniela Smogrovicova, Pavol Nadasky, B. S. Wilhelmi, R. Tandlich,
R. Morrison, G. Cambray
Slovak and south African Mead

12:00 - 12:25 5P11 Ludmila Zajoncova, Michaela Pe¢ova, Marek Sebela, Zdenka
Markova, Radek Zbotil, Katetina Kluchova, Jan Cuda and Dalibor Jan&ik
Immobilization of enzymes on superparamagnetic nanoparticles

20:00 - 21:00 80 rokov SCHS, slavnostny seminar

20:00 - 24.00 Po Posterova prezentacia 2: 1P030-1Po58, 2P031-2P060, 3P040-3P078,
4P002, 5Po11-5P020, 6P004-6P006

Stvrtok, 10. september 2009

08:30 - 09:20 PP5 Roman Sziics, Melissa Hanna-Brown a Pat Sandra

(miestnost’ Sekcie 1) Vplyv inovacie v separacnych metddach na vyvoj novych farmaceuticky
aktivnych latok a produktov

08:30 - 09:20 PPo Jozef Lehotay

(miestnost’ Sekcie 3) Vyznam analytickej chémie v sti¢asnosti

09:20 - 09:25 Presun do sekcii

09:25-09:50  5P12 Andriy Synytsya, Alla Synytsya, Roman Bleha, Jan Brindza
Ttidéni kveétovych a veelich pylt: vyuziti spektroskopickych a statistickych
metod

09:50 - 10:15 5P13 Stanislav Sekretar, Kristina Hovangikova, Stefan Schmidt
Trendy v baleni potravin

10:15-10:40 5P14 Barbora Hrvolova, Jifi Kalina

Selektivni extrakce vybranych karotenoidti
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10:40 - 11:10
11:10-11:35 5P15

12:30 - 14:20

14:20 - 15:10  PP7
(miestnost’ Sekcie 1)
14:20 - 15:10  PP8
(miestnost’ Sekcie 3)

Piatok, 11. september 2009

11:10 - 12:00

Program prednasok

Prestavka s obCerstvenim

Stefan Schmidt, Frantisek Kreps, Zlatica Kohajdova, Stanislav
Sekretar

Trans fatty acid content in slovak margarines

Obed
Vladimir Kvasnicka

Umela chémia a Darwinova evolicia
LCubomir Held, Jan Reguli
"Last Reaction Hero" — Hrozi koniec chemikov na Slovensku?

Panelova diskusia, zaver

Sekcia 6: CHEMPROGRESS

Miestnost: podla planu miestnosti na obalke (zeleny farebny kod)

Utorok, 8. september 2009

14:20-15:10 PP1
(miestnost’ Sekcie 1)

14:20 - 15:10  PP2
(miestnost’ Sekcie 3)
15:10 - 15:15
15:15-15:25
15:25-15:50  6P01

15:50 - 16:15  6P02

16:15 - 16:45
16:45-17:10  6P03

17:10-17:35  6P04

17:35-18:00  6P05

20:00 - 24.00  Po

Streda, 9. september 2009

08:30 - 09:20 PP3

Jozef Rychly, Lydia Rychla

Svetelna emisia z teplom iniciovanej oxidacie polymérov a jej vztah so
zvysSkovou stabilitou polymérneho materialu

Jitka Ulrichova

Polyfenoly — od fytochemie k funkéni potraving?

Presun do sekcii

Uvodna informacia garanta sekcie

M. Bajus, B. Mlynkova

Copyrolysis and cocracking of oil fractions with polymeric wastes by
chemical recycling

Petr Zamostny, Adam Karaba, Zden¢k Bélohlav

Matematicky model pyrolyzy uhlovodikd s automatickym
generovanim sité reakci

Prestavka s obCerstvenim

J. Lederer, F. Necesany, V.Vesely, J. Kukacka

Moznosti zpracovani smésnych odpadnich plastt jako alternativni
palivo

Vaclav Vesely, Jifi Hanika , Jaromir Lederer, FrantiSek Necesany a
Vratislav Tukac

Ekonomické aspekty recyklace polyetylentereftalatu

R. Dvorsky

From structural biology to the drugs against inflammatory bowl diseases
Posterova prezentacia 1: 1Po01-1P029, 2P001-2P030, 3P001-3P039,
4Po01, 5P001-5P010, 6P001-6P003

Robert Mistrik
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(miestnost’ Sekcie 1)

08:30 - 09:20

PP4

(miestnost’ Sekcie 3)

09:20 - 09:25
09:25 - 09:50

09:50 - 10:15

10:15 - 10:40

10:40 - 11:10
11:10 - 11:35

11:35-12:00

12:00 - 12:25

20:00 - 21:00
20:00 - 24.00

Stvrtok, 10. september 2009

6P06

6P07

6P08

6P09

6P10

6P11

Po

08:30 - 09:20 PP5
(miestnost’ Sekcie 1)

08:30 - 09:20

PP6

(miestnost’ Sekcie 3)

09:20 - 09:25
09:25 - 09:50

09:50 - 10:15

10:15 - 10:40

10:40 - 11:10
11:10-11:35

11:35-12:00

12:00 - 12:25

6P12

6P13

6P14

6P15

6P16

6P17

Program prednasok

De novo uréovanie chemickej $truktiry latok pomocou tandemove;j
hmotnostnej spektrometrie

Vladimir Filip

Moznosti vyuziti rostlinnych oleju

Presun do sekcii

Viktor Milata

Zelena chémia — ano ¢i nie ?

Jan Cvengros, Jozef Mikulec

Biopaliva a ich perspektivy

Jakub Mali§, Martin Paidar

Vliv provoznich parametr na vykon palivovych ¢lanka
Prestavka s obCerstvenim

Vdovjak Ladislav

Konverzia vakuového zvysku na jednotke LC-Fining v rafinérii Slovnaft
Magdaléna Stolcova and Milan Hronec

Synthesis and application of benzothiazolylthio-substituted
alkylaminopropene

Martin Zapletal

Syntéza vybranych aminoetherd v plynné fazi

80 rokov SCHS, slavnostny seminar

Posterova prezentacia 2: 1P030-1Po58, 2P031-2P060, 3P040-3P078,
4P002, 5Po11-5P020, 6P004-6P006

Roman Sziics, Melissa Hanna-Brown a Pat Sandra

Vplyv inovécie v separa¢nych metddach na vyvoj novych farmaceuticky
aktivnych latok a produktov

Jozef Lehotay

Vyznam analytickej chémie v sti¢asnosti

Presun do sekcii

Pavol Sajgalik, Miroslav Bo¢a

MACHINA - Centrum pre Materialy, vrstvy a systémy pre Aplikacie a
Chemlcké procesy v extrémNych podmienkAch

Roman Kodym, Petr Klein, Karel Bouzek, Pavel Novak

Komplexni dynamicky model procest probihajicich u povrchu
katodicky chranéné kovovové konstrukce ulozené v pudé

Ladislav Kudrlic¢ka, Jana Kolesarova a Josef Kozler

Meéfeni a vyhodnocovani dynamické adsorpce tézkych kovii na
ptirodnich sorbentech s obsahem huminovych latek

Prestavka s obcerstvenim

A. Vincze, A. Satka, D. Hagko, M. Janek, V. Danielik, F. Uherek, J.
Matuska

Chemical analysis and Surface investigation of Pyrolytic Boron Nitride
(PBN)

Igor Novak, Galina K. Elyashevich, Ivan Chodak, Marian Steviar,
Angela Kleinova, Vladimir Pollak

Polyehylene membranes treated by argon barrier discharge plasma

V. Hanta, J. Pozivil
Use of discrete event systems as means of building computer
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12:30 - 14:20
14:20-15:10 PP7
(miestnost’ Sekcie 1)
14:20 - 15:10  PP8
(miestnost’ Sekcie 3)
15:10 - 15:15
15:15-15:40  6P18
15:40-16:05  6P19
16:05-16:30  6P20
16:30 - 17:00

Piatok, 11. september 2009

11:10 - 12:00

Cena Shimadzu 2009

Stvrtok, 10. september 2009
15:15-15:30

15:30 - 15:45
15:45 - 16:00
16:00 - 16:15
16:15 - 16:30
16:30 - 17:00
17:00 - 17:15
17:15-17:30
17:30 - 17:45

17:45 - 18:00

18:00 - 18:15

Program prednasok

models of batch plants

Obed

Vladimir Kvasnicka

Umela chémia a Darwinova evolicia

Lubomir Held, Jan Reguli

"Last Reaction Hero" — Hrozi koniec chemikov na Slovensku?
Presun do sekcii

Bencikova Eleondra, Bere$ik Marian, Ondrasikova Katarina

Functional materials in health service institutions
Karol Rakottyay, Alexander Kaszonyi
Katalytick4 oxidacia cyklohexylaminu

Blazej Horvath and Milan Hronec

Gas-phase epoxidation of propylene

Prestavka s obCerstvenim

Panelova diskusia, zaver

Cacho Franti$ek, Manova Alena, Beinrohr Ernest

Stanovenie stopovych koncentracii ortuti technikou ETAAS po
elektrochemickej uprave vzorky

Petr Dobias, Petra Pavlikova, Martin Adam, Karel Ventura

Pressurised fluid and ultrasonic extraction methods for analysis of plant
antioxidants and their antioxidant capacity

Jakub Hraniéek, Véaclav Cerveny, Petr Rychlovsky

Stanoveni ultrastopovych koncentraci arsenu a selenu v pitnych vodach
metodou ECHG-QFAAS

Peter Kalafut, Radim Kucera, Jifi Klime$

Moznosti vyuziti stacionarnich fazi na bazi oxidu zirkonicitého ve
farmaceutické analyze

Katefina Peslova, Petr Novak, Tomas Obsil, Miroslav Sulc
Protein-proteinové interakce pohledem hmotnostni spektrometrie
Prestavka s obcerstvenim

Luka$ Rambousek, Syslova Kamila, Petr Kacer

Determination of dopamine and its metabolites by LC-ESI-MS/MS in rat
brain microdialysis samples

Vaclav Ranc, Vladimir Halvi¢ek, Petr Bednai and Karel Lemr
Instrumental and experimental parameters important for chiral analysis by the
kinetic method

Julia Ricanyova, Renata Gadzala-Kopciuch, Katarina Reiffova, Boguslaw
Buszewski

Supramolecular recognition of steroids from biological fluids

Andrea Statiova, Jozef Marak, Sofia Zakovi¢ova and Dusan Kaniansky
Preparative isotachophoresis as a sample pretreatment technique for mass
spectrometry

Monika Stupavska, Monika Aranyosiova, Dusan Veli¢

Matrice na baze uhlika v hmotnostnej spektrometrii sekundarnych iénov pri
analyze makromolekil
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