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VaZeni a mili ucastnici 70. sjezdu chemikii, vaZeni a mili ¢tendri,

dové konal 18. sjezd Ceskoslovenské spolecnosti chemické, a podruhé v roce 1997, kdy se ve Zliné uskutecnil 50. sjezd
chemickych spolecnosti. Zatimco uz jen stézi najdeme pamétnika 18. sjezdu, z péti stovek ucastnikii jubilejniho 50. sjezdu se
néekteri prihlasili i k ucasti na Sjezdu v poradi sedmdesatém, pro jehoz uskutecnéni poskytla své prostory Univerzita Toma-
Se Bati ve Zline (UTB).

Shodou okolnosti na 70. sjezd chemikii pripadl rok stého vyroci zrizeni samostatného Ceskoslovenského stdtu. Nejvy-
znamnéjSi udalosti v historii ceskych zemi a Slovenska se staly v letech s osmickou na konci. V té souvislosti se nabizi uvést
néekteré vyznamné uddlosti z historie ceské a slovenské chemie a spolecenstvi ceskych a slovenskych chemikii, ke kterym
doslo v ,,osmickovych“ letech.

V roce 1828 profesor prazské Karlo-Ferdinandovy univerzity Jan Svatopluk Presl, tviirce ceského nazvoslovi v Fadé
oborii prirodovédy véetné chemie, vydal prvni dil spisu Lucba cili chemie zkusna. Vsechny Preslovy nazvoslovné navrhy se
neujaly, ale polozil zdklady rozliSovani oxidacniho cisla pomoci pripon a stile pouZivame nékteré ndzvy prvkii, které vytvo-
7il (napriklad vodik, draslik, vapnik, uhlik, kyslik). Spolkem ceskych chemikui, ktery na konci 19. stoleti silné zasahoval do
Fady zemskych hospodarskych otdzek, bylo ziizeno nékolik komisi pro FeSeni specidlnich problémii, mezi nimi v roce 1888
komise pro jednotné metody zkouSent strojenych hnojiv a v roce 1898 komise celni. V roce 1888 na Ceské vysoké skole
technické profesor Preis zavedl cviceni ve stechiometrickych vypoctech, které dodnes jako siil potiebuje velkad Cdst studentii
na zacdtku studia chemie. V listopadu 1918, jen necely mésic po vyhldseni ceskoslovenského statu, bylo Ceskou chemickou
spolecnosti podano Narodnimu shromdzdéni podrobné vypracované memorandum navrhujici vybudovani chemické sekce
v ministerstvu priimyslu, kterd by jako ustiedi chemického priimyslu zajistovala jeho Zadouct rozvoj. Krdtce po vzniku Ces-
koslovenska také vzesel z Fad clenit navrh, aby byly zménény stanovy Spolecnosti tak, aby piisobnost Spolecnosti byla vy-
znacena pro celou republiku a nikoliv jen pro cCeské zemé. Spolecnost v roce 1918 méla 623 cleny. V roce 1928 byla zahd-
Jjena reorganizace Ceskoslovenské spolecnosti chemické, jejiz tistiedi bylo v Praze. Bylo rozhodnuto, Ze Spolecnost se bude
naddle skladat ze t/i pobocek — ceské, moravsko-slezské a slovensko-podkarpatskoruské se sidly v Praze, Brné a Bratislavé.
To se uskutecnilo v roce 1929. ZaloZenim pobocky v Bratislavé zacina historie dnesni Slovenské chemické spolecnosti. Na
24. — 26. zari 1938 byl pripravovan sjezd Ceskoslovenské spolecnosti chemické, ktery se mél uskutecnit v Bratislavé, avsak
znamé politické udalosti v té dobé jeho konani znemoznily.

Odbornou naplni 70. sjezdu chemikii je Sest plendrnich predndsek a jedndni ve 13 sekcich, v jehoz programu je vice
nez 120 ustnich sdéleni a prezentace vice nez 100 posterii. Do uvedeného poctu ustnich sdéleni jsou zahrnuta predstaveni
vysledkii praci mladych chemikii v soutezi o Cenu Shimadzu, kterd probéhne tradicné v ramci sekce Analyticka chemie
(10 praci) a v soutezi Metrohm Young Chemist Award zarazené do programu sekce Elektrochemie a dalsi oblasti fyzikalni
chemie (9 praci). Dalsi mladi aktivni ucastnici sjezdu budou soutezit o Cenu rektora UTB za nejlepsi prednasku a o Cenu
dekana Fakulty technologické UTB za nejlepsi poster. Na Sjezdu probéhne také setkani mladych ceskych a slovenskych
chemikii, na némz se predstavi Sekce mladych chemikii pod zdstitou Ceské spolecnosti chemické a Slovenské chemické spo-
lecnosti.

70. sjezd je svého druhu také pripravou na rok 2019, ktery vyhldsila UNESCO Mezindrodnim rokem periodické sou-
stavy chemickych prvkii (blize viz https://www.iypt2019.0org). Pro ucastniky a vSechny cleny chemickych spolecnosti by mél
byt vyzvou k zamysleni, jak vice popularizovat chemii v Siroké verejnosti.

Verim, ze 70. sjezd chemikii splni ocekavani jeho ucastnikii, at’ uz jde o inspirace pro dalsi védeckou, pripadné peda-
gogickou, prdci, prijemna setkani se znamymi kolegy a prdteli, seznameni s novymi kolegy a vytvoreni novych prdtelskych
vztahii, ¢i obecné prijemny pobyt. VSem ctenarim tohoto Cisla ¢asopisu Czech Chemical Society Symposium Series preji,
aby jim poslouzilo jako cenny zdroj informaci a inspiraci pro jejich tvorivou prdci.

Stanislav Kafka
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PL-01
ATOMIC CATALYSTS

JIRI JANATA

School of Chemistry and Biochemistry, Georgia Institute of
Technology, Atlanta, Georgia, 30332-0400, U. S. A.
Jirijanata@chemistry.gatech.edu

To prepare materials with theoretically predicted
properties has been a dream of scientists since the creation of
materials science as a separate discipline. Such materials
would find applications in catalysis and in rational design of
selectivity of chemical sensors. Of particular interest are
precious metals. It is known that their behavior is dictated not
only by their chemical properties but also by their size. That
has been the overarching goal of the modern materials science
— the nanomaterials. When they are created by the fop-down
approach, the discussion is focused on their size, which leads
to a logical division between properties of bulk and surface
atoms in the nanoparticle. However, when the size of
a nanoparticle reaches only a few atoms that distinction is no
longer valid. This is where classical physics crosses over to
quantum physics and individual electronic structures of atoms
must be taken into account. It was experimentally
demonstrated that coinage metal clusters show distinct odd-
even oscillation patterns of the highest occupied molecular
orbital (HOMO) level when the number of Au cluster atoms is
below 10 (ref.") as shown in Fig. 1.
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Fig. 1. Quantized ,,0dd — Even* effect observed in atomic gold
clusters

A cyclic and scalable way of depositing atom-by-atom is
necessary. Atomic layer deposition is a widely used vacuum-
based technology to prepare thin films of wvarious
compositions with Angstrdm precision based on a cyclic
reaction scheme. However, the random nature of the
precursor-surface interaction leads to an inevitable cluster or
particle distribution, therefore no control on atomicity can be
achieved. Ideally, one must therefore find a substrate with
isolated specific sites that feature a high affinity towards
metal precursors. In that case, the excess precursor could be
removed, the bound precursor complex could be reduced, and
the specific site could be reactivated for the next atom
deposition cycle. Such a site was found to be the protonated
imine site (pK,=5.5) of the conjugated polymer polyaniline
(PANI) which shows an extraordinary affinity on the order
Keq=1010 with metal halide anions®. Therefore, aqueous acidic
solutions containing metal halide anions can be used to
specifically attach the latter to such imine bonds. A rinsing
step can then remove the unbound metal halide anions and
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areducing agent can be used to form elemental metal. The
key point here is that PANI at such conditions will be in the
conducting emeraldine salt state and act as a reducing agent
for the metal halide itself’. As a result, the exposure to metal
halide anions will result in an uncontrolled and spontaneous
reduction resulting in the formation of metal nanoparticles.
The problem of spontaneous reduction was solved by
maintaining a potential of +0.8V (vs. Ag/AgCl/IM KCl/)) at
the PANI film throughout the first half cycle (Fig. 2, Steps 1
and ID)*. In this way, the PANI emeraldine salt is oxidized to
pernigraniline salt form, which cannot reduce the bound metal
halide anions. After removal of excess precursor anions from
the solution (Step III), the reduction can be simply carried out
by relaxing the potential applied to PANI back to —0.2 V at
which point the bound precursor anion is reduced to one metal
atom (Step IV). Thus, the simultaneous control of
composition of the solution and the potential of the PANI
matrix are the key elements of this process, as is shown in
Fig. 2 for the specific case of Au atom-by-atom deposition.
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Fig. 2. Cyclic deposition of gold atoms in polyaniline. Insert shows
potential control oft he PANI film

In the general formula of the PANI* (M—,N,) isolation
matrix M and N are metals and m and n are the numbers of
individual atoms®. Up to seven atoms (m+n < 7) have been
incorporated at specific PANI sites, resulting in quantized
electrocatalytic behavior. Selective electrooxidation of lower
aliphatic alcohols on Pt electrodes coated with such materials
has been demonstrated®”.
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PL-02

METABOLOMIKA - NOVA, EFEKTIVNI STRATEGIE
PRO HODNOCENI KVALITY POTRAVIN A
OCHRANU ZDRAVI POPULACE

JANA HAJSLOVA, VOJTECH HRBEK, VIT KOSEK,
KAMILA HURKOVA, JANA PULKRABOVA

Ustav analyzy potravin a vyzivy, Fakulta potravindrské
a biochemické technologie, VSCHT Praha, Technicka 3,
166 28 Praha 6, Ceskd republika
Jjana.hajslova@vscht.cz

Dynamicky rozvoj modernich instrumentélnich technik
se promitd i do zdsadnich zmén piistupt k hodnoceni kvality
potravin, a to nejen pokud jde o zastoupeni nutri¢né
vyznamnych slozek, ale také ve vztahu k jejich bezpecnosti
a autenticité. Obdobné lze potencial soucasnych technik
aplikovat pti hodnoceni vlivi riznych faktori, jako je skladba
diety ¢i environmentalnich (napf. expozici kontaminantiim)
na metabolické pochody v zivych organismech, které se
promitaji do slozeni biologickych matric. Namisto dfive
rutinné vyuzivané ‘cilové analyzy’, kterd se zaméfovala pouze
na sledovani vybranych parametrl, se dnes v rostouci mife
uplatituje necilovy screening, ktery umoziuje komplexnéjsi
charakterizaci vySetfované matrice, aniz by byla uplatnéna
n&jaka a priori hypotéza, pokud jde o jeji slozeni. Na Ustavu
analyzy potravin a vyzivy VSCHT byla realizovana

v poslednim desetileti fada studii vyuzivajicich pro
metabolomicky  fingerprinting” ¢i  profilovani  rtzné
instrumentalni  platformy  sestdvajici z  ultraa¢inné

chromatografie, plynové, kapalinové ¢i superkritické fluidni
(HRGC, UHPLC, SFC) ve spojeni s tandemovou
vysokorozliSovaci spektrometrii (HRMS/MS). Pro  dalsi
zvySeni rozliSeni analytd nachazejicich se v komplexnich
smesich je vyuzivana iontova mobilita (IM). Je nutné
zdlraznit, Ze vyznamnou roli pfi interpretaci (velmi
objemnych) generovanych dat hraji sofistikované statistické
metody multivariaéni analyzy. V ramci prezentace budou
uvedeny piiklady riznych pfipadovych studii zamétenych na
(i) hodnoceni autenticity cennych kofeni a alkoholickych
napoju; (ii) kvality tepelné¢ namahanych oleji ¢i biopotravin;
(iii) zmény lipidomu plazmy pii expozici environmentalnim
kontaminantim. Diskutovany budou i limitujici aspekty
vyuzivanych analytickych strategii a budouci trendy.

PL-03

DESORPéNi NANOELEKTROSPREJ — VYYOJ
IONTOVEHO ZDROJE PRO HMOTNOSTNI
SPEKTROMETRII

KAREL LEMR

Katedra analytické chemie-RCPTM, Prirodovédecka fakulta
Univerzity Palackého, 17. listopadu 12, 771 46 Olomouc,
Ceskd republika

karel lemr@upol.cz

Desorpéni  nanoelektrosprej (desorption nanoelectro-
spray, nanoDESI) se fadi kambientnim ionizaénim
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technikdm. Jejich éra zapocala v roce 2004, kdy byl popsan
desorpéni elektrosprej (desorption electrospray ionization,
DESI). Vroce 2005 nasledovala dal§i z dnes roziitenych
technik pfima analyza v redlném cCase (direct analysis in real
time, DART)’. Ambientni ionizaéni techniky jsou
charakterizovany jako postupy ionizace, u nichZ se neprovadi
zadna nebo pouze jen velmi omezena piediprava vzorku.
Piesnéji zpracovani vzorku spolu s ionizaci probiha v jednom
analytickém kroku, coz zjednoduSuje pracovni postup. Dle
zvolené techniky jsou latky ze vzorku bezprostfedné pred
ionizaci uvolilovany extrakci kapalinou, tepelnou popft.
chemickou desorpci nebo laserovou ablaci. Casto se tak déje
z dobfe definovaného mista vzorku a Ize ziskat obraz
rozlozeni latek na analyzovaném povrchu. Samotna ionizace
zahrnuje procesy analogické d&jum v elektrospreji nebo pii
chemické ionizaci za atmosférického tlaku’. Moznosti
ambientnich ionizacnich technik byly demonstrovany na fadé
aplikaci. Jako piiklad lze zminit forenzni a bezpecnostni
aplikace pfi odhalovani drog nebo pii detekci vybusnin ¢i
chemickych bojovych latek*’. Zajimavé je zobrazovani otiski
prsti  vykreslenim signalu  drog® nebo hmotnostng
spektrometrické zobrazovani fezii tkani®. Ambientni ionizaéni
techniky nasly uplatnéni pii analyze jednotlivich bundk’
a v mnoha dalSich oblastech.

Zminény desorp¢ni nanoelektrosprej byl vyvinut v nasi
laboratofi vroce 2006 a prvni vysledky byly publikovany
vroce nasledujicim®. Zdroj vyuziva sprejovaci kapilaru
s vnitinim primérem cca 2 pum a lze jej povaZovat za
miniaturizaci desorp¢niho elektrospreje, u které¢ho se vyuziva
kapilar s primérem v desitkdach mikrometra. Rozdily mezi
zminénymi iontovymi zdroji jsou ale zasadngj$i. Desorpce
v ptipadé¢ nanoDESI neni podporovana zmlzujicim plynem,
ktery je povazovan za nezbytny pro Uspésnou analyzu pomoci
DESI. Mensi pritok sprejovaci kapaliny u nanoDESI oproti
DESI  vyznamné snizuje riziko smyvani  vzorku
z analyzovaného povrchu. U nanoDESI je také desorbovano
mén¢ vzorku, coz ale klade vétsi naroky na citlivost méteni
a mize byt limitujici pro malé obsahy analytd. Samotny jeho
technicky vyvoj musel pfekonat fadu obtizi, jako byla
v pocatcich znaénd narofnost na dovednosti pracovnika
souvisejici s nastavenim zdroje. V prub¢hu let byla konstrukce
zdroje vylepSovana, az byla vyrobena verze umoziujici jeho
spojeni s hmotnostnim spektrometrem s vysokou rozliSovaci
schopnosti a provadéni experimenti hmotnostné spektro-
metrického zobrazovani’. Nedilnou soulasti vyvoje byla
charakterizace nanoDESI. Ukazalo se, Z¢ ma znacnou
toleranci k zasoleni vzorkii podobn& jako DESI'’. Povrchové
rozliSeni se pohybuje v desitkach mikrometr, je lepsi nebo
srovnatelné s hodnotami uvadénymi pro DESI’. V posledni
dobé se vyvoj zdroje soustiedi na zlepSeni citlivosti méteni.
Upravou komeréniho vstupu do hmotnostniho spektrometru
(pfipojeni pomocného vakuového cerpadla) bylo dosazeno
fadového zlepSeni odezvy.

Prvni aplikace nanoDESI se tykala analyzy
farmaceutického ptipravku. Kombinaci nanoDESI
s kinetickou metodou bylo mozné prokazat pfitomnost
D-efedrinu v Mukoseptonexu E®. Nasledng byl podobny
piistup uspé$né pouzit pti analyze optickych izomert 1éCiv
vkapce krve''. Pro odhalovani panovéni erveného vina
(vylepSovani barvy) lze pomoci nanoDESI sledovat
ptitomnost anthokyanint, které nejsou obsazené v révé vinné.
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Pozorované litky potvrzovaly piidavek extraktu z bezinek'?.
K dal$im aplikacim patii analyza drog nebo tablet. Na vhodny
povrch je vzdy nanaSeno pouze nékolik mikrolitrd vzorku
ptipadné jeho suspenze.

Béhem vyvoje nanoDESI byla zlepSena opakovatelnost
méteni, zjednoduSeno jeho ovladdni a ukdzadna jeho
pouzitelnost pro rychlou analyzu tfady vzorkl. Slibné je
rovnéz dosahované povrchové rozliSeni a nabizi se tak jeho
vyuziti vhmotnostné spektrometrickém zobrazovani. Pro
tento ucel je zasadni technicky vyvoj realizovany v posledni
dobé, jehoz cilem je dale zlepsit citlivost méfeni a zajistit
kompatibilitu iontového zdroje s riiznymi typy hmotnostnich
spektrometru.

Podékovani patii vSem kolegiim, kteri se v pribéhu casu
podileli na vyvoji, testovani a aplikacich desorpcniho
nanoelektrospreje. V poslednim obdobi byl vyzkum podporen
Grantovou agenturou CR (16-20229S) a MSMT CR
(LO1305).
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PL-04

UHLiKOVE, NANOSTRUKTURY PRO PQKROCILE
BIOMEDICINSKE, ENVIRONMENTALNI A
MAGNETICKE APLIKACE

RADEK ZBORIL, MICHAL OTYEPKA

Regionalni centrum pokrocilych technologii a materialii
(RCPTM), Univerzita Palackého v Olomouci, Slechtitelii 27,
Olomouc, 783 71, Ceskd republika.

radek.zboril@upol.cz

Uhlikové nanostruktury zahrnuji §iroké spektrum
materiali véetné nizkodimenzionalnich struktur, jako jsou
fuleren a uhlikové kvantové tecky (0D), uhlikové nanotrubice
(1D) ¢i grafen a jeho derivaty (2D), které vykazuji fadu
vyjime¢nych elektrickych,  optickych,  magnetickych,
povrchovych a mechanickych vlastnosti'. Tyto mohou byt
vhodné¢ fizeny kovalentni 1 nekovalentni chemickou
funkcionalizaci smérem k aplikacim v medicing, Zzivotnim
prostiedi, senzorice & pramyslovych technologiich®.

Uhlikové kvatové teCky (CDs) jsou nanoskopické
objekty hmoty, obvykle s grafitickym jadrem nesoucim rizné
funkéni skupiny na povrchu dle pouzité syntézy. Oproti
Kklasickym* kvantovym teCkdm na bazi chalkogenidi kovi
(CdSe, CdTe) se jedna o netoxické a biokompatibilni
materialy s unikdtnim mechanismem vyluc¢ovani z organismu.
Jejich optické vlastnosti lze navic ladit prostfednictvim
dopace ve struktufe grafitického jadra nebo funkcionalizaci
vhodnymi povrchovymi funkénimi skupinami’. CDs tak
nabizi Siroké uplatnéni naptiklad pti znaceni bunék, méteni
teploty v zivych buiikkdch (nanotermometrie) nebo ve
fototermalni terapii®.

Podobné jako v ptipadé CDs, také vlastnosti a aplikace
,nobelovského 2D materidlu — grafenu — jsou vyrazné
zavislé na jeho chemické funkcionalizaci. Naptiklad
magnetické vlastnosti mohou byt fizeny prostfednictvim
vhodnych dopantii (N, S), pficemz koncentrace a typ dopantu
zédsadng ovliviiuji vysledné magnetické chovani’. Dusikem
dopovany grafen dovoluje také kontrolovat elektronické
vlastnosti a indukovat spinové piechody v jednoduchych
planérnich molekuldch pomoci nekovalentni interakce®. Tim
se otevird znacny prostor v oblasti molekularni elektoniky,
nebot’ doposud se kindukci spinovych prechodti pouzivaji
pfevazné vnéjsi stimuly, jako je teplota, svétlo, elektrické
nebo magnetické pole.

Samotny grafen je chemicky zna¢né inertni material
odolny vuci kovalentni funkcionalizaci. Velky prostor pro
kontrolovatelnou chemickou tpravu se oteviel az s objevem
fluorografenu (grafen fluoridu, GF)’, prvniho
stechiometrického derivatu grafenu, ktery je soucasné
nejten¢im znamym izolantem. Pfestoze byl GF po svém
objevu povazovan za chemicky analog teflonu s vysokou
chemickou stabilitou, kovalentni C-F vazba ve struktuie GF se
ukazala byt ptekvapivé reaktivni, umoznujici ukotveni
riznych funkénich skupin skrze nukleofilni substituci®.
Pouziti vhodnych rozpoustédel navic dovoluje kineticky fidit
iproces defluorinace®. Timto zpiisobem Ize syntetizovat
Sirokou 8kalu chemickych derivati grafenu s definovanym
slozenim a vlastnostmi.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323-486 (2018)

Komplexni chemie fluorografenu dovoluje pfipravit
napiiklad thiofluorografen, ktery funguje jako vysoce citlivy
elektrochemicky sensor DNA’. Jednoduchd reakce GF
s kyanidem sodnym v prostiedi dimethylformamidu vede
k tvorbé kyanografenu, ktery 1ze po nasledné kyselé hydrolyze
transformovat v unikatni dvoudimenziondlni karboxylovou
kyselinu, tzv. grafenovou kyselinu'®. Tento karboxy-derivat
grafenu se skutecné chova jako béznd organickd kyselina
s pKa = 5,2, kterd navic vykazuje exceletni biokompatibilitu
a vysokou koloidni stabilitu pti pH nad pK,. V kombinaci se
zajimavymi elektrickymi vlastnostmi a mimotadnou afinitou
vici kovovym iotim nabizi uplatnéni v senzorice, medicing,
ale i environmentalnich technologiich.

Nukleofilni substituce GF umoziuje také vneseni
hydroxylovych skupin do struktury grafenu. Timto zptisobem
Ize pfipravit nekovové magnety udrzitelné az do pokojové
teploty''. Zcela novy piistup k vyvoji organickych magnett je
zalozen na cilené implementaci diradikdlovych motivii do
struktury grafenu a zprostfedkovani jejich magnetické
interakce pfes vodivostni elektrony a supervyménnou
interakci. Takové grafenové magnety mohou byt vyuzity
v oblastech spintroniky, cileného transportu Ié¢iv nebo
molekularnich a environmentalnich separa¢nich procesech.

Chemie GF je zajimava také z hlediska pfipravy Siroké
Skaly hybridnich materialti. Jako velmi perspektivni se ukazuji
mikro/mesoporézni  kompozitni  systémy s kovovymi
organickymi sitémi (MOF), které vykazuji super-oleofilni
a super-hydrofobni vlastnosti s rekordni sorpéni uéinnosti
odstranéni  organickych  fazi  zvodného  prostiedi'.
Kompozitni systémy GF s uhlikovymi alotropy, polymery ¢i
kompexy kovl lze zase vyuzit jako vodivé polymery,
katalyzatory na urovni jediného atomu nebo jako nové
superkondenzatory.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR LO1305.
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CHEMIA SELENU A JEJ POTENCIAL
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Selén je prvkom 6. hlavnej skupiny v 4. peridode
periodickej sustavy prvkov. Zatial ¢o kyslik vytvara
s vodikom najesencialnej$iu molekulu na svete — vodu, ktora
je vdaka vodikovym vizbam kvapalina, sulfan (sirovodik),
selenan (selenovodik) ¢i teluran (telurovodik) st plyny a to
prudko jedovaté'.

Selén objavil v roku 1817 J. J. Berzelius vo $védskych
mednatych pyritoch a nazval ho podla gréckej bohyne
Mesiaca Seléne. Po svete je nerovnomerne rozptyleny
a priemerne sa nachadza 9-10™° % zemskej kéry, &o odpoveda
zastupeniu prvkov ako antimén, argén, kadmium, jod ¢i
striebro.

Uz v roku 1873 boli zistené jeho vlastnosti ako
svetlocitlivého polovodi¢a, ¢o napomohlo jeho vyuzitiu
v expozimetroch, elektrooptike, solarnych technologiach, pri
farbeni alebo odfarbeni skla, pokovovani, v mazadlach
a kedysi ako anorganicky kvazi-1D supravodic.

Vysledky ziskané v chémii organoselénovych zlicenin
boli sumarizované v 70. rokoch 20. storo¢ia s dorazom na

pouzitie oxidu seleniCittho ako oxidovadla, regio-
a stereoselektivne syntézy za miernych reakénych podmienok
s Tahkou odstranitelnostou selénobsahujucej skupiny.

V hmotnostnych spektrach sa pritomnost” selénu vo vzorke
prejavi typickym izotopickym iénom pre 7 izotopov selénu.
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V NMR je viak aktivny len jediny izotop a to izotop ''Se,
ktory je priblizne 3x citlivejii ako izotop "*C.

Na jednej strane je selén esencidlny prvok, na druhej
strane je znamy ako notoricky toxicky prvok, nakolko
sposobuje nahradenie siry v bielkovinach. Prchavé zluceniny,
ktoré su zvycajne jedovaté na rozdiel od neprchavych alebo
malo prchavych maji Ciastocne neprijemny zapach
pripominajuci cesnak’.

Daliie biologicky G¢inné zlueniny selénu, preparéty,
potravinové suplementy a dosledky ich nepritomnosti
v organizme budu podrobnejsie rozobrané v prednaske' .

Tato praca bola financne podporend Agenturou pre vedu
a vyskum ¢. APVV-0038-11 a APVV-17-0513.
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CHALKO,GENIDOVA SKLA - NETRADICNI
MATERIALY S NETRADICNIMI VLASTNOSTMI
A APLIKACEMI
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Chalkogenidova skla jsou analogy béznych oxidovych
skel, ve kterych je kyslik nahrazen jednim nebo i vice prvky
ze skupiny t€z8ich chalkogent, tj. prvkd 16. skupiny
periodické soustavy prvku (S, Se, Te). Elektropozitivngjsim
partnerem pak je jeden nebo i vice prvkd, nejcastéji prvki
z 13., 14. a 15. skupiny (zejména Ge, Ga, As, Sb nebo In).
Vazby v téchto slouceninach obvykle vykazuji slabé iontove-
kovalentni az kovalentni charakter. Substituce kysliku t€z§im
(i) chalkogenem(ny) v jejich struktufe ma za nasledek
vyraznou zménu ftady optickych a fyzikalné-chemickych
vlastnosti. ~ V porovnani s  oxidovymi skly  maji
chalkogenidova skla obecné vyrazné vyssi index lomu
(obvykle 2,0-3,2), jejich dlouhovinnd absorpéni hrana se
posouva vyrazné do infraervené oblasti a skla jsou vyrazné
méné rigidni vzhledem k vyrazné niz§im teplotam jejich
skelnych piechodti 7, Zhlediska fady aplikaci je rovnéz
vyznamnou vlastnosti chalkogenidovych skel, Ze jsou mnoha
z nich citliva na expozici riznym zafenim. Expozici se méni
jejich optické vlastnosti, chemicka odolnost, ptipadné mize
dojit az ke zkrystalizovani materialu, resp. jeho ablaci.
S rozvojem  telekomunikaci, optoelektroniky, fotoniky
aobecnym trendem miniaturizace nejruznéjsich zafizeni
zéjem o tyto anorganické polymerni materialy stale roste'.

V praci prezentujeme piehled vhodnych technik pro
mikro- a nanostrukturovani tenkych vrstev chalkogenidovych
skel pfipravenych z plynné (vakuové napatovani) a kapalné
faze (spin coating). Diky vySe zminéné nizké rigidité jejich
struktury a nizkym hodnotdm Ty lze jejich povrch strukturovat
jak metodou embossing, tak metodou piimého zapisu
fokusovanym laserovym paprskem?®. Strukturu tenkych vrstev
lIze rovnéz snadno modifikovat expozici napi. UV zafenim
nebo svazkem elektrond majici za nasledek zmény v jejich
chemické odolnosti®. Naslednym leptanim v alkalickych
leptacich laznich tak Ize dosdhnout vysoce selektivniho
pozitivniho 1 negativniho strukturovani tenkych vrstev
v zavislosti na slozeni a prehistorii tenkych vrstev,
podminkach jejich expozice a nasledného leptani.

V praci jsou rovnéz ukazany piiklady aplikaci tenkych
vrstev zalozené na moznosti jejich mikro- a nanostrukturovani
napf. pro tvorbu difrakénich prvki pro IC spektralni oblast,
vyrobu riznych senzord, jejich pouziti jako rezisty s extremné
vysokym rozliSenim pro foto- a zejména -elektronovou
litografii a prostiedky pro tvorbu ochrannych prvki.
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Jednorozmérmé  (1D)  nanostrukturni — anorganické
materialy jako napf. nanodraty, nanotrubi¢ky nebo
nanoty¢inky mohou byt zajimavé pro jejich pouziti jako
stavebni kameny pro senzory, v elektronice, fotonice a pro
bioelektronické aplikace. Jejich potencial zavisi na kontrole
fyzikalnich vlastnosti, které jsou zalozeny na jejich atomarni
struktufe a 1D morfologii, ¢imz si lze prizplsobit chemické
a fyzikalni vlastnosti vysledného materialu.

V této praci byla popsana nova metoda ptipravy TiO,
mikrotyéinek z hydratu titanyl sulfatu (Obr. 1a) s definovanou
ty¢inkovou morfologii'. Metoda je zalozena na extrakci
sulfatovych iontl z krystald titanyl sulfatu a jejich nahrazeni
hydroxylovymi skupinami z vodného roztoku amoniaku, a to
tak, ze tyCinkovd morfologie zlstdvd  zachovana
i v ziskaném produktu syntézy amorfni metatitanicité
kyselind (Obr. 1b). Zihdnim produktu nad 400 °C dochazi
k pfeméné metatitani¢ité kyseliny na anatas a nad 1100 °C na
rutil, morfologie vSak zlistava stale zachovana.

Vzhledem k tomu, ze velikost a morfologie
hydratovanych ¢&astic titanylsulfaitu muze byt v Sirokych
mezich ménéna podminkami jeho krystalizace, popsana
metoda otevird novou cestu k ziskani sloucenin oxidu
titani¢ittho pozadovaného tvaru a velikosti. Rovnéz bylo
prokazano, ze nezihany produkt ma vynikajici sorpcni
vlastnosti pro radioaktivni izotopy'.
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Obr. 1. SEM obrazek (a) vychoziho titanyl sulfitu a (b)
pripravené metatitanicité kyseliny
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The hydrogen-bonds are being progressively recognized
for their ability to transmit the magnetic exchange interaction.
In presented work the magnetism of two new dimeric Cu(Il)
complexes is analyzed, namely [Cu(p-menia)(3-Mesal),
(menia)(H,0)], (), and [Cu(p-nia)(5-Mesal),(H,0)]2 (1),
where menia stands for N-methylnicotineamide and 5-Mesal
for 5-methylsalicylato anion. From the structural point of view
the dimers are linked by the H-bonds and m-stacking resulting
in a 1D chain supramolecular system. However, the DFT
study showed that the superexchange pathway operates
preponderantly at the intermolecular level, making thus
a distinction between the molecular and magnetic structure of
the system. By comparison of predicted value of magnetic
exchange parameter for various in-silico designed model
molecules the exchange pathway is discussed.

This work was supported by the Slovak grants APVV-14-0073,
APVV-17-0078, VEGA 1/0125/18, KEGA 017STU-4/2017 and
STU Grant scheme for Support of Excellent Teams of Young
Researchers BIOKA 1664. The authors are also grateful to
the HPC centre at the Slovak University of Technology in
Bratislava (SIVVP project, ITMS code 26230120002, funded
by the European region development funds, ERDF).
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Skimanie vztahu medzi Struktirou koordinaénych
zlG¢enin a ich magnetickymi vlastnostami je vel'mi dolezité
pre ich prediktivne mozZnosti pri $tudiu magnetickych
vlastnosti resp. §tadiu Struktary koordinaénych zladenin'.

Nasu pozornost’ sme zamerali na $tidium vzt'ahu medzi
Struktirnymi tdajmi v dvojjadrovych komplexoch zeleza,
ktoré obsahuji O-mostikujuce ligandy a magnetickym
parametrom  charakterizovanym  izotropnou konstantou
vymennej interakcie’. Po skompletizovani datového siboru so
Struktirnymi a magnetickymi udajmi pre skimané komplexy
zeleza sme S$tatistickymi metédami v programoch SigmaPlot
a Statgraphics ziskali viacpoéetné korelaéné vztahy.
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Obr. 1. MagnetoStrukirna Korelicia v komplexoch typu
[FeIIIOFelll]. Regresna krivka — Cierna Ciara, interval spol'ahlivosti
(95 %) — modré Ciary, predikény interval (95 %) — Cervené Ciary
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The benzimidazole and its derivates plays very
important roles in medicine considering its wide range of
biological and pharmacological activities'. Combination of
benzimidazole with bio-relevant metal centres can form the
new area of biological chemistry, metal complexes can be
more active than the free bioactive ligands™”.

Therefore, the study are focused on the preparation
of new salicylatocopper(Il) complexes with benzimidazole,
which led to formation of five new complexes with formula
[Cu(3-Mesal),(bzim),] 1, [Cu(4-Mesal),(bzim),] 11,
[Cu(5-Mesal),(bzim),] III, [Cu(4-MeOsal),(bzim),] IV and
[Cu(5-MeOsal),(bzim),] V' (where bzim benzimidazole,
3-Mesal=3-methylsalicylate, 4-Mesal=4-methylsalicylate,
5-Mesal=5-methylsalicylate, 4-MeOsal=4-methoxylsalicylate,
and 5-MeOsal=5-methoxylsalicylate) and their structural and
spectral characterisation (IR, UV-VIS, EPR).

Crystal structures of complexes were determined
by X-ray powder diffraction (Z, II, IV and V) or single crystal
diffraction (ZII) and it resulted in monomeric complexes with
the same distorted tetragonal-bipyramidal coordination
environment around copper(Il) atom. The complex molecules
I-IIT crystallize in triclinic crystallographic system with
centrosymmetric space group P-1 and monomeric units are
linked through hydrogen bonds into 1D supramolecular
chains. In contrast, complexes IV and V crystallize in
monoclinic system with centrosymmetric space group P21/c
and forms 2D supramolecular networks.

This work was supported by the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic VEGAI1/0125/18 and Grant Scheme for
Support of Young Researcher PAPAMEK.
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Pyridylmetanoly st v sucasnej dobe zahrnuté
do intenzivneho vyskumu syntézy, charakterizacie
a cytotoxickych  §tadii novych zlucenin trans-platiny.

Nahradenim aminoligandu v ,klasickych* komplexoch trans-
platiny novymi ligandmi sa oCakava zvySenie cytotoxickej
aktivity komplexu a zniZenie neZiaducich w&inkov'?.
Karboxylatomednaté komplexy s N-donorovymi ligandmi st
na naSom oddeleni dlhodobo S$tudované z réznych uhlov
pohladu. Zaujima nas cielend priprava, charakterizovanie
pripravenych ~ komplexov  priamymi a  nepriamymi
analytickymi metdédami (elementarna analyza, IR a EPR
spektroskopia, RTG-$truktiirna analyza) a v neposlednom
rade Stadium potencialnej biologickej aktivity vybranych
komplexov 4-pyridylmetanol ako jeden z polohovych
izomérov ronikolu (3-pyridylmetanol), ktory sa vyuziva ako
nesteroidné protizapalové lie¢ivo (NSAIDs), je doposial
pomerne malo pre$tudovany. Z koordina¢ného hladiska
4-pyridylmetanol uprednostiuje, na rozdiel
od 3-pyridylmetanolu, monodentatnu koordinaciu atémom
dusika a tento spdsob koordinacie je vo vécSine pripadov
vyskytujucich sa v CCSD databdze. Iba vynimoéne sa
pozorovala vizba 4-pyridylmetanolu ako mostikujuceho
ligandu®>.  Taktiez z  koordinagného  hladiska je
4-pyridylmetanol zaujimavy aj kvoli spdsobu viazania sa
intramolekulovymi O-H..O vézbami do supramolekulovych
sieti*”.

V tejto praci su prezentované nové polymérne
koordina¢né zluceniny, ktoré boli pripravené a Struktirne
charakterizované. priCom N-donorovy ligand vystupuje ako
mostikujtci:

[Cu(4-MeSal)y(p—4-PM), ] (1), [Cu(5-MeSal)y(n-4-PM), 11 (2)
[Cu(3-NO;B2)s(1—4-PM)2], (3), [Cu(4-NO,B2)s(u-4PM)
(H:0)] (4), [Cu(4-MeOB2),(n—4-PM)(4-PM)], (5),

(MeOBz™ — anioén kyseliny metoxybenzoovej, MeSal” — anién
kyseliny metylsalicylovej, NO,Bz" anion kyseliny
nitrobenzoovej) Komplexy I, 2 a 3 si rovnakého typu
s chromoférom trans — CuO’;N,0,. Atomy Cu(Il) lezia
v strede symetrie a si hexakoordinavané v tvare teragonalnej
bipyramidy. Jednotlivé mednaté centra si pospajané
mostikujicim 4-pyridylmetanolom a tvoria nekonecné 1-D
,double bridged“ retazce, ktoré sa ukladaji do 2-D vrstiev.
Na druhej strane v komplexe 4 sa mednaté i6ny mostikovo
spajaju do 1-D polymérneho tzv. “cik-cak* retazca. Jednotlivé
ret'azce s navzajom pospajané vodikovymi vizbami medzi
atbmami molekil vody a nekoordinovanymi atémami
kyslikov karboxylovych skupin 4-NO,Bz aniénov do “zipsu”
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podobného dvojretazca. Dvojretazce vytvaraju
supramolekulova 2-D siet. V pripade komplexu 5 je 4-PM
viazany na centralny atom dvoma sposobmi, ako terminalny,
aj ako mostikujuci lidand. Monomérne jednotky sa spajaji do
polymérnych retazcov navzajom spojenych vodikovymi
vézbami a tvoriacich tak supramolekulovu 2-D siet’.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1/0639/18,
APVV-14-0078 a APVV-16-0039.
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Lie¢ba bakteridlnych a fungéalnych ochoreni je stale
dolezity a naroény problém. Aj ked je v dneS$nej dobe
k dispozicii Siroky vyber antibiotik, rezistencia vytvorena
v poslednych desatroCiach ukéazala podstatnu zdravotnt
potrebu vyvoja novych tried antimikrobialnych latok'.

Poc¢as mnohych rokov sa zistovalo, Ze strieborné
zluCeniny vykazuji Siroké spektrum antimikrobialnych
a protirakovinovych uc¢inkov a prave preto su strieborné
zliCeniny vhodnymi  kandidatmi pre vyvoj novych
antimikrobidlnych lieiv. V dne$nej dobe je komeréne
pouzivany napriklad sulfadiazin strieborny v prevencii vzniku
infekcii pri liegbe popalenin®.

Zaujimavostou je, ze uz niekolko desiatok rokov
pozndme antimikrobidlny ucinok striebornych iénov, no
detailny mechanizmus ich posobenia stale nie je dostatocne
opisany’. Predpokladd sa, Ze antimikrobidlna aktivita
striebornych komplexov zavisi aj na povahe donorovych
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atomov a moznej jednoduchej vymene ligandov®.

V sucasnosti sa intenzivne $tuduju strieborné zluceniny
obsahujuce organické ligandy prevazne s N-, S-, O-
donorovymi atomami ako st napriklad N-heterocykly,
fosfiny, karboxylaty a dalsie®. V prispevku budi
prezentované vysledky Stiidia komplexov striebra s vybranymi
N- a O- donorovymi ligandami od ich pripravy, stability
a charakterizacie az po ich antimikrobialny a protirakovinovy
ucinok.

Tato praca vzmikla s podporou projektov VEGA 1/0016/18,
KEGA 008UPJS-4/2018, VVGS-PF-2018-799 a APVV-15-
0520.
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ZluCeniny obsahujuce vo svojej Struktire centralne
atdomy s roznym spinom maju miesto v aktudlnom vyskume
vd’aka svojim biologickym vlastnostiam a taktiez zaujimavym
magnetickym  vlastnostiam. 'V oblasti magnetickych
materidlov sa v poslednych rokoch venuje zaujem S$tudiu
javov dolezitych pre rieSenie fundamentalnych problémov
v magnetizme a fyzike tuhych latok a tiez pre technologické
aplikacie!. Jednym z takychto javov je magnetokaloricky
efekt, ktory sa vyuziva pri tepelnom S$tidiu magnetickych

vlastnosti latok, prakticky sa uvazuje jeho vyuZitie
v chladiacich  systémoch. Magnetokaloricky efekt bol
pozorovany Vo viacerych latkach  vykazujucich

ferrimagnetické vlastnosti®’,

Predpokladd sa, ze zluceniny, ktorych Struktira je
tvorena retazcami obsahujicimi striedavo umiestnené iony
Cu(ll) a Mn(I), by mali ferrimagnetické vlastnosti
vykazovat’. Tento predpoklad sa potvrdil v pripade viacerych
zluCenin, napr. MnCu(pbaOH)(H,0); (pbaOH = 2-hydroxy-
1,3-propylénbis(oxamato))* alebo [Cu(tim)MnCl4], (tim
tetrametylcyklotetraazatetradekaén)’.

Pri syntéze takéhoto typu zlicenin hra doleziti rolu
vyber blokujaceho liganda, ktory méa zna¢ny vplyv na tvorbu
a usporiadanie retazcov v kryStalovej Strukture. V nasom
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vyskume sa zameriavame na pripravu a pouzitie ligandov na
baze cyclam-u (cyclam — 1,4,8,11-tetraazacyklotetradekan)
obsahujucich substituenty na dvoch atomoch dusika
umiestnenych vzajomne v trans polohe, ktoré by umoznili
kontrolu tvorby systému vodikovych vidzieb a v dosledku
rozneho objemu substituentov vynutili odlisni vzdialenost
retazcov vo vyslednych heterobimetalickych zliceninach.
Formou posteru bude prezentovana priprava a charakterizacia
dvoch z pripravenych ligandov: dpc (dpc 1,8-
dipropylcyclam) a dbc (dbc = 1,8-dibutylcyclam), ako aj ich
nasledné pouzitie na pripravu mednatych komplexov, ktoré
d’alej vystupuji ako prekurzory pri priprave bimetalickych
zltéenin vSeobecného zlozenia [Cu(L)MnCly],.

Tato prdaca vznikla vdaka podpore grantu Slovenskej
grantovej agentury APVV ¢. APVV-14-0073 a APVV-14-0078
internych grantov UPJS ¢. vwgs-pf-2017-267 a vvgs-2017-652
a projektu 18-10504S Grantovej agentiiry Ceskej republiky.
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Relationship among structure, synthesis and composition
is necessary to know for the subsequent study of biological
properties. Reaction conditions of preparation can influence
the creation of structure motif, their interactions as well as
formation modifications'. It is well known that
benzoatocopper(Il) complexes are studied for many years
from different points of view, mostly in presence of N-donor
ligands®®. Therefore we focused on the study of preparation
and spectral properties of copper(Il) complexes
with derivatives of methylsalicylic acid in presence
of  2-hydroxymethylbenzimidazole (2-OHMebzim) or
2-(1-hydroxyethyl)benzimidazole  (2-OHEtbzim),  which
have resulted in several methylsalicylatocopper(Il)
complexes. Usage of nitrogen donor ligand 2-OHEtbzim
led to formation of complexes with formula
[Cu(x-Mesal),(2-OHEtbzim),]-2H,0  showing only 3D
supramolecular structure (where x=3, 4 or 5 and Mesal
= methylsalicylate anion). On the other hand, the change of
2-OHEtbzim by 2-OHMebzim brought about the creation
of modifications with/without solvent in the structure.
In presence of 3- and 4-methylsalicylate anion
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compounds of composition [Cu(x-Mesal),(OHMebzim),],
[Cu(x-Mesal),(OHMebzim),]-2H,0 or
[Cu(4-Mesal),(OHMebzim),]-:2ACN  have been formed.
The coordination environment {CuO,N,0'"} is similar for all
of them, but different hydrogen bonds for complexes with
2-hydroxymethylbenzimidazole led to formation of 1D, 2D or
3D supramolecular structures. The solid state complexes have
been characterized by spectral methods (infrared, electronic
and EPR spectra) and by X-ray analyses.

This work was supported by the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic VEGA1/0639/18, APVV 14-0078 and Grant
Scheme for Support of Excellent teams of Young Rerearchers
BIOKA.
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Kobalt bis-dikarbolidovy anion 1 je diky své stalosti,
preparativni dostupnosti, amfifilnimu charakteru a dal$im
unikatnim vlastnostem nejpouzivanéjsi
karboranovy komplex'. Tato klastrova
molekula byla v neddvné minulosti
mnoha zpiisoby funkcionalizovana jak
na atomech boru, tak ina klastrovych
atomech uhliku. Funkéni skupina vzdy
nahrazuje terminalni atom vodiku.
Atomy vodiku na borech jsou
hydridické, na skeletalnich uhlicich
kyselé. K odstépeni hydridickych
atom boru se pouzivaji Lewisovy
kyseliny (napf. BF;), k deprotonaci
uhlikt silné Lewisovy baze, zejména n
-butyllithium®. V soudasné dobé& se

nam  podafilo  pfipravit  nové
halogenderivaty kobalt bis-
h-g«'.qi. o e dikar‘polidového aniontu, zejména
substituované na atomech uhliku

Y =B-H:(-R)

Obr. 1. Molekula kobalt bis-dikarbolidového aniontu zniméa pod
komerénim nazvem COSAN (Cobalt Sandwich ANion)
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jednim az ¢tyfmi halogeny. Po deprotonaci kyselych proton
n-butyllithiem pfi teploté reakéni smési niz§i nez —50 °C
dochazi béhem par desitek minut k substituci za atomy
halogend. Pro tyto ucely byly otestovany rizné zdroje
halogeni, od molekularnich halogend az po halogenderivaty.
Nejvétsim uskalim piipravy tohoto typu halogenderivatl je
obtizna izolace az Sestnacti moznych pozi¢nich izomera.

Tato prdace vznikla za podpory projektu ,, UniQSurf - Centrum
biopovrchit a  hybridnich  funkcnich  materialii™  reg.
¢.:CZ.02.1.01/0.0/0.0/17_048/0007411 financovaného z
EFRR/ESF a projektu UJEP-SGS-172-07-05.
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Priprava Schiffovych ligandov a ich kovovych
komplexov predstavuje fascinujucu oblast vyskumu najmé
vdaka ich  potencidlnemu vyuzitiu pri  katalyze,
v materidlovom vyskume alebo pri priprave modelovych
zluenin v biochémii'. Zelezité komplexy schiffovych baz s
Studované najméd kvoéli ich moznej katalytickej aktivite alebo
vdaka svojim zaujimavym magnetickym vlastnostiam,
pretoze Casto vykazuju spinovy prechod, ktory moéze byt
vyuzity napriklad v molekulovych magnetickych
zariadeniach, senzoroch alebo prepinacoch’.
Hexakoordinované Fe(Ill) komplexy s pentadentatnymi
Schifovymi ligandami s chromoférom N3O, s koordina¢ne
labilnym chlorido ligandom na Siestom mieste predstavuje
prekurzor, ktory dovoluje relativnu jednoducht modifikaciu
primarnej koordinacnej sféry komplexov ligandovou
substituciou CI” anionu®. Uvedeny spdsob pripravu umoziiuje
ladit niektoré potencidlne zaujimavé elektronové alebo

magnetické vlastnosti komplexov, akym je napriklad
pozorovanie spinového prechodu?.
Vitejto praci  budeme  prezentovat  Struktirne

amagnetické vlastnosti Fe(IlI) komplexov vSeobecného
zlozenia [Fe(L%)X], kde H,L® predstavuje pentadentatnu
Schiffovii bazu a X je bud’ CI', CN™ alebo NCS™ anion
(obr. 1). Pentadentatny Schiffovy ligand H,LS sa pripravil
kondenzaciou 5-bromo-3-metoxysalicylaldehydu s roznymi
alifatickymi triaminmi. Magnetické vlastnosti komplexov
budi diskutované s vysledkami ziskanymi pomocou DFT
vypoctov.
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Obr. 1. Molekulova Struktira a magnetické vlastnosti komplexu
[Fe(SBr-3MeOsaldpt)NCS]

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA (1/0639/18)
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at the Slovak University of Technology in Bratislava, which is
a part of the Slovak Infrastructure of High Performance
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by the European region development funds, ERDF), for the
computational time and resources made available.
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V souCasné dobé piedstavuji halogenované pesticidy
ajejich rezidua — zejména chlorované fenoly — vyznamny
problém z hlediska kontaminace vody i pudy'. Likvidace
téchto rezidui byva velmi naro¢na a nehospodarna.
Piedkladany pfispévek se =zabyva riznymi metodami
dekontaminace, jejich vyhodami a omezenimi s dirazem na
dekontaminace chemickymi prostiedky, a to zejména
oxida¢nimi, fotokatalytickymi nebo katalytickymi metodami.
Jednou z kli¢ovych metod je moznost dekontaminace pomoci
katalytického rozkladu plisobenim riznych typu katalyzatort.
Jako ptiklad lze wuvézt reakci s peroxidem vodiku
katalyzovanou aktivnim uhlim?, pfi které dochazi k odstépeni
chlor i otevieni benzenového jadra. Dalsi alternativou je
fotokatalyza na povrchu polovodic¢d, pii které se ovsem
katalyzator rychle kontaminuje’. V nasi praci byly pouzity
nanocastice oxidu ceriCittho pro katalyticky rozklad
2,4-dichlorfenolu (2,4-DCP). Tento chlorovany fenol je ve
vod¢ relativné dobfe rozpustny a jeho rozklad byl tedy
sledovan pomoci UV-Vis spektroskopie ve vodném prostiedi.
Vysledky potvrdily katalytickou aktivitu nanocastic oxidu
ceri¢itého pii rozkladu 2,4-DCP a jejich potencial v této
oblasti.

Tato prace vznikla za podpory grantu TACR, program Zéta,
¢islo grantu TJ01000072.

LITERATURA
1. Vlkova L., Cirkva V.: Chemické listy 99, 125 (2005).
2. Huang H. H.,, Lu M. C, Chen J. N,, Lee C. T.:
Chemosphere 517, 935 (2003).
3. Androulaki E., Hiskia A., Dimotikali D., Minero C.,
Calza P., Pelizzetti E., Papaconstantinou E.: Environ. Sci.
Technol. 34, 2024 (2000).

338



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323-486 (2018)
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AZIDO(PER)FLUOROALKANES - USEFUL
FLUORINATED BUILDING BLOCKS

ATHANASION MARKOS, VLADIMIR MOTORNOYV,
ZSOFIA BLASTIK, SVATAVA VOLTROVA, PETR
BEIER*

Institute of Organic Chemistry and Biochemistry of the Czech
Academy of Sciences, Flemingovo nam. 2, 166 10 Prague,
Czech Republic

beier@uochbc.cas.cz

Fluoroalkyl azides are understudied building blocks with
great synthetic potential. Although CF3;N; has been known
since the 1960's its synthesis was cumbersome and
impractical. Due to its low availability and safety concerns, it
has not been investigated in synthetic applications. Recently,
we have reported a general synthesis of azidotrifluoromethane
and other azido(per)fluoroalkanes based on the reaction of
perfluoroalkyl carbanion equivalents with electrophilic
azides'?. Azidoperfluoroalkanes are stable compounds which
undergo copper(I)-catalyzed azide-alkyne cycloadditions
(CuAAC) with terminal alkynes'? or organocatalyzed [3 + 2]
cycloadditions with B-ketoester or 1,3-diones® to provide
unprecedented N-perfluoroalkyl-1,2,3-triazoles. The triazoles
undergo rhodium-catalyzed transannulation to afford
previously  unreported  N-(per)fluoroalkyl  imidazoles,
pyrroles, imidazolones and pyrrolones (Scheme 1)*.

ketone, base (cat.)

| Y

CsF alkyne n=N
TsN Cu(l) (cat. ~ N=
TMSCF; —im CF N, — () A= NCF
R 2
Rh(ll) (cat.)
heating
R?2=H
R o
N§< _ = Ph\NJ<
I N A NCFs I NCFs I N-CRs
R! R’ R R

Scheme 1.

Related azidodifluoromethane was prepared from
chlorodifluoromethane and was shown to also undergo
CuAAC and [3 + 2] cycloadditions to novel N-difluoromethyl-
-1,2,3-triazoles (Scheme 2).

ketone, base (cat.)

KOH alkyne N*’N
NaN cu(l) (cat. S
HOF,Cl — e HoF N, —u (cat) o J§<N CFzH
R1

Scheme 2.

This work was supported by the Czech Academy of Sciences
(RVO: 61388963).
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Pienos excitaéni energic (EET) je dulezity nezativy
fotofyzikalni proces, pii kterém elektronicky excitovany
donor (D) ptedava excitaéni energii akceptoru (A) a sam se
vraci do zékladniho stavu. Kromé toho, ze tento proces hraje
klicovou roli ve fotosyntéze, nalezl jiz také uplatnéni napt. pii
sekvenaci DNA' ve fluorescenéni  mikroskopii®  ¢&i
v organickych optoelektronickych zafizenich®.

Intermolekularni EET, kde D a A jsou samostatné
molekuly, probiha tzv. ,through-space” mechanismy, kterymi
jsou Forstertv dipol-dipolovy mechanismus (pro vzdalenosti
do 10 nm) a Dexterdv vyménny mechanismus, ktery vyzaduje
pfimy ptekryv vinovych funkci orbitald D a A. V nékterych
bichromoforovych molekulach typu D-mustek-A, zejména
pak pokud je mustek konjugovany, dochazi k velmi u¢innému
EET na tadové¢ krat$i casové skdle, nez by odpovidalo vyse
zminénym ,through-space” mechanismim. Tento jev je
pripisovan pfispévku tzv. ,through-bond* mechanismu, ktery
je méné prozkouman a pro né&jz je charakteristické, Ze na
rozdil od ,through-space“ mechanismii neni podminén
existenci prekryvu mezi emisnim pasem D a absorpénim
pasem A*,

V této oblasti jsou nase vyzkumné aktivity soustfedény
na cilenou syntézu a studium fotofyzikdlnich vlastnosti
bichromforovych sloucenin a jejich srovnani
s monochomoforovymi latkami typu D-mistek a A-mustek,
kde mistkem je s-triazinvy kruh. D a A pak kondenzované
polycyklické aromatické slouCeniny (pyren, perylen,
benzanthron, anthracen, atd) navazané na mustek pies

aminoskupinu.
Zkoumané slouceniny byly pfipraveny béznou
nukleofilni substituci atomti chloru kyanurchloridu za

pritomnosti slabé baze. V prvnim kroku byl selektivné
substituovan jeden atom chloru pfisluSnym aminem
anasledné byly postupné substituovany dal$i dva atomy
chloru.
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U vSech studovanych bichromofori byl nezavisle na
spektralnim  piekryvu pozorovan velmi efektivni EET
odpovidajici ,,through-bond“ mechanismu.
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POUZITI IMOBILIZOVANYQH a-ACYL
AMINOKETONU PRO SYNTEZU CHIRALNICH
HETEROCYKLU
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intermediaty byly rovnéz vyuzity k ptipravé novych derivati
nesoucich imidazolovy skelet*’. Vychozimi latkami byly
snadno dostupné slouceniny (pfirodni Fmoc-amino kyseliny,
4-nitrobenzensulfonyl chloridy, 2-nitrobenzoové kyseliny,
a-bromoketony a derivaty isothiokyanat), coz umoZiuje
vyuziti metodiky krychlé ptipravé chemickych knihoven
cilovych latek. K tvorb& novych chiralnich center byla pozita
stereoselektivni redukce dvojné vazby triethylsilanem.

Tato prace vznikla za podpory projectu LO1304 a grantu
Univerzity Palackého 1GA_PrF 2017 _009,
IGA_LF 2017 028, IGA PrF 2018 29 a IGA _LF 2018
_032.
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paralelni nebo kombinatoridlni syntézy. V posledni dekade review.
byla pozornost SPS soustiedéna také na imobilizované a-acyl
aminoketony, jakozto klicové intermediaty pro piipravu
planarnich heterocykl'. Vzhledem k soudasnému diirazu
medicinalni chemie na 3D architekturu nové ptipravovanych
latek jsme se v naSem vyzkumu zaméfili na syntézu chiralnich
sloudenin na bazi morfolinového kruhu®”. Klicové
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2L-04
IMIDAZOL A IMIDAZOLIUM JAKO STRUKTURNI
MOTIVY V PUSH-PULL SYSTEMU

JAROMIR VARGA, PATRIK PARIK, FILIP BURES
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V roli centralni strukturni jednotky derivatd s push-pull
systtmem se Casto objevuji dusikaté heteroaromaty jako
imidazol nebo pyrazin. Oba jiz byly pfedmétem studia na
nasem pracovisti. K pracem tykajicim se imidazolu patii
naptiklad syntéza a studium 2-substituovanych 1-methyl-1H-
-imidazol-4,5-dikarbonitrild' nebo 2,4,5-triarylimidazoli’.

Schéma 1. Obecna struktura pripravenych 2-substituovanych
imidazoli a imidazolii

Jako strukturni motiv novych sloucenin s push-pull
systémem byl vybran imidazol a jeho kvarternizovany analog
imidazolium. Pfevazné s vyuzitim vybranych palladiem
katalyzovanych cross-couplingovych reakci byly
syntetizovany molekuly strukturniho tvaru ,,Y*, které obsahuji
spole¢nou centralni akceptorni jednotku 4,5-difenyl-1-methyl-
-1H-imidazol, mustek v poloze 2 tvofeny n-systémem
adonorni fragment (Schéma 1). Nalezenymi postupy bylo
syntetizovano  celkem  osm  uvedenych  imidazolt
s rozmanitymi substituenty (R). Jejich naslednou kvarternizaci
pak bylo pfipraveno Sest odpovidajicich imidazolium-jodidu.
Pripravené slouceniny byly charakterizovany a jejich Cistota
byla stanovena, a to prostfednictvim bodu tani, tenkovrstvé
chromatografie, '"Ha '>C NMR spektroskopie, hmotnostni
spektrometrie EI-MS, HR-MALDI-MS, FT-IR spektroskopie,
diferencidlni skenovaci kalorimetrie a elementarni analyzy.
Mira pfenosu vnitinitho nédboje syntetizovanych imidazoll

aimidazolii ajejich optické vlastnosti byly studovany
avzajemné porovnany s vyuzitim UV/Vis absorpéni
spektroskopie.
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CYTOTOXIC TRITERPENOIDS — SYNTHESIS AND
MECHANISM OF ACTION
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STANKOVA, PETR DZUBAK, JAN SAREK
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Triterpenoids are natural compounds that may be found
in numerous living organisms, especially in plants. They often
have interesting biological activities'. Betulinic acid, for
example, has strong anti-cancer activity and its hemiesters
inhibit maturation of HIV particles'.

In this work, a number of new derivatives of many
terpenoid scaffolds (such as lupane, oleanane, ursane,
taraxastane) was synthesized and tested on eight cancer and
two non-cancer fibroblast lines®®. Compounds with
cytotoxicity lower than 5 pM on cancer cell lines and non-
toxic on fibroblasts were then selected for investigation of the
mechanism of action. Most successful were heterocycles and
highly oxidized structures. Solid-phase synthesis of
conjugates of active compounds with a fluorescent tag® was
developed and using fluorescent microscopy, we were able to
visualize their cellular uptake and distribution. Using
analogous conjugates of terpenes with biotin (Fig. 1)® in pull-
down assays, we isolated proteins that bind selectively to
active terpenes and which are potential therapeutic targets.
Synthetic aspects of the preparation of triterpenic conjugates
as well as basic assumptions about mechanism of action and
potential target proteins will be presented and discussed.

Fig. 1. Conjugate of cytotoxic pyrazine (ICsy = 0.53 pM, CCRF-
CEM) with biotin®

This work was supported by internal grants of Palacky
University IGA_PrF 2018 029 and IGA_LF 2018 032.
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Glykozyltransferazy (GTs) tvoria skupinu enzymov,
ktoré katalyzuju transfer sacharidovej casti donora na
Specifickt akceptorni molekulu. Vacsina GTs vSak vyzaduje
aj pritomnost kovového kofaktora (Mn**, Mg*")'. Zmeny
v glykozylacii proteinov moézu viest k vaznym poruchdm
amdézu mat negativny vplyv na ZzivoCichov a Tludsky
organizmus suvisiaci srozvojom mnohych ochoreni o. i.
nadorové ochorenia, diabetes alebo Alzheimerova choroba®’.

Na pripravu inhibitorov GTs sa pouziva mnozstvo
stratégii. Jednou znich je priprava inhibitorov tranzitného
stavu, kde sa mimikuju obidva substraty ako aj vplyv
kofaktora. Navrhnuté boli preto Strukturalne motivy mimetik
tranzitného stavu — Schéma 1.

mﬂl - akceptor mimetika

Rz

4 O

n
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Schéma 1. Strukturilne motivy mimetik tranzitného stavu
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Furanézovy skelet predstavuje donorovu Cast’
mimetika. Odvodeny je od prislusnej furanézy nesucej
D-frukto, D-tagato, D-psiko konfiguraciu. Akceptorna cast’ je
mimikovana rdzne substituovanou tioglykozylovou skupinou.
Mimikovanie wuridin difosfatovej skupiny reprezentuje
prislusny ester kyseliny fosfore¢nej na uhliku furan6zového
skeletu v polohe 1. Ten po hydrolyze poskytuje potrebny
zaporny naboj.

Priprava prekurzorov potencialnych inhibitorov GTs
vychadza z benzyl-2-tio-a-D-fruktofuranozy I *. Zistena bola
vSak nizka stabilita findlnych zlGc¢enin, preto sa v praci
venujeme priprave sulfonovych derivatov, ktorych stabilita by
mala byt’ zabezpe€end nasytenim siry jej oxidaciou.

Dalsou moznostou stabilizacie je manipulacia dizky
postranného retazca v polohe Cl ako aj zmena funkénej
skupiny (sulfét, fosfat, fosfonat) nesucej zaporny naboj, ktory
takto mimikuje naboj odstupujicej UMP  skupiny
v prirodzenom substrate. Lep$iu distribuciu naboja je mozné
dosiahnut’ aj zavedenim elektronegativneho atéomu fluodru, ¢i
geminalnych difluoridov.
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1,2,3-Triazoles are widely applicable heterocyclic
molecules that have been intensively explored in numerous
areas including pharmacy and medicine. The interest in
1,2,3-triazole synthesis and studies tremendously increased in
2002, when Sharpless and Meldal independently reported
copper(I) catalyzed alkyne-azide cycloaddition as an effective
reaction pathway for the preparation of these compounds' .
In addition to copper, ruthenium species have also been
recognized as effective and selective catalysts. While the
former result in solely 1,4-disubstituted products, the latter
give mostly 1,5-disubstituted counterparts.

Due to the well-known desirable and promising
characteristics of these compounds, we focused on synthesis
of various novel materials with 1,2,3-triazole scaffolds that

could be potentially utilized as antimicrobial or
photoprotective agents.

3-Azidoquinoline-2,4(1H,3H)-diones were combined
with terminal alkynes to provide the -corresponding

1,2,3-triazoles. The transformations were carried out at room
temperature and in the presence of Cu’/Cu" catalytic system®.
The products were successfully isolated and purified by
crystallization or silica gel column chromatography.

During the experimental work, a series of new
1,4-disubstituted  1,2,3-triazole = compounds has been
successfully synthesized in moderate to excellent yields
through the couple of consecutive reaction steps. The
structures of obtained materials were unambiguously
confirmed by IR and NMR spectroscopy and will be further
investigated for their biological activities and physical
properties.

This work was supported by the Internal Funding Agency of
the Tomas Bata University in Zlin (grant No. IGA/
FT/2018/007, funded from the resources of specific university
research) and the Slovenian Research Agency (research core
funding No. P1-0230).
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Vyzkum v oblasti recyklace katalyzatord a jeji zavadéni
do praxe je vyznamny nejen z hlediska ekonomickych aspekti
daného chemického procesu, ale irozvoje -ekologicky
udrzitelnych technologii. Dals§i duvod, pro¢ je recyklace
katalyzatortt zadouci, spociva ve zjednoduSeni chemického
postupu, vedouci nasledné ktspofe surovin, energii
a lidskych zdroji. Mezi vyznamné strategie, jak lze ziskat
recyklovatelny katalyzator, patii imobilizace u€inného
homogenniho katalyzatoru na pevny nosi¢. Pevné nosice lze
klasifikovat jako organické (rozpustné a nerozpustné
polymery) nebo anorganické (SiO,, zeolity, jily, A,Os apod.).
Dilezitymi  charakteristikami  takto  imobilizovanych
katalyzatoru je predevsim jejich katalyticka aktivita, snadnost
separace, ucinnost po recyklaci, cena nebo moznosti
technologického  uspofadani  (napf. moznost pouZiti
v prittoénych reaktorech)'. V tomto piispévku bude pozornost
zaméfena na nové recyklovatelné katalyzatory asymetrické
Henryho reakce, zalozené na médnatych komplexech
chirélnich 2-(pyridin-2-yl)imidazolidin-4-ont*™.

Pripravené recyklovatelné katalyzatory byly
charakterizovany a nasledné testovany pro Henryho reakci
alifatickych i aromatickych aldehydi s nitromethanem resp.
nitroethanem. Odpovidajici 2-nitroalkanoly byly obvykle
ziskany ve vysokych vytézcich a s vysokou enantioselektiviou
(~90 % ee). Pozornost byla vénovana vlivu recyklace
katalyzatort na jejich katalytickou aktivitu
a enantioselektivitu. Bylo zjiSténo, ze i vicenasobna recyklace
nevede k vyraznému poklesu jejich enantioselektivity, a proto
tyto katalyzatory ptedstavuji systémy s vysokym aplika¢nim
potencidlem.

Tato prace vznikla za podpory Grantové Agentury CR, projekt
¢. 17-08499S.

LITERATURA

1. Drabina P., Harmand L., Sedldk M.: Curr. Org. Synth.
11,879 (2014).
Bhosale D. S., Drabina P., Palar¢ik J., Hanusek J., Sedlak
M.: Tetrahedron: Asymmetry 25, 334 (2014).

2.

70. Sjezd chemikt

343

Sekce 2 — prednasky

. Harmand L., Drabina P., Pejchal V., Husdkova L., Sedlak
M.: Tetrahedron Lett. 56, 6240 (2015).

. Bhosale D. S., Drabina P., Kincl M., Vi¢ek M., Sedlak
M.: Tetrahedron: Asymmetry 26, 1300 (2015).

. Novakova G., Drabina P., Frumarova B., Sedldk M.:

Adv. Synth. Catal. 358, 2541 (2016).

Novakova G., Drabina P., Svoboda J., Sedlak M.: Adv.

Tetrahedron: Asymmetry 28, 791 (2017).

2L-09

SOLID PHASE SYNTHETIC APPROACH TOWARDS
NEW PYRIMIDINES AS PROMISING
ANTITUBERCULAR AND ANTIMICROBIAL AGENTS

ROMANA MACHNIKOVA®, LUCIE JANOVSKA",
LUCIE BRULIKOVA®*

“ Department of Organic Chemistry, Faculty of Science,
Palacky University, 17. listopadu 12, 771 46 Olomouc,
b Department of Microbiology, Faculty of Medicine and
Dentistry, Palacky University, Hnévotinska 3, 775 15
Olomouc, Ceskd republika

lucie.brulikova@upol.cz

Pyrimidine pharmacophore plays an important role in
several biological active substances and was found to possess
a range of diverse biological activities such as anticancer, anti
-inflammatory, anti-hepatitis, anti-diabetic and many others.
Moreover, variously modified pyrimidines were studied as
antimycobacterial and/or antibacterial agents' .

In a view of biological significance of pyrimidine
pharmacophore, we designed and synthesized two scaffolds /7
and IT (Fig. 1). All prepared compounds were evaluated for
their antimycobacterial activity against M. tuberculosis
H37Rv. Furthermore, all compounds were also studied for
their antibacterial activity against several Gram-positive and
Gram-negative strains such as Staphylococcus aureus,
Pseudomonas aeruginosa, Escherichia coli or Enterococcus
faecalis.

) 2 O
R1J§/LR2 HO. N)ﬁ)\N
H
NO, o Mo,

R' = Aminoacids R® = Carboxylic acids

R? = Amines
Fig. 1. Overview of synthesized pyrimidines

Our results revealed that some of the tested compounds
displayed potent antitubercular activity with MIC value 32
pg/mL. Moreover, some derivatives showed interesting
activity against P. aeruginosa with MIC value 2 pg/mL.

This work was supported by the National Program of
Sustainability (project LO1304).
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The development of m-conjugated semiconductors for
optoelectronic applications by alternating donor and acceptor
units is the most common approach for the synthesis of low
band gap materials. Thiazolo[5,4-d]thiazoles (TzTz),
characterized by a rigid and coplanar structure, high stability
and good electron acceptor properties are valuable starting
materials for the design of electron accepting semiconductors.
The use of TzTz derivatives for various optoelectronic
applications like OLEDs, OFETs, emitters and fluorescent
sensors, has been already demonstrated' .

R\</I/>\R

Scheme 1. Structure of thiazolo[5,4-d]thiazole (R= aryl or
heteroaryl)

Following this concept, in this work we describe the
synthesis and characterization of thiazolo-thiazole based
n-conjugated molecules and polymers. Various substituted
aromatic and heteroaromatic aldehydes and dithiooxamide
were used as starting materials in various reaction conditions.
Subsequently various m-conjugated systems were prepared by
Suzuki coupling reaction. According to their optical and
electrochemical properties, their applications in opto-
electronics will be demonstrated.

This work was supported by the Slovak Grant Agencies VEGA
through projects No. 2/0158/17 a 2/0161/17.
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Drug delivery is one of the most rapidly evolving topic
in the area of medicinal chemistry mainly due to selective
targeting of desired cells. Cancer cells are often connected
with overexpression of glutathione (GSH) and enzymes,
mainly glutathione-S-transferase (GSTs) to protect themselves
from toxic xenobiotics including therapeutic agents'.

We have developed new system for monitoring of drug
release due to increased concentration of glutathione. The
drug can be bound via thiol, amino or hydroxy group to
BODIPY as a fluorescent dye via self-immolative disulphide
linker. The releasable disulphide linker previously used in
other systems” proved to be stable in the presence of low
concentrations of GSH normally present in cells (20nM) but
was readily disengaged in the higher concentrations of GSH
(around 5mM), occurring in cancer cells. The suitable
fluorescent properties of prepared conjugates enabled us to
develop the OFF-ON fluorescent system with approximately
5-fold increase of fluorescence after cleavage of disulphide
linker after treatment with GSH. This feature together with
ratiometric excitation character of our system allows the real
time monitoring and visualisation of drug release by
ratiometric measurement.

FLUOROPHORE ~— S-S—.UG

Cell apoptosis

"
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Scheme 1.
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Azo dyes are very frequently used type of colorants.
They are usually prepared by diazonium salts coupling
reactions with so called passive components containing
hydroxy, amino, or activated methylene groups, azo-hydrazo
tautomerism being a typical feature of such compounds.
Multinuclear NMR spectroscopy is a very useful technique
used for characterization of them. The 'H, °C and, especially,
SN' NMR data are very precious. Some time ago, "°N labelled
compounds had to be used to study specific features'.

Modern NMR spectroscopy allows at present to obtain
most of these results using compounds with natural
abundance level of "°N. Regardless of this fact, many dyers
and colorists are very conservative relaying on routine 1D 'H
and C NMR data or even completely ignoring NMR
spectroscopy and relaying on UV-VIS, IR, etc. Such
a conservative approach frequently leads to incorrect
conclusions.

The aim of this contribution is to present an application
of "N NMR data measured at the natural abundance level of
N as the “first glance” method providing the strongest
evidence for the existence of hydrazo forms of azo dyes and
differentiation of E and Z isomers on C=Ng double bond
derived from compounds containing activated methylene
groups in passive components®*.
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Proteases belong to the most important biomolecules in
a living organism. Their functions vary from controlling cell
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proliferation and DNA replication to inducing cell apoptosis.
The proteases act very often in complex process involving the
coordinated action of multiple proteases or cascade-like
organization'?. To study multi-component interactions, it is
necessary to employ a reliable method, where multiple
enzymes can be selectively recognized.

Recentnly we reported new system for two proteases
detection based on three-fluorophores connected by two

cleavable linkers®.
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The system is able to monitor presence of one, other or
both proteases in their mixture via ratio of fluorescence
emission intensities of the dyes. Moreover the system enables
variation of detection limits and time of the assay and the
synthetic protocol is adaptable to various proteases.
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Ceramide  production  catalyzed by  neutral
sphingomyelinase 2 (nSMase2) is a requisite step in the
formation and budding of exosomes'. Exosomes are small
vehicles, 30-100 nm in diameter, which play critical roles in
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the cell-cell communication regulating many physiological
and pathological processes”*. Preclinical evidence suggests
that modulation of exosome biosynthesis through nSMase2
inhibition is a new avenue for the treatment of neurological
diseases  associated =~ with  dysfunctional  exosomal
communication. In addition, recent studies indicate that
exosomes released from glial cells are involved in both AB
plaque aggregation® and tau propagation, two major hallmarks
of Alzheimer’s disease (AD). Pharmacological inhibition or
genetic deletion of nSMase2 has been shown to significantly
decrease AP plaque aggregation and tau propagation resulting
in dramatic improvement in behavioral and cognitive tests in
AD rodent models®. In collaboration with Johns Hopkins
Drug Discovery, we have performed a screening of the IOCB
library of compounds and identified a promising hit
compound. Chemical optimization the hit (over 140 analogs)
led to MS882, a potent nSMase2 inhibitor (ICso = 0.3 pM)
with excellent drug-like properties. MS882 is metabolically
stable in mouse and human liver microsomes, and shows
excellent brain penetration. MS882 is also orally available
(F%~50% of systemic dose). MS882 dose-dependently
inhibits exosome release from activated astrocytes. Both the
in vitro and in vivo results indicate target engagement of
MS882 to inhibit exosome release via nSMAse2 inhibition.

The project was supported by the Academy of Sciences Czech
Republic (RVO: 61388963). The work was supported from
European Regional Development Fund; OP RDE; Project:
Chemical biology for drugging undruggable targets
(ChemBioDrug) (No. CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000729).
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Fytosfingoziny st alifatické 2-amino-1,3,4-trioly
s dlhym uhl'ovodikovym retazcom (obr. 1) a st Struktirnymi
zlozkami sfingolipidov najmd u  kvasiniek a hub, ale
vyskytuju sa aj v cicavéich tkanivich a morskych
organizmoch'. Dominantné zastapenie v priprode mé D-ribo-
fytosfingozin I, ktory bol prvykrat izolovany v roku 1911
Zelnerom z huby Amanita muscaria a vyznacuje sa zajimavou
biologickou aktivitou'.

OH OH OH
HO PP ™ Ciat o (Ch g i Ch g
NH, OH NH, OH NH, OH

D-ribo-fytosfingozin / L-lyxo-fytosfingozin I/ L-xylo-fytosfingozin /Il

Obr. 1. Struktira D-ribo-fytosfingozinu I a jeho dvoch
stereoizomérov (latky 7 a I1I)

Intenzivna syntetickd praca na poli pripravy I a jeho
stereochemickych  analogov®® je viak  ochudobnena
o informacie tykajtce sa ich biologickej aktivity. To bol jeden
z dovodov, ktory nas viedol ku konstrukcii IT alll so
zamerom ohodnotit’ ich cytotoxicky profil.

Ako vychodiskova latka bol v nasej syntetickej stratégii
(Schéma 1) pouzity komerc¢ne dostupny dimetylester kyseliny
L-vinnej XVI, ktory uz vo svojej molekule obsahuje dve
stereogénne centra. Sekvenciou chemickych transformacii bol
z XVI pripraveny alyltrichloracetimidat XTIV, resp.
alyltiokyanat X¥. Oba zmienené derivaty reprezentuju vhodné
substraty pre  kluCové  [3,3]-sigmatropné  preSmyky,
prostrednictvom ktorych bolo do Struktiry zabudované
pozadované  stereocentrum s dusikovou funkcionalitou.
Produkty preSmykov, trichléracetamidy X, XI a izotio-
kyantaty X7I, XIII boli vzajomnou premenou ich funkénych
skupin modifikované na pokrocilé syntény VIII, IX. Na
inkorporovanie postranného lipofilného retazca bola vyuzita
Wittigova olefinacia za tvorby zodpovedajucich alkénov VI,
VII. Hydrogenacia VI, VII (H,, 10%Pd/C/20% Pd(OH),/C,
EtOH), nasledovana deprotekciou chraniacich skupin (TFA/
H,0) poskytla ciel'ové molekuly vo forme ich soli ILTFA,
IIL.TFA. Tie boli nasledne acetylované na zname derivaty IV
a V'™ Finalne fytosfingoziny ILTFA alIILTFA boli
podrobené testovaniu ich antiproliferacnej/cytotoxickej
aktivity na 7 typoch rakovinovych bunkovych linii. Treba
povedat, Ze protirakovinovy potencial takychto latok nebol
zatial’ v literattire Studovany.
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Schéma 1. Retrosyntéza pripravy L-lyxo-II a L-xylo-II1

fytosfingozinov
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Viaceré zname dusikaté polyhydroxylované alkaloidy,
ako napriklad kastanospermin', si zaujimavé svojou
biologickou aktivitou ako inhibitory glykozidaz, avSak ich
terapeutické pouzitie je obmedzené, vzhl'adom na ich toxicitu
vo¢i ludskym bunkdm. Preto je potrebny vyvoj novych
polyhydroxylovanych aklaloidov, pre lepSie poznanie
Struktirnych narokov pre inhibiciu glykozidaz.

Tieto latky spolu so skupinou karbacukrov obsahujtcich
rozne chranend amino skupinu?, st tie? vhodnymi kandidatmi
pre vyvoj ucinnych inhibitorov B-galaktozidaz a B-gluozidaz.
Podobne aj fluérované piperidinové iminosacharidy vykazuju
na vybranych glykozidazach zaujimavi inhibi¢ni aktivitu®.

Ako pokraCovanie naSej snahy o pripravu novych
poyhydroxylovanych  iminosacharidov sme uskuto¢nili
stereokonvergentni  syntézu zlacenin Va VI s pouZitim
presmyku alyltrichloracetimidatu I7 a alyltiokyanatu VII.

Popisovana totalna syntéza vychadza zkyseliny
Sikimovej ajej cielom si dva  diastereoizoméry
oktahydroindoltriolu, priCom jeden z findlnych produktov
aniektoré  medziprodukty boli  testované na ich
antiproliferacnt aktivitu vo¢i 6smim malignym bunkovym
linidm s dobrymi az vynikajucimi vysledkami. Taktiez bol
testovany inhibi¢ny uc¢inok finalnej zliceniny V¥ na troch
glykozidazach so s'ubnymi vysledkami.

Zatial' ¢o pri preSmyku zluceniny II sme ziskali dva
diastereoizoméry, zktorych sa sledom d’alSich reakénych
krokov pripravili latky ¥ a VI, pri preSmyku zlaceniny VII
sme pozorovali vznik jedného diastereoizoméru, v zavislosti
od pouzitych reakénych podmienok, bud’ v cyklickej, alebo
acyklickej forme. Dalsou modifikaciou zliGeniny IX je mozné
sa selektivne dopracovat' k finalnej latke VI, ktora ma
rovnaka relativnu konfiguraciu na stereogénnom centre
nesucom dusik.

NCS
COOMe

VIII

Schéma 1. Diastereoselektivny preSmyk alyltiokyanatu VII
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Schéma 2. Retrosynteticka analyza syntézy zlu¢enin Va VI
s pouzitim Overmanovho presmyku
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Vdaka svojim unikdtnym vlastnostiam nachadzaju
azobenzény mnohé aplikdcie a to mnapriklad v ramci
svetlocitlivych funkénych zariadeni, inteligentnych polymérov
a enzymov, molekulovych strojov, ¢i tekutych krystalov
a patria medzi najlepsie molekulové prepinage dnesnej doby'.
St to bistabilné fotochromne molekuly, ktoré existuji v dvoch
izomérnych formach, trans a cis a vplyvom UV, respektive
viditePného Ziarenia uréitej vinovej dizky je mozné prepinat



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323-486 (2018)

medzi tymito dvoma konformaciami’. Zabudovanim
azobenzénovej jednotky do Struktiry bioaktivnej zli€eniny je
mozné docielit’ moznost’ modulacie tejto aktivity.

Ciel'om nasej prace bola syntéza analdgov sfinganinu (1)
a imunosupresivneho lie¢iva FTY720 (ZI), ktorych Struktura
by zahfiiala azobenzénovu jednotku.

Synteticka cesta veduca k vyssie spminanym analégom 1
pozostavala z modifikacie kyseliny D-izoaskorbovej na
vhodny aldehyd a jeho napojenia na azobenzénovy prepinac
prostrednictvom Wittigovej reakcie.

Pri syntéze analoégov II bola ciel'ova molekula rozdelena
na tri komponenty. Polarna ,,hlava“ bola pripravena znamym
postupom® z tris(hydroxymetyl)aminometanu, ktory bol
Wittigovou olefinaciou spojeny s druhym komponentom,
predstavujucim prvu cast’ azobenzénovej jednotky. Napokon
bola prostrednictvom Millsovej reakcie s rozne substituo-
vanymi anilinmi vybudovana azo-vizba.

Vsetky ciel'ové moleky mohli byt nasledne podrobené
skimaniu ich fotochrémnych vlastnosti a biologickej aktivity
v oboch izomérnych formach (trans aj cis)

OH
C13H27WOH
NH,
sfinganin (1)

$

Lipofilny
retazec

------------------ oM.
u ~ J «
Fotochrémne vlastnosti Biologicka
aktivita
HO
HW
HO

FTY720 (2)

&

Polarna "hlava" Molekulovy prepinac Lipofilny

Ho~ . retazec
© HO " N R
ST A o
Biologicka

aktivita Fotochrémne viastnosti

Schéma 1. Navrh Struktirnych analégov sfinganinu a fingolimodu
so zabudovanym azobenzénovym prepina¢om
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Prezentovand praca bola podporenda Grantovou Agenturou (C.
1/0168/15) Ministerstva Skolstva Slovenskej Republiky. Tiez
bola  podporena  Agenturou  na  podporu  vedy
a vyskumu (SRDA Grant ¢. APVV-14-0883) a projektom
MediPark Kosice: 26220220185, podporeny Operacnym
programom  Vyskum a Vyvoj (OPVaV-2012/2.2/08-RO,
zmluva ¢. OPVaV/12/2013).
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SYNTEZA HYBRIDU (-)-SWAINSONINU ]
A MANOSTATINU A: NOVY PRISTUP K SYNTEZE
1-AMINOKARBA-D-LYXOFURANOZ
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Tento prispevok sa zaobera pripravou 1-aminokarba-D-
-lyxofuranéz 2 a 3 a syntézou hybridu (-)-swainsoninu'
a manostatinu A 4 z komer¢ne dostupnej D-lyxézy. KIidova
karba-B-D-lyxofuranéza 1 slizi ako dolezity prekurzor pre
syntézu karba-D-lyxofuranéz’ a hybridu 4 (Schéma 1).
Biologické vlastnosti tychto zlucenin st uzko spojené
s lieCbou vel'kého poétu ochoreni ako rakovina, bakteridlne
a virusové infekcie.

HO, OH
9 krokov
—_—
) H
D-lyx6za

Schéma 1. Struktira 1-aminokarba-p-lyxofuranéz 2 a 3 a hybridu
(—)-swainsoninu a manostatinu A 4

Tato praca vznikla vdaka financnej podpore Agentury pre
podporu vedy a vyvoja APVV (grant ¢. APVV-0484-12)

a Vedeckej grantovej agentury VEGA (grant ¢. 2/0064/15
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Polyhydroxylované  indolizidiny ako  inhibitory
glykozidaz predstavuju zaujimavy ciel' organickej syntézy.
Predstavitelia tejto skupiny latok, ktoré boli pdvodne
izolované z prirodnych zdrojov, imituja $truktaru sacharidov'.
Inhibi¢na aktivita do velkej miery zavisi od poctu a polohy
hydroxylovych skupin a konfiguracie stereogénnych centier,
no jej predikcia nie je takd jednozna¢na®. Syntéza novych
derivatov je preto pre pochopenie ucinku ziaduca az
nevyhnutna.

R=H
R =OH

Schéma 1. Retrosyntéza ciePovych latok

V naviznosti na naSe predo§lé prace® prezentujeme
synteticky pristup vedici ku neprirodnym polyhydroxy-
lovanym indolizidinovym alkaloidom obsahujicim hydroxy-
metylovy substituent v polohe C-8a vychadzajuc z chiralneho
aminoderivatu pripraveného z D-glukozy.

Predkladana prdca vznikla za podpory Vedeckej grantovej
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pre vedu a vyskum SR (SRDA Grant No. APVV-14-0883),
projektu MediPark Kosice: 26220220185 podporovaného
vramci Operacného programu vyskum a vyvoj (OPVal-
2012/2.2/08-R0O, contract No. OPVaV/12/2013).
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Nojirimycin and Beyond, Wiley-VCH Verlag GmbH,
1999.
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J., EleCko J., Martinkova M., Fabian M.: Tetrahedron
Letters 57, 2829 (2016).
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VYUZITIE NOVYCH TIOMOCOVIN
OBSAHUJUCICH SACHARIDOVY FRAGMENT AKO
POTENCIALNYCH ORGANOKATALYZATOROV PRI
SYNTEZE BIOLOGICKY UCINNYCH LATOK
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Sacharidy aich derivaty su vel'mi vhodné pre pouzitie
v organokatalyzovanych reakciach'. Siroka paleta dostupnych
izomérov umoziuje syntézu organokatalyzatorov s rdznou
konfiguraciou na rbéznych stereogénnych centrach. Medzi
derivaty, ktoré dosahuju dobré vysledky v organokatalyze
roznych typov reakcii patria aj tiomocoviny. Obmenou
sacharidovej  Casti  Struktiry  tiomocCovin  dokdZeme
kontrolovat’ vznik jednotlivych izomérov v katalyzovanych
reakciach.

HOOC{ o
C
e
S

Schéma 1. Retrosyntéza tiomocovin so sacharidov ¢ast’ou

NaSa stratégia pri syntéze novych tiomocovin
obsahujucich sacharidovy skelet vychadza z D-glukézy.
Sériou  transformacii s vyuzitim  [3,3]-sigmatropného

presmyku sme §truktiru modifikovali na izotiokyanat?, ktory
sluzil ako pokrogily prekurzor v d’aliej syntéze®. Pripravené
boli nové tiomocoviny s bis(3,5-(trifluorometyl)fenylovym
fragmentom alebo fragmentom obsahujucim rdzne chirdlne
aminy. Organokatalytickd aktivita vSetkych pripravenych
derivatov bola testovana v réznych typoch reakcii ako napr.
Henryho reakciach, Michaelovych adiciach.

Predkladana prdca vzmnikla za podpory Vedeckej grantovej
agentury Ministerstva Skolstva SR (No. 1/0168/15), Agentury
pre vedu a vyskum SR (SRDA Grant No. APVV-14-0883),
projektu MediPark Kosice: 26220220185 podporovaného
vramci Operacného programu vyskum a vyvoj (OPVal-
2012/2.2/08-R0O, contract No. OPVaV/12/2013).
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(+)-Laktacystin bol objaveny vroku 1991, ked’ bol
izolovany z baktérie zrodu Streptomyces'. Prva totalna
syntéza (+)-laktacystinu bola uskuto¢nend vroku 1992
Coreym a Reichardom®. (+)-Laktacystin, respektive jeho
in vitro aktivna forma laktacystin-B-lakton st selektivne
inhibitory 20S proteazomu, vd’aka Comu s biologicky
aktivne proti astme, ischémii alebo artritide’.

C:)Ac

TBDMSO/\527...O
HN" ™, "’OX
o) //
TBDMSO 10 = OH
D-xyléza <— )<
SCN “0

Schéma 1. Retrosynteticka strategla

Nasa synteticka stratégia vychadza z D-xylozy. Sériou
krokov s vyuzitim [3,3]-sigmatropného preSmyku sme
struktiru modifikovali na izotiokyanat'. Dal$imi krokmi sme
vytvorili laktdm, kde klu¢ovym krokom bola metatéza
pomocou Grubbsovho katalyzatora 2. generacie. Otvorenim
furanézového skeletu a modifikdcii funkénych skupin
pripravime pokrocily intermediat laktacystin-f-laktonu.

Predkladana praca vzmikla za podpory Vedeckej grantovej
agentury Ministerstva Skolstva SR (No. 1/0168/15), Agentury
pre vedu a vyskum SR (SRDA Grant No. APVV-14-0883),
projektu  MediPark Kosice: 26220220185 podporovaného
vramci Operacného programu vyskum a vyvoj (OPValV-
2012/2.2/08-RO, contract No. OPVaV/12/2013).
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K ANTITUBERKULOTIKUM S NOVYM
MECHANISMEM UCINKU
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Narustajici multilékova rezistence pivodce tuberkulozy
Mycobacterium tuberculosis (Mtbh.) iniciuje vyvoj léCiv
pusobicich jinym mechanismem ¢inku. Isoniazid (INH) vSak
stale zastava kliCovym lékem prvni volby, i kdyz zvySujici se
procento rezistentnich kmenti vyzaduje nova lé¢iva zasahujici
do metabolismu tohoto mikroorganismu jinym zpiisobem, aby
se piedeslo vzniku rezistence a zkratila se 1é¢ba’.

Antituberkuloticka aktivita oxadiazold nas inspirovala
vénovat se této skupin€ sloucenin blize. Z isoniazidu 1 byly
pfipraveny dvéma syntetickymi pfistupy odpovidajici 1,3,4-
-oxadiazoly 3 (Schéma DY

Ny PhsP, Et;N,
\ LN = |3r<:|20)2 N‘ A
cD = o,
P R MeCN/THF q H
CONHNH NV
(nebo TsCl) N
1 3

Schéma 1. Syntéza isoniazidovych analogi 2 a 3

Nové oxadiazoly 3 jsou netoxické pro eukaryotické
bunikky (HepG2, MonoMac-6). Jejich antimykobakterialni
aktivita byla studovana proti riznym kmendm a byl studovan
mechanismus ucinku (Tabulka 1). Oboje hydrazidy 2
aoxadiazoly 3 jsou u¢inngj§i  vaéi  rezistentnim
a netuberkul6znim mykobakteriim (M. avium, M. kansasii).
U oxadiazoli 3 byla zjisténa vyznamna ucinnost vici INH-
a multilékove rezistentnim kmenim Mb. Na rozdil od INH
aderivatd 2, oxadiazoly 3 neinhibuji InhA, mykolové
kyseliny ani biosyntézu bunééné stény. Lze tedy konstatovat,
ze inhibuji Mrb. selektivné prostfednictvim dosud neznamého
mechanismu, ktery nesouvisi s INH'.
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Tabulka I
Souhrn biologické u¢innosti (MIC v [uM])

Typ sloucenin INH / 2 3
Mtb. H37Rv 1 >1 >4
Rezistentni Mtb. kmeny >250 =16 >4
Netuberkulozni mykobakterie ~ >250 >4 >8

Tato jednoducha chemicka modifikace starého 1éciva
INH vedla k derivatim s inovativnim mechanismem'. Studie
vztahu mezi strukturou a aktivitou nejaktivnéjSiho oxadiazolu
3 (R =n-dodecyl) nadéle pokracuje.

Prdce vznikla za financni podpory GACR, projekt 17-27514Y.
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Recently, purines and their bioisosteres, after a proper
derivation by a whole range of substituents, have been widely
investigated as potential drugs in the human medicine'”.
Introduction of the adamantane moiety into the molecules of
these compounds enables formation of supramolecular
complexes with a number of host molecules, e.g.
cyclodextrins and cucurbit[n]Jurils®*. The ability of the
encapsulation affects solubility and permeation through the
biological membranes”.

A novel family of 2,9-disubstituted purines and 4,7-di-
substituted pyrrolo[2,3-d]pyrimidines was synthesized using
three step process including alkylation, nucleophilic aromatic
substitution and reduction. During an optimization of
a synthetic aproach, aniline was used as a model amine to test
behaviour of the intermediates over the individual steps.
Subsequently, four novel derivatives of 2,9-disubstituted
purines along with  4,7-disubstituted  pyrrolo[2,3-d]
pyrimidines substituted with aromatic amines bearing
adamantane moiety were prepared and fully characterized
using spectral methods.

Moreover, a preliminary study on complexation
behaviour with cyclodextrins and cucurbit[z]urils was
performed in terms of mass spectrometry and nuclear
magnetic resonance.
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Scheme 1. Structure of novel disubstituted purines and

pyrrolo[2,3-d|pyrimidines

This work was financially supported by the Internal Founding
Agency of Tomas Bata University in Zlin, Project No. IGA/
FT1/2018/001.
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Tiohydantontoiny' su zname zlageniny, ktoré okrem
pozoruhodne;j biologickej aktivity® nasli v poslednych rokoch
svoje vyuzitie aj ako chiralne auxiliarie v asymetrickej
syntéze. Pripravili sme konjugaty novych 3-amino-2-tio-
hydantoinov s akridinovym® skeletom na baze aminokyselin,
ktoré mézu byt aj zaujimavymi prekurzormi latok pre
asymetricku aldolovii reakciu®.

Nasa synteticka stratégia vychadzala z hydrochloridu
metylesteru L-valinu (Schéma 1). Sekvencia niekolkych
krokov zahriiujica redukciu vzniknutého 3-amino-2-tio-
hydantoinu, spojenie s akridinom cez azometinovy linker
anasledna propionylacia viedla k priprave substratu pre
aldolova reakciu. Konfiguraciu na novovybudovanych
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Schéma 1. Retrosynteticka stratégia

Ph

stereogénnych centrach stanovime pouzitim vhodnych

chiralnych posunovych ¢inidiel.

Predkladana praca vznikla za podpory Vnutorného vedeckého
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STUDIE VLIVU STRUKTURY DIAMINU
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V soucasné dob¢ je zna¢na poptavka po vysoce teplotné
odolnych materidlech s dobrymi optickymi vlastnostmi
a odolnosti vuéi atomarnimu Kkysliku, kosmickému a UV
zateni a riznym chemikaliim. Vhodnymi kandidaty pro tyto
aplikace jsou polyimidy (PI). Za poslednich 10 let byla
vénovana velka pozornost studiu vlivu struktury monomeru
na findlni vlastnosti od ného odvozenych polyimidd.

Tato prace se zabyva syntézou novych monomert
s triazinem jako zékladnim skeletem a studiem vlivu struktury
monomert na vlastnosti pfipraveného PI.
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HoN NH,

n=01 R=Cl
O-Et
O-nBu
O-nPent
Ph
4-CF3-Ph
3-CF;-Ph

Obr. 1. VSeobecna struktura pripravovanych diamina

Pfipravené monomery byly analyzovany pomoci GC/
MS analyzy, respektive HR-MS MALDI, 'H a *C NMR. U
ptipravenych monomerti byla zkoumdana jejich rozpustnost,
barva a stalost na vzduchu. U pfipravenych PI byly studovany
tepelna stabilita (TGA), teplota skelného pfechodu (DSC)
a optické vlastnosti (transmitance a zabarveni).

Vzhledem ke S$patné rozpustnosti monomertt byly pro
ptipravu PI pouzity pouze vybrané diaminy. Vysledky ziskané
touto studii budou mit vyznamné uplatnéni v dal$im
vyzkumu, predevsi sohledem na zavislost struktury vs.
rozpustnost diaminu a piipadn¢ vlastnosti PI.

Tato prdce vznikla za podpory grantu MPO CR FV 104 80.
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The  thiazolidine-2,4-diones are  well  known
pharmacophores with a broad spectrum of biological activities
such as antidiabetic, antimicrobial or anti-inﬂammatory”.
Moreover, various thiazolidinedione derivatives were studied
for their antitubercular activity showing promising results.

A novel series of thiazolidinedione (Fig. 1) analogs were
designed and synthesized by employing a solid phase
combinatorial approach. The synthesized compounds were
tested for their antitubercular activity against Mycobacterium
tuberculosis and antimicrobial activity against several Gram-
positive and Gram-negative strains such as Staphylococcus
aureus, Pseudomonas aeruginosa, Escherichia coli and
Enterococcus faecalis.
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R': amino acid; R2: alkyl linker; R®: alkyl/aryl

Fig. 1. Structures selected for the study

The most promising compound exhibited antimicrobial
activity against S. aureus CCM 3953 (MBS = 128 pg/mL) and
antitubercular activity against M. tuberculosis H37Rv (MIC =
256 pg/mL).

This work was supported by the Ministry of Education, Youth
and  Sport of the Czech  Republic  (projects
IGA_PrF 2018 029, IGA_LF 2018 032) and the National
Program of Sustainability (project LO1304).
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3,5-DIARYL-1H-PYRAZOLE DERIVATIVES AS
MYCOBACTERIUM TUBERCULOSIS PROTEIN
KINASE G (MTBPKNG) INHIBITORS: SYNTHESIS,
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With an aim to develop potent antitubercular agents,
aseries of novel 3,5-diaryl-1H-pyrazole analogues were
synthesized and evaluated for in-vitro activity against
Mycobacterium tuberculosis H37Rv.The titled compounds
exhibited Minimum inhibitory concentration (MIC) in
between 3.90 and < 70 pM. Among the tested compounds,
PTH-14 (3-F) and PTH-17 (a-naphthalene) exhibited
moderate activity (MIC 8.74 and 16.04 pM respectively),
while PTH-13 (3,4-OCHj;) and PTH-04 (4-OCH;) exhibited
excellent activity (MIC 3.90 and 4.22 uM respectively).
Molecular docking studies of PTH-13 (3,4-OCH;) and PTH-
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04 (4-OCHs;) on Mycobacterium tuberculosis protein kinase G
(MtbPknG, PDB ID: 2PZI) indicated key interactions with
Val-235 and G score of —-7.85 and -7.69 kcal/mol
respectively. In addition, these analogues showed >95% cell
viability against VERO cell lines at 80 uM.

4C1,2:CL, 24-0iC1
4:0Me, 3-0Me, 3,4-di0Me
4F3

NH, #

A
4+-Br, 3B,
4N, 3-CN
3-Amino

acetophenone

CBA-01-20

Reagents and Conditions:
a) Benzoyl chloride 1.05¢q, TEA 1.05¢q, EtOAc, Rt, 6hr. Ylield 94.6%
b) Ar-CHO 1.0eq,1M NaOH 1ml, EtOH, 25°C, 4-6hr. Yield 85-95%
¢) (i) Hydrazine hydrate 5.0eq, EtOH, reflux, 2-4hr.

(i) Catalytic I , DMSO, 110°C, 1.5hr. Yield 60-90%
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Novel 3,6-diphenyl-1,4-bis(phenylsulfonyl)piperazine-
-2,5-dione derivatives were designed for the treatment of
Alzheimer’s disease (AD) and were synthesized by reacting
various substituted sulphonamides with ethylene glycol'. The
synthesized compounds showed blood brain barrier
penetrating ability, Acetylcholinesterase (AChE) and Matrix
metalloproteinase-2 (MMP-2) inhibition potential.
Compounds 37 and 45 showed very significant inhibition
potential against AChE, 1C50=32.45+0.044, 28.65+0.029 and
MMP-2, ICso = 36.83+0.015, 19.57+0.005 (nM), respectively.
Enzyme kinetics study with lead molecule 45 showed non-
competitive inhibition for AChE with Ki 7 nM and
competitive inhibition of MMP-2 with Ki 20 nM.
Compounds 37 and 45 inhibited AChE-induced A
aggregation at 20 uM. The compounds also showed in-vitro
antioxidant potential in DPPH assay. Further, compound 45
exhibited promising neuroprotection ability in MC65 cell. It
significantly enhanced working memory in scopolamine-
induced amnesia animal model. The learning response was
also found to be improved at 5 mg/kg dose of the compound.
The mitochondrial membrane potential was restored in
animals when treated with compounds 37 and 45°.
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JAKO ELEKTRON-DONORNI JEDNOTKY PUSH-
PULL CHROMOFORU
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Thieno[3,2-b]thiofen a thieno[2,3-b]thiofen predstavuji
strukturni ¢asti molekul, které nachazi uplatnéni v ramci
riznych optoelektronickych aplikaci jako je nelinearni
optika', organické svétlo emitujici diody?, organické solarni
¢lanky’ nebo organické polem fizené tranzistory’. Oba
thienothiofenové skelety reprezentuji elektronové bohaté
planarni konjugované systémy, které mohou figurovat
v nizkomolekularnich nebo polymernich latkach jako
elektron-donorni strukturni jednotky. Syntéza zakladniho
thieno[3,2-b]thiofenu zahrnuje ¢&tyii kroky. Sestikrokové
reakéni cesta vede k thieno[2,3-b]thiofenovému jadru. Oba
klicové prekurzory pro findlni Knoevenagelovu kondenzaci
byly pfipraveny formylaci zakladnich skeletG v poloze 2
pomoci Vilsmeierovy-Haackovy reakce. Cilové chromofory
obsahuji ve své molekularni struktufe elektron-akceptorni
jednotky jako je napf. indan-1,3-dion, cyklopenta[c]thiofen-
-4,6-dion nebo N-butylrhodanin (obr. 1). Vztahy mezi
strukturou a vlastnostmi pfipravenych latek byly studovany
pomoci UV-VIS absorp¢ni spektroskopie, elektrochemie,
diferen¢ni skenovaci kalorimetrie a DFT kalkulaci.
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Obr. 1. Pfiklady molekularni struktury cilovych chromoforii.
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Interestingly, = Pc  derivatives  are  promising
photosensitizing agents for photodynamic therapy (PDT) due
to their intense absorption capabilities in the visible region.7
However, the efficiency of Pcs is limited due to their
aggregation in solvents that reduces their photoactivities such
as singlet oxygen generation. An important aim of research
into the chemistry of phthalocyanines is to enhance their
solubility in various solvents. The solubility of Pcs can be
improved by the incorporation of bulky groups at peripheral
positions.

Spirocyclic oxindoles are important targets in organic
synthesis due to their significant biological activities. The
spiro-oxindole system is the core structure of several natural
alkaloids and pharmacological agents, which have shown
diverse biological activities including antimycobacterial,
antitumor, antibacterial, antimicrobial and antiviral properties.
A combination of these two potentially promising units (i.e.
phthalocyanines and spiropyrrolizidine oxindole groups) may
improve their organosolubility and biological properties.
Herein, we report the synthesis and characterization of several
metallophthalocyanines  bearing four spiropyrrolizidine
oxindole groups which enable the molecules to dissolve in
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number of organic solvents such as DMF, DMSO and THF. It
should be noted that not much research has been carried on
the synthesis of phthalocyanines bearing spiro substituted,
which may show remarkable properties.

Scheme 1. Metallophthalocyanines bearing spiropyrrolizidine
oxindoles

Phthalonitrile derivatives of spiropyrrolizidine oxindoles
were synthesized in three steps. The metallophthalocyanines
were prepared from reaction of phthalonitrile derivatives with
anhydrous metal salts [Zn(CH3COOQ),, and NiCl,] in the
presence of a few drops of DBU in high-boiling solvent
(DMAE) under microwave irradiation. These complexes
showed good thermal stability.

The aggregation behavior of the
methallophthalocyanines was investigated at different
concentrations and in two solvents (DMSO and THF). The
Phthalocyanines did not show aggregation in THF and
DMSO. The intensity of the absorption bands at the Q band
(600-700 nm) increased on increasing the concentration and
there were no new bands because of aggregation.

The singlet oxygen generation ability of the ZnPc was
quantified as singlet oxygen quantum yields (®,) and was
determined in DMF using 1,3-diphenylisobenzofuran (DPBF)
as a chemical quencher. A continuous decrease in DPBF
absorbance at 417 nm for phthalocyanine was monitored
using a UV-Vis spectrophotometer within 30 min.
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Fig. 1. Absorption spectra of phthalocyanine (A): in THF and (B):
in DMF. c=2x107M (a), 3x107°> M (b), 4x10° M (c), 5x107°> M (d)
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Terfenylovy skelet je zajimavym motivem pfirodnich
latek!, latek s protirakovinovym ug¢inkem® a materiald pro
elektroniku®. S vyuzitim heterogenné (Pd/C) katalyzované
Suzuki-Miyaura reakce bylo pfipraveno 23 derivati p-terfenyl-
-4-olu (Schéma 1)*. Byly vyuzity nizké davky katalyzatoru
areakce probihaly bez pouziti inertni atmosféry. Popsany
synteticky protokol je vhodny i pro reakce -elektronoveé
chudych ¢&i stericky stinénych boronovych kyselin, vcetné
reakei ve vétsim méfitku. Pripravené p-terfenyly dale slouzi
pro syntézy nesymetricky substituovanych p-quaterfenyld,
u kterych jsou studovany predevS§im spektralni, optické
a elektronické vlastnosti.
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(0,05 - 1 mol %)
X = Br (1a), | (1b) MeOH/H,0 4:1 N\
+ Errradin U G E

Na,CO, nebo
NaOH (3 ekv.)
Reflux
Vzduch

3a-w

A
(HO),B
2 @R” l
2a-w (1,2 ekv.) l
7N\
R O Q /ARW-B

Schéma 1. Syntéza p-terfenyl-4-olii a p-quaterfenyli
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The energy released during the decay of tritium atom is
distributed among the energy of departing B-particle, newly
created *He atom and antineutrino. The total kinetic energy
released in the B-decay process is K7 From chemical point of
view neutrino is inert and off interest. What is important is the
modified molecule left behind. The bond between carbon and
helium is very weak and more over the helium atom has high
kinetic energy, too. It is the consequence of the action —
reaction principle. Stocklin has compared the emission of
a radioactive particle to the shot from the canon' — the leaving
particles are like the shells and the stable atom left behind is
the canon.
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The kinetic energy of *He atom is in the range of units
of eV. However, dissociation energy of the C-"H bond is also
in the range of 4-5 eV. The hypothetical C—*He bond has
much lower dissociation energy than C-'H bond and
obviously it is broken immediately after the *H — 3He decay.

The multiple paths of molecule stabilisation after the
decay event will be discussed in the case study of stability of
9-[5'endo,6'end0-3H2]norbornyl—6-chloro-purine. One of them is
the capture of hydrogen from the milieu and formation of
C-'H bond in the same position where the C-T bond was
originally. The most important conclusion from this study is
that the specific activity of the multiple tritiated compounds
after prolonged storage period is lower than that of freshly
prepared tritiated molecules.

This work was supported by the Czech Academy of Sciences,
programme RVO: 61388963, and the Ministry of Education,
Youth and Sports of the Czech Republic, grant No. LG15033.
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Elektrochemické metody plni vyznamnou ulohu
v zakladnim fyzikalnéchemickém vyzkumu a jsou Siroce
vyuzivany pro analytické Gcely. Dnes pfedev§im ve vyvoji
novych ¢idel (senzori) a v miniaturizované laboratorni
technice pracujici jak ve stacionarnim tak i prito¢ném rezimu.
Od druhé poloviny 20. stoleti byly elektrochemické piistupy
aplikovany ve své plné Sifi pro ucely biochemického,
biofyzikalniho a biomedicinského vyzkumu, coz vedlo ke
vzniku samostatné discipliny bioelektrochemie'?. Referat si
klade za cil seznamit posluchade s aktualnimi trendy
v elektrochemii biologicky aktivnich latek, pti¢emz pozornost
bude vénovana jak nizkomolekularnim substancim, tak
i makromolekuldrnim systémim. Popsana bude elektro-
analyza biopolymert (pfedevsim DNA a proteinil) a ¢ast textu
bude také zameéfena na elektrochemii vysoce komplexnich
bunéénych systémi. Kromé elektrochemie in vitro jsou
popsany také in vivo aplikace a nové moznosti, které pfinaseji
elektrochemické zobrazovaci metody a specifické modifikace
vybranych analyti elektrochemicky aktivnimi znackami.
Ambici autora piispévku neni poskytnout vycerpavajici
ptehled soucasného poznani, naopak referat cili na vybrané
oblasti zajmu a podrobuje vySe zminéné segmenty
bioelektrochemického vyzkumu diskusi a kritickému
zhodnoceni.

Tato prdace vznikla za podpory operacniho programu
Podnikani a inovace pro konkurenceschopnost 2014-2020,
CZ.01.1.02/0.0/0.0/16_084/0010374.
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Ca’*-ATPasa (SERCA) je transmembranovy protein
zodpovédny za aktivni transport Ca?" iontd z cytosolu do
sarkoplazmatického  retikula. K obnoveni  cytozolové
koncentrace Ca®' iontll dochazi pii svalové relaxaci a je
zapotiebi energie z hydrolyzy ATP. V pfispévku je popsan
vliv karbonylovych produkti metabolismu: methylglyoxalu,
glyoxalu a 3-deoxyglukosonu na isoformu proteinu SERCAL1
izolovanou z krali¢iho kosterniho svalstva. Pro analyzu
interakce jednotlivych latek se SERCA1 byla pouzita
chronopotenciomerticka rozpousStéci analyza konstantnim
proudem. Po 24 h inkubaci SERCA1 (9,1 pmol/l)
s methylglyoxalem (3 mmol/l) piipH 7,4 dochazi k uplné
modifikaci proteinu. Pomoci optimalizované metody je mozné
zkoumat nejenom Cisty solubilizovany protein, ale také
protein, ktery je stale soucasti endoplazmatického retikula.
Modifikace proteinu karbonylovymi slou¢eninami vyznamné
potladuje aktivitu SERCAl1 a to v tomto pofadi:
methylglyoxal >> glyoxal > 3-deoxyglukoson'.

Tato prace vznikla za podpory grantu IGA_LF 2017 11,
COST projektu MuTaLig (CA15135), VEGA 2/0111/16
a APVV-15-0455.
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Normalni funkce butiky zavisi na stalosti a minimalnich
zménach vnitiniho prostiedi. Neni proto ptekvapujici, Ze
uzivo¢ichi se vyvinulo znaéné mnozstvi regulacnich
mechanismti sméfujicich k zachovéani tohoto stavu. V roce
1957 byl popsan v dieni koniskych ledvin protein s vysokou
afinitou ke kadmiu. Metalothionein (MT), je zobecné
biologického hlediska polypeptid o molekulové hmotnosti
vrozmezi 6-10kDa. MT vétSinou obsahujici 60 az 68
aminokyselinovych zbytkt. Pozdé&ji se zjistilo, ze MT jsou
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charakteristické jejich unikatnim obsahem iontd kovt, tak
obsahem siry. Vyss§i hladina MT byla pozorovana
u proliferuyjicich bun¢k. Tento fakt sv&déi o dulezitosti MT
vtomto procesu bunéfné regulace (vztah k nadorovym
onemocnénim).

Molekulérn{ mechanismus Bezpetny transport na misto
urgené pro font kovu (enzym)

(&dro

Schéma. ZjednoduSené schéma molekulirni regulace metalo-
thioneinu

Analytické metody detekce MT vyuzivaji ptfitomnosti —SH
skupin. Mezi velmi senzitivni metody patii elektrochemie
vyuzivajici katalytické signaly (Brdi¢kova reakce, pik H). Pro
zvySeni citlivosti metody je <casto vyuzita technika
adsorptivniho  pfenosu  (subnanomoldrni  koncentrace).
Navrzeny postup byl aplikovan pro analyzu biologickych
vzorkd.
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Azoles are a group of chemicals which are often used as
pesticides and some of them as pharmaceuticals, acting as
antifungal agents. The diazole ring is the key building-block
of these compounds which modulates their biological
activity'. Triazoles represent another group of azole
derivatives showing the selective inhibition of cytochrome
P450 enzyme by different mechanisms and display a wider
antifungal spectrum and safer profile than imidazole
derivates”. Because of the severe impact on the organism of
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the chronic exposure to azoles, the application of individual
azoles is regulated, when used as pesticides. Analytical
methods used for this type of compounds have been based on
HPLC coupled to UV/VIS or diode array detection,
fluorometric detection or mass spectrometry (HPLC-MS).
Concerning the electrochemistry of azole pesticides, literature
data are scarce, being available for diazole-based
pharmaceuticals containing oxidizable piperazine moiety
(e.g., ketoconazole, itraconazole)’ or reducible azomethine
moiety (e.g., propiconazole).

In this contribution, the existing -electrochemical
approaches performed by means of traditional electrode
materials (glassy carbon, platinum, mercury-based electrodes)
will be introduced and compared with possibilities of modern
electrode materials, e.g. boron doped diamond. Due to the
extended potential window in anodic region, it enables
electrooxidation of some triazoles (e.g., difenoconazole) and
diazoles (e.g., terconazole) using anodic activation to ensure
good repeatability of measurements. Electrochemical methods
with micromolar detection limits were developed for both
compounds using batch voltammetric methods and flow-
injection analysis with amperometric detection.

The project was supported by the Czech Science Foundation
(project 18-01710S) and carried out within the framework of
Specific University Research (SVV 260440).

REFERENCES

1. Locatelli M., Kabir A., Innosa D., Lopatriello T., Furton
K. G.: J. Chromatogr. B 1040, 192 (2017).
Ekiert R. J., Krzek J., Talik P.: Talanta 82, 1090 (2010).
Dantas A. N. D., De Souza D., de Lima J. E. S., de Lima-
Neto P., Correia A. N.: Electrochim. Acta 55, 9083
(2010).

2.
3.

3L-05

VOLTAMETRICKE STANOVEN’i PESTI(;IDIOI ]

S VYUZI',I‘IM ELEKTROD NA BAZI STﬁIBRNEHO
AMALGAMU A BOREM DOPOVANEHO DIAMANTU

RENATA SELESOVSKA, LENKA JANIKOVA,
JAROMIRA CHYLKOVA

Ustav environmentalniho a chemického inZenyrstvi, Fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska
75, 532 10 Pardubice, Ceskd republika
Renata.selesovska@upce.cz

Pesticidy jsou latky chemického nebo biologického
charakteru vyuzivané zejména pii ochran¢ zemédélskych
plodin proti rostlinnym a zivoCiSnym Skidcim. Jejich
aplikace vede k ristu zemédélské produkce i jeji kvality.
Mnozstvi pouzivanych pesticidnich latek celosvétove neustale
roste, coz souvisi se zvySujicim se rizikem znecisténi pidy,
vod a ovzdusi, intoxikace zemédélskych produkti nebo
ohrozeni vegetace a zivocichi vyskytujicich se volné
v ptirod¢. Pesticidy jsou obvykle tézko rozlozitelné, u lovéka
se mohou kumulovat v organismu a zptsobovat chronicka
onemocnéni'™. Proto je tfeba mit k dispozici rychlé, citlivé
a selektivni nastroje pro jejich stanoveni.
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Vhledem k tomu, ze fada pesticidnich latek je
elektrochemicky aktivni, je mozné pro jejich monitorovani
pouzit voltametrii. Cilem této prace je shrnuti moznosti
voltametrickych metod s vyuzitim stfibrné pevné amalgamové
(AgSAE)* a borem dopované diamantové elektrody (BDDE)’
pii stanoveni pesticidnich latek na zaklad¢ sledovani jejich
redukénich nebo oxidacnich reakei. Byly vyvinuty konkrétni
metody a optimalizovany parametry stanoveni herbicidd
linuronu, metamitronu, metribuzinu, picloramu, terbutrynu,
triasulfuronu a triclopyru a insekticidd imidaclopridu,
methiocarbu a pymetrozinu. Ukazalo se, Ze kyselé prostiedi je
optimalni pro stanoveni vétSiny studovanych latek. Diferen¢ni
pulzni voltametrie (DPV) a square wave voltametrie (SWV)
po optimalizaci parametri umoznily dosazeni velmi nizkych
hodnot limitd detekce (LOD) a Sirokych vyuzitelnych
koncentracnich rozsahi (LDR) pro stanoveni uvedenych
pesticidii. Navrzené metody byly rovnéz tspé$né vyuzity pri
analyze vzorkl pesticidnich ptipravki a ptirodnich vod.

Tato prdace byla financovina Univerzitou Pardubice (projekty

¢.  SGSFChT 2018 003 a SD373001/82/30350(2016))
a Grantovou agenturou Ceské republiky (projekt ¢
17-03868S).
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Glukézové senzory predstavuji velmi aktivnu cCast’
vyskumu zaoberajuceho sa elektrochemickymi senzormi
a v sucasnosti tvoria priblizne 85 % priemyslu tykajiceho sa
biosenzorov. Glukézové senzory moézu byt vo vSeobecnosti
rozdelené na enzymatické a neenzymatické. Mnoho publikacii
diskutuje nevyhody spojené s aplikdciou enzymatickych
senzorov, ktoré sa tykaju vlastnosti enzymatickej zlozky,
ktorej vlastnosti su ovplyvnené teplotou, vlhkostou a pH
(cit."). V stasnosti sa preto velka pozornost’ venuje prave
neenzymatickym senzorom, ktoré by mohli prekonat
nedostatky predoslej generdcie senzorov. Medzi najviac
pouzivané materialy pri vyvoji neenzymatickych gluk6zovych
senzorov patria kovové nanomateridly, ktoré ponukaju
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vyhodné elektrokatalytické vlasnosti. Medzi kovovymi
materialmi sa zlato pontka jako vhodny kandidat na zaklade
jeho unikatnych elektrokatalytickych vlastnosti, efektivnemu
prenosu elektronov a dobrej biokompatibilite®”.

Tento prispevok sa zaobera elektrochemickymi
neenzymatickymi glukézovymi senzormi, ktorych povrch bol
modifikovany nanomaterialmi pre zlep$enie prudovej odozvy
systému. Boli pouzit¢ metddy cyklickej voltampérometrie
a chronoampérometie na sledovanie pradovej odozvy
systému. Pri¢om bude diskutovany vplyv modifikacie zlatych
mikroelektréd na linearny rozsah koncentracii, limit detekcie
a citlivost’ elektrody. Okrem iného bola Studovana aj kinetika
oxidacie glukdzy na zlatych mikroelektrodach, kvoli lepSiemu
pochopeniu systému. Taktiez bola uréend aktivna plocha
elektrody pomocou Cottrelovej rovnice a morfologia povrchu
bola Studovand pomocou skenovacej elektrénovej mikro-
skopie. Bol dosiahnuty linedrny rozsah koncentracii 1-40 mM,
¢o prekracuje pozadavky kladené na komercializované
glukdzove senzory.

Tato praca vznikla za podpory grantu vvgs-pf-2018-794,
VEGA 1/0074/17, APVV-16-0029.
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Accumulating  evidences indicate that plasma
homocysteine (Hcy) and metabolically related compounds are
associated with civilization diseases and can act as strong
predictors of mortality in cardiovascular and cancer patients.
It has been also demonstrated that daily supplementary
treatments with B vitamins have a beneficial impact on
reducing the risk of coronary heart disease, nonfatal
myocardial infarction and hypertension'. Unfortunately, the
reason(s) for the beneficial impact of their supplementation
are still unclear.

The B vitamins, to which vitamin B6 also belongs, are
a group of water soluble, chemically quite distinct compounds
involved in a variety of important functions. According to
literature data, pyridoxal 5'-phosphate (PLP) that is the most
biologically active form of vitamin B6 is an enzymatic co-
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factor required for more than 140 biochemical reactions.
Particularly, it acts as an essential coenzyme for cystathionine
B-synthase and cystathionine y-lyase that participate in the
transsulfuration of Hey to cysteine (Cys)>. PLP is also known
to undergo facile condensation reaction with Cys and Hcy
affording  2-pyridoxyl-1,3-thiazolidine-4-carboxylic  acid
(Cys-PLP)* and 2-pyridoxyl-1,4-thiazine-4-carboxylic acid
(Hcy-PLP)*, respectively.

In recent years, we have demonstrated that Cys and Hey
react with PLP in plasma fortified with phosphate buffer’.
Due to the fact that Hcy, Cys and PLP are ubiquitous in
biological fluids, we have concluded that it appears to be
likely that there are also products of their reactions. Our
further studies have revealed that Cys react with PLP in vivo
forming Cys-PLP adduct which is presumably present in
human plasma and remains to be a novel metabolite®. These
surprising results encourage further research into Cys-PLP.
The lastest results will be presented.

Supported by grants from Polish National Science Center:
2012/07/B/ST5/00765, 2017/27/B/ST4/01476.
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Biogénne aminy (BA) st organické dusikaté latky
s jednou, alebo viacerymi aminovymi skupinami. Vyznacuju
sa roznymi Dbiologickymi vlastnostami, od plnenia
fyziologickych procesov, ako je bunkovy rast, proliferacia,
diferenciacia, az po neziaduce ucinky, ako hypertenzia,
migrény, alergie, dychacie tazkosti. Tvoria sa
dekarboxylaciou aminokyselin za stcasného uvolfiovania
oxidu uhli¢itého, ale tiez aj transaminaciou a amindciou
aldehydov a ketoénov.

Ciel'om predkladanej prace bolo zaviest HPLC metddu
stanovenia jednotlivych BA astanovit ich obsah vo
vybranych vzorkach fermentovanej zeleniny a detskej vyzivy.

Stanovovanych bolo 8 biogénnych aminov (tryptamin
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TR, fenyletylamin FEA, putrescin PUT, kadaverin CAD,
histamin HIS, tyramin TYR, spermidin SPM a spermin SPM).
Na separaciu bola pouzitd chromatografickd koléna Hypersil
BDS C18 (4x100 mm, 3 pum) s predkolonou SecurityGuard
TM Mobilna faza: zlozka A — 0,02 M roztok kyseliny octove;j
a acetonitril (90:10); B — metanol, acetonitril a 0,02 M
kyselina octova (45:45:10). Bola pouzita gradientova elucia:
6 min — 70 % B, 7 min — 75 % B, 15-18 min — 100 % B.

Analyzované boli vzorky detskej vyzivy a vzorky
fermentovanej zeleniny. Vzorky boli extrahované 10%
kyselinou trichloroctovou anasledne prefiltrované cez

filtraény papier a membranovy filter. Na derivatizaciu vzoriek
bol pouzity danzylchlorid, ktory bol pridany k 1 ml extraktu
vzorky a roztok uhli¢itanu sodného. Po premieSani vzorky
boli inkubované pri teplote 60 °C po dobu 15 min. Nasledne
odparené a rozpustené v acetonitrile a analyzované pomocou
HPLC. Detekcia bola vykonavana UV-VIS detektorom pri
254 nm.

Vzorky detskej vyzivy pochadzali z obchodnych retazcov
a vzorky fermentovanej zeleniny (kvasené uhorky a kvasena
kapusta ztrhovisk. Vo vzorkach kvasenych uhoriek bol
zisteny najvyssi obsah PUT (49,33 mg/kg) a TYR (14,94 mg/
kg). Najvyssi obsah HIS (24,34 mg/kg) a TR (14,42 mg/kg)
bol zaznamenany v jednej vzorke sladkej kapusty. Vo
vzorkach detskych vyziv bolo identifikovanych 6 (FEA, PUT,
CAD, HIS, TY, SPM). Hodnoty obsahu BA vo vzorkéach
detskych vyziv variovali v rozmedzi 0-3,37 mg/kg pre PUT,
5,07-13,99 mg/kg pre CAD, 0-5,51 mg/kg pre HIS, 0-3,04
mg/kg pre TY a 0-7,7 mg/kg pre SPM. Na vyhodnotenie
zdravotného rizika sa pouZiva vzorec na vypocet indexu
biogénnych aminov (BAI). Ako znameranych vysledkov
vyplyva, zistené koncentracie BA vo vzorkach fermentovanej
zeleniny a detskej vyzivy nepredstavuju zdravotné riziko. Ale
vzhl'adom na vysledné hodnoty BAI u vzoriek detskych vyziv
je treba dodrziavat’ podmienky procesu vyroby a skladovania
pokrmov urcenych pre deti s cielom dodrzat’ potrebnu kvalitu
vyrobku.

Podporené grantom Kega 006UCM-4/2018.
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Kapilarni elektroforéza (CE) je znama separacni
analyticka technika, mezi jejiz nejvétsi vyhody patii vysoka
ucinnost, rychlost analyzy, relativné nizké provozni naklady
amala spotfeba chemikalii. Nicméné vyhody CE mohou byt
zastinény nizkou citlivosti bézné¢ pouzivanych detektori
(DAD), zejména pro detekcei specii kovl. Toto omezeni 1ze
vyfesit spojenim CE s hmotnostni spektrometrii s indukéné
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vazanym plazmatem (ICP-MS). ICP-MS je ultracitliva
technika pro staveni velmi nizkych koncentraci analytl
obsahujicich kovy. Bézné dosazitelné limity detekce jsou na
urovni sub-ng/l. Zarovein ICP-MS dovoluje multiprvkovou
detekei riznych izotopd a ma velmi Siroky dynamicky rozsah.

Vna$i praci jsme se zaméfili nejprve na vyvoj
a optimalizaci spojeni CE s ICP-MS. Jako ,,proof of concept™
byla testovdna metoda pro stanoveni kationtd Cd*' a Pb*'
a poté ovéteni linearity odezvy ICP-MS detektoru po predeslé
separaci pomoci CE v koncentranim rozmezi 10 ppb —
10 ppm u kazdého kationtu. Separované zony z kapilary byly
smichany s pomocnou kapalinou (10x natedény zakladni
elektrolyt) a zavedeny pres koncentricky zmlzovac
a cyklonickou mlznou komoru do ICP-MS. Odezvy byly
linearni (R* = 0,9982 pro Cd** a R? = 0,9999 pro Pb*")
v rozmezi 50 ppb — 10 ppm.

Dalsim cilem bylo pouziti metody CE-ICP-MS pro
studium interakci mezi karboxylovanymi Fe;O4 nanocasticemi
s antibiotiky. Jako zastupce bylo vybrano polypeptidové
antibiotikum Polymyxin B (PMB), jeZ je pouZivano pro 1é¢bu
infekci mocového traktu, meningi a krevniho ob&hu
zpusobenych gram-negativnimi bakteriemi Pseudomonas
aeruginosa. Antibiotikum bylo pfidavano do zakladniho
elektrolytu pro CE analyzu vrozmezi 0-250 nM a byly
sledovany zmény efektivni mobility nanocastic se zménou
koncentrace PMB (od —128,6 do —62,5 x 10° m*V's™).

Nakonec jsme se zaméfili na separaci dvou optickych
izomert oxaliplatiny, coz je preparat pouzivany pro lécbu
metastatického kolorektalniho karcinomu. Separace byla
provedena v 70 cm dlouhé kapilafe o vnitinim praméru 25 pm
za pouziti sulfatovaného p-cyklodextrinu jako chiralniho
selektoru. U této metody byla opét ovétena linearita odezvy
ICP-MS detektoru, a to v rozmezi 100 ppb — 500 ppm.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR LOI1305
a grantu GA CR 16-23938Y.
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Kapilarni elektroforéza (CE) je znama separacni
technika, kterou je mozné mimojiné pouzit pro pokrocilou
charakterizaci nanoobjektli, potazmo nanomaterial, a to
zejména v prostiedi, které odpovida zaméru jejich pouziti

(napt. wvnitini prostiedi bunék). Zaroven je mozné
nanomaterialy charakterizovat co do jejich interakei
s vybranymi ligandy, pfipadn¢ sledovat jejich tendenci
k agregaci'.

V nasi praci jsme se zabyvali tfemi okruhy souvisejicimi
s interakci nanomaterialti s ligandy. Nejprve jsme studovali
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interakci  karboxylovanych  magnetickych  core-shell
nanocastic s vybranymi ligandy na bazi antibiotik (napf.
polymyxinu B) a proteind. Vysledky jsme srovndvali pii
pouziti standardni DAD detekce a spojeni CE sICP-MS
detekci, ktera umoznila daleko presnéjsi stanoveni
interakénich konstant.

V druhé c¢asti jsme se zabyvali vyvojem metodiky
a studiem tzv. inter¢asticovych interakci, kdy jsme studovali
interakci  jiz zminénych karboxylovanych core-shell
nanocastic s nanocasticemi zlata rizné velikosti v riiznych
prostiedich pomoci Taylorovi disperzni analyzy v kapilarni
elektroforéze. Ziskana data jsme korelovali s daty z méfeni
zeta potencialu a velikosti ¢astic.

Posledni studovanou oblasti pak byla charakterizace
interakci nového 2D materialu, grafenové kyseliny, s malymi
anorganickymi kationty (Na*, K', Ca®", La’>" atd.) v riizném
pH odpovidajicim zaroven rtizné interakci jednotlivych listi
(3D usporadani) této kyseliny.

V nasi praci jsme ukdzali, ze kapilarni elektroforéza je
vhodnou technikou pro studium interakci nanomateriala jak
s vybranymi malymi i velkymi molekulami (ligandy), tak pro
studium interakci i mezi ¢asticemi.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR LOI1305
agrantu GA CR 16-23938Y. Autoii rovnéZ dékuji za
poskytnuti nanomaterialii: Jean-Michel Siaugue (Sorbonne
Université, Pariz), Aristides Bakandritsos a Radek Zboril
(RCPTM Olomouc) a za spolupraci na DLS méreni: Karlis
Pajuste a Aiva Plotniece (Latvian Institute of Organic
Synthesis, Riga).
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Vlakenné materidly pfipravené metodou elektro-
statického zvlakiovani, vétSinou ve formé tenkych vrstev,
jsou tvofeny siti polymernich vldken s primérem lisicim se
dle pouzitého polymeru od 20 nm do né€kolika pm. Soucasny
vyzkum a vyvoj bioplikaci vyuziva také moznosti piidat do
vldkenné struktury aditiva (napt. aktivnich slozky, 1é¢iva atd.)".
Veskeré aplikace vyuzivajici inkorporaci aditiv do vlakenné
vrstvy vyzaduji homogenni rozlozeni aditiva napfi¢ vrstvou.
Pro sledovani jejich distribuce je nutné pouzit analytickou
metodu, kterd dokaze uréit chemické slozeni s vysokym
prostorovym rozliSenim. Z tohoto hlediska se jako vyhodné
zda pouziti Ramanovy spektroskopie® a energiové disperzni
spektroskopie®. Ob& tyto metody umoziiuji mapovani vzorkd
s prostorovym rozlisenim fadu jednotek mikrometrti a pfesto,
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ze rozliSeni nedosahuje nanometrovych rozmért, dokazi
podrobné zobrazit rozlozeni aditiv v nanovlakennych
materialech.

V této praci jsme se zaméfili na ob& vySe uvedené
metody. Ty jsme vyuzili pro mapovani modelovych
polyvinylalkoholovych nanovldkennych materidlt (primér
300-700 nm), do nichz byl jako aditivum inkorporovan
hydroxyapatit (HAP). Tento pfispévek ma za cil zejména
ukazat moznosti obou metod pro kvalitativni i kvantitativni
analyzu aditiv v nanovlakennych materidlech. Vzhledem
ktomu, Ze se aplikace nanovlakennych materiali pomalu
pfesouvaji z vyzkumu do praxe, prezentované vysledky
zohledni mozné vyuziti v kontrole vyroby nanovlakennych
produktt.

HAP Raman map
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Skeletalni hustota pevnych latek je dilezitym
parametrem ovliviiujicim jejich aplikace. Cilem ptispévku je
prezentovat metodu pro ziskani skeletové hustoty pevnych
latek za pouziti pfistroje pivodné navrzeného pro meéfeni
volumetrické sorpce plynt, ktera je Siroce pouzivana pro
hodnoceni texturnich vlastnosti pevnych latek.

K tomuto uéelu bylo pouZito celkem 35 vzorku
(vétsinou uhlikaté latky, hlinitokfemicitany a kovy), s riznymi
texturnimi a chemickymi vlastnostmi. Skeletalni hustota byla
vypoctena jako pomér hmotnosti vzorku k jeho skeletalnimu
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objemu, ktery byl urcen expanzi helia pomoci (i) heliového
pyknometru (Pycnomatic ATC, Thermo Scientific) a (ii)
volumetrického  plynového  fyzisorpéniho  analyzatoru
(PCTPro E&E, Setaram).

Bylo zjisténo, ze skeletalni hustoty kovl a hlinito-
kfemicitant, které byly stanoveny heliovym pyknometrem
asorpénim analyzatorem, se neliSi o vice nez ~5%.
Volumetricky fyzisorpéni analyzator lze tedy povazovat za
vhodny néstroj pro stanoveni skeletdlni hustoty takovychto
typli materiall, bez butnosti pofizeni specializovaného
plynového pyknometru. V pfipadé uhlikatych materialti bylo
pomoci fyzisorpéniho analyzatoru dosazeno az o ~40 %
vyssich skeletalnich hustot ve srovnani s hustotami, které byly
ziskany prostiednictvim heliové pyknometrie. V konfe-
renénim piispévku bude ukazano, ze tato nesrovnalost souvisi
s vysoce porézni strukturou uhlikatych latek a rovnéz se
specifickym nastavenim pouzitych zafizeni.
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Potraviny rostlinného ptivodu obsahuji nejen dilezité
ziviny, ale také latky, které ptiznivé ptsobi na lidsky organis-
mus nebo maji vyznam prevence vzniku onemocnéni. Cibule
Salotka (Allium cepa var. aggregatum L.) hraje vyznamnou
roli v kulinafstvi diky své unikatni chuti a navic vykazuje
fadu zdravi prospé$nych biologickych aktivit, napf. antioxi-

mykotické. Cilem prace bylo porovnani obsahu derivati kver-
cetinu jako zastupcii sekundarnich metabolitl, nestrukturnich
sacharidi jako hlavnich slozek suSiny, které bezprostiedné
ovlivituji chut’ a soucasné skladovatelnost Salotky. Tretim
cilem bylo porovnani metod stanoveni aktivity fruktan-B-(2,1)-
-fruktosidasy (EC 3.2.1.153), ktera muze byt markerem
skladovatelnosti.

Screening primarnich a sekundarnich metabolitd byl
proveden v 87 genotypech cibule $alotky a 3 genotypech cibu-
le kuchyniské (Allium cepa L.) ze dvou vegetacnich obdobi,
2016 a 2017. Glukosidy kvercetinu a malé sacharidy byly
analyzovany vysokoucinnou kapalinovou chromatografii,
naopak fruktany byly kvantifikovany pomoci spektrofotome-
trické metody. Dale byly srovnany tii spektrofotometrické
metody a metoda vysokoudinné kapalinové chromatografie
pro ureni enzymové aktivity fruktan-p-(2,1)-fruktosidasy.
Ve studovanych genotypech byl rozsah hladin kvercetin-3,4'-
-O-diglukosidu  218-948 mg/100 g DW, kvercetin-4'-O-
glukosidu 45-253 mg/100 g DW, sacharosy 8—18 mg/100 mg
DW, glukosy 0-10 mg/100 mg DW, fruktosy 4-16 mg/100 mg
DW a fruktan 21-55mg/100 mg DW. Obsah analyti
s vyjimkou sacharosy byl mezi dvéma roky signifikantné
odlisny. Na zakladé méteni obsahu malych sacharidi a frukta-
nd byly vybrany sladké kultivary vhodné k okamzité kon-
zumaci a kultivary vhodné&jsi pro dlouhodobému skladovani.
Ve srovnani scibuli bylo mnozstvi kvercetin-3,4'-O-di-
glukosidu v Salotce vyssi, sacharosy a glukosy niz§i. HPLC
metoda stanoveni enzymové aktivity fruktan-p-(2,1)-fruk-
tosidasy a metoda spektrofotometrickd (zalozend na spraze-
nych enzymovych reakcich) byly nejvhodnéjsi pro méfeni
enzymové aktivity, kterd by mohla byt vyuzita ke stanoveni
konce dormance a potazmo monitorovani skladovatelnosti.

Tato prace vznikla za podpory grantu IGA
(IGA_PrF_2018_033).
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The ability to detect cancer biomarkers at the single-
molecule level promises the ultimate sensitivity in clinical
diagnosis. Fluorescence-based single-molecule analysis, how-
ever, is limited by matrix interferences, and therefore is typi-
cally not suitable for real world analytical applications. This
optical background can be elegantly avoided by using photon-
upconversion nanoparticles (UCNPs) that emit shorter-
wavelength light under near-infrared excitation (anti-Stokes
emission)'. Conjugates of UCNPs with antibody can be used
as a background-free luminescent tracer in upconversion-
linked immunoassays”.

We have developed an optical approach for visualizing
individual UCNPs and applied it for the sensitive detection of
the cancer biomarker prostate specific antigen (PSA). An
inverted wide-field microscope was equipped with a fiber-
coupled 980 nm continuous-wave laser diode, 100x heat-
resistant objective and a sensitive sSCMOS camera. Silica-
coated UCNPs with carboxyl groups on the surface were syn-
thesized and conjugated with anti-PSA antibody. The struc-
ture and monodispersity of the nanoconjugates was studied in
detail by transmission electron microscopy and agarose gel
electrophoresis.

Individual sandwich immunocomplexes consisting of (1)
immobilized anti-PSA antibody, (2) PSA, and (3) anti-PSA
antibody-UCNP conjugate were counted under an upconver-
sion wide-field microscope equipped with a 980 nm laser
excitation source. The noise-surpassing digital readout provid-
ed single particle resolution with almost no instrumental back-
ground. This allowed to reach a limit of detection (LOD) of
1.2 pg mL™" (42 fM) of PSA in 25 % blood serum which is
about ten times more sensitive than a classical (analog)
readout of luminescence intensity®. The digital signal readout
is a completely new approach with the potential to pave the
way for a new generation of immunoassays.
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Surface-Enhanced Raman Spectroscopy (SERS) have
been established as one of the most perspective techniques
due to the high sensitivity and selectivity, short time of analy-
sis, reliability of results and possibility of application in the
wide range of detection areas. Advances in optical devices
and detectors moved Raman spectroscopy from the controlled
surroundings of the analytical laboratory to the industrial lev-
el. However, there is a challenge in the development of con-
siderably reproducible and selective SERS sensor compatible
with portable Raman spectrometers'.

We propose a SERS-based universal sensor system,
consisting of the ordered Au grating, which provide high en-
hancement factor (up to 10'’) and high reproducibility, and
grafted organic functional groups (OFGs)**. OFGs serve as
arecognition layer, enhancing the affinity to analyte, and
provide excellent selectivity. By proposed concept SERS sensor
system can be functionalized by various ligands — for the rapid
determination of heavy metals, organic contaminants®, disease
markers’, DNA complementarity, pesticides and other relevant
compounds, specific markers of cancer cells, free radicals, as
well as validation of enantiomeric-active drugs.

Suggested functionalized gold gratings demonstrate
principal advantages for efficient SERS detection: expressivi-
ty (30 sec for analysis), sensitivity (10" M), pre-treatment
free procedure and reproducibility (up to 95 %).

REFERENCES

1. Yuan Y., Panwar N., Hui Kit Yap S., Wu Q., Zeng S., Xu
J., Tjin S. C., Song J., Qu J., Yong K.-T.: Coord. Chem.
Rev. 337, 1 (2017).

2. Tan L., Chen Z., Zhao Y., Wei X., Li Y., Zhang C., Wei
X., Hu X.: Biosens. Bioelectron. 85, 414 (2016).

3. Tan L, Chen Zh.,Zha Y.,Wei X.,Li Y., Zhang Ch.,Wei
X., Hua X.: Biosens. Bioelectron., 85, 414 (2016).

4. Guselnikova O. A., Postnikov P., Elashnikov R., Trusova
M., Kalachyova Y., Libansky M., Barek J., Kolska Z.,
Svorgik V., Lyutakov O.: Coll. Surf. A 516,274 (2017).

5. Guselnikova O., Postnikov P., Erzina M., Kalachyova Y.,
Svorgik V., Lyutakov O.: Sens. Act. B 253, 830 (2017).

6. Guselnikova O., Postnikov P., Kalachyova Y., Kolska Z.,
Libansky M., Zima J., Svorcik V., Lyutakov O.: Chem-
NanoMat 3, 135 (2017).

7. Guselnikova O., Kalachyova Y., Hrobonova K., Trusova
M., Barek J., Postnikov P., Svorcik V., Lyutakov O.:
Sens. Act. B 265, 182 (2018).

70. Sjezd chemikt

Sekce 3 — Cena Shimadzu

3S-04

NOVE TYPY NAN,OVLAKENNYQH SORBENTﬁ PRO
EXTRAKCI NA BAZI UNIVERZALNIHO COATINGU
POLYDOPAMINEM

MARTINA HAKOVA', LUCIE CHOCHOLOUSOVA
HAVLIKOVA?, JAKUB ERBEN”, JIRI CHVOJKA®,
DALIBOR SATINSKY*

¢ Katedra analytické chemie, Univerzita Karlova, Farmaceu-
ticka fakulta v Hradci Kralové, Akademika Heyrovského
1203/8, 500 05 Hradec Kralové, ® Fakulta textilni Technické
univerzity v Liberc, Studentska 1402/2, 461 17 Liberec 1
mhakova@faf-cuni.cz

Kompozitni polykaprolakon (PCL) potazeny polydopa-
minovou vrstvou byl pfipraven a otestovan jako novy druh
nanovlakenného materidlu pro pouziti v extrakénich systé-
mech on-line spojenych s HPLC (on-line SPE HPLC). Kom-
pozitni PCL, skladajici se z nanovlaken navazanych na mikro-
vlakna, byl vytvotfen za pomoci hybridni technologie, kombi-
nujici elektrostatické zvlaknovani s technikou zvanou melt-
blown. Diky této technice je mozné ziskat mechanicky stabil-
néj$i a poréznéjsi nanovldkenné materidly, umoznujici jejich
pouziti ve vysokotlakych chromatografickych systémech
v médu prepinani kolon"?. Pro povrchovou modifikaci PCL
byl pouzit polydopamin, ktery jiz ukazal veliky potencial
v univerzalnim potahovani materiald. Diky tomuto pfistupu
byl vytvofen novy dosud nepopsany material, jehoz extrakéni
vlastnosti byly popsany za pomoci ¢tyf skupin modelovych
analyti. Pro co nejpodrobnéjsi popis extrakénich vlastnosti,
jak coatovaného tak i zakladniho PCL, byly vybrany latky
s rozdilnymi fyzikdln¢ chemickymi vlastnostmi. Mezi mode-
lovymi analyty byly lipofilni i hydrofilni latky obsahujici
fenolické skupiny, jako jsou bisphenoly a fenolické kyseliny.
Dale nesteroidni antiflogistika a betablokatory, zastupujici
farmaceutické substance s kyselymi a zasaditymi vlastnostmi.
Coatovany i zékladni PCL prokazaly velky potencial pro ex-
trakci bisphenoli a nesteroidnich antiflogistik ze vzorkl vod.
Soucasné byl potvrzen pfedpoklad, ze polydopaminova vrstva
vyrazné zvysi extrakéni ucinnost materidlu pro hydrofilngjsi
analyty. Vyvinuté on-line SPE HPLC metody byly aplikovany
na realné vzorky fi¢nich vod, moci a plasmy.

Tato prace vznikla za podpory GACR 17-08738S a SVV
260 412.
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Vsechen hmyz je potencialni kofisti pro néjakého preda-
tora a v pribéhu evoluce si vyvinul mnoho strategii obrany
pfed nimi. Jeden ze zpusobu obrany je vylucovani tékavych
sekretli, pro jejichz identifikaci je vhodna metoda plynové
chromatografie (GC), nejlépe v kombinaci s hmotnostni de-
tekei (GC-MS). V realnych vzorcich vSak byva problém se
stanovenim vSech makro i mikrokomponent pomoci jednoroz-
mérné plynové chromatografie (1D GC-MS), protoze se jedna
o velice komplexni smési. Nékteré latky je Casto nemozné
béhem jedné analyzy oddélit, kvili jejich podobnym vlastnos-
tem. Z tohoto divodu je vyhodné vyuziti u¢inné komprehen-
zivni dvoudimenzionalni GC opét ve spojeni s hmotnostni
detekei (GCxGC-MS).

Prace se zabyva analyzou obrannych sekretll u plostic
druhu Lygaeus equestris metodami 1D GC-MS (Shimazu
GCMS-QP2010 Plus) a GCxGC-MS (Shimadzu GCMS-
QP2010 Ultra) ve spojeni skryogennim moduldtorem;
v ptipadé 1D GC-MS i na vice kolonach. Lygaeus equestris je
schopny mit jako zivnou rostlinu slune¢nici, ale i Hlavacek
jarni, ktery je pro jiné zivoCichy jedovaty. Je zde proto pred-
poklad, Ze toxiny z n&j je schopen uchovavat a pouzivat pii
obrann¢ a pfitom potlacit ostatni obranné mechanismy.

Odbér sekretli probihal nami publikovanou metodou’
z celkem Ctyf riznych skupin — samci a samic zijicich jednak
na jedovatém Hlavacku jarnim (4Adonis vernalis) a nejedovaté
slunecnici (Helianthus). Zakoncentrovani sekretl bylo prova-
déno pomoci sorpce na vlakné SPME s fazi carboxen/
polydimethylsiloxan/divinylbenzen.

Po vyhodnoceni byly nalezeny rozdily ve slozeni sekreti
a intenzit¢ odezvy nékterych latek jak mezi pohlavimi tohoto
druhu, tak i mezi rizné zivenymi jedinci. Pfi méfeni pomoci
ID GC-MS dochazelo ke koelucim nékterych latek. Ty se
podatilo identifikovat az pomoci GCxGC-MS. Ptikladem jsou
piky dekanalu a oktyl-acetatu, které v 1D GC-MS prezentuje
jediny pik. Dale byly identifikovany rizné kutikularni uhlovodi-
ky (napf. oktan-1,3-dien, 5-decyn), alkoholy ((E)-2-hexen-1-ol,
2-okten-1-ol), z hlediska obrany dilezité aldehydy (2-hexenal,
benzaldehyd, nonanal, dekanal), estery (2-hexen-1-ol acetat,
2-decenyl acetat) aj.

Tato prdace vznikla za podpory grantu GA UK 760216 a SVV
260440.
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The study of incorporating antimicrobial agents into
polymers has become an important aspect of active and intelli-
gent packaging applications. In alignment with new trends,
emphasis is increasingly being put on the utilization of natu-
rally derived biocides'. Bacteriocins are antimicrobial pep-
tides created by bacteria, which boast excellent antibacterial
properties even at low concentrations”. The most well-known
and characterised bacteriocin is nisin’. This peptide is com-
posed of 34 amino-acid residues and exists in several variants
differing in amino-acid sequence in their structure®*.

The present work deals with the determination of nisin
A incorporated into biodegradable polymer systems based on
polylactide acid (PLA) and polylactide/polyethylene glycol
(PLA/PEG). The samples were prepared by solvent cast tech-
nique and characterized according to their thermal, structural
and antibacterial properties. The determination of nisin as well
as evaluation of release kinetic was performed by high perfor-
mance liquid chromatography (HPLC) coupled to UV/VIS
detector and quadrupole time-of-flight mass spectrometer
(QTOFMS).

Different methods for nisin determination according to
the detector used were successfully verified. The results show
that the PEG significantly enhances the release profile of nisin
from PLA matrix.

This work was co-financed by the Ministry of Agriculture of
the Czech Republic (project no. QJ1310254), Ministry of Edu-
cation, Youth and Sports of the Czech Republic (project no.
LO1504) and Internal Grant Agency of the Tomas Bata Uni-
versity in Zlin (project no. IGA/CPS/2018/003).
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The problem of authentication of food products is be-
coming more widespread. There is the specific regulation
established for registration and protection for wines
(Regulation No. 479/2008) within the framework of the EU
system of protection of traditional alcoholic beverages. Aroma
profile is one of the most important factors in determining the
character and quality of the wine. The aroma characteristics
are the result of complex interactions between several factors:
the geographic location of the vineyards, which is related to
soil and climatic characteristics, variety and ripeness of grape,
the yeast and technical conditions of wine production, such as
the temperature used for grape maceration, frequency and
intensity of maceration. Also, most of biochemical interac-
tions are stereospecific, which means that chiral compounds in
wines can be characterized by spesific enantiomer distribu-
tions and any changes in these ratios indicate the changes in
technological process of production or falsification.

Use of one-dimensional gas chromatography with chiral
stationary phases has a problem in correct determination of
enantiomer ratios due to complexity of sample. For better
efficiency in separation and to resolve a problem of coelution
heartcut two-dimensional gas chromatography (heartcut
2D-GC) can be applied for target analysis and enantiomer
separation of chiral volatile organic compounds (VOC).

The enantiomer composition of selected chiral VOCs
were studied in Tokajske samorodne (dry and sweet), special-
ty wines 3—6 puttony. VOCs were extracted by SPME fibre
coated with PDMS/CAR/DVB. The adsorption of VOCs from
wine samples on SPME fibre took 30 min at 60 °C. A 30 m
DB-FFAP column with i.d. 0.25 mm and film thickness
0.25 um was selected for use in GC-MS experiments. The
identification of VOCs was confirmed by the injection of
standards and comparison of the obtained retention data and
mass spectra. In total, more than 110 compounds were detect-
ed in studied wines belonging to various chemical classes
such as terpenes, alcohols, acids, aldehydes, esters, benzene
and furane derivatives, from which linalool, limonene, o-
terpineol and hotrienol were selected for enantiomeric separa-
tion using heartcut 2D-GC.

The authors would like to thank for financial contribution
from the STU Grant scheme for Support of Young Researchers
and from Slovak Research and Development Agency under
contract number APVV-15-0355.
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Pro pochopeni biologickych systémi je nezbytné jejich
detailni studium na trovni jednotlivych molekul. Této citli-
vosti dosahuji napfiklad techniky povrchem zesileného Rama-
nova rozptylu (Surface-Enhanced Raman Scattering, SERS),
hrotem zesileného Ramanova rozptylu (Tip-Enhanced Raman
Scattering, TERS) a skenovaci infra¢ervené mikroskopie bliz-
kého pole (Scanning Near-field Infrared Microscopy, SNIM).
Techniky TERS a SNIM navic umoziiuji prostorové rozliseni
v fadu nékolika nanometrd. K dosazeni potfebné citlivosti
vyuzivaji tyto techniky efektu zesileni signalu studovanych
molekul v blizkosti povrchu plasmonického kovu (napf. Au,
Ag, Cu).

Byly zkoumany tfi analyty: tryptofan, pantothenan vape-
naty a fenylalanin. Tyto latky byly adsorbovany na zlaty na-
nostrukturovany povrch pfipraveny galvanickym pokovenim
platinového plisku. Bylo zji§téno, ze aromatické aminokyseli-
ny poskytuji obvykle lepsi signal nez aminokyseliny bez aro-
matického kruhu. Ze SERS spekter aromatickych aminokyse-
lin je mozné odhadnout jejich pfibliznou prostorovou orientaci
na povrchu substratu. Byla pozorovana zavislost poméru sig-
nal/Ssum ve spektrech na drsnosti povrchu substratu a vinové
délce excitacniho zafeni. Technika SNIM umoznila pozorovat
,contact area effect u vzorku tryptofanu. Mapovani techni-
kou TERS poskytlo u vzorku fenylalaninu spektra, ktera jsou
zavisld na poloze méfeného bodu. Pro odhaleni trendd
v téchto spektrech byla pouzita analyza hlavnich komponent
(Principal Component Analysis, PCA). Vysledky PCA umoz-
nuji zjistit, jak se v prib&hu mapovani méni faktor zesileni
signalu a orientace molekul analytu mezi riznymi body méte-
ni.

Financovano z ucelové podpory na specificky vysokoskolsky
vzkum (MSMT ¢&.21-SVV/2008).
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DETEKCIA TUMOR ASOCIOVANEJ PROTILATKY
GOD3-2C4 GLYKANOVYM BIOSENZOROM

NA BAZE TN ANTIGENU

FILIP KVETON?, BO JANSSON®, JAN TKAC®

¢ Chemicky ustav, Slovenskad akadémia vied, Dubravska cesta
9, 845 38 Bratislava, Slovensko, * Department of Oncology,
Lund Universtiy, SE-221 85 Lund, Sweden
chemfilo@savba.sk

Sacharidy predstavuju jednu zo $tyroch zakladnych sku-
pin biomolekul. Ich najcastejSie sa vyskytujiicou formou
v organizmoch st glykokonjugaty tvorené pocas glykozylacie
enzymatickym priddvanim sacharidovych zvyskov na protei-
nové alebo lipidové skelety za vzniku velkého mnozstva vy-
sokovariabilnych molekulovych Struktir'. Tn antigén
(GalNAcal-O-Ser/Thr) bol pozorovany vo viac ako 80 %
roznych foriem rakovin (prsia, prostata, hrubé ¢revo, plica,
pankreas). V mnohych pripadoch je jeho expresia sprevadzana
metastatickym rozvojom azlou prognézou. Tn antigén je
povazovany za efektivny biomarker, tak ako za potencionalny
diagnosticky nastroj, sohladom na jeho vcasnu expresiu
v transformovanych bunkéch®. Vd'aka cukrovému zvysku sme
schopni vyvijat' nové stratégie pre terapeutické a diagnostické
vyuzitie eSte pred rozvojom devastatnych ochoreni alebo
moéze shizit’ na detekciu autoprotilatok’.

V nasej praci sme porovnavali tri r6zne metddy pre po-
vrchové zobrazenie tohto malého glykanu (S~1 nm?) vyuzité-
ho na detekciu tumor asociovanej anti-Tn protilatky
(GOD3-2C4). Prvé dva postupy boli zalozené na imobilizacii
antigénu na zmesnej samousporiadanej monovrstve (SAM) za
vzniku 2D biosenzora. Treti vyuzival kompaktni vrstvu l'ud-
ského sérového albuminu (HSA) na povrchu pracovnej elek-
trody na sformovanie 3D biosenzora.

Biosenzor zalozeny na 3D konformacii poskytol ovela
lepsie analytické vlastnosti v porovnani s 2D §trukturovanymi
biosenzormi z hl'adiska citlivosti (1,4x vysSia), limitu detekcie
(1,4 aM vs. 270 aM), ako aj rozsahu pouzitel'nosti (1,4 aM-1,4
pM s R*=0,998 vs. 270 aM-1,4 pM s R?=0,987). Taktiez sme
ukazali, ze 3D povrch je dostupnejsi pre naviazanie sa proti-
latky ataktiez poskytuje lepSiu kinetiku pocas tvorby vizby
Ag-AD (ts00,=137 s vs. 354 s). Pre lepSie porozumenie novovy-
tvoreného biosenzora boli vyuzité techniky ako mikroskopia
atomarnych sil (AFM), povrchova plazménova rezonancia
(SPR) a kremikové krystalové mikrovahy (QCM).

Vysledky tohoto vyskumu boli dosiahnuté vdaka financnej
podpore z Europskej rady pre vyskum - Siedmy ramcovy pro-
jekt (FP/2007-2013)/ERC grant ¢. 311532 a vdaka grantom -
APVV-140753 a VEGA 2/0162/14.
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SELECTIVE INHIBITORS OF PHOSPHATIDYLINO-
SITOL 4-KINASE III AS BROAD-SPECTRUM
ANTIVIRAL AGENTS

IVANA MEJDROVA, DOMINIKA CHALUPSKA,
EVZEN BOURA, RADIM NENCKA

Ustav organické chemie a biochemie AV CR v.v.i., Flemingo-
vo nam. 2, 166 10 Praha
mejdrova@uochb.cas.cz

Phosphatidylinositol 4-kinase IIIf (PI4KIIIB) is one of
four mammalian enzymes catalysing phosphorylation of phos-
phatidylinositol (PI) to phosphatidylinositol 4-phosphate
(PI4P)'. PI4KIIIP has been identified as an essential host fac-
tor required for the replication of positive-sense single-
stranded RNA viruses ((+)ssRNA), namely from Picornaviri-
dae family, which are associated with a plethora of diseases
ranging from common cough to life-threatening encephalitis
and myocarditis'.

During the viral infection, the PI4KIIIB is hijacked to
create PI4P-enriched membranes and to remodel the mem-
branes to viral replication machinery'. Targeting the isoform
IIIB with selective inhibitors thus stops the viral replication
and eliminates the risk of viral resistence. Moreover, potent
and selective inhibitors would represent so desperately needed
broad-spectrum antiviral agents.

We report on the synthesis of novel IIIf inhibitors based
on a screening hit T-00127-HEV1 () and our selective inhibi-
tor MI14 (IIy>, which bind in the ATP-binding site. Indeed,
,Lhybrids® of both structures resulted in very potent com-
pounds including the most active compound ever reported
(I with subnanomolar ICsy® (Fig. 1). All compounds were
purified by flash chromatography and characterized by HRMS
and NMR. Inhibitors were evaluated against a panel of (+)
ssRNA viruses exerting low nanomolar ECs,®. Our com-
pounds also possess striking selectivity towards IIIf at 6 nM
ICso. The most potent compounds are tested in mouse models.
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Figure 1. Design of novel PI4KIIIP inhibitors

The research was supported by Czech Science Foundation
(GA15-09310S), Gilead Sciences, Inc. and the Academy of
Sciences of the Czech Republic (RVO61388963).
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3P-01
POROVNANI POKOVENI POVRCHU ELEKTRODY
QCM SENZORU PRO TVORBU IMUNOSENZORU
A OPTIMALIZACE MERICIHO SYSTEMU

ADAM KOSTELNIK, PAVLA MARTINKOVA,
MIROSLAY POHANKA

Univerzita obrany, Fakulta vojenského zdravotnictvi,
Trebesska 1575, 500 01 Hradec Krdlové, Ceskd republika
miroslav.pohanka@gmail.com

Historie kfemennych mikrovazek (QCM - z anglického
quartz crystal microbalance) se zacala psat jiz v 19. stoleti,
kdy bratti Curieovi popsali piezoelektricky jev. Jedna se
o vlastnost anizotropnich krystalti generovat elektricky naboj,
pokud jsou mechanicky deformovany. Tato deformace muze
nastat 1 po aplikaci napéti, kdy dochazi k vyskytu
mechanickych oscilaci'.

QCM mikrovazky fadime mezi hmotnostni senzory,
ukterych po fyzikalni nebo chemické vazb&é na povrchu
elektrody dochazi ke zméné frekvence oscilaci. Zména této
oscilaéni frekvence je podle Sauerbreyho rovnice rovna
hmotnosti latky navazané na povrchu elektrody. QCM
nachazi vyuziti v celé fad¢é aplikaci jako je napt. detekce
biologickych agens nebo biomolekul®.

Tato prace se zabyva porovnanim pokoveni povrchu
elektrody QCM senzoru a porovnava jejich vyhody
anevyhody vzhledem kdalsimu pouziti pfi tvorbé
imunosenzoru. Rovnéz se zabyva optimalizaci meéfticiho
systému.

Z porovnavanych pokoveni povrchu elektrody QCM
senzoru (hlinik, stfiro, zlato) bylo pro dalsi pouziti vybrano
zlato z divodi lepsi odolnosti vici nespecifickym interakcim
a reprodukovatelnosti vysledkd, jelikoz stfibro je nachylné
k oxidaci, a proto musi byt povrchu elektrody nejprve diklade
ocistén.

Mefici systém byl optimalizovan za pouziti rtizného
usporadani a adjustaci méfici aparatury.

Tato prdce vznikla za podpory Technologické agentury Ceské
republiky (TJ01000478) a Dlouhodobého vyzkumného zaméru
(Fakulta  vojenského  zdravotnictvi v Hradci  Krdloveé,
Univerzita obrany)
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PRIPRAVA, CHARAKTERIZACE A VLASTNOSTI
SYNTETICKYCH ZEOLITU

LENKA SENKAROVA

Univerzita Tomase Bati ve Zliné, Fakulta technologicka,
Ustav inzenyrstvi ochrany Zivotniho prostiedi, Vavreckova
275, 762 72 Zlin, Ceskd republika
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Zeolity jsou mineraly na bazi hlinitokfemicitanl. Tyto
materialy maji ve své struktufe zabudovany ionty hliniku
a kfemiku, které tvofi tetraedry. Spojenim téchto zékladnich
stavebnich jednotek vznikaji slozitéjsi utvary, které po
opétovném spojovani vytvareji trojrozmérnou mikroporézni
strukturn'. Obecné lze zeolity rozdélit na piirodni
a syntetické. Vlivem trojrozmémé struktury zeolitd dané
systémem kanalki a kavit se jejich specificky povrch
mnohonasobné zvétsuje. Pory presnych rozmérl poskytuji
krystalickym hlinitokfemicitanim velkou adsorpéni kapacitu
a iontovyménné vlastnosti. U jilovych minerdli jako je
klinoptilolit dochazi k sorpénim procesim zejména na
povrchu a proto vykazuji niz§i kationtovou vyménnou
kapacitu’. Iontovyménné vlastnosti zeolith se odvijeji
z typickych struktur jednotlivych zeolitd. Vyznamnou roli ma
vnitini rozloZeni kanalki a dutin ve struktufe'. Tato jejich
schopnost vazat nékteré t€zké kovy je vyuzitelna v Zivotnim
prostiedi®.

Tato prace se zabyva piipravou a charakterizaci
syntetickych zeolitli pfipravenych z komercnich a odpadnich
materiald  obsahujicich kaolin. Pouzit¢é materidly byly
kalcinovany. Molarni poméry v reakénich smésich byly
upraveny piidavkem sodného, nebo draselného vodniho skla.
Dale bylo provedeno hydrotermalni oSetfeni reakénich smési.
U ziskanych materiall byla stanovena pevnost v tlaku
aprovedena identifikace mineralogickych fazi pomoci
rentgenové praskové difrakéni analyzy. Bylo prokazano, zZe
odpadni materidly piedstavuji vhodné surovinové zdroje pro
zeolitovou syntézu, srovnatelné s komerénim kaolinem. Dale
byla zkoumana kationtovda vyménna kapacita (CEC)
syntetickych zeolith pfipravenych z odpadnich kaolint.
Z vysledkl prace lze usuzovat, Ze odpadni kaoliny se mohou
pouzivat jako vhodna alternativa ¢istého kaolinu pfi syntéze
katext. V posledni ¢asti této prace byla provedena studie
iontovyménnych vlastnosti syntetickych zeolitl, konkrétné
jejich selektivitou pro ionty médi a olova. Cilem prace je
zjisténi UCinnosti interakce iontl se zeolity, které se lisi
rozdilnou dobou hydrotermalniho oSetfeni. Predmétem
zkoumani je také posouzeni, zda na tuto uéinnost ma vliv
michani roztoku. Koncentrace iontl v roztoku byla zjistovana
pomoci atomové absorpéni spektrometrie.
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UGI FOUR COMPONENT REACTION

AS AN EFFICIENT PLATFORM FOR MULTIMODAL
HPLC STATIONARY PHASE SYNTHESIS

KAMIL ZARUBA, AMENEH TATAR, DAVID
SYKORA, VLADIMIR KRAL

University of Chemistry and Technology in Prague, Technicka 5,
Prague 6, 16628, Czech Republic
kamil zaruba@vscht.cz

In the continuous quest to develop new stationary phases
with improved separation selectivity for groups of difficult to
separate  compounds,  multimodal/mixed-mode  liquid
chromatography (MMLC) can bring efficient solution.
Utilization of various modes of separations in one run is
possible by using separate chromatographic columns, mixture
of differently modified silicas in one column or a silica with
a modification providing different searation modes.

Considering scientific papers in recent years, it is
evident that the applications of MMLC are progressively
increasing. High separation selectivity and high peak capacity
make MMLC very appealing. In addition, the ability of
MMLC stationary phases to work as “universal” stationary
phases separating many compounds of very distant properties
in a single run renders them economically favored and
environmental friendly. The other significant benefit of
MMLC systems is that selectivity can be optimized by
adjusting mobile-phase ionic strength, pH, or organic solvent
type or amount. As a result, the selectivity can be finely tuned
to reach the separation of compounds differring widely in
their physicochemical properties.

Ugi four component reaction is a versatile tool for the
preparation of functionalized scaffolds. Variability of
substituents allows to control physicochemical properties of
a final product. As some of these variable functionalities can
be immobilized on a modified surface, a corresponding
chemical reaction can take place on silica/polymer particles,
monoliths or silanized surfaces as well as at the inner wall of
fused silica capillaries.

%OH ® e
I @ * @k + @,
!

'tf?fz"

Silica modified with 3-aminopropyl group was used as
a starting material for the synthesis of novel stationary phases
for HPLC utilizing four components Ugi reaction. Their
spectroscopic characterization and several examples of
chromatographic separation of model compounds will be
presented.

Financial support from Grant Agency of CR 18-025978S is
acknowledged.
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PREPARATION OF MULTIMODAL STATIONARY
PHASE FOR CAPILLARY ELECTROPHORESIS BY
UGI REACTION

PAVEL REZANKA, VACLAV RACH, VLADIMIR
KRAL

University of Chemistry and Technology in Prague, Technicka 5,
166 28 Prague 6, Czech Republic
Pavel Rezanka@vscht.cz

The Ugi four-component reaction demonstrates an
attractive tool for stationary phase synthesis or modification,
since products of this synthesis exhibit structural motifs that
allow the formation of multimodal stationary phase containing
functionalized amides, and can be synthesized from easily
available compounds'.

In this work, several different capillaries using the Ugi
four-component reaction were prepared (Scheme 1) for
capillary electrophoresis. In the first step, 3-aminopropyl-tri-
ethoxy silane (APTMS) was covalently bonded to the inner
wall of the capillary by different procedures’ such as
i) asimple covalent bonding, ii) sol-gel procedure, and
iii) etching procedure using NH4HF,. In the second step, the
Ugi four-component reaction was carried out using for
example benzoic acid, benzaldehyde, and 1-isocyanopropane.

Prepared capillaries were characterized by means of
separation properties using mixtures of appropriate analytes,
for example aromatics compounds.

The results showed the influence of preparation
procedures on the separation properties of prepared
capillaries.

O
R14< RZ
NH, N Rs
NH
(e}
/§i Si
HOOO  1.NaOH  g'6o LLR,COOH o
\‘\‘\ > \_\_\l —_— \‘\_\_
SiSiSi > APTMS SiSiSi 2. R,CHO, RNC SiSiSi

Scheme 1. Preparation of modified fused silica capillary

This work was supported by the Czech Science Foundation,
grant no. 18-025978S.
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STOCHASTICALLY-LINKED PHOTOMODIFIED
PROBES ENABLE SUCCESSFUL IDENTIFICATION
OF PROTEIN TARGETS OF BIOACTIVE SMALL
MOLECULES

KRISTYNA BLAZKOVA, PETR SIMON, TOMAS
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BREZINOVA, LIBOR KOSTKA, VLADIMIR SUBR,
JAN KONVALINKA, PAVEL SACHA

Institute of Organic Chemistry and Biochemistry of the Czech
Academy of Sciences, Flemingovo n. 2, 166 10 Prague 6,
Faculty of Science, Charles University, Vinicna 7, 128 43
Prague 2,

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

blazkova@uochb.cas.cz

The identification of protein targets of bioactive small
molecules is a challenging process that requires the
demanding preparation of an affinity probe. To circumvent the
lengthy structure-activity-studies, we present a new method —
stochastic modification of given small molecule using
a photoactivatable 3-trifluoromethyl-3-phenyldiazirine linker.

Using a panel of model enzymes we show that their
published inhibitors are successfully modified using this
approach. The resulting stochastic mix of isomers is
conjugated to N-(2-hydroxypropyl)methacrylamide (HPMA)
conjugates — iBodies — decorated with a fluorophore and
biotin. Using these iBodies, target proteins are pulled down
from complex cell lysates and identified using mass
spectrometry as well as visualized on the surface of cells.

Moreover, we semi-purify the stochastic mix of probes
using HPLC and identify the linker-attachment position using
multi-dimensional mass spectrometry. Selected fraction
enriched in functionally-attached linker is used for the
preparation of iBodies that have improved compared to the
original iBodies both in affinity to the target protein and in
capability to visualize it in cell experiments.

Our approach offers a fast target protein isolation and
identification. For applications where such information is
required, the identification of the functional linker attachment
position is achieved through HPLC separation of fractions and
subsequent mass spectrometry. The stochastic
photomodification can, therefore, be used in a wide array of
applications achieving successful target identification.
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FLOW TECHNIQUES — TOOL FOR RESEARCH IN
PHARMACEUTICAL AREA

PETR SOLICH, HANA SKLENAROVA, PETR
CHOCHOLOUS

Laboratory of Flow Analysis, Faculty of Pharmacy, Charles
University, Ak.Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralove,
Czech Republic

solich@faf.cuni.cz

Different flow techniques (FIA, SIA, SIC, MSA, LOV,
etc.) are already well established analytical methods, which
are characterised by several factors essential for research or
routine analysis, e.g. simplicity of fundamental principles,
inexpensive instrumentation, low sample consumption and
short analysis time. All flow methods offer several
advantages, mainly the instrumental set-up is very flexible and
the hydrodynamic variables are easily controlled, thus flow
methods are becoming a convenient research tool for
pharmaceutical area'.

Automated flow analytical methods has been recently
used as a simple sample preparation step (automation of
various extraction techniques) or for long-term monitoring.
Flow techniques can automate the analysis and control long-
term measurements such as dissolution, liberation or
permeation tests of pharmaceuticals. A fully automated
system based on the SIA technique connected to the Franz cell
(enables to mimic real conditions in the human skin and
penetration of the drug through the dermal barrier) can easily
monitor on-line the release rate of pharmaceuticals®.

Sequential injection chromatography (SIC) was firstly
introduced in 2003 as a simple alternative of high
performance liquid chromatography (HPLC) for fast analysis
of relatively simple samples. Implementation of short
monolithic chromatographic column into SIA has expanded
also to analysis of pharmaceutics’.

The authors gratefully acknowledge the financial support of
Grant Agency of the Czech Republic (GACR), project No.
15-10781S and by the project STARSS (Reg. No.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000465) co-funded by ERDF.
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PRIPRAVA MOLEKULARNE VTISTENEHO
POLYMERU PRO MYKOTOXIN CITRININ:
SELEKTIVNI SORBENT PRO ON-LINE SPE-HPLC

IVONA LHOTSKA, ANETA KHOLOVA, ANDREA
MACHYNAKOVA, KATARINA HROBONOVA,
DALIBOR SATINSKY

Univerzita Karlova, Farmaceuticka fakulta v {ﬂadci Kralove,
Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralové, Ceska republika
lhotski@faf-cuni.cz

Kontaminace potravin mykotoxiny neni problém pouze
nevhodného skladovani a spravné zemédélské praxe.
I zamérné osidleni uslechtilou plisni pro fermentaci miize byt
zdrojem toxikézy. Obecné totiz plisné produkuji velké
mnozstvi metabolitd véetné toxickych. Tato prace byla
zaméfena na Cervenou fermentovanou ryzi (RYR) a z ni
vyrabéné potravni dopliiky pro snizeni cholesterolu
vychazejici z tradiéni ¢inské mediciny. Ryze je fermentovana
Cervenou kvasinkou Monascus purpureus, kterd je
producentem také mykotoxinu citrininu (CIT). Ten je
nejcastéji spojovan s nefrotoxicitou, nékolik studii prokazalo
také zvySenou indukci apoptdzy plsobenim oxidacniho stresu
a volnych radidld naptiklad ve stievé ¢i reprodukénim
systému. Z tohoto divodu je v evropské legislativé zakotvena
kontrola citrininu pro potravni doplitky na béazi RYR'.

Navrzena chromatografickd metoda pro stanoveni CIT
zahrnuje on-line extrakci na selektivnim molekularné
vtisténém polymeru (MIP). Pro stanoveni stopovych
koncentraci mykotoxini jsou casto vyuzivany selektivni
metody extrakce, narozdil od imunoafinitnich sorbentii jsou
MIP odolngjsi, levnéjsi a maji vétsi extrakéni kapacitu. Nove
ptipravené MIP o riizném slozeni byly testovany z hlediska
extrakéni kapacity a selektivity (narust vytéznosti o 67 % proti
nevtisténému polymeru, ktery poskytuje pouze nespecifické
interakce). Pro dal$i optimalizaci metody byl pouzit
nejvhodnéjsi MIP o slozeni 1:4:16 templat 1-hydoxy-2-
-naftoova  kyselina/strukturni  monomer methakrylamid/
sitovaci Cinidlo ethylenglykol-dimethakrylat (v porogennim
rozpoustédle acetonitrilu).

On-line extrakce bylo docileno pouzitim HPLC systému
s prepinanim kolon. Vzorek byl nadavkovan na MIP extrakéni
kolonku a promyvan 25% MeOH pro odstranéni interferenci.
Po piepnuti toku byl obsah MIP eluovan 30% ACN
a v gradientové eluci separovan na chromatografické koloné
(celkem 9,5 min). Limit detekce této SPE-HPLC-FD metody
je 7,5 pg/l, vytéznost 76 % s presnosti RSD<2,5 %. Testované
potravni dopliiky vyhovovaly kritériim pro obsah CIT (n=6,
limit 2000 pg/kg, nejvyssi kontaminace 1105,8 pg/kg).

Tato prace vznikla za podpory grantu GAUK 726 316, GAUK
181 216 a projektu STARSS (Reg. No.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000465) co-funded by ERDF.
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3P-08
STANOVENi STUPNE REDUKCE NiO V Ni/ALO;
KATALYZATORECH A JEHO VLIV NA AKTIVITU

ROMAN VALEé, HANA REZKOYA, ZUZANA
TOPINKOVA, BOHUMIR DVORAK

UOT, VSCHT Praha, Technickd 5, 166 28 Praha 6, Ceskd
republika
roman.vales@vscht.cz

Stupeni redukce NiO, v komerénich Ni-katalyzatorech fy
CRI CatalLeuna byl urlovan metodami pulzni O,-titrace
a H,-TPR. Obé metody poskytovaly dobie reprodukovatelné
vysledky, srelativni chybou < 2,5 %. Vysledky ziskané
metodou H,-TPR jsou systematicky vyssi, o 11 az 19 rel. %.
Analyzou H,-TPR spekter vzorkt katalyzatoru KL-6524 bylo
zjisténo, ze v oblasti teplot 600-850 °C dochazi ke zvySovani
zaporné odchylky od nulové linie. Moznou pricinou je detekce
dvou paralelnich reakci, doprovazenych koncentra¢nimi
zménami  plynnych  produkti sopaénymi tepelnymi
vodivostmi. Spravnost hypotézy byla potvrzena paralelnim
zaznamem H,-TPR spekter TC- a MS detektory. V intervalu
teplot 600-850 °C byl prokdzan vznik plynné slozky
s molekulovou hmotnosti m/z 44. Detekovanou slozkou je
CO, jehoz vyrazné nizsi tepelnd vodivost vysvétluje pficinu
zaporné odchylky v H,-TPR spektru Ni-katalyzatoru.
Vznikajici CO je produktem niklem katalyzované reakce
grafitického uhliku s vodni parou uvoliiovanou pii redukci
NiO. Touto reakci, znamou jako parni reforming, vznika
plynna smés H, + CO. Paralelni vyskyt popsané plynné smési
a koncentracnich zmén vodiku, vyvolanych redukei NiO,
vylucuji uziti Hp-TPR metody k analyze stupné redukce
v Ni-katalyzatorech obsahujicich grafit. Prakticky vyuzitelny
je ale prvni pik v H,-TPR spektru Jeho plocha je umérna
mnozstvi chemisorpci véazaného kysliku a charakterizuje
stupeii pasivace na vzduchu nestabilni kovové Ni-faze. Tato
aplikace neni dosud v literatute popsana.

Korelace aktivity vzorkli komer¢niho Ni/y-ALO;
katalyzatoru, pro technologii dicyklohexylaminu a stupné
redukce jejich Ni** slozky neposkytly jednoznaéné vysledky.
Dtvodem bylo relativné uzké rozmezi 55 a 69-74 % stupné
redukce NiO a zejména realizace hydrogenace anilinu
v oblasti brzdiciho vlivu vnitiniho transportu reaktantu.
Platnost korelace stupnd redukce Ni** slozky a aktivity
Ni-katalyzatoru, pro hydrogenaci anilinu, byla pozdé&ji
jednoznaéné prokazana testovanim jejich aktivity v kinetické
oblasti.

LITERATURA

1. Rezkova H.: Studium vlastnosti Ni-katalyzatorii pro
prumyslovou vyrobu dicyklohexylaminu, Diplomova
prace, VSCHT Praha 2014.
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3P-09
ELEKTROCHEMICKE CHOVANI 4-NITROFENOLU
NA ELEKTRODACH Z PYROLYTICKEHO GRAFITU

PETER SEBEST?, PAVLINA VIDLAKOVA?®, FILIP
LIGMAJER*"®, ALES DANHEL®

“ Biofyzikalni tistav, Akademie véd Ceské republiky, v.v.i.,
Krdlovopolskd 135, 612 65 Brno, ® Central European Institute
of Technology, Vysoké uceni technické v Brné, Technicka 10,
616 00 Brno, © Ustav fyzikdlniho infenyrstvi, Vysoké uceni
technické v Brné, Technickd 2, 616 69 Brno, Ceskd republika
besta@ibp.cz

Aromatické a fenolové nitro slouceniny jsou dulezité
meziprodukty produkce fungicidii, pesticidd, barviv a 1éciv.
Expozice 4-nitrofenolu (4-NP) mutize vést ke zvysSeni hladiny
methemoglobinu, aspartataminotransferasy a také k poskozeni
rohovky a ke koznim onemocnenim'.

K detekci nizkych koncentraci 4-NP se pouzivaji riizne
techniky napt. kapalinova a plynova chromatografie, kapilarni
elektroforéza, spektrofotometrie, fluorimetrie’ . 4-NP miiZe
byt detekovan také elektrochemicky, ireversibilni redukeci
nitro skupiny nebo ireversibilni oxidaci hydroxylové skupiny.
K detekci  4-nitrofenolu se pouziva celd fada
elektrochemickych metod>”, nicméné stale je visici rtutova
kapkova elektroda (HDME) v kombinaci s adsorpéni
rozpoustéci voltametrii (AdSV) nejcitlivéjsi voltametricky
senzor®.

Na elektrod¢ z pyrolytického grafitu (PGE) jsme
studovali elektrochemické chovani 4-NP. Pomoci cyklické
voltametrie jsme kvantifikovali a detekovali 4-nitrofenol na
elektrodé z pyrolytického grafitu a stanovili jsme limity
detekce a kvantifikace. Dosazené vysledky budou slouZit jako
model pro pozdejsi studie PGE s deponovanymi ¢asticemi
stiibrného amalgamu.

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR projekt
17-236347.
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VYVOJ A OPTIMALIZACE DVOUKANALOVEHO
TLAKOVEHO PULZNIHO MODULATORU PRO
KOMPREHENZIVNI PLYNOVOU
CHROMATOGRAFII (GCxGC)

KAREL MUSIL?, RADOMIiR CABALA™"

“ Univerzita Karlova, Piirodovédecka fakulta, katedra
analytické chemie, Hlavova 8, 128 43 Praha, b Vseobecnd
fakultni nemocnice, Ustav soudniho ékarstvi a toxikologie
VFEN, Oddélni toxikologie, Ke Karlovu 2, 128 08 Praha 2,
Ceskd republika

karel.musil@natur.cuni.cz, Radomir.Cabala@vfn.cz

Komprehenzivni plynova chromatogratie (GCxGC) je
dvoudimenziondlni separa¢ni metoda, umoznujici simultanni
analyzu vzorku na dvou kolonach s odliSnymi stacionarnimi
fazemi. Je urcena k analyzam velmi komplexnich vzorkd, kde
Gginnost konveéni GC nedostaduje’”.

Tato prace se zabyva vyvojem, konstrukci a optimalizaci
tlakového pulzniho modulatoru, ktery je klicovou casti
GCxGC instrumentace. Koneénym cilem prace je modulator
pro celkem 4 separacni kolony (dvoukanalovy). U stavajiciho
modelu bylo nastaveni tlakii v modulatoru feSeno manualnimi
regulatory. Toto feSeni neumoziiuje analyzy s teplotnim
programem ve veétSim teplotnim rozsahu, protoze se s rostouci
teplotou  modulator dostdva  zoptimalnich podminek
anastaveny tlak nelze pribézné¢ manudlné upravovat
s dostate&nou piesnosti a reprodukovatelnosti’.

Nové konstruovany model je vybaven programovatelnou
elektronikou, ke které byl vytvoten fidici software ovladajici
Ctyfi elektronické regulatory tlaku a spindni solenoidovych
ventilti (ptivodni model byl jednokandlovy pro dva manualni
regulatory). Software je schopen fidit a regulovat tlak dle
nastaveného programu v pribéhu analyz s teplotnim
programem, a to s vysokou piesnosti a reprodukovatelnosti.
Funk¢énost modulatoru byla testovana na GC Shimadzu
GC-2010 s FID detekci. Optimalizace modulatoru probihala
ve dvou krocich, nejprve byly naméfeny mrtvé Casy systému,
vypocteny linearni pratokové ryhlosti a odpovidajici
modulaéni periody v zavisloti na nastevenych tlacich, dale pak
byly na smési n-alkant, alkohold a aromatikych latek
testovany  vypoctené  teoretické modulacni  periody
a optimalizovany pracovni parametry.

Tato prace vznikla za podpory grantu ¢. 606216 Grantové
agentury Univerzity Karlovy.
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VLASTNOSTI S,TIVQI'BRNS"(CH AMALGAMOVYCH
ELEKTROD VYZNAMNE Z HLEDISKA
ANALYTICKYCH APLIKACI

JAN FISCHER, JIRIf BAREK

Univerzita Karlova, Prirodovédecka fakulta, Katedra
analytické chemie, UNESCO Laborator elektrochemie
Zivotniho prostiedi, Albertov 6, 128 43 Praha 2, Ceskd
republika

Jan.Fischer@natur.cuni.cz

Na zacatku toho stoleti nasly stfibrné pevné amalgamové
elektrody (AgSAE) uplatnéni v analytické chemii. Bylo to
predevsim diky jednoduchému postupu ptipravy tohoto typu
elektrod'?.  Jejich  hlavni  vyhodou je  podobnost
potencialového okna se rtutovymi elektrodami a mozZnost
snadné  elektrochemické  aktivace/regenerace  povrchu
elektrody’. Nasledn& byly pipraveny stovky metod (obr. 1)
pro jejich vyuziti v elektroanalytickych metodach™’.

Tento piispévek prehledné shrnuje zédkladni vlastnosti
téchto elektrod a predstavuje praktické postupy dulezité pro
jejich vyuziti v elektrochemii a pro aplikace zaméfené na
sledovani biologicky aktivnich organickych latek, které je
tieba sledovat v environmentalnich, biologickych ¢i
potravinovych matricich.
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Obr. 1. Po¢et  publikaci zaméFenych na  voltametrii
amalgamovych elektrodach podle databaze SciFinder

na

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (projekt 17-03868S).

LITERATURA
1. Novotny L., Yosypchuk B.: Chem Listy 94, 1118 (2000).
2. Mikkelsen O., Schroder K.: Anal. Lett. 33, 3253 (2000).
3. Fischer J., Vanourkova L., Danhel A., Vyskocil V., Cizek
K., Barek J., Peckova K., Yosypchuk B., Navratil T.: Int.
J. Electrochem. Sci. 2, 226 (2007).
Danbhel A., Barek J.: Curr. Org. Chem. 15, 2957 (2011).
Danhel A., Josypcuk B., Barek J., Fojta M.: Chem. Listy
110,215 (2016).

70. Sjezd chemikt

374

Sekce 3 — postery

3P-12

VYVOJ ANALYTICKE METODY PRO STANoyENi
A IDENTIFIKACI MESKALINU V ROSTLINNEM

A BIOLOGICKEM MATERIALU
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“ Univerzita Palackého v Olomouci, Prirodovédeckd fakulta,
Katedra analytické chemie, 17. listopadu 12, 771 46
Olomouc, b Ostravska univerzita, Prirodovédecka fakulta,
Katedra chemie, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, Ceskd
republika

martin.svidrnoch@osu.cz

Mescalin ~ (obr. 1) je pfirozené se vyskytujici
halucinogenni alkaloid vyskytujici se v kaktusech rodu
Lophophora. Doposud bylo stanoveni meskalinu provadéno
vyhradné za pomoci kapalinové nebo plynové chromatografie
(GC), pticemz pro GC analyzu byla nezbytna derivatizace.
Pro stanoveni a identifikaci meskalinu v rostlinném
a Dbiologickém materidlu byla vyvinuta novd metoda
vyuzivajici kapilarni elektroforézu s tandemovou hmotnostni
spektrometrii (CE-ESI-MS/MS). Vzorky rostlin byly nejdiive
suseny do konstatni hmostnosti pii teplot¢ 105 °C a poté
dikladné homogenizovany. Pro rostlinné vzorky byla pouzita
jednoducha L-L extrakce etanolem o bazickém pH, které bylo
upraveno pfidavkem hydroxidu amonného (3%, vW).
U vzorkid moci nebyla nutna extrakce, vzorky byly pouze 10x
nafedény z divodu potladeni vlivi soli a metabolith
ptitomnych v biologické matrici. Separace byla provadéna
v nepokryté kifemenné kapilafe (70 cm x 50 um L.D.) pfi
separaénim napéti +25 kV. Separani elektrolyt sestaval
z 25 mM octanu amonného pH 3,5.

Pro identifikaci a detekci byl pouzit tandemovy
hmotnostni spektrometr s ESI ionizaci v pozitivnim modu.
Podinky  detekce byly peclivé studovany s cilem
mamaximalné zvysit odezvu detektoru, z tohoto diivodu byly
optimalizovany parametry MS jako napf. kolizni energie,
desolvatacni potencial, slozeni pomocné kapaliny a jeji prutok
a stejné tak i tlak, prutok a teplota nebulizaniho plynu (Ny).
Pro ucely kvantifikace a validace vyvinuté metody byl pouzit
deuterizovany standard meskalinu. Ziskané limity kvanti-
fikace byly 1,30 pg/l pro rostlinné vzorky a 2,13 pg/l pro
vzorky biologické (moc€). Tato vyvinutd a optimalizovana
metoda je rychlou, jednoduchou a ucinnou alternativou pro
stavajici chromatografické metody.

CHg3

|
o

Obr. 1. Strukturni vzorec meskalinu
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URYCHLOVACOVA HMOTNOSTNI
SPEKTROMETRIE V CR - NOVE MOZNOSTI PRO
STANOVENI VYBRANYCH AKTINOIDU V RAMCI
PROJEKTU RAMSES
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NEMEC, JAN JOHN

Katedra jaderné chemie, Fakulta jaderna a fyzikalné
inzenyrskd, CVUT, Brehova 78/7, 115 19 Praha 1, Ceskd
republika

katerina.fenclova@fjfi.cvut.cz

Projekt RAMSES (Ultra-trace isotope research in social
and environmental studies wusing accelerator mass
spektrometry) piindsi rozSifeni Centra urychlovacovych
a jadernych analytickych metod (CANAM) a v ramci Ustavu
jaderné fyziky (UJF) v Rezi bude vybudovéna prvni laboratof
urychlovacové hmotnostni spektrometrie (AMS — Accelerator
mass spectrometry) v Ceské Republice. Metoda AMS patii
v soucasné dobé¢ k nejcitlivéjsim analytickym metoddm. Tato
metoda umoziuje méfeni vzajemnych pomérd izotopd
v ultrastopovych koncentracich, a to a7 do fadu 107'° pii
pouziti jen 1 mg analyzovaného vzorku a dobé¢ analyzy kratsi
nez 1 hodina.

Kromé radiouhlikového datovani a stanoveni "*C budou
analyzy zaméfeny na stanoveni vybranych vhodnych
kosmogennich radionuklida aktinoidd, Stépnych a aktivacnich
produkti. Vyhodou AMS proti jinym ultracitlivym metoddm
(TIMS, ICP-MS...) je kromé hmotnostniho rozliSeni také
mnohatadové potlaceni interferujicich iontd. Proto lze méfit
i izotopické pomeéry nuklidi, které jsou ve vzorku pod hranici
,koncentrace viudepfitomnosti“?. Tyto analyzy se vyuZivaji
hlavné k monitorovani Zivotniho prostiedi, migrace a piivodu
radionuklidd, ke zjisténi kontaminace vody a pidy v disledku
radioaktivniho spadu, k datovani stafi hornin, v jaderné
energetice a k monitorovani jadernych materiala'~.

Stanoveni aktinid v projektu RAMSES je zaméteno na
aktinoidy s dlouhym polocasem piemény pievazné ve
vzorcich zivotniho prostiedi. Jednd se zejména o aktinidy
20T, 21pa, 2°U, izotopy Np, Pu, Am a Cm. Z fad §t&pnych
produktd budou AMS analyzy nejcastéji vyuzivany ke
stanoveni radionuklidd "Se, *Zr, *Tc, ©/Pd, '%°Sn, '*I.
Rutinné budou stanovovany prevazné >°U a "I, ale vyzkum
bude zaméfen jak na rozSifeni portfolia méfenych
radionuklidd, tak na aplikaci analyz pii zkoumani ptirodnich
i antropogennich jevt ¢i individualnich vzorku.

Tato prace vznikla za podpory projektu Nr.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000728: RAMSES.
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PREPARATION OF FLUORIDE TARGET MATRICES
FOR U AMS MEASUREMENT
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YVERA Laboratory, Institute of Isotopic Research and
Nuclear Physics, University of Vienna, Wihringer Strafie 17,
A1090 Vienna, Austria

tomasprasek@seznam.cz

Urychlovadova hmotnostni spektrometrie (AMS) je
vysoce citlivou hmotnostné-spektrometrickou analytickou
metodou, jez nalézd uplatnéni piedevS§im pii stanoveni
stopovych a ultrastopovych mnozstvi jak stabilnich, tak
i radioaktivnich nuklidé. Jednim z nich je i isotop uranu U,
jehoz analyza v pfirodnich matricich zaznamenala
v poslednich letech znaény rozvoj, souvisejici predevsim
s mimofadné vhodnymi vlastnostmi **U pro ticely stopovani
lidské jaderné Cinnosti. Jeho aplikace lze dale rozsifit rovnéz
na studium nékterych piirodnich jevi jako hlubokomotského
proudéni, pfirodnich §tépnych reaktord apod.

Ve srovnani s oxidickymi ter¢ovymi matricemi, jez jsou
ke stanoveni U prostfednictvim AMS b&zné vyuZivany,
poskytuji v soucasnosti vyvijené fluoridové matrice obecné
vys§i iontové vytézky za souCasné vyznamné redukce
interferenci isobarickych ionti. V dusledku tak lze dosdhnout
detekénich limitd nizssich az o nékolik fadi. Nevyhodou je
pak narocnost piipravy téchto sloucenin v pozadované Cistote,
jez se vyrazné projevuje kupiikladu v ptipad¢ teoreticky velmi
slibného UF,. Vyvijeny jsou tudiz nové postupy piipravy
terovych vzorkd, jez by mohly vést k fluoridové matrici
vhodné pro stanoveni *°U pomoci AMS. Dirraz je kladen
pfedev§im na Cistotu vysledného produktu, jednoduchost
krokt vlastniho postupu a v neposledni fadé navaznost na
ptedchozi zpracovani pirodnich vzorku.

Tato prdce vznikla za podpory grantu CVUT: SGS18/192/
OHK4/3T/14 a projektu  RAMSES: CZ.02.1.01/0.0/
0.0/16_019/0000728.
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Establishment of the first Accelerator Mass
Spectrometry (AMS) laboratory in the Czech Republic (within
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the project RAMSES — Ultra-trace isotope research in social
and environmental studies using accelerator mass
spectrometry) has recently been started in cooperation of the
Nuclear Physics Institute of the Czech Academy of Sciences
(NPI), the Faculty of Nuclear Sciences and Physical
Engineering of the Czech Technical University in Prague and
the Institute of Archaeology in Prague of the Czech Academy
of Sciences. The laboratory will be incorporated into NPI
infrastructure Centre of Accelerators and Nuclear Analytical
Methods (CANAM), with an accelerator with maximum
terminal voltage 1 MV. The laboratory will be built on the
premises of NPI in ReZ.

The AMS system should be capable of measuring low
levels of 'C, cosmogenic radionuclides "Be and *°Al,
actinides, especially isotopes of U and Pu, and selected fission
products, e.g. 1. The application fields of '*C measurement
will involve: radiocarbon dating in archaeology, paleoecology
and other disciplines; bomb peak dating for environmental
protection and forensic medicine; environmental and
geological studies, detection of environmental changes; '*C in
the atmosphere and in the vicinity of nuclear power plants;
atmospheric '*CO, and 'C environmental levels (reference
background values); green vs. fossil carbon **C in motor fuels,
pharmaceuticals, foods and chemical industry; microdosing of
pharmaceuticals labeled with '*C The applications of '’Be and
Al measurement will involve geochemistry and
paleoclimatic change studies (sediments, rocks, glaciers, ...);
age determination of meteorites and other extra-terrestrial
materials; and determination of cosmogenic nuclides. The
measurements of actinides and fission products will be
applied for geochronology, environmental control and
monitoring; natural fission and neutron reactions; nuclear
forensics and Safeguards, undeclared nuclear activities,
nuclear weapon explosions'.

This contribution was supported by the EU, ESIF, OP RDE,
MEYS project Nr. CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_019/0000728
(RAMSES).
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K detekci jen obtizné detekovatelnych molekul
a citlivéjsimu stanoveni nékterych analyti  jsou
v chromatografickych metodach pouzivana derivatizaéni
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¢inidla. Je jich na vybér velmi mnoho, vétSinou jsou draha,
alergizujici nebo vykazuji zvySenou toxicitu, reaguji na
vzduchu s vlhkosti nebo reaguji selektivné jen s urcitym
druhem analytu za uzce vymezenych reakénich podminek'.
Z téchto divodi dosud byly napiiklad koncentrace velmi
toxickych aniontd (NO;, NO,) radgji sledovany méné
presnymi  spektrofotometrickymi  metodami®.  Pouzitim
reaktivniho, ale na vzduchu stalého boranoxonia,
8-dioxonium-kobalt bis-dikarbolidového obojetného iontu® 1,
se podafilo v jediném kroku kvantitativné zreagovat,
jednoznaéné dokazat pifitomnost a stanovit koncentrace
dusiCnanti a dusitant, ale zaroven i halogenidi (X)),
pseudohalogenidi (CN-, SCN™), OH™ iontt, a také amoniaku.

) =BH/BR
® -cH

Obr. 1. Schéma prikladu reakce I s dusi¢nanem draselnym

Ke stanoveni koncentraci sledovanych analytd byly
pfipraveny a jako analytické standardy charakterizovany
(NMR, MS, CHN) piislusné derivaty. K detekci a stanoveni
koncentraci sledovanych analyti byly pouzity UV-Vis, PDA
a ESI MS detektory. Tento postup umoziiuje pro stanoveni
vySe uvedenych analyti nahradit iontovy chromatograf za
bézny systtm HPLC s UV-Vis detekei. Navic lze diky
efektivni, snadné, rychlé a bezpetné predkolonové
derivatizaci Cinidlem 1 s molekulovou hmotnostni 410,85
gmol™ zvysit fadové citlivost stanoveni a posunout se do
oblasti ultrastopové analyzy studovanych analytt.

Obr. 2. HPLC-UV/Vis chromatogram derivati / s OH", NO,
3N03_

Tato prace vznikla za podpory projektu “Centrum pokrocilych
chemickych technologii realizovanych v Ustecko-chomutovské
aglomeraci “ é CZ.02.1.01/0.0/0.0/17_049/0008397
a projektu UJEP-SGS-172-07-05.
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STANOVENI SARKOSINU V UMELE A REALNE ]
MOCI ZA VYUZITI IONTOVYMENNE KAPALINOVE
CHROMATOGRAFIE
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STANKOVA?, ZUZANA TOTHOVA?, RENE KIZEK™"*

“ Oddéleni vyzkumu a vyvoje, Prevention medicals, s. r. o.,
Tovdrni 342, Butovice, 742 13 Studénka, Ceskd republika,
b Department of Biomedical and Environmental Analyses,
Faculty of Pharmacy, Wroclaw Medical University, 50-556
Borowska 211, Wroclaw, Poland

kizek@sci.muni.cz

Hladina neproteinogenni aminokyseliny sarkosinu
(N-methylglycin), pfitomné v lidské moci a plazmé, je
v posledni dobé sledovana jako potencionalni marker
zhoubnych nadort, a to piedevdim nadorti prostaty'. Zvysena
hodnota hladiny sarkosinu v lidské mo¢i mize signalizovat
také dal$i patogenni pfiCiny, jako je virova infekce nebo
kardiovaskularni onemocnéni*”.

Cilem nasi prace bylo zavedeni robustni a plné
automatizované metody iontovymeénné kapalinové
chromatografie (pfistroj model AAAS500, INGOS, CR) pro
stanoveni hladiny sarkosinu v biologickych vzorcich. Pro
detekei sarkosinu (a dalSich aminokyselin) byla pouzita post
kolonova derivatizace ninhydrinem (8,9 mM) s naslednou
Vis-detekei pii 570 nm. Zakladni parametry chromatografie
byly nasledujici: teplota kolony 60 °C, doba analyzy 45 min,
prutok 0,3 ml/min, nastiik 100 ml). Typicky signal sarkosinu
(10 mM) byl zaznamenan v RT 15,2 + 0,3 min (n = 10).
Chromatografickd metoda byla optimalizovana pro stanoveni
sarkosinu ve vodném roztoku. Sarkosin byl od ostatnich
aminokyselin velmi dobfe separovatelny Gly (RT 13,6 min),
Pro (RT: 18,4 min) a Glu (RT 24,4 min). Byla ziskana
zavislost signalu na koncentraci (y = 4,63x — 5,15, r = 0,997),
RSD 8,98 %, LOD = 2,2 mM, LOQ = 6,6 mM. Rychla,
jednoducha a robustni metoda byla aplikovana pro stanoveni
sarkosinu v moc¢i zdravych jedincl a pacientli se zhoubnymi
nadory prostaty.
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Obr. 1. Typicky chromatograficky zdznam smési aminoKkyselin
(Gly, Sar, Pro, Glu:10 mM)

Tato prace vznikla za GLpodpory SARKO TEST 165/2016.
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ELEKTROCHEMICKA ANALYZA VLIVU ZINKU
NA SARKOSIN OXIDASU
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Karcinom prostaty patii mezi nejcastéji diagnostikované
malignity a zaroven je druhou nej¢astéjsi pii¢inou umrti muzi
v oblasti nadorovych onemocnéni'. V fadé naich ptedchozich
studii byl potvrzen vztah mezi hladinou sarkosinu v moci
anadorem prostaty. K deteksi sarkosinu je mozné vyuzit
enzym sarkosin oxidasu (SOX). Jeji aktivita mize byt
ovlivnéna ftadou fyzikalné-chemickych (Ciniteld. Velmi
vyznamnym faktorem je pfitomnost iontd kovi. Cilem nasi
préace bylo ur¢it vztah zinku a sarkosin oxidasy.
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Obr. 1. Zavislost zmény DPV signalu ionti zinku na koncentraci
ve vzorku moci

Hladiny zine¢natych ionti byly sledovany pomoci
elektrochemické analyzy (DPV tA 10 s pti —1,2 V; sken
50 mV, acetatovy pufr pH 5,0). Ziskané zavislosti proudové
odezvy na koncentraci aplikovanych zine¢natych ionti (0 — 10
uM) byly ve vodé: y = 0,2358 + 1,3850%, r = 0,996, RSD =
4,7 %, v um¢lé moci I (0,1 g kreatininu, bez bilkoviny): y =
0,1240 + 1,1824x, r = 0,999, RSD = 5,0 %, v umélé moci II
(0,1 g kreatininu, 2,5 mg bilkoviny): y = 0,1372 + 1,8905x%,
r= 0,997, RSD = 6,8% a um¢lé moci III (0,1 g kreatininu,
5 mg bilkoviny): y = —0,1850 + 2,2487x, r = 0,992, RSD =
13,04 %, v redlné moci: y = 0,0671 + 1,7090x, r = 0,998,
RSD = 6,2 %. Nasledn¢ se podarilo elektrochemicky prokazat
vyrazny vliv iontil zinku (1,5 mM) na aktivitu SOX (40 pg/ml),
ktery ptsobi jako jeji inhibitor (pokles aktivity az o 50-70 %).

Tato prace vznikla za podpory grantu SARKOTEST 165/2016.
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ELEKTROCHEMICKA DETEKCE CHOLESTEROLU
A JEHO PREKURSORU V PRUTOKOVE INJEKCNi
ANALYZE

LENKA BENESOVA, JAN KLOUDA, ADELA
ZARYBNICKA, POLINA YERSHOVA, KAROLINA
SCHWARZOVA

Univerzita Karlova, Prirodovédecka fakulta, Katedra
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Cholesterol (Ch) je stavebnim materidlem vsech
bunéénych membran a prekurzorem steroidnich hormont
azluovych kyselin. V zivodisném  organismu  vznika
mevalonatovou dréahou', kde poslednim krokem biosyntézy
v cytoplasmé bunék je pfeména prekurzoru
7-dehydrocholesterolu  (7DCh) na cholesterol. Jakakoliv
zména Vv metabolismu steroll se projevuje snizenim Ci
zvySenim jejich koncentrace v krvi. Napi. porucha
metabolismu cholesterolu vede k narGstu koncentrace jeho
prekurzoru 7-DCh v krvi. To ma za nasledek vznik Smith-
Lemli-Opitzoova  syndromu, zpusobujiciho  deformace
kongetin a rozitdp patra béhem t&hotenstvi®. Hromadéni Ch
vkrvi vede ke wvzniku kardiovaskularnich onemocnéni,
aterosklerdzy aj. Mezi bézné pouzivané metody pro stanoveni
Ch v matricich patii HPLC standemovou MS detekci® &i
enzymatické metody, elektrochemické metody jsou pouzivany
okrajové (viz review?).

V této praci bylo vyuzito prutokové injekéni analyzy
s ampérometrickou detekci (FIA-ED) na borem dopované
diamantové elektrodé pro detekci Ch a 7-DCh. Bylo
pracovano  vprosttedi 0,1 mollI”"  kyseliny  chloristé
v acetonitrilu s 5% obsahem vody v roztoku, kdy dochazi
k dehydrataci steroli za vzniku dvojnych vazeb (Liebermann-
Burchardova reakce’) a tim kjejich aktivaci umozZitujici
elektrochemickou oxidaci, jak bylo prokdzano u primarnich
Zlu¢ovych kyselin®. Byly provedeny optimalizace sloZeni
nosného elektrolytu a detekéniho potenciadlu Eg pro roztoky
obsahujici samotny Ch, 7-DCh a jejich ekvimolarni smés.
Limity detekce samotnych sterolii ¢i jejich smési byly v fadu
koncentraci 1-107 mol I"'. Dale byla vyvinuta metoda pro
stanoveni koncentrace Ch a 7-DCh v modelovych smésich
pouzitim kombinace rozdilnych detekénich potencidlt.

Tento  vyzkum byl proveden vramci  specifického
vysokoskolského vyzkumu (SVV 260440). Autori dekuji za
financni podporu Grantové agentuie Ceské republiky (project
18-01710S) a Grantové agenture Univerzity Karlovy (projekt
GAUK 1440217).
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UNDERSTANDING ELIMINATION VOLTAMMETRY

LIBUSE TRNKOVA
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University, Kamenice 5, 625 00 Brno, Czech Republic
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The  practical  applicability = of  voltammetric
measurements in electrode kinetics and electroanalysis is
widely recognized; however, the investigated object requires
additional augmenting methods to reveal processes hidden
below the voltammetric curves. One of such advanced
approaches consists in Elimination voltammetry with linear
scan (EVLS), a technique capable of eliminating selected
current components while preserving others. For this purpose,
the differences in the dependence of individual voltammetric
current components (diffusion, charging, kinetics) on the scan
rate are utilized.

The lecture is conceived as an attempt to deepen the
understanding of EVLS, starting from the original idea' that
led to elimination functions and ending with the use and
general significance of EVLS in individual electrode
systems™. The actual calculation of elimination functions
resulting in a linear combination of total voltammetric
currents measured at different scan rates is presented*’. The
advantages and disadvantages characterizing EVLS are
outlined in relation to irreversible processes where an
electroactive species rises to the electrode surface via
diffusion (Fig. 1A) or where the species is totally adsorbed on
the surface (Fig. 1B)’.

anFERT

wnFE/RT

Fig. 1. The theoretical LSV, I.., and EVLS f(I), curves (the
elimination of the charging and Kkinetic currents and the
conservation of the diffusion current) for two cases: A — non-
adsorbed species; B — totally adsorbed species

The EVLS signal in the peak — counterpeak form (Fig.
1B) was experimentally confirmed.

Importantly, elimination voltammetry with linear scan
appears to be a promising tool for not only electroanalysis but
also physical electrochemistry.
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THE DETERMINATION OF FORMATION
CONSTANTS INCLUSION COMPLEXES

OF DERIVATIVES OF CINNAMON ACID

WITH a-CYCLODEXTRIN BY CONDUCTOMETRIC
METHODS IN A WIDE RANGE OF TEMPERATURES
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Cyclodextrins are an interesting group of substances that
form stable “host-guest” inclusion complexes with molecules
and ions, especially those that have hydrophobic fragments in
their structure. This property of cyclodextrins, as well as their
non-toxicity and high thermal stability, make them the subject
of intensive research due to the applicability of inclusion
complexes in chemistry, pharmacy, medicine, cosmetology
and agriculture. The presented in this communication study of
these complexes focus mainly on the description of the
thermodynamics of their formation using mainly
conductometric methods for the research. A review of the
literature data indicates that the measurement techniques in
the field of conductometry used in these studies (by many
authors) are insufficiently accurate and the interpretation of
the obtained results is based on unconvincing methods of
analysis of experimental data. The aim of our research was to
show a full thermodynamic description of the formation of
inclusion complexes of selected anions of cinnamon, coffee,
feluric and p-coumaric acids (containing hydrophobic
fragments) with oa-cyclodextrin. On the basis of
conductometric measurements, the values of the limiting
molar conductance of the investigated inclusion complexes
and the values of formation constants (Ky) of these complexes
have been determined. The conducted research also required
the development of new equations allowing for a detailed
analysis of the obtained conductometric results.

4L-03
IMPEDIMETR,ICKY BIOSENZOR PRE DETEKCIU
VIRUSU CHRIPKY

EVA MELNIKOVA®, KORNELIA TOMCIKOVA®,
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“ Oddelenie anorganickej technolégie, FCHPT STU

v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, b Oddelenie
glykobiochémie, Chemicky ustav SAV, Centrum glykomiky,
Dubravska cesta 9, Bratislava, Slovensko
miroslav.gal@stuba.sk

Hlavnymi povodcami infekénych respiraénych ochoreni
st predovSetkym virusy. V klinickej liecbe je potrebné
spravne a rychle urCenie diagndzy, kde jednou z moznosti je
vyuzitie impedimetrického biosenzora'. Ciefom prace bolo
navrhnutie ultraselektivneho biosenzora na baze protilatky
MAb 107/L, na detekciu chripkového virusu H3N2
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a pomocou elektrochemickych metdéd charakterizovat' jeho
vlastnosti’.

Na modelovanie a charakterizaciu impedimetrického
biosenzora sa vyuzila elektrochemickd impedancna
spektroskopia (EIS) asietotlatové uhlikové elektrody.
Najvhodnejsia koncentracia protilatky na detekciu analytu sa
optimalizaciou ukézala 1 nM'~. Stanovili sme ¢as potrebny na
vézbu protilatka-antigén, kedy dochadza k takmer uplnému
zaplneniu vSetkych vidzbovych miest — 30 minut. Po tejto dobe
je uz pocet volnych miest na vdzbu protilatka-antigén maly,
a preto narast odporu R s ¢asom uZ nie je vyrazny. V d’alSom
kroku sa zmeranim EIS po kazdom intervale nanesenia
a naviazania analytu ziskali odpory R, odpovedajiice narastu
hrabky vrstvy na povrchu WE vplyvom zapliania vizbovych
miest. S narastu R sme stanovili sme Ilimit detekcie
vzhl'adom na nukleoproteiny virusu a citlivost’ biosenzora. Na
zaklade predpokladov, ze jeden virion obsahuje priblizne 533
nukleoproteinov viazucich sa S$pecificky s protilatkou sme
vypocCitali ~ krajni  medzu stanovenia  virusovych
nukleoproteinov 9 nukleoproteinov v 1ul roztoku. Vysledky
v porovnani s ELISA testom st lepSie a st porovnatelné
s literatrou. AFM analyza spolu s profilmi drsnosti potvrdila
interakciu antigén-protilatka'~.

Tato praca vznikla s podporou projektu ERC Starting Grant,
FP7-311532 a Vedeckej grantovej agentury Ministerstva
Skolstva, vedy, vyskumu a Sportu Slovenskej republiky a
Slovenskej akadémie vied VEGA 1/0543/15. Autori dakuju
skupine z Oddelenia Ortomyxovirusov, BMC Virologického
ustavu SAV, ktori poskytli vzorky purifikovaného virusu
subtypu H3N2 a protilatky MAb 107/L.
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Rast populacie a technologicky progres vo vyvoji
v oblasti elektronickych zariadeni ¢i elektromobilov vedie
vsucasnosti k velkému dopytu po zariadeniach na
uskladnenie energie. Litium-sirové batérie (Li-S) patria
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knovej generacii takychto zariadeni a predstavuju velmi
atraktivneho adepta hlavne kvoli vysokej teoretickej kapacite
siry (1670 mAhg-1), jej l'ahkej dostupnosti a neskodnosti voci
zivotnému prostrediu. Radime ich ku konverznému typu
batérii, tj. pocas elektrochemickej reakcie dochadza k reakcii
siry s litiom a vzniku novych chemickych zlugenin'. Pricom
v klasickych ~ Li-idnovych  batériaich  dochadza  len
k interkalécii resp. inzercii Li" iénov do krystalickej §truktary
katoédy a anddy bez chemickej reakcie.

V préci sa venujeme syntéze kompozitného materialu na
baze siry svyuzitim v Li-S batériach ako katédového
materialu. Sira vSak nie je vodivy material a ma tendenciu
zvacSovat’ svoj objem pocas cyklovania batérie, ¢o moze viest’
k mechanickému poskodeniu batérie. Z tychto dovodov je
nutné ku sire pridavat vodivé materialy, ako napriklad
mnohostenné uhlikové nanotrubicky (MWCNTSs), uhlikové
mikrovlakna alebo iné aditiva na zvy3enie vodivosti’. Okrem
toho moézu nanotrubicky akumulovat siru vo vnitri svojej
Struktary a tym kontrolovat’ rast objemu, ¢o je aj cielom nasej
prace.

Cyklickd voltampérometria, galvanostatické cyklovanie
a elektronova impedancna spektroskopia boli pouZité na
elektrochemickt charakterizaciu kompozitného materilu.
Struktira a zloZenie vzoriek boli skumané elektrénovou
mikroskopiou (SEM, TEM).

Tato praca vznikla za podpory grantu NATO Science for
Peace and Security project No. 985148 a projektu VEGA
1/0074/17.
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The paper focuses on experimental determination and
subsequent evaluation of surface properties of selected
Fe-alloys. The surface tension of the alloys and their wetting
angles on alumina substrate were determined by sessile drop
method in the temperature range from the melting point to the
temperature of 1600 °C. Experimental study of the surface
properties of liquid multicomponent alloys by one of the
contacting methods is challenging. The cause is the high
reactivity of metallic melts with the solid substrate at high
temperatures, chemical heterogeneity, roughness, a porosity of
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substrate surface and, last but not least, a high sensitivity of
the surface tension to any trace amount impurities. However,
the characterisation of the surface of the solid materials by
determining the contact angle of a sessile drop on the solid
substrate (high-temperature wettability) helps to understand
physicochemical processes at the interfacial area. Three
Fe-C-Cr model alloys with a carbon content 0.34 wt. %,
chromium content 0.92-4.76 wt. %, and a trace amount of
sulfur 0.0062—0.0675 wt. % was heated while in contact with
highly pure AlL,O; at a rate of 5°Cmin"' in resistance
observation furnace Clasic filled with a protective atmosphere
of argon (> 99.9999 %). The temperature was measured by
the thermocouple Pt — 13 % Rh/Pt. The shape of the sessile
drop was monitored by the camera CANON EOS 550D when
the sample was melted. It was found that the surface tension
of all analysed systems increases with increasing temperature
thus do/dT was positive. A positive temperature coefficient of
surface tension can be explained according to ! where, based
on the Gibbs adsorption theory, the free surface of a metal
drop is covered by a monolayer of surface active elements
(sulphur, oxygen) with a lower surface tension than the
volume phase. With increasing temperature, the surface-active
elements are desorbed into the bulk of the liquid metal
causing a slight increase of surface tension. Furthermore, it
was also shown that the surface tension depends positively on
the chromium content. The wetting angles also increased with
increasing chrome content and temperature.

This paper was created on the FMME in the Project No.
LOI1203 “Regional Materials Science and Technology
Centre-Feasibility Program*  funded by Ministry of
Education, Youth and Sports of the Czech Republic, GACR
project No. 17-18668S, student project SP2018/93.
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NANOBUBLINY - EXISTUJ I NEJEN NA
HYDROFOBNIM POVRCHU, ALE 1 V OBJEMU
KAPALINY?

JIRI KLIMA

Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i., Oddéleni
molekuldrni elektrochemie a katalyzy, Dolejskova 3, 182 23
Praha 8, Ceskd republika

Jiri.klima@jh-inst.cas.cz

Nanobublinami (NB) rozumime plynem naplnéné
bubliny v kapaliné o rozméru v fadu maximalné desitek az
stovek nanometrti. NB mohou existovat v kontaktu s pevnym
povrchem nebo vobjemu kapaliny. Predmétem zvysené
pozornosti jsou NB zhruba poslednich 10-15 let zejména pro
svou pfekvapivou stabilitu. Zpocatku byla jejich existence
vétsinové odmitana. Pak ale byla jednoznacné prokazané
existence NB na povrchu pevné faze metodou mikroskopie
AFM. Zatimco o povrchovych NB dnes existuje rozsahla
literatura (viz napt.'), existence NB v objemu kapaliny je
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stale nedostate¢né prokazand a mnohymi autory zpochyb-
novana.

Vtomto piispévku ukazeme metodu piipravy NB
a jejich detekei, ktera podle naseho nazoru dokazuje existenci
NB vobjemu vody (,,bulk nanobubbles®). Né&které¢ dalsi
vlastnosti NB budou diskutovany.

Tato price vznikla diky grantu GACR 18-12150S a za
institucionalni podpory RVO: 61388955.
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CHEMICKA KOPRECIPITACE B,IMETALICKYCH
CASTIC STRIBRNEHO AMALGAMU A JEHO
SPEKTRO-ELEKTROCHEMICKE VLASTNOSTI

ALES DANHEL?, FILIP LIGMAJER™"*

“ Biofyzikalni vistav, Akademie véd Ceské republiky, v.v.i.,
Krdlovopolskd 135, 612 65 Brno, ® Central European Institute
of Technology, Vysoké uceni technické v Brné, Technicka 10,
616 00 Brno, © Ustav fyzikdlniho infenyrstvi, Vysoké uceni
technické v Brné, Technickd 2, 616 69 Brno, Ceskd republika
danhel@ibp.cz

Stiibrny amalgdm se zdd byt velmi perspektivnim
elektrodovym materidlem jak pro samotnou elektroanalyzu
velkého spektra latek, tak i pro vyvoj rtznych detekénich
systémil'. Nejdastéji se pfipravuje misenim kovové rtuti
a stfibra v pozadovaném poméru anebo elektrochemickym
vylouCenim rtutového filmu na zvolenych kovovych
povrsich®. Krystaly stiibrného amalgamu je mozné ziskat
ptidanim kovové rtuti do roztoku stiibrnych iontd® a nebo
pomoci elektrochemické co-redukce ze smési rozpustnych
kationtii obou kovii na vodivych materialech (napt. ITO)".

Pro nekteré moznosti  spektro-elektrochemickych
aplikaci je vSak potieba pfipravit Castice stfibrného amalgamu
s prumérem velikosti ¢astic do 100 nm a hustoté pokryti
>80%. Moznou cestou se zd4 byt chemicka koprecipitace®.

Tato prace je tedy zaméfena na piipravu bimetalickych
nanocastic stfibrného amalgamu soucasnou redukci stiibrnych
a rtutnatych iontd z roztoku za pouziti vhodného redukéniho
¢inidla a stabilizatoru s cilem dosahnout jejich velikosti pod
100 nm, coz by umoznilo efektivni vybuzeni povrchovych
plasmonti a poskytlo nové moznosti jejich spektro-
elektroanalytického vyuziti.

Tento vyzkum vznikl za financni podpory Grantové agentury
Ceské republiky (projekt 17-23634Y) a jeho cdst byla rovnéz
vypracovand za podpory Vyzkumné infrastruktury CEITEC
Nano (ID LM2015041, MSMT CR, 2016-2019), CEITEC
Vysoké uceni technické v Brné.
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STEREOELEKTROCHEMIE KALIXAREN U
SUBSTITUOVANYCH KARBONYLOVYMI
A PRIBUZNYMI SKUPINAMI

ALAN LISKA, JIRf LUDVIK

Ustav fyzikdlni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i.,
Dolejskova 3/2155, 182 23 Praha 8, Ceska republika
alan.liska@jh-inst.cas.cz

Kalixareny jsou popularni zejména v supramolekularni
chemii', nicménd samotny skelet neni elektroaktivni. Pro
moznost jejich studia elektrochemickymi metodami je nutné
je substituovat nejméné jednim redoxaktivnim substituentem
(tzv. redox sonda). V nedavné dobé bylo publikovano nékolik
praci®’  vénujicich se =zejména polynitro-  a nitroso-
kalixarenim, jejich vzijemnym elektronovym interakcim
a vlivu poctu / polohy redox aktivnich skupin, typu mistku-
jicich skupin a konformace na jejich polarografickou
a voltametrickou odezvu. Kromé toho bylo zjisténo, Ze se
uplatiiuji  také dynamické efekty v roztocich a Ze
meziprodukty redukce polynitroderivath v  aprotickém
prostiedi jsou stabilni polyradikalové polyanionty schopné
koordinovat kationty alkalickych kovu.

V tomto piispévku je prezentovano né€kolik dil¢ich
navazujicich studii zaméfenych na elektrochemickou redukei
karbonylovych derivati a pfibuznych sloucenin (obr. 1)
z hlediska vzajemného ovliviiovani redox center a ptislusnych

mechanismtii. Namétené vysledky budou zasazeny do
kontextu struktury jednotlivych kalixarenti
("stereoelektrochemie™).
cone- 1,3-alt- 4 g2 R1, R, R3, R%:
1 4 R? -H, —alkyl
1§ ~CH=0
TR -CH=N-OH
\ Jf LA
,Q\f 7= ~CH(SC;Hs),
OR OR QR OR -C=N
>C=0

Obr. 1.

Tato prace vznikla diky grantu GACR 17-18108S a za
institucionalni podgjory RVO  61388955.  Autori deékuji
P. Lhotdkovi a M. Rezankové (VSCHT Praha) za poskytnuti
latek.
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SPEKTROELEKTROCHEMIA BIOLOGICKY
AKTIVNYCH KOMPLEXOV OSMIA A RUTENIA

PETER RAPTA

Ustav fyzikdlnej chémie a chemickej fyziky, Fakulta chemickej
a potravinarskej technologie, Slovenska technicka univerzita
v Bratislave, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovenska
republika

peter.rapta@stuba.sk

V priebehu ostatnych desatrodi sa zaznamenal stipajici
zaujem na poli vyskumu protirakovinovych lie¢iv na baze
ruténia a osmia. Syntéza alternativnych analdogov lieCiva
KP1019 obsahujuceho ruténium(Ill) pomocou komplexov
osmia(Ill), ktoré vykazovali antiproliferativnu aktivitu, sa len
nedavno podarila vyuzitim elektrochemickej a chemickej
redukcie komplexov osmia(IV)'. Stabilita uvedenych
koordina¢nych zlicenin v rdéznych oxidaénych a spinovych
stavoch pri fyziologickych podmienkach je mimoriadne
doblezitym parametrom pri vyvoji novych lieiv obsahujtcich
iony prechodnych kovov v danom komplexe.

Prispevok sa venuje oblasti biologicky aktivnych novo
pripravenych komplexov osmia a ruténia zo série zlicenin so
vieobecnym vzorcom [M" Cly(Hazol),], kde Hazol je indazol,
pyrazol, benzimidazol a imidazol a M je osmium alebo
ruténium'. Uskutoénili sa elektrochemické a in situ UV-Vis-
NIR experimenty pri laboratornej teplote, EPR spektro-
elektrochemické §tadie pri nizkych teplotach, ako aj teoretické
Stidie oxidovanych a redukovanych foriem potencialnych
protirakovinovych lie¢iv na baze osmia(IV) a ruténia(IV) typu
(kation)[OsVCly(Hazol),], tak v trans ako aj v cis forme
s cielom vyjasnit’ redox spravanie a nezvycajné rozlozenie
spinovej hustoty v komplexoch v ich redukovanom stave
obsahujiicom M(III) ako centralny atom. Uspesne sa podarilo
elektrochemickou alebo chemickou redukciou pripravit
cis-configurované¢ oxida¢né formy osmium(IIl), ktoré sa
vyizolovali z roztoku ako ich soli s tetrabutylaméniovym
kationom alebo s katidonom sodika. Analyza pomocou tedrie
ligandového pol'a indikuje roznu elektronova konfiguraciu pre
cis izoméry v porovnani s trans analdégom kde elektronova
“diera” je primarne na dy,,y, orbitdloch v porovnani s trans
geometriou s typickou lokalizdciouu na dy, orbitdle. MoZznost
pripravy oboch cis- a trans-isomérov osmia(IV) a osmia(III),
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ktoré su rozpustné vo vode umoznilo $tudovat’ in vitro ich
protirakovinovu aktivitu.

Tato praca bola podporovand Agentirou na podporu vyskumu
a vyvoja na zaklade Zmluvy ¢. APVV-15-0053 a grantovou
agenturou VEGA (projekt ¢. 1/0416/17).
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ELEKTROCHEMICKY ,,PREPINATELNA“
ELEKTROAKTIVNI CENTRA V PRIROZENYCH A
CHEMICKY MODIFIKOVANYCH NUKLEOVYCH
KYSELINACH

MIROSLAV FOJTA, JAN SPACEK, ALES DANHEL,
MARTINA HEJDUKOVA, PAVLINA HAVRANOVA,
LUDEK HAVRAN

Biofyzikalni ustav, v.v.i., Kralovopolska 135, 612 65 Brno,
Ceskd republika

fojta@ibp.cz

Nukleové kyseliny jsou samy o sobé elektrochemicky
aktivni diky tomu, Ze obsahuji nukleobaze redukovatelné resp.
oxidovatelné na vhodnych elektrodach. Tradi¢né jsou pro
ucely elektrochemické redukce bazi vyuzivany rtutové
elektrody a pro jejich elektrochemickou oxidaci elektrody
uhlikové vzhledem k rozsahu piislusnych potencidlovych
oken. Nage nedavné vysledky' nicméné ukazaly, 7e redukci
nukleobazi v DNA lze za vhodnych podminek pozorovat i na
elektrodach z pyrolytického grafitu. Navic lze diky tomu, Ze
jak redukeni, tak oxidaéni d&je mohou probihat na stejném
povrchu, pozorovat i produkty redukce bazi prostfednictvim
jejich oxidace a naopak, coz je vyhodné i z analytického
hlediska: je dosazeno lepsiho rozliSeni jednotlivych bazi diky
tomu, ze signaly primarnich ireverzibilnich redox pfemén lze
,»vypnout* a objevi se nové specifické signaly v jiné oblasti
potenciall.

Podobnych principd lze vyuzit rovnéz ve spojeni
s modifikaci DNA organickymi elektroaktivnimi skupinami.

Typickym  ptikladem  jsou  konjugaty  nukleobazi
s antrachinonem nebo aromatickymi  nitroderivaty®.
Nitroskupina je ireverzibilné redukovdna na derivat

hydroxylaminu, ktery podléha reverzibilni redox pieméné
(hydroxylamin-nitroso skupina). Tim se ,vypne“ signal
odpovidajici primarnimu redukénimu dg&ji, coz umozni
zviditelnit jiné elektrochemické dé&je v ptislusné oblasti;
ptvodni nitroderivat je pak detekovan prostfednim zminéného
redox paru. ,,Vypnout“ tento redox par pak lze redukei
hydroxylaminu na piislusny amin. V pfednasce budou
prezentovany a diskutovany dal§i ptiklady ,,pfepinani“
riznych redox znacek na bazi organickych skupin, napf.
benzofurazanu®, methoxyfenolu4, fenothiazinu® a dalgich.

Tato prace vznikla za podpory grantu GACR P206/12/G151.
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ELEKTROCHEMICKE STANOVEN{ AKTIVITY
TRANSMEMBRANOVEHO PROTEINU Na*/K*-
ATPASY
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Na'/K'-ATPasa je transmembranovy pienased ionti,
ktery ziskava energii hydrolyzou ATP za uvolnéni ADP
avolného fosfatu'. Volny fosfit mize reagovat
s molybdenanem amonnym a vkyselém prostiedi tvofit
fosfomolybdenanovy komplex, ktery je elektrochemicky
aktivni. Elektrochemické stanoveni tvorby fosfomolybde-
nanového komplexu tak Ize vyuzit ke stanoveni aktivity Na'/
K'-ATPasy. Touto cestou lze studovat jak aktivitu
solubilizovaného proteinu tak i proteinu rekonstituovaného
nebo pfimo imobilizovaného na povrch elektrody. Kromé
ATPasové aktivity proteinu byl také sledovan proud
generovany Na'/K'-ATPasou pomoci chronoamperometrické
metody. Elektrogenni  vlastnosti Na'/K'-ATPasy byly
zkoumany v lipidovych kubickych fazich (LCP), coz jsou
lipidové matrice plvodné navrzené pro stabilizaci
a krystalizaci membranovych proteini. Pro analyzy byla
pouzita uhlikovd elektroda modifikovana LCP se
zabudovanou Na'/K'-ATPasou. Bylo prokizano, Ze aktivita
imobilizované Na'/K'-ATPasy zavisi na pfitomnosti resp.
koncentraci ATP, sodnych a draselnych iontii*.

Tato prdace vznikla za podpory grantu Univerzity Palackého
v Olomouci (IGA_LF 2018 012) a za podpory operacniho
programu Podnikani a inovace pro konkurenceschopnost
2014-2020 (CZ.01.1.02/0.0/0.0/16_084/0010374).
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STUDIUM FYTOCHELATINU

A METALOTHIONEINU NA RTUTOVE

A AMALGAMOVE ELEKTRODE, TVORBA JEJICH
KOMPLEXU S TEZKYMI KOVY

TOMAS NAVRATIL, IVANA SESTAKOVA, BOHDAN
JOSYPCUK, JAN LANGMAIER

Ustav fyzikalni chemie, J. Heyrovského AV CR, v.v.i,
Dolejskova 3, 182 23 Praha 8§, Ceskd republika
tomas.navratil@jh-inst.cas.cz

Vyskyt tézkych kovi (TK) v pudach predstavuje velké
riziko pro Zivotni prostiedi. Jejich ionty jsou pfenaseny pies
bunééné membrany do bunék rostlin a zivoCichd, kde se
zacinaji podilet na metabolickych procesech. V ptipadé rostlin
jsou kovy vriznych formach transportovany do kofent
aznich za pomoci mnoha mechanismii do ostatnich jejich
Casti. Ne&které mechanismy pienosu iontd kovi pres
fosfolipidové membrany byly jiz detailng popsany (napt. Na'/
K" pumpa). Naproti tomu transportni mechanismy t&Zkych
kovii jsou stale velmi intenzivné zkoumany'™.

Buiky se pfitomnosti TK brani riznymi zpUsoby, napf.
syntézou specidlnich molekul, metalothioneind (MT)
a fytochelatini (FT), podilejicich se na jejich komplexaci
a transportnich procesech (napf. do rostlinnych vakuol ¢i do
jinych ¢asti rostlin). MT jsou nizkomolekularni proteiny
(6-7kDa) svysokym obsahem cysteinylovych zbytkl
s vysokou schopnosti tvofit komplexy sionty Cd*" a Zn*".
Obdobné, v disledku piitomnosti iontli Cd, Cu, Hg a As se
v rostlinach, fasach a houbach se syntetizuji FT, které jsou téz
bohaté na cysteinylové zbytky™®.

Pfitomnost siry v molekulach MT a FT se jevi jako
zasadni pro jejich elektrochemickd chovani. Pro jejich
studium se osvédCily jak rtutové elektrody, tak pevné
amalgamové elektrody, pfedevsim stfibrné ¢i médeéné, lesténé
i rtuovym meniskem modifikované, jako velmi vhodné"®.
Pro soucasnou studii byla vyuzita chronopotenciometrie
(diferencialni  potenciometrickd  rozpoustéci  analyza)
a voltametrie.

T.N. a B.J. dékuji za podporu projektu GA CR 17-03868S, LS.
a J.L. dékuji projektu GA CR 17-053878.
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ANODICALLY ACTIVATED BORON-DOPED
DIAMOND AND NON-MODIFIED AND POLYMER-
MODIFIED GLASSY CARBON ELECTRODES FOR
ELECTROANALYSIS OF TUMOUR BIOMARKERS

SIMONA BALUCHOVA'®, JIRT BAREK®, LUCIANA
I. N. TOME", CHRISTOPHER M. A. BR];TT",
KAROLINA SCHWARZOVA-PECKOVA®

“ Charles University, Faculty of Science, Department of
Analytical Chemistry, UNESCO Laboratory of Environmental
Electrochemistry, Albertov 6, 128 43 Prague 2, Czech
Republic, ® University of Coimbra, Faculty of Sciences and
Technology, Department of Chemistry, Rua Larga, 3004-535
Coimbra, Portugal

simona.baluchova@natur.cuni.cz

Vanillylmandelic acid (VMA) and homovanillic acid
(HVA), the major end catecholamine metabolites, serve as
diagnostic markers for diverse metabolic' and neurological
disorders, including tumours of the adrenal medulla®.

In this contribution, the voltammetric study of the
electrochemical behaviour of VMA and HVA on anodically
activated boron doped diamond (BDD) electrode, non-
modified glassy carbon electrode (GCE), and GCE modified
by polymers Nafion (Nafion/GCE) and poly(neutral red)
(PNR/GCE) is introduced. Used electrode material as well as
pH values of the aqueous media strongly influence the
recorded voltammetric responses of VMA and HVA, an
acidic environment being the most convenient one. Therefore,
0.1 mol L™ phosphate buffer pH 3.0 was chosen as an optimal
supporting electrolyte in which concentration dependences of
both biomarkers were measured. However, linearity over two
orders of magnitude was achieved only at BDD electrode.
Obtained limits of quantifications on all tested carbon-based
electrodes are sufficiently low for the determination of studied
biomarkers in urine. Moreover, the possibility of simultaneous
voltammetric determination of VMA and HVA was verified.

The research was supported by the Czech Science Foundation
(project P206/15/02815S) and from the Fundac¢do para
a Ciéncia e a Tecnologia (FCT), Portugal projects PTDC/
QEQ-QAN/2201/2014, in the framework of Project 3599-
PPCDT, and UID/EMS/00285/2013 (both co-financed by the
European Community Fund FEDER). S. B. acknowledges
financial support from Specific University Research (SVV
260440) and the Grant Agency of Charles University (project
1390217).
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4M-02

ELEKTROCHEMI,CKA ELISA METODA )
NA DETEKCIU NADOROVEHO SUPRESOROVEHO
PROTEINU p53

DANIEL DOBROVODSKY, PETR ORSAG, ALES
DANHEL

Oddéleni biofyzikalni chemie a molekularni onkologie,
Biofyzikalni tstav AV CR, v.v.i., Kralovopolska 135, 612 65
Brno, Ceskd republika

ddobrovodsky@mail. muni.com

Nédorovy supresor pS53 je klaiCovym proteinom
v prevencii rakoviny. Jeho mutované formy, nachadzajuce sa
takmer v 50 % vSetkych l'udskych nadorovych typov moézu
byt pouzité ako diagnostické markery na ich zhubnost’. Preto
je vyvoju rychlej, jednoduchej a citlivej metody na jeho
detekciu venovana zna¢né pozornost’.

Na tieto ucely bola vyvinuta elektrochemicka ELISA
metdda, vyuzivajuca mikroskopické magnetické Castice ako
povrch na imobilizaciu reagentov a voltametricku detekciu na
tlacenych uhlikovych elektrédach (SPCE). SPCE, pripravné
v naSom laboratoriu, boli elektrochemicky charakterizované
a ich priprava optimalizovana pomocou cyklickej voltametrie
a reverzibilného redoxného systému Ky[Fe(CN)g]/ Ks[Fe(CN)].

Optimalizované boli tiez parametre sendvi¢ovej ELISA
metody (koncentracie Cinidiel/protilatok, pufrov a inkubaénej
doby), ktora vyuzivala primarnu protilatku DO-1 zachytent
na magnetickych gulickdch, Studovany protein p53,
biotinylovanu detekénti protilatku Bp53-10 a streptavidinom
znaceny enzym alkalicka fosfatdza, premienajici naftyl fosfat
na elektrochemicky aktivny 1-naftol. Takto ziskany 1-naftol
bol stanoveny s limitom detekcie 0,7 ngml™' pomocou
voltametrie s linearnym skenom na dispozabilnych SPCE.
Tento systém je porovnatelny sbezne pouzivanou ELISA
metédou  vyuzivajucou  spektrofotometricki  detekciu
4-nitrofenolu s limitom detekcie 0,3 ngml'. PouZitim
magnetickych guli¢iek snaviazanou primarnou protilatkou
bola dosiahnutd vys$ia GCinnost’ reakcie atak zredukovany
Cas potrebny na tento postup z 360 min, potrebnych pre beznti
ELISA metddu, na 60 min.

Vyvinuta metdda bola uspesne pouzita pre detekciu p53
v lyzatoch réznych bunkovych linii v pritomnosti vybranych
koncentracii modelovych cytostatik (doxorubicin, fluoro-
uracil, cis-platina) a tetracyklinu. Tato metdda dostatone
koreluje s bezne pouzivanymi komerénymi ELISA a western
blot metddami, C¢o potvrdzuje jej spolahlivost ako
alternativnej a perspektivnej techniky na detekciu p53.

Tato prdaca bola podporend Grantovou agentirou Ceskej
republiky (Projekt P206/12/G151).
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4M-03

VOLTAMETRICKA DETEKCE PROTEIN-DNA
INTERAKCI ZALOZENA NA DUALNIM REDOXNIM
ZNACENI DNA

MONIKA HERMANOVA, PETR ORSAG, MIROSLAV
FOJTA

Biofyzikalni vistav AV CR, v.v.i., Kralovopolska 135, 612 65
Brno, Ceskd republika
hermanova@ibp.cz

Proteiny interagujici s DNA jsou klicové pro mnoho
déji probihajicich v bufice a metody pro studium téchto
interakci jsou proto hojné vyuzivany. Kromé tradi¢nich metod
byly vposledni dobé ptedstaveny i metody zalozené na
elektrochemické detekci (shrnuto v'). Elektrochemicka
analyza DNA je mozna diky signalim, které poskytuji baze
DNA?, nicméné pii pouziti znadeni DNA dojde ke zvyseni
citlivosti a selektivity detekce’. Zde predstavujeme novy
pfistup pro detekcei interakei proteinu p53 s DNA zalozeny na
enzymatické inkorporaci redoxnich znacek do DNA.

Tento pfistup vyuzivd dvojiho znaceni DNA sond
pomoci dvou riznych elektroaktivnich znacek, benzofurazanu
a nitrobenzenu, které poskytuji katodické signaly pii
odlisnych potencialech a umoziuji tak detekci vazby proteinu
na znacené sondy v kompeticnim upofadani. S pouzitim
tohoto pfistupu a imunoprecipitace na magnetickych
mikrocasticich bylo mozné rozlisit sekvenéné specifickou
a nespecifickou vazbu proteinu p53 na DNA, protoze protein
p53 vykazoval silnou preferenci pro sondy obsahujici
specifickou vazebnou sekvenci pro protein p53 (pS3CON),
coz je v souladu s jiz zndmymi vazebnymi preferencemi
proteinu p53*°. Navic bylo mozné modulovat vazbu p53 na
jednotlivé  sondy pomoci specifickych monoklonalnich
protilatek. Tento pfistup tak predstavuje univerzalni nastroj
pro studium protein-DNA interakci, jelikoz po vybéru
vhodnych DNA sond a monoklonalnich protilatek mize byt
pouzit i pro studium DNA-vazebnych vlastnosti jinych
proteind.

Tato prace vznikla s podporou projektu ¢. P206/12/G151.
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4M-04
VOLTAMETRICKE CHOVANI AZOXYSTROBINU
A VYVOJ METODY JEHO STANOVENI

MARIE HERYNKOVA, R}ZNATA SELESOVSKA,
PAVLINA MARTINKOVA

Ustav environmentdlniho a chemického inzenyrstvi, Fakulta
chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska
95, 532 10 Pardubice, Ceskd republika
herynkovamarie@seznam.cz

Synteticky Sirokospektralni fungicid azoxystrobin (AS)
patii do skupiny strobilurind, které byly odvozeny od
Géinnych latek produkovanych dievokaznymi houbami'. Svoji
fungicidni aktivitou zptsobuje inhibici mitochondridlniho
dychéni hub a plisni, &im brani jejich riistu'?. Piipravky s AS
se dodavaji ve formé granuli i suspenzniho koncentratu, a to
s jednou uginnou latkou nebo ve smési s dalimi fungicidy’.
Aplikuji se pfi ochran¢ zeleniny, obili, fepky a rlznych
okrasnych rostlin®. Vedle pozitivnich uginki bylo prokazano,
ze AS je toxicky pro vodni organismy a Skodlivy pro
&loveka®™. Proto je dilezité mit k dispozici rychlé, citlivé
a selektivni metody stanoveni.

Diky elektrochemické aktivité AS lze pro jeho stanoveni
vyuzit voltametrii. Doposud byla pouzita pouze visici rtutova
kapkova elektroda (HMDE) ve spojeni se square-wave
voltametrii*. V ramci této prace bylo studovéno voltametrické
chovani AS svyuzitim riznych elektrod, konkrétné pro
sledovani redukce AS byla vybrana rtutovym meniskem
modifikovana stifbrnd pevna amalgamova elektroda
(m-AgSAE) jako nejcastéjsi alternativa k HMDE a pro
studium oxidace slouzila borem dopovand diamantova
elektroda (BDDE). Soucasn¢ byla pouzita hmostnostni
spektrometrie s cilem objasnit mechanismus sledovanych
redoxnich reakci. Poté byly vyvinuty metody stanoveni AS
s vyuzitim obou elektrod v kombinaci s diferencni pulzni
voltametrii (DPV) a vypocéteny statistické parametry jako limit
detekce (LOD), mez stanovitelnosti (LOQ), vyuzitelny
koncentraéni rozsah (LDR) ¢i relativni smérodatna odchylka
opakovaného stanoveni (RSD). Po porovnani ziskanych
vysledki byla jako vhodnéjsi vybrana BDDE, ktera byla
uspésné aplikovana pro stanoveni AS v realnych vzorcich vod
a ve fungicidnim pfipravku Ortiva.

Tato prace vznikla za podporyv Univerzity Pardubice (projekt
¢. SGSFChT 2018 003) a GACR (projekt ¢. 17-03868S).

LITERATURA
1. Knight S. C., Anthony V. M., Brady A. M., Greenland A.
J., Heaney S. P., Murray D. C., Powell K. A., Schulz M.
A., Spinks C. A., Worthington P. A., Youle D.: Annu.
Rev. Phytopathol. 35, 349 (1997).
Han Y., Liu 1., Wang J., Wang J., Zhang Ch., Zhu L.
Pest. Biochem. Physiol. 733, 13 (2016).
. Rodrigues E. T., Moreno A., Mendes T., Palmeira C.,
Pardal M. A.: Chemosphere /32, 127 (2015).
. Pacheco W. F., Doyle A., Duarte D. R. A., Ferraz C. S.,
Farias P. A. M., Aucelio R. Q.: Food Anal. Meth. 3, 205
(2010).



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323-486 (2018)

4M-05
ELEKTROCHEMICKA OXIDACE CHEMICKY
AKTIVOVANYCH ZLUCOVYCH KYSELIN

JAN KLOUDA®*", JIRI BAREK®, FRANK-MICHAEL
MATYSIK”, KAROLINA SCHWARZOVA-PECKOVA®

“ Univerzita Karlova, Prirodovédeckd fakulta, Katedra
analytické chemie, Hlavova 8/2030, 128 43 Praha 2, Ceskd
republika, ® Universitit Regensburg, Institut fiir Analytische
Chemie, Chemo- und Biosensorik, Universitdtsstrafse 31,
Regensburg, DE 93040

Jjan.klouda@natur.cuni.cz

Zlugové kyseliny jsou amfipatické produkty katabolické
eliminace cholesterolu'. ZluGové kyseliny, které jsou
biosyntetizovany v jatrech, se nazyvaji primarni. U ¢loveka
jsou Zi zluGovymi  kyselinami  cholova
a chenodeoxycholova kyselina. Z hlediska analytické chemie
se jedna o obtizn¢ detekovatelné molekuly a pro jejich
stanoveni je tfeba vyuzivat nakladné techniky, jako je
hmotnostni spektrometrie, nejéastéji v kombinaci s HPLC?.

Elektrochemicky piistup byl dlouhou dobu povazovan
za nepiili§ vhodny pro stanoveni zlu¢ovych kyselin®. V tomto
pfispévku je prezentovana metoda, diky které je mozné velmi
jednoduse zvysit elektrochemickou aktivitu primarnich
zluGovych  kyselin.  Tento pfistup je inspirovany
Liebermannovou-Burchardovou reakci cholesterolu, pfi které
dochazi kjeho dehydrataci. Jako dehydrata¢ni ¢inidlo byla
vyuzita kyselina chloristd v acetonitrilu. Primarni zlucové
kyseliny za téchto podminek poskytuji voltametricky signal
okolo +1,2Vvs. Ag/AgNO; (ref’) diky zavedeni dvojné
vazby/vazeb do jejich struktury.

Tento koncentracné zavisly signal je mozné vyuzit pro

stanoveni  primarnich ~ ZluCovych  kyselin  cholové
a chenodeoxycholové s vyuzitim béznych elektrodovych
materiald. Lze ocekavat aplikaci postupu pro detekei

v prutokovych metodach jako jsou FIA a HPLC.

Tento vyzkum vznikl v ramci specifického vysokoskolského
vyzkumu (SVV 260440). Prace vznikla za podpory Grantové
agentury Univerzity Karlovy (projekt GAUK 1440217)
a Grantové agentury Ceské republiky (projekt GACR
P206/12/G151).
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4M-06

PRIPRAVA VRSTEVNATYCH CHALKOGENIDU
GALIA A INDIA A STUDIUM JEJICH
SENZOROVYCH VLASTNOSTI

PETR MARVAN

Ustav anorganické chemie, Vysokd $kola chemicko-
technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha, Ceska
republika

marvanp@vscht.cz

Binarni vrstevnaté chalkogenidy galia a india jsou
skupinou zajimavych 2D polovodi¢ovych nanomateriald.
Narozdil od grafenu maji nenulovou velikost energie
zakdzaného pasu. Tato prace se zamétuje na piipravu 2D
nanomateriald ,,top-down metodou z objemovych materiald,
které byly ptipraveny syntézou z prvkd. Objemové materialy
byly nasledné¢ exfoliovany mletim pomoci stfiznych sil
ve smési voda: ethanol (1:1 obj.%). U ptipravenych materialt
byla studovana struktura, slozeni, fotoluminiscence a velikost
energie zakazaného pasu. Senzory byly pfipraveny nanesenim
suspenze na zlatou elektrodu s prstovou strukturou a ususeny.
U senzorl byla zméfena jejich voltampérova charakteristika
pro uréeni typu kontaktli a nasledné se pomoci impedancni
spektroskopie  zjiStovala ~moznost detekce  riznych
rozpoustédel. Pfipravené vzorky vrstevnatych chalkogenida
galia a india byly schopny dobrého rozliSeni methanolu
od testovanych rozpoustédel. Vzorek GaS navic umél rozlisit
také ethanol.

4M-07
MODIFIKACE UHLIKOVYCH STETICKOVYCH
ELEKTROD FOSFOLIPIDY

VERONIKA MI"JLLEROVA, RADEK JERGA, JANA
SKOPALOVA

Katedra analytické chemie, Prirodovédecka fakulta,
Univerzita Palackého v Olomouci, 17. listopadu 1192/12,
771 46 Olomouc, Ceskd republika
verca.mullerova@seznam.cz

Fosfolipidy jsou zdkladni stavebni jednotkou
biologickych membran, které zajistuji mimo jiné dulezité
transportni funkce v zivé bunice. Vlastnosti fosfolipidovych
membran jsou studovany pomoci tzv. modelovych membran,
na kterych lze testovat naptiklad interakci s nékterymi
biologicky aktivnimi latkami nebo 16&ivy'.

Cilem prace bylo vyvinout vhodnou metodu modifikace
povrchu elektrody vrstvou fosfolipidii. Pro tento tucel byly
vyrobeny dva typy elektrod ze svazku uhlikovych vlaken.
Prvnim typem jsou uhlikové $tétickové elektrody skladajici se
z médéného dratku a jednoho nebo vice svazkd uhlikovych
vlaken Gaste¢ng uzavienych uvnitf sklenéné kapilary®.
Druhym typem jsou elektrody vyrobené ze Spic¢ek pro pipety,
kde byl vnitini prostor $picky vyplnén grafitovymi vlockami
a §irsi konec $picky byl utésnén zatkou s médénym dratem.
Pro modifikaci téchto elektrod bylo vyzkouseno nékolik
odlisnych postupti vyuzivajicich pfirodni smés fosfolipidi
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izolovanych ze s6jovych bobii s komerénim nazvem asolectin.
Kompaktnost fosfolipidové vrstvy byla sledovana pomoci
cyklické voltametrie a pomoci elektrochemické impedancni
spektroskopie byl sledovan rozdil v odporu Cisté
a modifikované elektrody. Bylo zjisténo, Ze odpor
modifikované elektrody je pfiblizné tricetkrat veétsi nez
u elektrody Cisté.

Modifikované elektrody byly pouzity pro detekci
dopaminu, ktery je dilezitym neurotransmiterem v centralni
nervové  soustavé’, a jeho  metabolitu  kyseliny
3,4-dihydroxyfenyloctové (DOPAC). U dopaminu doslo
k navyseni proudové odezvy v diferenéné pulznich a square-
wave voltamogramech pfi méfeni s modifikovanou
elektrodou. Dtivodem je interakce dopaminu s fosfolipidovou
vrstvou, coz ma za nasledek jeho akumulaci ve vrstvé.
Naopak v ptipadé DOPAC k akumulaci nedochazi, a proto
jsou proudové odezvy namétené s modifikovanou elektrodou
mnohem niZz§i.

Tato préce vznikla za podpory granti GACR 17-05387S
a IGA_PrF 2018 027.
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Ustav lékai'ské chemie a biochemie, Lékarska fakulta
Univerzity Palackého, Hnévotinska 3, 775 15 Olomouc, Ceskd
republika

david.novak@upol.cz

Cytochromy c¢ jsou proteiny s integrovanym systémem
hemu, ktery podléhd oxidacné-redukénim pfeménam. Tyto
konjugované proteiny zastavaji roli elektronovych prenaseci,
jakozto  soudast respiraéniho fetézce lokalizovaného
v membranovém systému mitochondrii. Slaba elektrostaticka
interakce s membranami umoziluje cytochromim opustit
mitochondrialni prostor a zasahovat tak do dalSich buné¢nych
procest, jako je apoptdza apod.

Predlozeny pfispévek cili na studium oxidacné-
redukénich a spektralnich vlastnosti cytochromu ¢ véetné jeho
strukturnich analog. Vysledky elektrochemickych analyz byly
interpretovany spolecné s vysledky dosazenymi pomoci 3D
strukturni vizualizace.
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Hlavnim ptinosem piispévku je komplexni zhodnoceni
oxidace a redukce cytochromu c¢ na tUrovni povrchoveé
lokalizovanych aminokyselinovych zbytkti a hemu v jednom
elektrochemickém zaznamu. Elektroaktivni tyrosinové (Y),
tryptofanové (W) a cysteinové (C) zbytky jsou vyznaleny
spoleéné s hemovou skupinou na 3D modelu cytochromu ¢
izolovaného z koniského srdce (viz vyse).

Elektrochemické zaznamy nativniho cytochromu ¢
ajeho strukturnich analog se od sebe lisi, cehoz muze byt
vyuzito pii studiu oxida¢né-redukénich piemén, struktury
a funkce dalSich hemoproteinti. Zavérem byla provedena série
analyz pomoci elektronové paramagnetické rezonance
a imunochemickych  nastroji. Tyto  vysledky  jsou
komplelmentémi s vysledky elektrochemickych analyz, vice
viz cit. .

Tento vyzkum byl podporovan projektem IGA_LF 2018 012
Univerzity Palackého v Olomouci.
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4M-09
ELECTROCHEMISTRY OF NATURAL
AND UNNATURAL DNA

JAN SPACEK

CEITEC MU, Kamenice 753/5, Brno, 625 00 and Institute of
Biophysics of the CAS, v.v.i., Kralovopolskad 135, 612 65
Brno, Czech Republic

Jj.h.spacek@ibp.cz

This work is dedicated to novel aproaches towards
clectroanalysis of natural and modified DNAs and their
interactions. It summarizes and discusses six studies published
in electroanalytical peer reviewed journals and mentions two
yet unpublished projects'. The most important contributions
are discovery of new redox signals provided by DNA
components at pyrolytic graphite electrode (PGE)* and
electroanalysis of unnatural base pairs (UBPs) used for
creation of semi-synthetic organism® (not yet published).

For over fifty years it was believed that only positive
and mildly negative potentials are useful for DNA
electroanalysis using carbon electrodes. It has been shown for
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the first time that highly negative potentials could be used to
obtain analytically interesting reduction signals of the DNA
bases. Broadening of the potential window more than doubled
the number of known analytically useful signals provided by
DNA on the PGE® Expanded potential window of PGE is
applicable, for example, for the detection of DNA methylation
and as an analytical tool for analysis of RNA oligomers
produced through non-enzymatic RNA polymerization, in
experiments simulating origin of life’.

It has been shown that semi-synthetic bacterium can
store and retrive information in UBPs: replicate, transcribe
and translate it into a protein with coded unnatural amino
acids®. This technology has great potential for basic research
as well as for industrial applications.

Method for sensitive quantitative electroanalysis of UBP
content in the bacterial plasmid DNA has been developed and
is discussed'.

This work has been supported by a Czech Science Foundation
project reg. no. 16-01625S; and by the SYMBIT project reg.
no. CZ.02.1.01/0.0/0.0/15_003/0000477 financed from the
ERDF.
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4P-01

ELEI,(TROCHEMICKA DETEKCIA INZULINU NA
UHLIKOVYCH ELEKTRODACH
MODIFIKOVANYCH NANOCASTICAMI

IVANA SISOLAKOVA, JANA HOVANCOVA, RENATA
ORINAKOVA, ANDREJ ORINAK

Univerzita Pavla Jozefa Safarika v Kosiciach, Katedra

fyzikalnej chémie, Moyzesova 11, 040 01 Kosice, Slovensko
sisolakova.ivana@gmail.com
Diabetes mellitus je jedno 2z najroz§irenejSich
metabolickych ~ ochoreni ~ sucasnosti,  charakteristické
dlhodobym zvySenim hladiny glukézy v krvi (hyper-
glykémiou). Hyperglykémia je spdsobend poruchou
vylu€ovania inzulinu, pdsobenim inzulinu alebo kombinéaciou
oboch poruch stcasne, v zavislosti od toho o aky typ diabetu
sa jedna'. Castokrat nie je toto ochorenie diagnostikované
dostato¢ne véas, a tak hyperglykémia spdsobuje patologické a
funkéné zmeny v tele pacienta’. Z toho dévodu sa vyskum
v poslednom obdobi Coraz viac zameriava na vyvoj
elektrochemického senzora, ktory by bol pristrojovo
a finan¢ne nendro¢ny a schopny rychlo a presne detegovat’
inzulin.

Tato praca je zamerana na elektrochemické stanovenie
inzulinu na modifikovanych uhlikovych elektrodach, vyuzitim
metoéd cyklickej voltampérometrie a chronoampérometrie.
Cielom prace je vhodne modifikovat’ uhlikova elektrodu,
ktora by disponovala vhodnymi elektrochemickymi
charakteristikami pre stanovenie inzulinu. Na zaklade
vykonanych merani bol vypocitany korela¢ny koeficient,
charakterizujuci linedrnu zavislot maximalnej hodnoty prudu
od koncentracie inzulinu, limit detekcie a citlivost’ pripravenej
elektrody. Aktivna plocha nemodifikovanej a modifikovanej
uhlikovej elektrody bola stanovena metodou
chronoampérometrie, pomocou Cottrelovej rovnice v roztoku
K4[Fe(CN)s]. Modifikaciou uhlikovej elektrody  bolo
dosiahnuté zlepsenie elektrochemickych vlastnosti uhlikovej
elektrody, zvySenie citlivosti, korelaéného koeficientu
a znizenie citlivosti.

Tato praca vznikla za podpory grantu VVGS-PF-2018-795,
VEGA 1/0074/17, APVV-16-0029.
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KOMBINACIA KOLOIDNEJ LITOGRAFIE
A ELEKTROCHEMICKEJ DEPOZICIE
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PLAZMONOVYCH POVRCHOV

ONDREJ PETRUS, ANDREJ ORINAK, RENATA
ORINAKOVA
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V stcasnej dobe sa zvySuji naroky na rychlost’, presnost’
a detekény limit analytickych metdd. Uvedené podmienky
splia povrchovo zosilnend Ramanova spektroskopia, ktora

vyuziva efekt zosilnenia analytického signdlu na
nanostrukturovanych  povrchoch alebo  nanocasticiach.
Zosilnenie analytického signalu vyznamne zavisi od

morfologie a chemického zlozenia povrchu. Modulaciou
morfolégie povrchu je mozné menit polohu absopréného
maxima v rozmedzi UV-IC oblasti.

Vhodnou metodou na pripravu nanostrukturovanych
plazmoénovych povrchoch je koloidnd litografia v spojeni
s elektrochemickou depoziciou. Morfoldgia povrchu zavisi od
priemeru pouzitych nanoguli¢iek ako aj od casu
elektrochemickej depozicie. Takto pripravené povrchy sa
nazyvaji nanokavitové filmy, ktoré maju vysoki homogenitu
v rozsahu niekol’ko desiatok milimetrov az centimetrov.

NajpouzivanejSie kovy na pripravu plazénovych
povrchov su striebro a zlato. Nevyhodou pri elektrochemicke;j
depozicii striebra je tvorba predovsetkym dendritickych
Struktar, ¢o znaéne znizuje homogenitu povrchu a tym aj
reprodukovatelnost’ merani. Na druhej strane zlato je mozné
elektrochemicky depozitovat do suvislych filmov, no je
neporovnatelne drahSie jako striebro, ¢o znaéne navysuje
cenutakychto povrchov. Ako vhodné je pouzit kombinaciu
kovov napriklad nikel a striebro. Takito kombindcia
niklovych nanokavit s nanocasticami striebra sa ukézala jako
vhodna kombinacia vdaka jej nenaro¢nosti na pripravu, cenu
a hlavné vybornym vysledkom pri aplikacii ako
plazmoénovych povrchoch v povrchom zosilnenej Ramanovej
spektroskopii'.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1/0074/17,
APVV-16-0029.
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V dnes$ni dobé je velky zajem vénovan molekulam na
bazi 1,3-difenylisobenzofuranu (DPIBF), nebot’ tyto molekuly
by mohly pfedstavovat uc¢inné chromofory pro singletové
§tépeni (SF)'. SF je fotofyzikalni proces, ve kterém organicky
chromofor ve svém excitovaném singletovém stavu pieda Cast
své excitované energie sousedni molekule, ktera se nachazi
v nevzbuzeném zakladnim stavu, a obé tyto molekuly skonéi
ve svém excitovaném tripletovém stavu’. SF lze popsat jako
vymeénu elektroni mezi dvéma molekulami, které nevyzaduje
od zadné z nich zménu spinu. Studium redoxnich vlastnosti
molekul pro SF je proto velmi dulezité pro jejich ptipadné
pouziti v solarnich ¢lancich.

Predkladana prace se zabyva studiem elektrochemickych
vlastnosti fluorovanych derivati DPIBF se zaméfenim na vliv
poctu fluorovanych atomi a jejich polohy v molekule na
redox potencialy, HOMO-LUMO "gap" a na mechanismus.

Ve vétsiné pripadu jsou potencialy prvniho redukéniho
ioxida¢niho kroku ovlivnény G¢inkem  substituentd.
Pozorovana redukce i oxidace fluorovanych derivati (at’ uz
symetrickych nebo asymetrickych), v jejichz molekule je
pocet atomt fluoru 1-4, je viceméné podobna s redukci
i oxidaci samotného DPIBF. U téchto sloucenin atomy fluoru
v para a ortho pozici vzhledem ke spojeni
s isobenzofuranovym kruhem nemaji vliv na redukéni ani
oxida¢ni potencidly. Oproti tomu redukéni i1 oxidacni
potencialy molekul s fluorovymi atomy v meta poloze jsou
vyrazng posouvany k pozitivn€j$im hodnotam.

V piipad¢ vysSiho poctu atomti fluoru v molekule se
redukéni mechanismus skokem 1isi od ostatnich fluorovanych
derivatt kvili silnému induktivnimu ¢inku, a sice pro meta
polohu. Dalsi u¢inek nastava v piipadech pfitomnosti dvou
substituentti fluoru v ortho poloze. Sterické diivody (vytoceni
benzenového kruhu z roviny heterocyklu) zptsobuji nizsi
elektronovou komunikaci (delokalizaci) mezi jednotlivymi
¢astmi molekuly, tedy rizné elektrochemické a UV-vis a EPR
spektroelektrochemické odezvy zplsobené ¢astenym blokem
delokalizace elektronti. Je ziejmé, ze detailni "ladéni"
redoxnich vlastnosti v této sérii chromoforit pomoci vhodné
kombinace poctu a polohy atomi fluoru je mozné.

Autori dekuji Dr. Jirfimu Kaletovi za syntézu sludovanygh
molekul. Tato prace vznikla za podpory grantu GACR
18-12150S a za instituciondlni podpory RVO 61388955.
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Polycyklicky uhlovodik pyren ma diky svému
planarnimu  delokalizovanému systému schopnost tvofit
relativné stabilni radikdlové ionty. Diky tomu — podobné
jako dalsi slouceniny obsahujici konjugované dvojné vazby
nachazi Siroké uplatnéni v materidlové chemii a katalyze.
Organické tranzistory fizené elektrickym polem (Organic
field-effect transistor — OFET) jsou organické latky zalozené
na biodegradovatelnych organickych (polo)vodic¢ich ¢i jinych
supramolekularnich systémech. Obsahuji organické jadro
prosté tézkych kovl (v tomto piipad¢ je stiedem molekuly
Ctytikrat substituovana dvojna vazba) a fotoaktivni ¢i redoxni
centra propojend systémem m-konjugovanych mustka.
Elektrochemické studium jejich vlastnosti je nevyhnutelné
pfi analyze tohoto intramolekularniho elektronového systému.

Elektrochemické vlastnosti derivati pyrenu a dalsich
aromati  propojenych cyklobutenovym mistkem byly
sledovany pomoci redukce v nevodném prostiedi (polarografie
na rtutové kapajici elektrodé a cycklicka voltanetrie na visici
rtut'ové kapce). Bylo zjisténo, Ze pyren je vhodnym chromoforem
i redoxnim centrem pro organické polovodice. Redukce probiha
pfes stabilni radikalovy aniont (kolem -2,15 V) k tvorbé
nestalého dianiontu u zapornéjsich potencialt blizkych rozkladu
zakladniho elektrolytu (kolem —2,7 V). Cyklobutenovy mistek
vstupuje do konjugace aromatickych vazeb a rozSifuje tak
planarni delokalizovany systém. Pfi redukci samotného
cyklobutenu dochézi k otevirani kruhu'? a stépeni vazby
CH,—CH, mechanismem ECE. Naopak piimé propojeni dvou
pyrenovych  (aromatickych)  fragmentd  diky jejich
vzajemnému stoceni ze sterickych divodd brani vzajemné
interakci jejich konjugovanych systémda.

Interpretace redukénich potenciali, jejich posunt
arozdil, spolu s kvantové chemickymi vypoéty umoznila
urCeni podilu jednotlivych ¢&asti téchto slozitych molekul
na celkovych redox vlastnostech systému a zjisténi umisténi
jednotlivych elektroaktivnich center i rozsah delokalizace
elektronti. Zatim jde o studium modelovych latek, které
pfispiva k dalsimu vyvoji materialti pro OFET.

Tato prace vznikla diky grantu GACR 18-12150S a za
institucionalni podpory RVO: 61388955.

LITERATURA
1. Bauld N. L., Cessac J., Farr F. R., Holloway R. J.: Am.
Chem. Soc. 98, 4561 (1976).
2. Boehm A., Meerholz K., Heinze J., Muelllen K.: J. Am.
Chem. Soc. 114, 688 (1992).



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323-486 (2018)

4P-05
ELEKTROCHEMICKE MONITOROVANI REAKCI
FTALALDEHYDU (OPA) S M-, S- A O-NUKLEOFILY

JIRI LUDVIK, JOEL DONKENG DAZIE, KRISTYNA
KANTNEROVA

Ustav fyzikdlni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i.,
Dolejskova 3, 182 23 Praha 8, Ceskd republika
Jiri.ludvik@jh-inst.cas.cz

Ftalaldehyd (Orthophthalaldehyde — OPA) se uziva jiz
dlouho jako derivatizaéni Cinidlo pfi analyze aminokyselin
ajako desinfekéni Cinidlo v medicné. Diky dvéma
karbonylim v ortho-poloze vykazuje tato molekula
specifickou reaktivitu vici nukleofilim, nebot’ zde hraji roli
jak efekty indukéni, tak i rezonanéni a sterické'?. V literatute
je popsan velmi zjednoduSeny mechanismus a hlavni
produkty®®, soutasnd vsak i fada nesrovnalosti. Pfi
systemati¢téjSim studiu jsme pozorovali dosud nepopsané
efekty a ziskali rozdilné produkty ukazujici na to, Zze detailni
mechanismus neni zndmy.

OPA se ve vodném prosttedi redukuje ve dvou (tfech)
redukénich krocich s vyraznou vinou u —1,45 V (SCE), kterou
lze vyuzit k monitorovani pfislusnych kondenzacnich reakei.
Hlavnim rysem téchto reakci je rychla intramolekularni
cyklizace s fadou naslednych chemickych pochodi, z nichz
nékteré produkuji redukovatelné meziprodukty.

V ptispévku jsou diskutovany reakce OPA s primarnimi
aminy, s 1,2- a a,®-diaminy odvozenymi od aromatickych,
alifatickych a alicyklickych latek, dale s alifatickymi
aminokyselinami, jakoz i s thioly a to vSe v konkurenci se
vSudyptitomnou vodou, ktera je téz nukleofilem a s OPA tvofi
neredukovatelné hydraty. Ukézalo se, Ze o produktech
rozhoduji zejména rozdily v kinetice jednotlivych
konkurenénich i1 naslednych reakci, které jsou zpusobeny
strukturou nukleofilnich substratii. Uvahy o mechanismech
vychazeji s UV-vis spekter a z identifikace produkti pomoci
MS, NMR a x-ray strukturni analyzy*®.

Autori  dékuji grantu GACR 18-12150S a instituciondlni
podpore RVI 61388955.
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Design and synthesis of a new ligand molecule derived
from thiacalix[4]arene is presented and formation of its Cu(II)
complex is described. Thiacalix[4]arenes have some specific
features. Larger ring size (in comparison to calix[4]arene) due
to longer C-S than C-C bond, and the sulfur atom as bridging
unit may act cooperatively with phenolic oxygen upon
binding with the guest — analyte!. The presence of two
hydrazone groups as pendants at the lower rim of calixarene
enable formation of complexes with some transition metal
cations. It was found that the new Thiacalix[4]arene ligand
(Fig. 1) exhibits selectively Cu(Il) recognition.

Because calixarene frameworks are not
electrochemically active’™, for electrochemical investigation
they have to be derivatized by a redox center. Due to its
stability and excellent redox properties, ferrocene was used as
a redox probe. From shifts of the ferrocene oxidation potential
in combination with the reduction of the complexing metal
cation the formation of a complex can be characterized. The
aim of the project is to investigate abilities of Thiacalix[4]
arenes to serve as specific ligands — possible future sensors.

TC2SF

Fig. 1. Structure of thiacalix[4]arene bis(oxy)-di(1-ferrocene-/V'-
-ethylidene- propione hydrazide)

The financial support of the grant No 17-18108S (GACR) and
the institutional support RVO: 61388955 is highly
appreciated.
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Rtutové elektrody jsou diky v katodické oblasti
mimofaddné Sirokému potencidlovému oknu vhodné pro
studium redukénich procest, a to véetné analyzy nukleovych
kyselin i proteinti'. Kvili jeji toxicité, nizké mechanické
stabilité¢ a obtizné manipulovatelnosti jsou v soucasné dobé
zkoumany pevné elektrody z alternativnich materialt, které by
ji mohly nahradit. Jako nejslibngjsi se jevi amalgamy, slitiny
rtuti s jinym kovem (stiibrem, zlatem nebo méd’i), které maji
nékteré elektrochemické vlastnosti podobné rtuti, ale
vyskytuji se v pevném skupenstvi a nejsou toxické.

Stejné jako v jinych védnich oblastech, i v elektrochemii
se vyrazn¢ uplatituji moderni zpisoby nanostrukturovani
povrchi. Nanostrukturované elektrody, které mohou mit
oproti svym planarnim prot&jskim az o nékolik fadu vé&tsi
povrch, vnesly do nékterych experimentii snizeni aktivaéniho
prepéti, zvysen citlivosti, ¢i zlepseni detekénich limitt?.

Vtomto piispévku se budeme vénovat optickym
vlastnostem nanocastic stfibrného amalgamu (obr. 1), které
byly pfipraveny elektrodepozici na povrchu prihlednych
vodivych elektrod tvofenych vrstvou cinem dopovaného
oxidu indittho (ITO). Budou prezentovany nejen
experimentalni optické studie plazmonickych rezonanci téchto
nanocastic, ale také jejich porovnani s numerickymi
simulacemi. Vysledky mohou slouzit jako podklady pro
vyuziti plazmonickych rezonanci nanostrukturovanych
amalgami ve spektro-elektrochemickych aplikacich.

Obr. 1. Snimek nanoéastic stéibrného amalgamu z optického
mikroskopu (temnopolni zobrazeni)

Tato prdce byla finanéné podporena Grantovou agenturou
Ceské republiky (grant 17-23634Y) a provedena za podpory
vyzkumné infrastruktury CEITEC Nano (ID LM2015041,
MSMT, 2016-201 9), CEITEC Vysoké ucent technické v Brne.
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Lignin has the potential to be an important source of
aromatic chemicals for the chemical industry. Knowing its
structure is of primary interest. Our aim was to study the
presence of three types of lingnin constituents (p-coumaryl
alcohol, coniferyl alcohol, and syringyl alcohol) in different
chemical modifications' ™.

The SIMS method is a highly sensitive spectral method
for obtaining masses and subsequent identification of
individual molecular components of the measured object. For
objective evaluation of the measurement, it is necessary to do
several dozen scans in a wide range of weights followed by
data pre-processing to determine the suitable region of
interest.

In order to optimize computer resources and
computation time, traditional analytical methods (e.g. peak
fitting) can be combined with artificial intelligence and
machine learning (ML) algorithms*’. The most suitable
methods seem to be those of unsupervised learning branch of
ML, namely clustering. These methods allow us to choose the
proper data range (and thus substantially reduce the actual
amount of data). The later nonlinear fit in prepared data range
allows us to make a more precise estimate of the
corresponding component mass weight.

The research is supported by the Grant Agency of the Slovak
Republic, project APVV-15-0201 and VEGA 1/0400/16.

REFERENCES

1. Calvo-Flores F. G., et al.: Lignin and Lignans as
Renewable Raw Materials, John Wiley & Sons 2015.
Faruk O., Sain M.: Lignin in Polymer Composites,
Elsevier 2016.
3. Ponseca S. C., Sundstrom V.: Nanoscale 8, 6249 (2016).
4. Zhou C., et al.: BMC Bioinformatics 9, 325 (2008).
Gastegge M., et al.: Chem. Sci. 8, 6924 (2017).

2.



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323-486 (2018)

4P-09

ABSOBPCNA A ELUORESCENCNA DYNAMIKA
SYSTEMU TIOFENOVY KOPOLYMER/
FENYLOVANY FULLEREN

LENKA SLUSNA?, DIMITRIJ BONDAREV®, EDUARD
JANES, LUDOVIT HAIZERY, MILAN DRZIK",
VOJTECH SZOCS®, MONIKA JERIGOVA™', DUSAN
VELIC*?

¢ Prirodovedecka fakulta Univerzita Komenského, Ilkovicova
6, 841 04 Bratislava 4, b Ustav polymérov, SAV, Dubravska
cesta 9, 845 41 Bratislava, © Chemicky tistav, SAV, Dubravskd
cesta 9, 845 38 Bratislava, ! Medzindrodné laserové centrum,
llkovicova 3, 841 04 Bratislava 4, Slovenska republika
slusnal@gmail.com

Polytiofény maju Siroké vyuzite v oblastiach ako
fotovoltika, tranzistory, LED, senzory ako aj nelinearna
optika. Tieto polyméry su vodivé vdaka delokalizacii
elektronov na tiofénovych jadrach aich konjugacii pozdiz
tiofénového retazca, ¢o je nevyhnutné pre ich vyuZitie
v organickych fotovoltickych c¢lankoch. Organické solarne
¢lanky su zalozené na donor-akceptorovom systéme, priCom
polytiofény vystupuji ako elektronové donoroy a derivaty
fullerénov ako elektronové akceptory. Po oziareni polyméru,
sa elektron excituje a prechadza z polytiofénového
obsadeného orbitalu do fullerénového neobsadeného
orbitalu'?. Novy kopolymér P33 (poly(thiophene-2,5-diyl-2,5-
-di-n-octyloxycarbonyl-1,4-phenylene)), ako je znazorneny na
obrazku, je §tudovany s fenylovanym fullerénom.

Elektronové prechody st ultrarychle a preto je potrebné
meranie tejto dynamiky na tUrovni pikosekiind pomocou
&asovo-rozlidenej absorpénej a fluorescencénej spektroskopie®.
Kvantovy vytazok fluorescencie P33 je 40.2 % a doba zivota
810 ps. Doba zivota ultrarychlych stavov sa meni v dosledku
zhasania akceptorm od 5,8 ps do 319,7 ps.

Tato praca vznikla za podpory grantu VEGA 1/0400/16.
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H\{BRIDNY POLOYODIC NA BAZE PEROVSKITU
V CASOVO ROZLISENOM TERAHERTZOVOM
EXPERIMENTE
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Hybridné anorganicko-organické materidly na baze
perovskitovej Struktury (perovskity)! sa pomerne nové
materidly vyuzivané vo viacerych odvetiach, hlavne z dovodu
ich polovodicovych vlastnosti. Uplatnenie nasli aj ako sucast’
fotovoltickych ¢lankov, v ktorych vd’aka ich ambipolarnemu
charakteru nahraddzaju rovnako polovodice s elektronovou
vodivostou, ako aj s dierovou vodivostou. S ich laboratornou
konverznou u¢innost'ou okolo 22 % mozu byt povazované za
realneho konkurenta ku kremikovym fotovoltickym ¢lankom,
ktorych laboratérna ucinnost’ je priblizne 26 %.

Tenkd vrstva, perovskitu metylaménium jodidu
olovnatého s d’alSou vrstvou materidlu schopného prenasat
kladny naboj (spiro-OMETAD), bola skimand pomocou
¢asovo rozliseného terahertzového experimentu® (optical
pump terahertz probe, OPTP), ktorym je mozné priamo
vyhodnotit” dynamiku vodivosti nosi¢ov naboja v polovodici.
Pomocou OPTP st najskor nosi¢e naboja excitované opticky
anasledne je  zaznamenand  zmena  priepustnosti
terahertzového Zziarenia, pocas relaxécie elektronu do minima
vodivostného pdsma. Zmena priepustnosti merand v OPTP
experimente je potom priamo umerna zmene vodivosti
vzorky. Merana zmena vodivosti vzorky v ¢ase je zobrazena
na obr. 1.
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Obr. 1. Casova odozva vodivosti vzorky
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Lignin je  hlavnou  stcastou  pripravovanych
fenolformaldehydovych Zivic aj drevoplastovych kompozitov.
Je to vysokomolekularna polyfenolicka amorfna latka, ktora
sa svojou Struktirou podoba na Struktaru
fenolformaldehydovej Zzivice amoéze sa pouzit ako jej
ekologickejsia a ekonomickejiia nahrada'.

SIMS (Secondary Ion Mass Spectrometry), hmotnostna
spektrometria sekundarnych iénov, je vykonna analyticka
technika, ktorda ma vysoku citlivost adobré spektralne
rozliSenie, ktoré umoziuje identifikaciu  kliCovych
fragmentov analyzovanych molekal. Merali sa hmotnostné
spektra ligninu aj fenolformaldehydovej zivice v pozitivnej aj
negativnej polarite. Ako primarny i6n bol pouzity aj klastrovy
ion Bi;' a porovnal sa vytazok sekundirnych iénov
s primarnym iénom Bi"*°,

V hmotnostnych spektrach ligninu sa identifikovali jeho
zakladné zlozky, ako aj rozne Struktirne jednotky ligninu pri
vys§ich hmotnostiach M > 500 m.u. V spektrach formalde-
hydovej zivice sa tiez identifikovali jej zakladné zlozky
v oboch polaritach. Pri vy$sich hmotnostiach nad 300 m.u. sa
identifikovali podobné piky ako pri spektrach ligninu, ¢o
potvrdzuje  chemickii  podobnost  sietovej  Struktury
fenolformaldehydovej zivice sligninom ateda aj moznost
nahradzania Casti zivice ligninom.

Tato praca vznikla za podpory grantu APVV-15-0201 a VEGA
1/0400/16.
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Drevoplastové kompozity st §iroko vyuzitel'né materialy
vzhl'adom na svoju ekologickost alepSie chemické aj
mechanické vlastnosti. Tieto vlastnosti sa ziskavaji spojenim
termoplastickych polymérov, napriklad polyvinylchloridu,
s prirodnou  organickou zlozkou. Jednou zmoznych
vyuzitelnych foriem organickej hmoty je lignin, komplexny
fenolicky heteropolymér, ktory sa nachadza v sekundarnych
bunkovych stenach drevnych tkaniv.

PouZzivanou metdédou na skumanie zloZenia a vlastnosti
tychto latok je infracervend spektroskopia s Fourierovou
transformaciou.  Prechddzanim infracerveného Ziarenia
molekulami Studovanych latok a pri sGcasnej zmene ich
dipélového momentu su pozorovatelné aktivne vibracie
v spektre. Analyzovanim vibraénych modov polyvinyl-
chloridu aligninu sa wuruje ich molekulové zloZenie.
Sledovanie vybranych vibraénych médov polyvinylchloridu je
ucelné v dosledku potvrdenia zastipenia organickej hmoty
a polyvinylchloridu, zndzornenom na obrazku, ako dvoch
hlavnych zloziek drevoplastovych kompozitnych materialov.

H Cl

4
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S
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Obr. 1. Polyvinylchlorid

Tato praca vznikla za podpory grantu APVV-15-0201 a VEGA
1/0400/16.
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ELEKTROCHEMICKE STUDIUM DIHALOGEN
CYKLOPENTADIENYLOVYCH LIGANDU TITANU
V NEVODNEM PROSTREDI
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Ustav fyzikdlni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i.,
Dolejskova 3, 182 23 Praha 8§, Ceska republika,
*stiedoskolsky student v ramci projektu AV CR Oteviend véda
svoboda-jan@outlook.cz

Jeden z prvnich komplext, u nichz byla zjisténa biologicka
(protirakovinnd) ~aktivita, je cisplatina [cisPt(NH3),Cl,]".
Je povazovana za jedno znejucinnéjSich a nejbéznéji
pouzivanych cytostatik v1écbé nekterych typt rakovin.
Nicméné jeji toxicita a vznik rezistence u rakovinovych bunék
omezuji jeji vyuziti. Proto v poslednich letech vzrista zdjem
o vyvoj protirakovinnych terapeutik neobsahujicich platinu.
Jednou skupinou takovych komplexi jsou metalocenové
dihalogenidy. Jedna se o organometalické slouceniny, které
v sobé spojuji €ast organickou s atomem ptechodného kovu
(Ti, Zr, Hf). Prvnim metalocenovym dihalogenidem, ktery
ukazal protinadorovou aktivitu® a podstoupil klinické zkousky
jako 1ék pfi chemoterapii, byl titanocen dichlorid Cp,TiCl,,
kde Cp =n’-CsH5’.

Aby bylo mozné pochopit molekularni mechanismus
ucinku a dokazat piedpovidat dé&je probihajici b&hem
chemickych procesii v tkani, zacalo se studovat chovani
metalocenovych halogenidi pii oxidaéné-redukénich déjich.
V popfedi naseho zajmu jsou latky, ve kterych vystupuje
vroli kovu titan a  organickou Cast  prebira
cyklopentadienylovy kruh. Navazujeme na praci®, kde se
studovala redukce dichlorid cyklopentadienylového ligandu
titanu (CsHs.,Me, ), TiCl,, n = 0-5, na rtuti v tetrahydrofuranu.
Nase prace je zaméfena piedev§im na molekuly Cp,TiX,
a Cp*,TiX,, kde Cp* = nS-CSMe5) a X = Cl, F. Veskeré
elektrochemické experimenty byly provedeny v nevodném
prostifedi na Hg, Pt a na elektrodé ze skelného uhliku. Rtzné
materidly pracovni elektrody byly pouZzity pro zjisténi, zda
material elektrody ovliviiuje redox vlastnosti. Sledovana byla
jak redukee, tak i oxidace.

Tato prace vznikla diky projektu Oteviend véda AV CR,
grantu GACR 17-05838S a instituciondlni podpoie RVO
61388955.
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DIFFERENCES OF REDOX BEHAVIOUR
OF AMINOFERROCENE IN BUFFERED
AND UNBUFFERED AQUEOUS SOLUTIONS
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Kamenice 5, 62 500 Brno, Ceska republika
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Aminoferrocene is mostly used for synthesis of various
electroactive derivatives. We have noticed unexpected
behaviour when measuring its redox potential in aqueous
solutions of different pH values using cyclic voltammetry
(CV).

In buffered solutions, aminoferrocene exhibits single
pair of oxidation and reduction peaks, with peak potentials
varying linearly across a broad pH range (2-6.5) (Fig. 1A).
On the contrary, two pairs of peaks are distinct in unbuffered
solutions, if the pH is close to the pKa of aminoferrocene
(Fig. 1B).

Similar disparity of behaviour between buffered and
unbuffered solutions was observed with flavins', but the
proposed mechanism (depletion of protons close to the
electrode during CV), does not seem to be applicable in the
case of aminoferrocene. We assume that the observed change
in the redox behaviour is caused by different tendency of the
studied media to disrupt the mesomeric effect of the amino
group on the cyclopentadienyl ring. These and other processes
will be further addressed in our contribution.
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Fig. 1. Cyclic voltammograms of 1mM aminoferrocene in
buffered (top) and unbuffered (bottom) solutions at various pH
values
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CARBOXYLATE
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The newly prepared halogen-substituted benzo[b]-
-dithiophene can find use as planar and soluble building-
blocks for constructing benzodithiophene-based extended p-
systems as monomer unit in organic semiconducting
polymers. The reason why these compounds are attractive is
their characteristic properties such as stable oxidation states,
unique electronic, optical, and redox properties, excellent
charge transport properties which make them one of the most
crucial assets for application in materials science. They have
applications in organic light-emitting diodes (OLED), organic
field effect transistors (OFET), (dye-sensitized) solar cells,
and electrochromic devices (ECDs)' .

Data collection was performed on a Stoe STADIVARI
diffractometer with a Dectris Pilatus 300K detector and with
an Incoatec IuS Ag microfocus source (Ag-Ka, A
0.56083 A) at 100 K using a nitrogen gas open-flow cooler
Cobra from Oxford Cryosystems. Data reduction was
processed using X-Area®. For numerical absorption
corrections a crystal-shape model with 6 faces was employed.
An average redundancy of 8.75 gives Ry, of 7.24 %.
A Hirshfeld surface analysis was carried out and two-
dimensional (2D) fingerprint plot was generated to visualize
the intermolecular interactions and to provide quantitative
data for their relative contributions. Experimental electronic
structure was studied by multipole refinement performed on
F? using XD suite of programs. The results of topological
analysis of the charge density were discussed. In addition,
both electrostatic potentials from XD software and from
Hirshfeld surface (obtained from [AM) were compared.
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FREE RADICAL POLYMERIZATION AT WATER-
OIL INTERFACES
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Microemulsions are macroscopically isotropic liquid
colloids that consist of water, oil (nonpolar organic solvent),
surfactant and sometimes co-surfactant. Compared to
conventional emulsions, microemulsions are optically
translucent and thermodynamically stable. These unique
properties of microemulsions determine the range of their
applications: from template synthesis of nanoparticles (as
nanoreactors/templates) and thermal emulsion polymerization
to drug delivery vehicles, cosmetics and heterogeneous
catalysis. A number of studies addressing photoinduced free
radical polymerization in emulsions and microemulsions are
known. However, there is no molecular level mechanistic
insight on the initiation mechanism of photopolymerizations
in microemulsions yet.

In order to gain such mechanistic and kinetic evidence,
we have investigated photopolymerization reactions in
microemulsions, utilizing the well-studied and well-
understood mono- and bisacylphosphane oxide (2,4,6-tri-
methylbenzoyl-diphenylphosphane oxide, MAPO) and
bis(2,4,6-trimethylbenzoyl)-phenylphosphane oxide, BAPO)
photoinitiators. Phosphanoyl radicals, produced by a-photo-
cleavage of exclusively octane-soluble acylphosphane oxides,
rapidly react with both water- and octane-soluble monomers
in water-in-octane microemulsions. These primary reactions
can be conveniently monitored using time-resolved EPR
spectroscopy (exploiting the chemically induced dynamic
electron polarization, CIDEP) as well as laser-flash
photolysis. The presented mechanistic insights open the
possibility for the tailored construction of photo-generated
copolymers comprising polar and non-polar blocks at the
same time'.

This contribution was supported by the Science and
Technology Assistance Agency under the contract Nos. APVV-
15-0053 and by the Slovak Grant Agency VEGA (1/0416/17,
1/0466/18). D.D. would like to thank for financial
contribution from the STU Grant scheme for Support of
Young Researchers. The authors are grateful for the support
of the Aktion Osterreich-Slowakei (Project 2016-05-15-003).
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Much of the current knowledge about the roles of
superoxide anions (O,") in diseases has been gathered using
native human superoxide dismutase (SOD) enzymes.
Although the native enzymes have shown promising anti-
inflammatory effect there were drawbacks and issues
associated with their use as pharmacological tools. On the
basis that removing superoxide anion radicals modulate the
process of inflammation, the concept of designing synthetic,
low-molecular-mass mimetics of SOD enzymes that could
overcome some limitations of native enzyme has been
pursued.

Based on these concepts we prepared and characterized
bifunctional copper(Il) complexes with intercalating and
antioxidant functionalities. Three copper(Il) complexes were
prepared with phenanthroline as intercalating ligand and non-
steroidal anti-inflammatory drugs, namely tolfenamic,
mefenamic and flufenamic acids: [Cu(tolf-O,0”)2(phen)] (1),
[Cu(mef-0,0)2(phen)] (2) and [Cu(fluf-O,0’)2(phen)] (3).
Since the biological activity is tightly linked with electronic
properties, our attention has been devoted to the X-ray
analysis and solid state/solution EPR study. The X-ray
crystallography of three prepared complexes showed
monomeric structures with distorted octahedral arrangement
around copper(Il) ion lying on a 2-fold axis and they
crystallize in monoclinic space group C2/c. The EPR spectra
were measured both in solid state and frozen DMSO
solutions. The results of EPR are in good agreement with the
conclusions derived from X-ray study. This points to a very
mild effect of solvent on molecular geometry of Cu-(Il)
complexes. Additionally, based on the results of Nitroblue
tetrazolium (NBT) SOD activity test all three copper(Il)
complexes are excellent SOD-mimetics since they inhibit
NBT reduction.

This contribution was supported by the Science and
Technology Assistance Agency under the contract Nos.
APVYV 15-0079 and by the Slovak Grant Agency VEGA
1/0686/17.
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Electrophilic aromatic substitution of calixarenes is
well-known procedure for derivatization of the para-positions
of macrocyclic skeleton. Recently, we reported' an
unprecedented regioselectivity of direct mercuration (reaction
with  Hg(TFA),) leading to the meta-substituted
organomercury intermediates. This reaction represents
a unique way for derivatization of calix[4]arenes in the meta
position as documented by meta-arylation®> or by the

formation of meta-bridged calixarenes®.
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meta-Substituted calixarenes are attractive building
blocks for construction of inherently chiral receptors®.
Moreover, very unusual dynamic behaviour in solution was
revealed using RDC measurements’. The rigid, highly
distorted calix[4]arenes bearing single bond bridge possess
significantly different chemical behaviour®, demonstrated by
their easy cleavage or the rearrangement of basic calixarene
skeleton.

This work was supported by Czech Science Foundation (reg.
No. 16-13869S).
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Along with the Pt based metallodrugs, non-platinum
complexes are also of interest, with Ru based systems being
the most studied because of the promising clinical results of
NAMI-A complex.

Recent report highlights the importance of dinuclear Ru

complexes for the specific mode of apoptosis induction'*>.
Cucurbituril inclusion complexes of biologically active
platinum*® and ruthenium®’ complexes are studied in order to
evaluate the enhanced pharmacological effect caused by
encapsulation of the drug. The abovementioned suggests that
the combination of dinuclear Ru prodrugs with
supramolecular carriers could be beneficial and is worth to be
examined.
We prepared and fully characterized a series of dinuclear Ru
complexes bonded to pseudorotaxane carriers. Human breast
cell lines HBL-100, MCF-7, and MDA-MB-231 were
exposed to the free pseudorotaxane ligands and the assembled
Ru(II) complexes at concentrations ranging between 0 and
1500 pM for 24 h. Based on relatively high ICsy values, the
effect of the free ligands on cell viability is unimportant. The
assembled Ru rotaxanes, however, exhibit the ICs, values of
30 % lower or the same as the parent compound, while
retaining the same or better activity in migration inhibition
assay (e.g. Fig. 1). This suggests that combining Ru with the
pseudorotaxane carrier provides a synergistic biological
effect.

@° .
+ + o.@?.@

Fig. 1. Schematic representation of synthetic approach for Ru
molecular rotaxane

Dinuclear Ru(Il) complexes with pseudorotaxane
ligands were synthesized and characterized by X-ray, NMR,
EA, and IR analyses. We report here biological activities of
these supramolecular assemblies with regard to the results of
their effect on the cell viability and migration inhibition.
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AZAPHTHALOCYANINES AS FLUORESCENT
SENSORS FOR pH AND CATIONS
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LOCHMAN, ANTONIN CIDLINA

Charles University, Faculty of Pharmacy in Hradec Kralové,
Ak. Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralovée
zimcik@faf.cuni.cz

Azaphthalocyanines (AzaPcs) are macrocyclic dyes with
strong absorption in the red part of the visible spectrum. Their
fluorescence may be switched off by introduction of a donor
(e.g. amine or phenolate) to the periphery of the macrocycle.
If the donor is a part of recognition moiety, the compound can
react on the stimuli from the environment and be switched on
upon recognition of an analyte.

In our group, we have focused on the development of the
sensors for pH' and for metal cations®, primarily the alkali
metals whose blood levels are interesting from the medicinal
point of view. The AzaPc core was decorated by suitable
bulky substituents that may limit possible aggregation of
planar macrocycles (aggregation may switch off the
fluorescence non-specifically). Recognition moiety for pH
sensors was selected from substituted anilines or phenols
where the pK, of the donor was modulated by suitable
substituents on the benzene ring. Introduction of the second
switch, that was independent on the donor moiety, enabled
also development of pH sensor sensitive to a narrow pH'.
When the donor is a part of aza-crown, the compound may
recognize alkali metal cations®. In this case, our effort was
aimed on the modification of recognition moiety to receive
compounds with high brightness and selectivity to specific
cations with no or limited cross-sensitivity.
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Copper(II) complexes of tetraazamacrocyclic ligands
exhibit both high thermodynamic stability as well as
considerable kinetic inertness and, therefore, they can be
utilized in theranostics (**Cu with half-life 12.8 h for positron
emission tomography — PET, Cu with half-life 62 h for
radio-immunotherapy). Ligands for copper(Il) complexation
are commonly used as bifunctional chelates (BFC’s) having
another reactive functional group used for covalent attachment
of the ligand to a targeting vector (e.g. oligopeptides,
antibodies, etc.) mostly via a linker while properties of BFC’s
and their complexes should be the same or better than those of
the parent ligands'.

This contribution is devoted to study of formation
and disociation kinetics of Cu(Il) complexes with
macrocyclic ligands having [9]aneN; (tacn), [12]aneN,
(cyclen) a [14]aneNy (cyclam) skeletons and three or four
acetate pendant arms (Hjznota, Hydota, Hyteta, respectively).
The impact of cavity size of the parent macrocyclic ligands as
well as the presence of acetate pendant arms on kinetic
properties of metal complexes will be discussed and
correlated with thermodynamic properties® . These results
can be employed to optimize the structural design of new
BFC’s for possible in vivo applications.

Financial support from Masaryk University
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SUPRAMOLECULAR COMPLEXES
OF BAMBUSURILS WITH SULFIDE
AND HYDROSULFIDE ANIONS
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Hydrogen sulfide (H,S) has become an important target
for research due to its physiological properties and potential
applications in medicine'>. Many synthetic molecules have
been reported as exogenous H,S sources, which rely on
chemical reactions for the delivery of the HZSM. Bambusurils
(BU) are a family of host macrocycles that bind inorganic and
organic anions with high affinity and selectivity in both
organic and aqueous media”’. In this work, supramolecular
binding of sulfide (S) and hydrosulfide (HS") anions by
a synthetic receptor in water have been studied for the first
time. Bambusuril macrocycles (BU) were used to stabilize
these anions in its cavity following by their release into
water'”.

Fig. 1. Energy-optimized geometry of the Bambusuril complex
with sulfide anion

This work was supported by the Czech Science Foundation
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(LM2015051 and CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_013/0001761).
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RATIONAL DESIGN OF BINDING MOTIFS
FOR CUCURBIT[#]URILS AND CYCLODEXTRINS

ROBERT VICHA®, ANDREA CABLOVA'®, JOSEF
TOMECEK®, ZDENKA PRUCKOVA®, JAN VICHA",
MICHAL ROUCHAL?, LENKA DASTYCHOVA?*

“ Department of Chemistry, Faculty of Technology,
Vavreckova 275, Centre of polymer systems, tiida Tomdse
Bati 5678, Tomas Bata University in Zlin, 760 01 Zlin, Czech
Republic

rvicha@utb.cz

Cyclodextrins (CDs) and cucurbit[#]urils (CBns) are two
very important families of supramolecular hosts. Nature-
occurring cyclodextrins have been continuously studied for more
than one hundred years to succeed in many applications.
Consequently, broad range of modified cyclodextrins is
available. On the other hand, cucurbit[r]urils are synthetic
macrocycles with recent history no longer than 40 years. Indeed,
cucurbit[n]urils provide extraordinarily tight host-guest pairs
with suitable guests based on cationic derivatives of cage
hydrocarbons. Due to geometrical similarity of corresponding
homologues along with portals complementarity of CDs and
CBns, members of these two families are frequently combined
within complex supramolecular systems.

In our group, we recently deal with synthesis of guests
consisting of multiple binding sites based on cage
hydrocarbons and their binding properties towards CDs and
CBuns. Accordingly, we are looking for binding motifs with
finely tuned affinities. Particularly, we attempted to develop
adamantane-based guests with moderate affinity towards CB7
(log K ~ 9-11) and high affinity towards 3-CD (log K > 5).
We are willing to use such binding motifs for construction of
chemical stimuli responsive supramolecular systems.

Considering that adamantane cage firmly sits in the
centre of the CB7 cavity and its position is not affected by
location of cationic moieties, we decided to tune the affinity
towards CB7 by prolongation of the distance between
adamantane cage and cationic part of the guest (Fig. 1). Thus,
introduction of phenyl linker reduced the contribution of ion-
dipole interaction between guest and CB7 portal to provide
guests with the log K values within the range of 9.8-10.7. The
same guests attacked the world record with intriguingly high
affinities towards B-CD (log K < 6.7). Employing molecular
modelling, we revealed that C—H---O interactions between
imidazolium core (guest is not shown) and B-CD portal
significantly contribute to this outstanding stability. In
addition, we unambiguously detected two binding modes of
these AdPh-based guests inside the B-CD cavity using 'H
NMR spectroscopy at 258 K in brine.
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Fig. 1. Effect of phenyl linker on the complex stabilities
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INTO CELLS BY ARTIFICIAL MOLECULAR
TRANSPORTERS
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Chemically modified analogues of nucleoside
triphosphates (NTPs) are important unnatural metabolites
widely used in chemical biology and medicinal chemistry.
Because NTPs do not permeate the plasma membrane, their
corresponding nucleosides capable of penetrating cell
membranes are usually applied onto cell cultures. In order to
be active metabolites recognized by DNA (RNA)
polymerases, nucleosides must undergo a triple
phosphorylation — an enzymatically catalyzed process in
which a number of compounds fail. As yet, no versatile
method for direct transport of metabolically active NTPs to
living cells is available.

Here we present a highly modular design, preparation
and properties of medium-sized organic molecules that are
able to efficiently transport NTPs to viable eukaryotic cells'.
The transporters are composed of receptor sites, capable of
formation of stable complexes with NTPs, and cell penetrating
units. These well-defined single molecules, termed synthetic
nucleoside triphosphate transporters, bind NTPs by non-
covalent interactions and rapidly translocate them across cell
membrane into intracellular space, nuclei and nucleoli in
particular. There, modified NTPs are liberated from the
complex — presumably due to competitive displacement by
natural NTPs such as ATP (Fig. 1) — and become available as
active metabolites. Consequently, unnatural NTPs, modified
with fluorescent labels were observed to incorporate into
genomic DNA.

Fig. 1. Proposed mechanism of transport of NTPs across cell
membrane

This work was supported by Grant Agency of the Czech
Republic (No. 17-147918).
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HOST-GUEST COMPLEXES OF POTENTIAL
PLATINUM(1V) AND RUTHENIUM(II)
METALLODRUGS WITH MACROCYCLIC
CARRIERS

JAN CHYBA, MICHAL KNOR, PETRA MUNZAROVA,
JAN NOVOTNY, RADEK MAREK

Central European Institute of Technology Masaryk
University, Kamenice 5, 625 00 Brno, Czech Republic
Jjan.chyba@ceitec.muni.cz

In the last decades there has been enormous research
interest in the field of Pt and Ru based coordination
compounds as metallodrugs for anticancer treatment arising
from antineoplastic activity of platinum (cis-, carbo-, and
oxaliplatin) and ruthenium (NAMI-A and KP1019)
complexes'. However, therapeutic use of platinum and
ruthenium coordination compounds has certain limitations.
Clinical applications of platinum(II) drugs are accompanied
by undesirable effects (e.g., nephrotoxicity, nausea, hair loss,
anemia) and ruthenium(Ill) compound (NAMI-A) did not
show convincing efficacy in clinical trials>. The use of
kinetically more inert Pt(IV) complexes, which can release
a biologically active Pt(I) form after entering a cancer tissue,
and coupling of metallodrugs with biocompatible macrocyclic
carriers could help to overcome these drawbacks. Our
research is focused on the supramolecular inclusion
complexes of potential platinum(IV) and ruthenium(III)
metallodrugs encapsulated in a biocompatible macrocyclic
cavitand of cyclodextrin or cucurbituril families via the
auxiliary organic groups’. The auxiliary fragments were
installed in axial positions of Pt(Il) cytostatics or introduced
by suitable modification of heterocyclic ligands coordinated to
Ru(IIl) center at NAMI-A like compounds. In the next step
encapsulation of prepared Pt(IV) and Ru(IIl) coordination
compounds  with  B-cyclodextrin  and  cucurbit[7]uril
macrocyclic carriers was investigated. The molecular and
supramolecular forms of platinum(IV) and ruthenium(III)
coordination compounds were characterized by multinuclear
NMR spectroscopy, X-ray diffraction analysis, and ESI-MS
spectrometry. The binding affinity of Pt(IV) and Ru(II)
coordination compounds to macrocyclic carriers was
evaluated by ITC measurement. The results of supramolecular
binding studies will be presented and discussed.

Financial support by the Czech Science Foundation
(16-05961S and 18-05421S) is gratefully acknowledged.
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Lead radioisotopes (***?'?Pb) have the potential to be
utilized in nuclear medicine and therefore, their complexes
should exhibit a high thermodynamic stability and a kinetic
inertness under physiological conditions'. Thus, it is necessary
to know the thermodynamic and kinetic properties
(dissociation/formation rate constants) of the Pb(Il)
complexes in order to design macrocyclic bifunctional ligands
for possible in vivo applications. Here, the thermodynamic
and kinetic properties of Pb(II) complexes with cyclen-based
macrocyclic ligands having two (trans-H,do2a), three
(Hsdo3a) or four (Hidota) acetic pendant arms, and Hydota
monophosphonic  (Hsdo3ap) or -phosphinic (Hsdo3ap™,
H,do3ap®®™) acid derivatives were studied. The
thermodynamic stability of the Pb(II) complexes follows the
order Hydota ~ Hudo3ap™® ~ H5d03apPrA < Hsdo3ap.
Formation kinetics studies showed that lead(II) complexation
is not significantly influenced by the type of pendant arms
attached to the DO3A skeleton. In addition, the kinetic
inertness of the Pb(I) complexes in an acidic medium is
reasonably high, as the introduction of phosphorus acid
pendant arms does not have a significant impact on the kinetic
properties of the Pb(II) complexes. The results will be
compared with thermodynamic and kinetic constants obtained

for Pb(Il) and Cu(ll) complexes with  other
tetraazamacrocyclic ligands®*.
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Results of our activities in the area of synthesis of
regioselectively substituted cyclodextrin (CD) derivatives and
their applications in separation science and supramolecular
chemistry will be presented.

In the first part, methods for preparation of all possible
regioselectively monoalkylated derivatives of all common
CDs — a-CD!, B-CDZ, and \(—CD3 — will be reviewed. These
compounds were then converted to the corresponding
monocarboxymethyl derivatives and studied as pseudophases
in chiral capillary electrophoresis*~”.

Aggregation  behavior of monocinammyl®  and
mononaphthylallyl’ cyclodextrin derivatives, also prepared by
the above methods, were studied and the substantial
differences among the regioisomers documented.

In the last part, synthesis and properties of the
monosubstituted CD derivatives bearing a multiply positively

charged substituent will be described'*"%.
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Cubane is a synthetic Platonic hydrocarbon. Although
this molecule has very high angle strain, it is surprisingly
stable due to a lack of reasonable decomposition pathway.

It is well known that cage compounds form highly stable
inclusion complexes with host molecules, especially with
cucurbit[n]urils (CBn). Stability of complexes is strongly
influenced by size of the ligand, location of cationic moieties
and number of hydrogen bonds'. Particularly, the cationic
guests based on ferrocene’, adamantane® and diamantane’
achieve ultra-high binding constants (1077 M) toward
CB7.

In our previous work, synthesis and supramolecular
properties of the first cubane-based dicationic guest has been
published. The association constants with CB7 and CB8 were
determined to be in order of 10" M and 10° M},
respectively”.

Having these positive results, we were intrigued by
cubane-based guests binding behaviour and decided to prepare
multitopic guest I with central cubane and two terminal

adamantyl binding sites (Fig. 1).
@
N R N /\/@
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Fig. 1. Chemical structure of tritopic cubane-based guest

We started our investigation of supramolecular
behaviour of I with CB7, B-cyclodextrin, and y-cyclodextrin
using '"H NMR spectroscopy, ESI-MS and ITC. The results
suggest that I forms 2:1 complexes in inclusion manner with
adamantanes immersed inside the host cavities. In contrast to
behaviour of similar ligands with biphenyl or adamantane-1,3-
-diyl centres, guest I does not form quaternary complex with
B-CD confined in central cubane by two CB7 at terminal
adamantanes.

This work was supported by project IGA/FT/2018/001.
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Bile acids are natural, relatively rigid, amphiphilic
molecules in bile responsible for digestion and transport of
lipids and lipid soluble nutrients. Inspired by the nature, we
have decided to employ the steroid scaffold in design of
ligands for supramolecular coordination self-assemblies.
Large, asymmetric, and inherently chiral bispyridyl ligand (L)
derived from ursodeoxycholic bile acid was used for
coordination to square-planar tetravalent Pd(II). Self-assembly
of the building units resulted in the formation of large cationic
single-enantiomer of Pd;L¢ complex containing record 60
chiral centers in its concave structure (Fig. 1 a)'. Following on
this discovery, we have prepared a number of ligands derived
and studied their coordination with various metal salts. One of
the complexes has shown ability to further self-assemble into
even larger supramolecular structures (Fig. 1 b).

Fig. 1. a) Supramolecular complex Pd;Ls, b) microparticles self-
assembled from another Pd;Ls complex

The ultimate goal of this project is to develop
biocompatible and porous metal-organic materials for

biomedical applications.

This project has received funding from the European Union’s



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323486 (2018) 70. Sjezd chemikt Sekce 5 — prednasky

Horizon 2020 research and innovation program under the
Marie Sktodowska-Curie and it is co-financed by the South
Moravian Region under grant agreement No. 665860. This
abstract reflects only the author’s view and the EU is not
responsible for any use that may be made of the information it
contains.

REFERENCE
1. Juréek O., Bonakdarzadeh P., Kalenius E., Linnanto J.
M., Groessl M., Knochenmuss R., Ihalainen J., Rissanen
K.: Angew. Chem. Int. Ed. 54, 15462 (2015).

405



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323486 (2018) 70.

5P-01

BIOPOLYMERS MODIFIED WITH
CYCLODEXTRINS FOR SUPRAMOLECULAR
HYDROGELS

JELICA KOVACEVIC', VERA KASPARKOVA”,
ZDENKA PRUCKOVA?, TOMAS POSPISIL’, ROBERT
ViCHA®

“ Department of Chemistry, ® Department of Fat, Surfactant
and Cosmetics, Faculty of Technology, Tomas Bata
University in Zlin, 760 01 Zlin, © Department of Experimental
Botany, UPOL, Slechtitelii 783 71 Olomouc, Czech Republic
rvicha@ft.utb.cz; jelica.kovacevicl@gmail.com

Recently, hydrogels are extensively studied because of
their swollen network structure that is able to encapsulate
cells  and/or  bioactive  compounds. Particularly,
supramolecular hydrogels are very attractive since they are
consisting of host and guest components to enable modulation
of gelation by competition with others supramolecular
additives. Due to low toxicity and sufficient biocompatibility,
polymers like hyaluronic acid (HA) or chitosan are suitable
for hydrogel preparation.

As a part of our ongoing research on supramolecular
systems based on host or guest molecules with multiple
binding sites, we prepared new hyaluronane polymer
modified by B-cyclodextrin units (HA-CD, Figure 1). Desired
HA-CD was obtained via a click reaction between propargyl-
modified HA and monoazido-CD. The degree of modification
of 4% was determined from "H NMR spectrum. Subsequent
NMR and ITC experiments revealed that CD units at HA-CD
can form 1:1, 1:2, and 1:3 complexes with single-, two-, and
three-site adamantane-based guests, respectively. These
results imply that new HA-CD polymer is promising
component for construction of chemical stimuli-responsive
hydrogels.

Ac\
@ Ac\
Na ooc \o
00C._0O o,,;,[:’:j \[#:T“
"o
. 5 'OHHO
”“oj:Tji;;Ho
OH
~ N
N=N pB-CD

Figure 1. Structure of new B-cyclodextrin-modified hyaluronane

This work was supported by the Internal Funding Agency of
the Tomas Bata University in Zlin (IGA/FT/2018/001).
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5P-02
XYLYLENE-GLYCOLURIL MACROCYCLES: NEW
BAMBUSURIL DERIVATIVES

TOMAS LiZAL, VLADIMIR SINDELAR

Department of Chemistry and RECETOX, Masaryk
University, Kamenice 5, 625 00 Brno
tomas.lizal@mail. muni.cz

Glycoluril is a urea-based heterocyclic molecule, which
is a suitable building block for macrocyclic receptors like
cucuribiturils' and bambusurils®>. Bambusurils are potent
anion receptors. They were used to detect and quantify anions
in a complex mixture by NMR®. In order to allow anion
sensing by UV-VIS spectroscopy, we designed a new
bambusuril derivative incorporating aromatic groups in its
structure.

Here we report preparation of xylylene-glycoluril
macrocycles. Inspired by work of prof. Shimizu on aromatic-
urea macrocycles®, we used basic synthetic conditions instead
of the acid catalyzed condensation usually used for
bambusuril synthesis. It afforded us with macrocycles of
various sizes (Figure 1), which were separated by reverse-
phase flash chromatography. The conformational behavior of
separated isomers of two-membered macrocycles were
studied by temperature dependent NMR. The three-membered
macrocycle was observed in a gas phase to bind anions.

n=234

Figure 1. Xylylene-glycoluril macrocycle

This work was supported by Czech Science Foundation (18-
21801S), and the RECETOX Research Infrastructure
(LM2015051 and CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_013/0001761).
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PSEUDOROTAXANES BASED ON BAMBUS|[6]URIL

MARKETA KANDRNALOVA, VLADIMIR SINDELAR

Department of Chemistry and RECETOX, Masaryk
University, Kamenice 5, 625 00 Brno, Czech Republic
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Bambus[n]urils are new family of macrocyclic anion
receptors. They are synthesized by acidic condensation of 2,4-
-disubstituted glycolurils and formaldehyde leading to
macrocyclic structure with alternate orientation of glycoluril
units which are connected together by one row of methylene
bridges. Methine protons of glycolurils, pointing to the center
of cavity, interact with anions and association constants of
complexes are remarkably high in both organic and water
solutions'?. Only binding of bambusurils with inorganic
anions (from halides, through hexafluorophosphate to
perchlorate) was described until now. Here we are presenting
formation of complexes with organic salts and their
properties. We used dodecabenzylbambus[6]uril and studied
its binding with anionic rod in chloroform. The rod is bound
inside the bambusuril cavity forming type of an inclusion
complex known as a pseudorotaxane. We prepared rods with
different terminal groups (stoppers) and found that the
bambusuril is capable to slip even over aromatic substituents.
Dendrons were used as a stopper which is bulky enough to
mechanically interlock bambusuril on axle and formation of
rotaxane was investigated.

This work was supported by Czech Science Foundation
(18-21801S), and the RECETOX Research Infrastructure
(LM2015051 and CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_013/0001761).
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Cucurbit[n]urils (CBns) are family of synthetic
molecular containers with superior molecular recognition
properties. CBs are constructed from glycoluril units to
feature a non-polar cavity. Two oposite symetric portals of
CBs are lined with polar carbonyl groups that allow CBs to
bind to both polar and nonpolar organic molecules'.

Recently, symmetric bisimidazolium salts (BIMs) with
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different hindering substituents were prepared in our group’.
These BIMs were studied in the gas phase using ion-trap MS
to revealed that structure of these guests allows or disables
free movement of the CB7 unit along the guest axis (Fig. 1).

Non-symmetric BIMs were proposed to enable the
different binding modes within one molecule. This
phenomenon can lead to interesting behavior in both the gas
phase and in the solution. These new guest molecules can
bring new insights explaining fragmentation mechanism in the
gas phase or they can serve as functional components in
complex supramolecular systems.

Considering practicability of the synthesis, 1,4-xylylene
was chosen as a suitable central motif and the attention was
paid to implementation both imidazole and benzimidazole
core within one molecule. Because of non-symetric nature of
desired guests, the key part of the guest was built up from
methyl 4-methylbenzoate via successive joining of imidazole
and benzimidazole core. Finally, the quarternization with
1-(1-adamantyl)-2-bromoethane was performed.

Ad=1-adamantyl

Figure 1. Abbility of CB7 to move along the guest axis
This work was supported by grant IGA/FT/2018/001.
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Transmembrane anion transport is an important
biological process which is generally performed by membrane
proteins. Bicarbonate transporting proteins control the pH in
cells and tissues and remove CO, from the mitochondria. In



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323486 (2018) 70. Sjezd chemikt Sekce 5 — postery

red blood cells chloride and bicarbonate exchange is crucial
for respiration'. Synthetic molecules* have been developed to
function as anion transporters’ for potential biomedical
applications. Bambusurils are synthetic macrocycles with high
affinity towards anions. Here, we report* on three fluorinated
bambusurils and their anion (CI/NO; and Cl/HCO;)
transport properties across liposome membranes which was
monitored by fluorescence spectroscopy. All the bambusurils
were shown to exhange CI and HCO; , and one of them
showed expectionally high rates of CI /HCO; exchange at the
bilayer interface. This can be explained by simultaneous
binding of CI" and HCO; in some of the bambusurils which
was observed by '"H NMR titration studies. However, anion
transport was much slower for CI"/NO; exchange which can
be explained by high affinities of the macrocycles for NO; ,
disfavouring decomplexation, and binding selectivity for NO;~
over CI .

This work was supported by the Czech Science Foundation
(18-21801S), and the RECETOX Research Infrastructure
(LM2015051 and CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_013/0001761).
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POTENC;ALO\{A ODEZVA STRﬂ}RNE S
AMALGAMOVE ELEKTRODY BEHEM CISTENI
ELEKTRARENSKYCH A IONEXY UPRAVOVANYCH
VOD

LADISLAV NOVOTNY, ANETA KARASKOVA

Univerzita Pardubice, Fakulta chemicko-technologickd,
Ustav environmentdalniho a chemického inzenyrstvi,
Studentskd 573, 532 10 Pardubice , Ceskd republika
nvt.l@seznam.cz

Kontrola zmén slozeni vod napiiklad béhem disticiho
procesu' elektrarenskych a ionexy upravovanych vod je
nedilnou soucasti aplikace téchto procesi. Vedle
laboratornich metod jeho sledovani je Castou zadouci mit
k dispozici i operativni a provozné dostupné techniky, byt
ijen na urovni indikace nebo detekce zejména pravidelné se
opakujicich zmén. Vybér takovych technik (jako je
konduktometrie) je dosud znaéné omezenéj$i nez vybér
technik laboratornich.

Nedavno byla pro tento Gdel navrzena®* k otestovéani
metoda zaloZena na potenciometrii se stfibrnou amalgdmovou
elektrodou (AgAE). Jeji dostupnost a provozni opakovatelnost
mize dale zvysit kombinace AgAE s rovnéz nedavno
navrzenym mini-interface™, umozitujici pouzit pro méfeni
iobyCejny levny multimetr misto podstatné drazsiho
ionometru. Popsand metoda navazuje na pomérné rozsahlé
zkuSenosti z voltametrie s amalgamovymi elektrodami’™"".
Pfedevsim vSak sama vyuzivd novych poznatkli o chovani
specificky pfipravenych AgAE ve sméru k nové
odstartovanému” ¢ studiu moznosti potenciometrie s AE nové
generace. To napf. umoznilo charakterizovat postup Cisténi
elektrarenskych vod pomoci diagramu potencial AgAE vs.
poradi vzorkd odebranych po jednotlivych cisticich krocich.

Tato prdice vznikla za podpory grantu MSMT CR
SGSFChT 2018 003 a projektu Univerzity Pardubice C.
SD373001/82/30352 (2016).
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FAKTORY O,VLIVN,UJiCi SEPARACI
ORGANICKYCH LATEK Z VODNYCH ROZTOKU
POMOCI REVERZNI OSMOZY
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PETR MIKULASEK
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Chemicko-technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska
573, 532 10 Pardubice 2, Ceskd republika
karolina.jastrembska@student.upce.cz

Tlakové membranové procesy jsou znamy jako moderni
technologie, které nalézaji uplatnéni v mnoha rlznych
odvétvich. Jednim ze zminénych procesi je i reverzni
osmoza. Ta je majoritné pouzivana v procesu odsolovani
mofské vody a také v procesu piipravy velmi isté vody'.

Nicméng, o reverzni osmoze lze také uvazovat v pripadé
odstrafiovani organickych latek zvodnych roztoku. Tento
smér vyzkumu je zaméfen zejména na environmentalni
problematiku, kdy je posuzovdna moznost eliminace
kontaminantt’.

Potencial reverzni osmoézy jako metody, pro separaci
vybrané organické latky zroztoku, l1ze v soucasnosti urcit
predevsim z experimentd. Uvazovanou separaci lze ¢aste¢né
predikovat s vyuzitim znalosti matematického modelovani.
Pro  studovanou oblast 1ze zminit ireversibilni
thermodynamicky model a model rozpousténi-difuze®. Tyto
modely byly postupné¢ modifikovany, tak aby vyhovovaly
studovanym systémum. AvSak komplikovanost predikce
pouze poukdzala na to, Ze samotna separace je jev komplexni,
na kterém se podili mnoho jevt a faktort.

Cilem této prace je predstavit faktory, které¢ maji vliv na
separaci organickych latek s vyuzitim reverzni osmézy. Mezi
nejznaméjsi patii faktory procesni, napt. aplikovany tlakovy
rozdil nebo koncentrace latky. Z fyzikalné-chemickych
faktorti lze zminit molarni hmotnost latky ¢&i geometrii
molekuly.
Tato prace vznikla
SGS 2018 003.

za finanéni  podpory projektu
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Testovani cytotoxicity potencialné rizikovych latek, jako
jsou napiiklad tézké kovy, je v souCasné dobé jednim
z klicovych smérti in vitro testovani na bunikach. Hlavnim
divodem pfibyvajictho zajmu o informace tykajici se
cytotoxického pusobeni vyse zminénych latek je zejména
jejich zvySujici se mnozstvi v Zivotnim prostiedi, a proto
isnaha o zlepSeni ochrany lidského zdravi. Vzhledem
k vSeobecné rozsitenosti tézkych kovl v zivotnim prostiedi
patii 1 testovani plsobeni a hledani cytotoxickych
mechanismt tézkych kovi k vyznamnym ukolim moderniho
vyzkumu. Jednim z velmi rozsifenych tézkych kovi je
kadmium (Cd), které je v nizkych koncentracich prakticky
vSudypfitomné. Kadmium patfi mezi latky s vysokou mirou
cytotoxicity. Jeho toxické pusobeni na lidsky organismus
muze byt jak akutni, tak chronické. Z pohledu bunécné
toxicity ma kadmium ucinky neurotoxické, hepatotoxickeé,
azejména pak nefrotoxické. Pro testovani nefrotoxického
pusobeni latek je v souCasnosti vyuzivana zejména ledvinna
bunéénd linie HK-2 lidského piivodu, ktera byla pouzita
i v nasi studii. Ackoliv je toxické puisobeni CdCl, na ledvinné
bunky studovano jiz mnoho let a informaci o jeho ptisobeni je
cela fada, my jsme piekvapiveé opakované nalezli, Zze inkubace
HK-2 bun¢k s CdCl, mutze vést k prechodnému zvysSeni
intracelularni  dehydrogenazové aktivity HK-2 bungk.
Vzhledem k tomu, ze buniky, u nichZz je dehydrogenazova
aktivita zvySena, lze povazovat zabuniky se zvySenou
viabilitou, mizeme fici, ze CdCl, pfechodné zvySuje viabilitu
HK-2 bunék. Proto jsme se na podrobnéjsi testovani tohoto
nalezu zaméfili 1 vtéto praci. Celkova dehydrogenazova
aktivita byla méfena u HK-2 bunck inkubovanych s 0-200
UM CdCl, po dobu 2-24 hodin. Kromé testu
dehydrogenazové aktivity byl pro podrobnéjsi posouzeni
nefrotoxického pusobeni CdCl, uHK-2 bunék sledovan
i mitochondrialni membranovy potencial a testovana produkce
reaktivnich forem kysliku. Béhem tohoto testovani jsme
potvrdili, Ze uvSech testovanych koncentraci CdCl, lze
detekovat zvySeni dehydrogenazové  aktivity bungk,
svyjimkou 5 uM koncentrace CdCl,, pfi¢emz nastup
pfechodného zvyseni dehydrogenazové aktivity nepiimo
umérné souvisi s délkou inkubace a davkou CdCl,.
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The analysis of radiostrontium in bone samples is very
important for environmental monitoring. *°Sr is accumulated
in bones and when in equilibrium with its short-lived daughter
Y may cause damage to the bone marrow. Y is a pure beta
emitter with a maximum energy of 2.27 MeV and half-life of
64.1 hours. Radiochemical isolation of strontium is necessary
before the measurement'.

29pp s a very useful radioactive element for
environmental studies occurs naturally as one of the decay
products of the ***U series. Solvent extraction has proved to
be a valuable tool in radiochemical and analytical studies of
lead. The most widely used extraction system uses the
extraction of the dithizone complex into carbon tetrachloride
or into chloroform. The adsorption of lead (and bismuth) on
astrong base quaternary amine anion-exchange resin
(Dowex-1, 200-230 mesh) in hydrochloric acid solution has
been investigated in detail by Nelson and Kraus®. It was found
that the absorbability of Pb*" was low in dilute hydrochloric
acid (and increased at first with increasing hydrochloric acid
concentration. Adsorption reached a maximum near
1.5 moldm™ and then HCI decreased rapidly. Negligible
adsorption occurred above 8 mol dm > HCI.

Wallova and col. discribed two different methods were
used for *°Sr determination (twosteps method using Dowex
for 2'°Pb separation and Sr purification with Sr Spec resin; and
using 3M Empore Sr disk after removing of 2'°Pb by Fe(OH);
co-precipitation). The data obtained from both methods were
in good agreement. *°Sr and *'°Pb activity concentrations were
also measured in deer bone samples from various regions of
Austria. The measurement of the *°Sr and of the previously
separated 2'°Pb was done by low-level liquid scintillation
counting®. The goal of our work was to test using of
AnaLig®Sr01 gel for strontium and lead separation from ash
bone sample.

The bone ash sample were stored deep frozen and after
defrosting were dried at 105 °C (at least 48 h). Residual meat
and tendons were removed, samples were weighed and ashed
at 650°C for 24 h (ash was weighed after ashing). For
validation of method, a reference animal bone IAEA A-12
was taken. 10 g of JAEA A-12 bone was weighed and ashed at
650 °C for 24 h. Efficiency of separation was monitored by
using ¥*Sr tracer and ~ 10 Bq and 2 mg of stable lead carrier.
The bone ash was completely dissolved in 30 cm’® of 14.4
mol dm™ HNOs;. Acidity of a sample was adjusted with
deionized water to give the final concentration approximately
8 mol dm™>. The samples were loaded onto 0.5g of
AnaLig®Sr-01 column (long 15 cm and 1.5 cm wide). Each
column was washed with 2 x 20 cm® of 2 mol dm™ HNO; and
2 cm’ of deionized water. Lead was eluted with 20 cm® of
9 mol dm™ HCL. AnaLig®Sr-01 column was washed with
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10 mL of deionized water. Strontium was eluted with 20 mL
of 0,05 mol dm™ Na,EDTA with pH 10. Final fractions of
strontium were measured on an HPGE detector for *Sr
recoveries at 514 kev line and counted repeatedly by
Cerenkov counting over a two-week period to monitor the
ingrowth of °°Y on TRI CARB 3100 TR (PerkinElmer).

The instrument was calibrated in low level counting
mode by using certified *Sr solution from Czech Metrology
Institute. The (1-25) kev energy window was chosen for
activity measurement. As the quench parameter was SIS
(spectral index of sample) used. The typical counting
efficiency was between 50 and 60 %. Sr fractions were
counted 90 min (4-5 times) after Sr separation.

Effluent of lead was collected into a beaker and was
heated to dryness and dissolved in 5 cm® of 0.05 mol dm™
HNOs;. Samples were counted repeatedly a four — week period
to monitor the ingrowth of *'°Bi on TRI CARB 3100 TR
(PerkinElmer) by adding 15 cm® of scintillation cocktail
ULTIMA GOLD AB to determine *'°Pb activity.

The applicability of our method for sequential
determination of *'°Pb and *’Sr in bone was shown by
investigating IAEA A-12 reference bone animal material
with90Sr activity of 54.8 Bq kg™ (95% confidence interval
46.3-59.2 Bq kg™") and *'°Pb activity in reference sample (the
certificate activity 16.6 Bq). The results are shown in Table I.
All result are in good agreement with the reference value and
high chemical recovery. The AnaLig®Sr-01 procedure is a
quick and very effective separation method with high flow
rates through the column and high recoveries as well.

Table I
Activity concentration of *°Sr and *°Pb in wild animals
samples from different locations in Slovakia

Sample A (°°Sr), A (*'°Pb),
[Bqkg '] [Bqkg ']
Wild boar 249+35 43+0,7
Fallow deer (biger) 40,3 +4,4 10,9 £ 1,8
Fallow deer (smaller) 36,1 +4,2 92+1,2
Deer 33,6 +3.,8 7,1+£0,9
Wild boar 69,6 +5,9 <22
Hind 12,9 +2,1 88+1,3

One step separation on AnaLig”Sr-01 gel followed by
liquid scintillation counting detection can be used for
determination of *°Sr and *!°Pb in animal bone samples.

This work was supported by the KEGA 002UK-4/2016.
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Ustav environmentdlniho a chemického inZenyrstvi,
Studentskd 573, 532 10 Pardubice, Ceskd republika
nvt.l@seznam.cz

Téma tohoto pfispévku zaméfeného na ionexy
upravované vody (po piedupravé) zapada do problematiky
sledovani kvality vod v b&nych (i provoznich) podminkach'.
Mezi nejrozSifenéjsi metody v tomto sméru se fadi
konduktometrie. 1 kdyz jde o metodu oblibenou a svym
zplisobem v praxi nyni nenahraditelnou, vykazuje pro
uzivatele 1 urcitad omezeni. Pfikladem mize byt jeji nizka resp.
i nedostate¢na citlivost viici ptitomnosti stop neionogennich
organickych latek ve velmi Cistych vodach. Jsou proto obory,
napf. oblast energetiky', které maji zajem o dostupné
aoperativni kontrolni metody, zalozené na principech
nezavislych na konduktometrii. Nedavno bylo navrzeno’
vyzkouset novou aplikaci postupli s vyuzitim stiibrné
amalgamové elektrody AgAE a piipadné i dalsich specificky
piipravenych amalgamovych elektrod™, a jejich opatieni
specialnim  interface® pro  zprostfedkovani  propojeni
s multimetrem (nebo obdobnym méficim systémem). Pro
sledovani byla pouzita posloupnost 5 vzorkd vody
z jednotlivych kroki jejiho technologického ¢isténi, pocinaje
napf. dvéma predc¢istovacimi kroky, nasledovanymi aplikaci
katexu, poté aplikaci anexu a konecné odbérem vzorku ze
sbérného zasobniku. Ukazalo se, ze kdyz byla do kazdého
vzorku vody daného objemu pridana vzdy stejna koncentrace
AgNO;,  dochazelo  pifi  pfechodu od  jednoho
charakteristického vzorku k jinému k charakteristickym
zménam potencidlu AgAE, umoziujicim napi. kontrolu
identity téchto vzorkd.

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR
SGSFChT 2018 003 a projektu Univerzity Pardubice C.
SD373001/82/30352 (2016).
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DOES DICLOFENAC AND PARACETAMOL UPTAKE
BY PEA AND MAIZE AFFECT THEIR PRIMARY
METABOLISM?

MICHAL ORAVEC', MARIE KUMMEROVA®,
STF;PAN ZEZULKA®, KATERINA SVOBODOVA®, JAN
TRISKA®

“ Laboratory of Metabolomics and Isotopic Analyses, Global
Change Research Institute CAS, Bélidla 986/4a, 603 00 Brno,
b Institute of Experimental Biology, Faculty of Science,
Masaryk University, Kotlarska 2, 611 37 Brno, Czech
Republic

oravec.m@czechglobe.cz

Pharmaceuticals are widely used in both human and
veterinary medicine and their amount in environment is
increasing considerably. Although contaminated municipal
wastewaters are treated in wastewater treatment plants, many
of these substances are unaffected by the current treatment
processes. In the present study we concentrated on diclofenac
(DCF) and paracetamol (PCT) as two typical candidates of
non-steroidal anti-inflammatory drugs (NSAIDs) which
belong to most widespread pharmaceuticals over the whole
world. Application of wastewater for irrigation of agricultural
crops mainly in arid areas represents a risk for both
environment and crop plants.

There are some information in the literature about
uptake and metabolism of diclofenac in barley (Hordeum
vulgare) and horse radish (4drmoracia rusticana)', Typha
latifolia® and cress (Lepidium sativum)® and for paracetamol
in horse radish (drmoracia rusticana)® but there is no
information how the uptake of pharmaceuticals influences
primary metabolism of the plants. Therefore our main goal
was to investigate changes in the primary metabolism of pea
and maize which were selected for the study.

Pea (Pisum sativum) and maize (Zea mays) as
representatives of dicot and monocot crops were cultivated in
nutrient solution without (control) and with DCF or PCT (0.1,
1, 5, and 10 mg/L) for 20 days under controlled conditions.
After harvesting plants were divided into roots, stem and
leaves and oven-dried. Primary metabolites were analyzed in
the extracts using HRMS LTQ Orbitrap XL. Amount of
pentoses, hexoses and disaccharides is generally increasing
with the concentration of both pharmaceuticals in all parts of
the plants. The concentrations profiles of amino acids are
different regarding their involment in the metabolic pathways
and are dependent on Kow of pharmaceuticals.

This work was supported by Czech Science Foundation, No.
GF 17-33746L and by Ministry of Education, Youth and
Sports, NPU, No. LOI415.
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NOVE MOZNosTI STUDIA MIGRACE 5
ELEMENTARNIHO NANOZELEZA V LABORATORI

PETR PARMA, MIROSLAV CERNIK
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Pro sanaci redukovatelnych kontaminantli v Zivotnim
prostfedi metodou in.situ je jiz fadu let s vyhodou pouzivano
nanozelezo. S ohledem na povahu kontaminantd a v zavislosti
na podminkach na sanované lokalité jsou stale vice pouzivany
preparaty nanozeleza s riznou povrchovou modifikaci. Pro
efektivni pouziti nanozeleza je nutné znat jeho migracni
schopnost v sanované zeming (horning).

Za UcCelem detailniho studia migrac¢nich schopnosti
riznych typu nanozeleza bylo na TUL vyvinuto unikatni
zafizeni umoznujici on-line sledovani migrace v prubé¢hu
kolonovych experimentt. Cilem bylo dosaZzeni co nejvyssi
citlivosti. Z tohoto divodu, je méfeni zaloZeno na zcela jiném
principu, neZ je publikovéano v literatuie’. Zaiizeni pracuje na
principu velmi pfesného méfeni zmén frekvence oscilatoru,
kde jadrem civky je méfené prostredi. Pti pracovni frekvenci
10kHz je schopno méfit zmény na urovni 1 mHz. Diky
optimalizované konstrukci, se detekéni limit pohybuje pod
hodnotou jednoho miligramu Zeleza v prostoru uvnité méfici
civky.

Zatizeni je mozno vyuzit pro laboratorni experimenty
vramci studia migraénich vlastnosti nano a mikro c¢astic
zeleza. Soulasné je také wvyuzitelné pro efektivni
nedestruktivni méfeni obsahu elementarniho Zeleza v pevnych
vzorcich jako jsou napf. vrtna jadra odebrand po provedené
aplikaci nanozeleza v ramci sanace a sledovat tak migraci
v realnych podminkach. Tim Ize efektivné vyhodnotit dosah
aplikace v okoli aplika¢niho vrtu.

Zatizeni zalenéné do komplexni aparatury umoziuje
provadéni dlouhodobych (i vice nez 36 hodin) migra¢nich
experimentt v dlouhych kolonach (200cm).

Pro kalibraci zafizeni byly vyrobeny etalony
s rovnomérné distribuovanymi mikrocasticemi elementarniho
zeleza. Byl vyvinut novy matematicky algoritmus umoziujici
vhodnou diskretizaci naméfené¢ho signalu a diky tomu lze
znaméfenych dat ziskat informaci o  koncentraci
elementarniho zeleza v kolong v pribéhu experimentu.

Vyzkum prezentovany v tomto clanku byl podporen projektem
TE01020218 , Ekologicky Setrné nanotechnologie a
biotechnologie pro cisteni vod a pid*, operacni program: TE
— Program Technologické agentury CR na podporu rozvoje
dlouhodobé spoluprdce ve vyzkumu, vyvoji a inovacich mezi

[ . (13
verejnym a soukromym sektorem ,, Centra kompetence™".
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SEPARACE ALKOHOLI“.; Z VO]?NYCH ROZTOKU
S VYUZITIM REVERZNI OSMOZY

KAROLINA JASTREMBSKA, HANA JIRANKOVA,
PETR MIKULASEK
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karolina.jastrembska@student.upce.cz

Membranové procesy jsou v soucasnosti chapany jako
moderni  technologie ekvivalentni mnoha konvenénim
separatnim technikdm. Mezi jejich hlavni vyhody patii
separace latek pii teplotach nizsich v porovnani s klasickymi
metodami, zvySeni ucinnosti separace a niz$i prostorova
naroénost'. S tlakovymi membranovymi technologiemi se lze
jiz bézn¢ setkat v mlékarenském primyslu ¢i primyslu
zpracovani odpadnich vod?.

Cilem této prace je ovéfit moznost separace vybranych
alkohold s vyuzitim reverzni osmozy. V ramci experimentalni
prace  byly  studovany  binarni  roztoky  alkohol-
demineralizovana voda. Pro posouzeni vlivu faktort, které
olivituji separaci latky, byly vybrany ctyfi alkoholy: ethanol,
n-propanol, i-propanol a butanol. Mezi faktory, které byly
uvazovany, lze zahrnout zejména faktory procesni, tj.
aplikovany tlakovy rozdil ¢i koncentraci latky. Na zakladé
vysledkl byly k posouzeni dale navrzeny fyzikalné-chemické
parametry napf. molarni hmotnost latky, geometrie molekuly
a polarita latky.

Analyzou experimentalnich dat byl potvrzen pozitivni
vliv aplikovaného tlakového rozdilu na vykon jednotky. Jako
zajimava oblast zde vystupuje separace slozky, kterou lze
vyjadrit koeficientem rejekce. V ramci experimenti nebyl
potvrzen zakladni ptedpoklad: se zvySujici se molarni
hmotnosti latky roste i retence latky. Nejvyssi hodnotu
koeficientu rejekce vykazoval i-propanol. Tento fakt
poukazuje na komplexnost procesu separace, kdy nachazeji
uplatnéni i jiné fyzikalné-chemické jevy a faktory.

Tato prace vznikla
SGS 2018 _003.

za  financéni  podpory  projektu
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VYUZITi VYSOKOPECNICH STRUSEK
PRO IMOBILIZACI FENOLU Z ROZTOKU

DIMITRIJ KOLNICENKO, KAROLINA PESOVA,
TOMAS JURICA, LENKA BLAHOVA, MARTIN
MUCHA, ZUZANA NAVRATILOVA

Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Ostravska
univerzita, 30. dubna 22, 701 03 Ostrava, Ceskd republika
dima.kol@seznam.cz

Problematika ukladani odpadi obsahujich organické
polutanty patii k Casto feSenym problémtiim soucasnosti. Pro
odstraiiovani a imobilizaci riznych organickych polutanti
zvodného prostfedi se nejCastéji vyuzivda adsorpce na
vhodnych materidlech'’. Vysokopecni strusky piedstavuji
materialy na bazi silikatl, které vznikaji jako odpadni produkt
pii vyrobé surového Zeleza. Nachazeji vyuziti ve stavebnictvi,
kdy jsou casto po upravé alkalickou aktivaci pouzivany do
betont®. Strusky piedstavuji také material pouZitelny pro
odstrafiovani polutantd z vodného prostiedi*®. V této praci je
zkouména moznost vyuziti surové a alkalicky aktivované
vysokopecni strusky pro imobilizaci fenolu
z vodného roztoku. Struska dodana spole¢nosti ArcelorMittal
Ostrava a.s. byla alkalicky aktivovana roztokem vodniho skla
(Kittfort s.r.o0., Praha) s pomérem SiO,:Na,O 1:1.

Surova i alkalicky aktivovana struska byla nasycena
fenolem (p.a., Mach chemikélie s.r.o., Ostrava) z vodného
roztoku o koncentraci 10 mmol/l (kontaktni ¢as 24 hodin).
Adsorpce fenolu byla povrzena analyzou roztokii po sorpci
metodou UV-VIS spektrometrie (Varian Cary 50, USA).
Nasycené strusky byly vysuseny pii laboratorni teplot¢ a poté
tepelné modifikovany pii teplotach 100 a 500 °C s cilem
stabilizace materialu. VSechny materidly byly analyzovany
metodou infracervené spektrometrie (FTIR) na pfistroji
Nicolet 6700 (Thermo scientific, USA). FTIR analyza
potvrdila ptitomnost fenolu v nasycenych materialech a také
strukturni zmény materiald po tepelné modifikaci. Nasledné
byly provedeny louzici experimenty demineralizovanou
vodou s upravenou hodnotou pH na 3, 7 a 10 pomoci HCI
a NaOH (oboji p.a., Mach chemikalie s.r.o., Ostrava). Bylo
zjisténo, Ze materialy po tepelné modifikaci vykazuji stabilni
chovani. Vysokopecni strusky se jevi jako mozné materialy
pro imobilizaci fenolu z vodnych roztokd.

Tato prdace vznikla za podpory grantu studentské grantove
souteze OU reg. ¢. SGSO8/PrF/2018.
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Ukladani odpadti obsahujich slouéeniny tézkych kovu
predstavuje v soudasnosti Siroce zkoumany problém. Pro
odstrafiovani a imobilizaci tézkych kovi z vodného prostiedi
se nejcastdji vyuzivid adsorpce na vhodnych materialech'.
Vysokopecni strusky ptfedstavuji materidly na bazi silikatu,
které vznikaji jako odpadni produkt pfi vyrobé surového
zeleza. Nachazeji vyuziti ve stavebnictvi, kdy jsou Casto po
Gpravé alkalickou aktivaci pouZivany do betont’. Strusky
pfedstavuji  také material pouzitelny pro odstranovani
polutantii z vodného prostiedi**. V této praci je zkoumana
moznost vyuziti surové a alkalicky aktivované vysokopecni
strusky pro imobilizaci olovnatych iontli z roztoku. Struska
dodana spole¢nosti ArcelorMittal Ostrava a.s. byla alkalicky
aktivovana roztokem vodniho skla (Kittfort s.r.o., Praha)
s pomérem SiO,;:Na,O 1:1. Surova i alkalicky aktivovana
struska byla nasycena olovnatymi ionty z roztoku PbNO; p.a.
(Lach-ner s.r.o., Neratovice) o koncentraci 80 mmol/l
(kontaktni ¢as 24 hodin). Alkalicky aktivovana struska
vykazovala vétsi imobilizované mnozstvi olovnatych iontl ve
srovnani se surovou struskou. Nasycené strusky byly
vysuSeny pfi laboratorni teploté a poté tepeln¢ modifikovany
pfi teplotach 100, 500 a 1000 °C s cilem stabilizace materialu.
Vsechny materidly byly analyzovany metodou infracervené
spektrometrie (FTIR) na pfistroji Nicolet 6700 (Thermo
scientific, USA). FTIR analyza potvrdila strukturni zmény
materialu po tepelné modifikaci. Nasledné byly provedeny
louzici experimenty demineralizovanou vodou s upravenou
hodnotou pH na 3, 7 a 10 pomoci HCI a NaOH (oboji p.a.,
Mach chemikalie s.r.o., Ostrava). Bylo zjiSténo, Ze stabilita
materiald vici louzeni olovnatych iontl stoupé s hodnotou pH
louziciho roztoku a s rostouci teplotou tepelné modifikace
materialu. Alkalicky aktivovana vysokopecni struska miize
predstavovat vhodny material pro imobilizaci olovnatych
iontl z vodnych roztoki.

Tato prdace vznikla za podpory grantu studentské grantové
souteze OU reg. ¢. SGSO8/PrF/2018.
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PLANT CELL WALLS AS DEFENCE MECHANISMS
AGAINST ABIOTIC STRESS

ZUZANA VATEHOVA, KARIN KOLLAROVA, ANNA
MALOVIKOVA, DESANA LISKOVA
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Dubravska cesta 9, 845 38 Bratislava, Slovakia
zuzana.vatehova@savba.sk

Cadmium is a well-known environmental pollutant with
distinctly toxic effects on plants. To minimize the detrimental
effects of cadmium and its accumulation, plants have evolved
detoxification mechanisms. Such mechanisms are mainly
based on chelation and subcellular compartmentalization. The
plant cell wall is an important cell feature that performs
numerous essential functions. As the first barrier it prevents
the input of toxic metals into the cell and plant organ, but this
defense mechanism is still fully unknown. In this connection
the effect of toxic cations on cell wall polysaccharides
composition in roots of maize has been studied.

Zea mays L. as a member of the Poales, has peculiar
primary cell walls of the type II distinguished by higher
content of hemicelluloses (arabinoxylan, glucurono-
arabinoxylan, arabinogalactan) and lower content of
xyloglucans and pectin compared to dicots. A combination of
extractions (hot water and alkali), chemical (content of uronic
acids, phenolics, proteins), and analytical (HPLC) methods for
the characterization of cell wall composition in plants treated
with cadmium cations were used. Alkali extractions with
significant changes in the composition were applied to
acolumn of DEAE Sephadex for futher separation and
purification. NMR analysis was used for better description of
polysaccharide subextractions. The results indicate that the
cell wall functions not only as a sink for toxic metal
accumulation, but is under the metal stress also modified.

Better understanding of plant cell wall function in
defense against toxic metals could point out plants utilizable
in the green technique, phytoremediation, for cleaning up
toxic metal-contaminated soils and water.
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CHEMIDCKA CHARAKTERIZACE GENETICKYCH
ZDROJU ZELENIN A SPECIALNICH PLODIN

SANJA CAVAR ZELJKOVIC™, SANDRA BENICKA?,
LUCIE CERNOCHOVA",VERA DOSEDELOVA?,
TIBOR BERES”, HELENA STAVELIKOVA?, PETR
TARKOWSKI*"*

“ Oddeéleni genetickych zdrojii zelenin, lécivych rostlin a
specialnich plodin, Centrum regionu Hand pro
biotechnologicky a zemédelsky vyzkum, Vyzkumny ustav
rostlinné vyroby, v.v.i., Slechtitelii 29, 78371 Olomouc,

b Centralni laboratore a podpora vyzkumu, Centrum regionu
Hana pro biotechnologicky a zemédélsky vyzkum,
Prirodovédecka fakulta, Univerzita Palackého v Olomouci,
Slechtitelii 27, 78371 Olomouc, Ceskd republika
tarkowski@genobanka.cz

Systematicky sbér, studium a konzervace genetickych
zdrojt rostlin je jednou z hlavnich aktivit Vyzkumného tstavu
rostlinné vyroby, v.v.i. Tato aktivita je podporovana
Ministerstvem zemédélstvi v ramci Narodniho programu
konzervace a vyuzivani genetickych zdroji rostlin a agro-
biodiverzity. Oddé¢leni aplikovaného vyzkumu zelenin
aspecidlnich  plodin  (Centrum region Hand pro
biotechnologicky a zemédélsky vyzkum) pecuje v Olomouci
o sirokou kolekci genetickych zdroji zelenin (vice nez 10 000
polozek), 1éCivych, aromatickych a kofeninovych rostlin
(LAKR; téméf 1000 polozek). Jedna se o rostliny tradiéné
péstované ve Stiedni Evropé. Polozky genofondu predstavuji
vyznamny potencidlni zdroj novych znakd a vlastnosti pro
Slechténi, farmacii a v ochrané a tvorbé zivotniho prostiedi
(napt. fenologické charakteristiky, geny rezistence, obsah
nutricné vyznamnych latek a sekundarnich metabolith).
Chemicka charakterizace biologického materialu je integralni
soucasti péce o genetické zdroje, nabizi dopliujici informace
o kvalit¢ materidlu. V prezentaci jsou predstaveny pouzivané
metody analyzy primarnich (sacharidy, aminokyseliny, malé
organické kyseliny) i sekundarnich metaboliti (glukosinolaty,
flavonoidy,  terpenoidy, kanabinoidy, kapsaicinoidy,
polyaminy) a vyuziti vysledkd k hodnoceni kvality polozek
genofondu.
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ROUSKOVY PYL A PERGA: VYUZITI )
SCREENINGOVYCH METOD PRO URCENI
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“Ustav sacharidii a cerealii, Fakulta potravinarské
a biochemické technologie, VSCHT Praha, 16628 Praha,
Ceska republika, ® Institit ochrany biodiverzity a biologickej
bezpecnosti, Fakulta agrobiologie a potravinovych zdrojov,
Slovenska polnohospodarska univerzita v Nitre, Tr. A. Hlinku
2, 949 76 Nitra, Slovenska republika

blehar@vscht.cz

Kvétovy pyl, nektar a véeli vymésky tvoii rouskovy pyl.
Ten je nasledné ptinesen véelou do ulu, kde je ukladan do
plastvi a zakonzervovan'. V priibéhu skladovani viak dochazi
k fermentaci rouskového pylu a stava se z n&j perga’.

Pro srovnavaci studium bylo pouzito Sest vzorkl
monofloralniho rouskového pyld riiznych botanickych druht
a pét vzorkd pergy zrlznych oblasti Slovenské republiky
a Ukrajiny. Od kazdého vzorku bylo naméteno FTIR ATR
a FT Ramanova spektra, byl stanoven obsah vody a aktivita
vody. Struktura a botanicky ptvod vzorkl byly sledovany na
zaklad¢ obrazti SEM. Spektroskopicka data byla vyhodnocena
pomoci multivariaéni analyzy PCA v programu TQ analyst
(ThermoScientific, USA). FTIR ATR a FT Ramanova
spektroskopie se ukazaly jakou rychlé a nedestruktivni
metody citlivé na chemické slozeni rouskového pylu a pergy.
Pomoci statistického vyhodnoceni je nasledné¢ mozné od sebe
oddélit jednotlivé vzorky téchto vcelich produkti podle
chemického slozeni a botanického ptivodu a zaroven urcit
jejich homogenitu.

Financovano z ucelové podpory na specificky vysokoskolsky
vyzkum (MSMT & 21-SVV/2018).
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kolackova@utb.cz

Népoj ze suSenych listkt rostliny Camellia sinensis L.
patii k jednomu z nejoblibenéjsich napoji. Studie ukazuji, ze
konzumace C¢aje mize snizit riziko kardiovaskularnich one-
mocnéni, coz je pfipisovano vyssi antioxidacni aktivité spoje-
né s vysokym obsahem fenolickych latek'?. Dle procesu vyro-
by se dé&li caje na fermentované, polofermentované
a nefermentované. Kofein, jedna z biologicky aktivnich latek
Caje, patii mezi rostlinné alkaloidy nalezejici do skupiny me-
tylxantind, stimulujicich CNS. Kromé caje je jeho vyssi
mnozstvi také v kave®. Pozitivni Gi&inky kofeinu tedy spocivaji
napt. ve zvysSeni bdélosti a snizeni tinavy. Ovsem u citlivych
osob muize nadméerna spotfeba zplsobit i problémy jako napf.
vysoky krevni tlak, bolest hlavy, nespavost, zvyseny tlukot
srdce, nevolvost & nervozitu™. Dle v&deckého stanoviska
European Food Safety Authority (EFSA) je stanoven bezpec-
ny jednorazovy piijem kofeinu az do 200 mg pro dospélého
jedince vyjma t¢hotnych Zen a déti®,

Metodou HPLC bylo zjisténo, ze obsah kofeinu se pohyboval
v rozmezi 34,5-36,8 mg/g u cernych cajt, 18,3-22,4 mg/g
u ¢aju zelenych a 6,2-27,7 mg/g u oolong ¢aju.

N
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CH4

Vzorec kofeinu

Tato prdace vznikla za podpory grantu UTB ve Zliné IGA/
FT/2018/006.
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Julinova@utb.cz

V soucasnosti je hlavnim trendem vyuziti Skrobu na
vyrobu obalovych materidll na bazi termoplastifikovaného
Skrobu (TPS). Nicméné mezi nevyhody TPS patii
retrogradace a neuspokojivé mechanické vlastnosti v suchém
ivlhkém prostiedi. Dal§i podstatnou nevyhodou je jeho
kiehkost. Bylo zpozorovano, ze pii skladovani a starnuti
podléha TPS strukturalnim zménam. Dochazi k uvoliovani
zmek¢ovadel a vody ze struktury. Tyto zmény se projevuji
veétsi tuhosti a ldmavosti materialu. Proto byla velka cast
vyzkumu TPS zaméfena na zlepSeni vlastnosti pomoci
ekologicky vhodnych anorganickych nebo organickych plniv.

Hlavnim cilem této studie bylo zkoumat vliv
anorganického a organického plniva na rychlost biodegradace
TPS materialt (ve form¢ filmt) uréenych predev§im pro
zemé&délské aplikace a agrochemii. Jako anorganickd plniva
byly pouzity komeréné dostupné mineralni jily s velikosti
&stic v nano rozmérech (Cloisite®Na®, Sabenil®-bentonit,
Lutila®-bentonit, Kaolin, Silica powder, Kiemelina). Jako
organické plnivo byla zvolena odpadni celuldza, kterd je levna
a snadno dostupnd. Jedna se tak o zpracovani odpadnich
materiali. Vzhledem ke skutecnosti, ze TPS plnéné odpadni
celuléozou jsou vice nachylné k adsorpci vlhkosti, byly
otestovany také materidly vyztuZzené bambusovymi vlakny
a hydrofobizované fermezi.

Z vysledk biodegradacnich respirometrickych testt
muzeme konstatovat, ze kompatibilita a interakce mezi
polymerni matrici a jily nebo organickymi plnivy nejsou
v pfipadé testovanych TPS materialt (filmti) rozhodujici pro
rychlost a stupen biologického rozkladu, i ptesto ze FTIR
analyza potvrdila silné interakce mezi nékterymi typy jila
(Lutila®-bentonite a Silika powder) a §krobem. Nepodafilo se
najit prakticky zadnou souvislost mezi intenzitou interakei jil-
§krob u jednotlivych materialti a jejich koneénou biolgickou
rozlozitelnosti. Rychlost biologického rozkladu zavisela na
rozpustnosti ve vod¢ (25 °C, 37 °C) a nasakavosti (relativni
vlhkost 54 % resp. 100 %). TPS materialy, které mély
nejvyssi procento nasdkavosti a byly nejvice ve vodeé
rozpustné, podléhaly biologickému rozkladu nejrychleji. TPS
materialy hydrofobizované fermezi se rozkladaly nejhiife ze
vSech testovanych materiald. Hydrofobizaci bylo sice
dosazeno zvySené odolnosti proti vlhkosti, avSak za cenu
snizené biologické rozlozitelnosti.

Tato prdace vznikla za podpory interniho grantového projektu
Univerzity Tomase Bati ve Zline IGA/FT/2018/009.
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New Technology — Research Centre in the Westbohemian
Region, West Bohemian University, Universitni 8, 301 14
Pilsen, Czech Republic

sestak@fzu.cz

The subject is focusing on the newly adjusted
thermodynamic degree of freedom which is dimension.
Nanoworld thermodynamic groundwork unfolds from a single
phase division into o and /S separated by interface the
curvature of which request the higher pressure on the concave
side with respect to the surrounding, p, ie., p, > pg = p
(Young-Laplace effect). It can happen by splitting up
(division, cleavage) or nucleation, as well as by elastic
deformation (strain) of already existing surface due to the
impact if isotropic or nonisotropis stress, dwg,r= g dA, where
the scalar parameter y (defined as a specific surface energy) is
always positive (due to the stability criteria) and is independent
on the surface, A. Performed work, dwg,r = f dAq. = f A de,
causes elastic deformation (strain ¢) of the original surface
assuming de = d4/A4. Unite specific surface work is called
surface stress, f, and possesses generally tensor denomination
but for isotropous environment become scalar following
Wt = f Acast- As a result, we can say that any nanosystem
possesses its size as an extra degree of freedom, equilibrium
of which requires a modification of traditional macroscopic
thermodynamics. Everything factually originates from the
Kelvin historical relation, p/p.= 2Vg/(RTr), and the related
equation for temperatures, 7/7, =2V g/(AH r). In the other
words it means that if we want to create any equilibrium
modification for a variation of curvature upon the change of
external conditions (7, p) we have to change either pressure
(from py.. to ps, under constant 7.,) or temperature (from 7, to
T:under constant,) so that the change in the difference of bulk
chemical potentials Ap is compensated by negative 2yVym(1/1).
It associates similar effect as rapidly changed temperature
when observing real shapes kinetic phase diagrams
(temperature shifts) providing a new space for novel
thermophysical studies including impact of eccentricity of
heat transfer, heat capacities or phase relations in
nanodimensional space. Modern descripttion came with the
paper introducing the term ‘microcluster’ as a new phase of
matter and book showing that they cannot be formed fully
accidentally but the atoms are combined according some
‘magic numbers’ (e.g. Fibonacci following the calcium
clusters series 561, 923, 1415, 2057, etc). The particle is in
order of size (*NN d) where N is the number of atoms and d is
their diameter showing that for d~2-3 A is N~2—10 nm. There
exist metal model clusters describing systems up to 80 atoms.
The number of atoms of a nanoparticle can be derived from
the Loschmidt number giving 2.6x10' atoms in a cubic cm of
a substance so that about 10* atoms are contained in
nanoparticle cube with a side of 100 nm. It associates with
a notion of the so-cooled Planck’s mass amounting 2.17x10°g
and specifying the boundary of quantum world. In
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a crystallographic view spheres of a given radius or regular
tetrahedral with a given edge can be assumed as the most
closely packed in space, i.e., crowded so that the ratio
between the filled part of the space and the unfilled part
would be as large as possible. Using polyhedra the whole
space could be filled by appropriate packing of the congruent
specimens of these polyhedra starting e.g. from a cube, adge,
a, (surface/volume: A/V = 6/a), terehedron, via penta-, hexa-,
hepta-, nona-, deca-, dodeca-, icosa-, triaconta-, hexaconta-,
enneaconta-, up to an infinite faceted ultimate sphere of
radius, 1, (A/V = 2/r). Another important process of covering
a space with polyhedra is the so called stellation, following
the historical Kepler constructions (year 1611) of the first two
other stellar polyhedrons from dodecahedron. This
multiplication process of self-repetition yields the specificity
of a self-similar system which shows statistically the same
properties at many scales and which is well known as sourced
on the Koch curves (i.e. snowflakes), further defining the self-
similarity dimension in the sphere of fractals expressing thus
the complexity of an object and giving the intermediary to
chaos (supposing both ways from the top to bottom and vice
versa). Similarly assumed clustering is close to the real
pattern of a structure evolution from disorder (chaos), local
ordering up to periodic structures sometimes including
structural code or even inorganic gene and became close to
the topic of chemistry beyond the molecule and special
associated as superatoms exhibiting the quantum properties of
nanoclusters (i.e. quantum nature of nanostes).
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HYDROLYSATES ON POLYETHYLENE GLYCOL
STUDIED BY NONISOTHERMAL DSC
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PETER SIMON, TIBOR DUBAJ

Faculty of Chemical and Food Technology, Slovak Technical
University, Radlinského 9, 812 37 Bratislava, Slovakia
zuzana.cibulkova@stuba.sk

Keratins, naturally occurring fibrous biopolymers, are
secondary raw materials from leather and food industry. These
biomaterials are suitable for a range of different technical or
medicinal applications. Due to the high content of thio-
aminoacids — methionine and cysteine and the presence of
intermolecular disulfide bonds in their structure, the keratin
hydrolysates can act as antioxidants'.

Thermooxidative degradation of materials occurs in two
stages. The first one is the induction period (IP), where
seemingly no chemical reaction takes place. At the end of the
induction period oxidation begins. Oxidation of the material is
connected with a sudden change in material properties.
Therefore is the length of IP often taken as a measure of the
material stability®.

In this study, the antioxidant properties of several keratin
hydrolysates in polyethylene glycol matrix (PEG) was studied
using nonisothermal DSC. From the nonisothermal
measurements the kinetic parameters and IPs were obtained
using Berthelot-Hood temperature function®. In order to
characterize the antioxidant effect of individual keratin
hydrolysates, protection factors and antioxidant effectiveness
have been calculated. Their values document, that the
antioxidant effect of keratin hydrolysates is dependent on the
hydrolysis technology. In some cases only negligible
antioxidant effect on PEG has been observed. Generally, the
antioxidant effect of keratin hydrolysates can be compared to
the effect of lignin in polypropylene matrix”.

Financial support from the Slovak Research and Development
Agency (APVV-15-0124) is gratefully acknowledged. The
financial support from the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic (VEGA 1/0592/15) is also acknowledged. The
financial support from the Structural Funds of EU, OP R&D

by implementation of the project “University Science Park of

STU Bratislava” (ITMS 26240220084) is also acknowledged.
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Polymer materials are sensitive to changes in chemical
structure due to the effect of external conditions such as heat,
light and radiation in the presence of oxygen. Chemical and
physical changes in polymer materials caused by these factors
are generally known as ageing or degradation of materials and
are obviously unwanted. Thermooxidative degradation
represents one of these undesirable aspects. It generally takes
place in two stages: the first one is the induction period and
the second one is the oxidation itself. At the end of the
induction period, sudden changes in materials properties
occur, so, that its length is often considered a measure of the
material stability’.

The aim of this work was to study thermooxidative
stability of coaxial cable used in a nuclear power plant. The
samples contained the original unaged cable and cable aged
by various degradation doses. The accelerated ageing of the
cable was performed by heat, y-radiation and combination of
these factors. Non-isothermal DSC measurements were
chosen to study the thermooxidative stability of the samples.
Kinetic parameters of the induction periods were obtained
from the experimental data using isoconversional method.
They enabled to predict the thermooxidative stability of the
studied materials. Induction periods were calculated using
non-arrhenian Berthelot-Hood temperature function'. The
stability of materials was evaluated by two criteria: the length
of the IP and the residual stability. Based on the obtained
results, it has been demonstrated that the heat, irradiation and
combination of heat and y-radiation exhibited a negative
effect on the lifetime of the cable. In this case, the
thermooxidative stability of cable coating decreases with
increasing degradation dose.

Financial support from the Slovak Research and Development
Agency (APVV-15-0124) is gratefully acknowledged. The
financial support from the Scientific Grant Agency of the
Slovak Republic (VEGA 1/0592/15) is also acknowledged. The
financial support from the Structural Funds of EU, OP R&D
by implementation of the project “University Science Park of
STU Bratislava” (ITMS 26240220084) is also acknowledged.
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Oxidation of materials is connected with evolution of
heat or mass changes so that the thermoanalytical techniques
such as the differential scanning calorimetry (DSC) or the
thermogravimetry (TG) can be applied for its study.
Thermooxidative degradation of organic materials occurs in
two stages. The first one is the induction period (IP), where
seemingly no chemical reaction takes place; then, the main
oxidation stage proceeds. At the end of IP mostly a sudden
deterioration of material properties occurs. Therefore, the
length of IP is often taken as a measure of the material
thermooxidative stability'.

In this paper, kinetic description of the lengths of IP will
be presented'. The method is based on the generalized rate
equation and, in fact, it is a special kind of isoconversional
method. It will be shown how to use the kinetic parameters
obtained for the predictions of the service life of materials.
Application of non-arrhenian temperature functions will be
justified® and the concepts of the protection factor, residual
stability and antioxidant effectiveness will be introduced™.
Application of the method will be demonstrated on the case
studies of the oxidative degradation of biodiesels® and the
performance of antioxidants for rubber matrices evaluated by
differential scanning calorimetry®.

Financial support from the Slovak Research and Development
Agency (APVV-15-0124) and from the Scientific Grant
Agency of the Slovak Republic (VEGA 1/0592/15) is
acknowledged. The financial support from the Structural
Funds of EU, OP R&D by implementation of the project
“University Science Park of STU Bratislava” (ITMS
26240220084) is also acknowledged.
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Rare earth aluminate-based ceramics materials represent
an interesting approach to ceramics with important
mechanical properties (hardness, fracture strength /toughness),
thermal stability and creep resistance at elevated temperatures.
These properties designate these materials for various
aerospace (jet aircraft engines) and industrial (high efficiency
power generation gas turbines components) applications.
Glasses in system AlLO;-RE,O; (RE=Y, La) with high
alumina content Table I, were prepared in the form of glass
microspheres (Figure 1.) by flame synthesis'.

Table I

List of prepared compositions
Sample A1203 Y203 XRD
name [mol.%] [mol.%]
AY-E 76.8 23.2 amorphous
AY-G 81.8 18.2 YAG
ALa-E 76.2 23.8 amorphous
ALla-G 50.0 50.0 LAP

Fig. 1. SEM micrographs of prepared system: a) AY-E sample, b)
ALa-E sample. Figure 1. SEM micrographs of prepared system:
a) AY-E sample, b) ALa-E sample

The HT XRD results were compared with the results of
DSC measurements, conducted in the temperature range
35-1200 °C at heating rates 2, 4, 6, 8 and 10 °C/min. In DSC
records of samples with eutectic compositions two exothermic
peaks were observed, on the contrary in DSC records samples
with composition of corresponding aluminates only one
exothermic effect was observed.
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Table II
The kinetics parameters of prepared samples

Sample peak m A +sd [min™'] Eapp £ 5d

[kJ mol ']

YAG 40  (5249.6)x10*  1100£10
AYE first 15 (5.1£3.5)x10™ 122245
second 2.0 (4.742.5)x10"! 175144
ALaP 20 (1.6£1.1)x10* 10505
ALAE first 20 (4.6£1.7)x10" 10873
second 2.5 (1.6£0.5)x10* 101443

The crystallization kinetics of prepared glasses were
examined in terms of JMAK model, modified for non-
isothermal conditions, and kinetic triplet (frequency factor A,
apparent activation energy E,,, and the Avrami coefficient m)
was determined (Table II) using RSS, Rzadj, and AIC criteria.
Isothermal crystallization experiments were performed and
morphology of crystallised microspheres was study by SEM.
The obtained results are discussed and reported.

This paper is a part of dissemination activities of project
FunGlass. This project has recieved funding from the
European Union’s Horizon 2020, research and innovation
programme under grant agreement No 739566. The financial
support of this work by the projects APVV 0014-15, VEGA
1/0527/18, VEGA 2/0026/17 is gratefully acknowledged.
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Lithné, sodné a draselné soli metatitani¢ité kyseliny byly
ptipraveny extrakei sulfatovych iontd ze struktury titanyl
sulfatu a jejich vyménou za hydroxylové skupiny z LiOH,
NaOH a KOH, =zatimco jejich Ti-O kostra zistala
zachovana'?. Vysledné materidly vykazuji specifické
strukturni vlastnosti, které byly popsany metodami skenovaci
a transmisni elektronové mikroskopie, Rtg difrakce a termické
analyzy spojené s hmotnostni spektrometrii.

Ziskané vzorky maji pravidelné tyCinkové krystaly
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ovelikosti asi 10 x 2 pum. Rtg difrakce prokézala, ze
hydrolyzni produkty jsou amorfni. Velikost a morfologie
nezihanych materialti zGstdvd zachovana i po vyzihani do
1000 °C, v ptipadé vzorku srazeného LiOH nebyly v pribéhu
zahtivani pozorovany zadné zmény tvaru krystald, vzorek
srazeny NaOH v prubéhu zahtivani krystalizuje ve vétsi
krystaly, vzorek srazeny KOH se sklada z ty¢inek pokrytych
nanovlakny.

Slozeni vétsich krystalii/nanovlaken bylo porovnéno se
slozenim tyCinek a bylo zjisténo, Zze se strukturné ani
chemickym slozenim nelisi.

Prvni krok termického rozkladu je charakterizovan
endotermickym pikem na DTA kiivce, ktery je spojen
s uvolnénim vody a oxidu uhli¢itého. Termicky rozklad do
300 °C je velmi podobny pro vzorky srazené LiOH a NaOH,
ale material srazeny KOH se chova odlisné. Zatimco je TIG-
KOH stabilni do 150 °C, rozklad TIG-LiOH a TIG-KOH
zacind hned na zacatku ohfevu.

Pti vyssich teplotach (400-650 °C dle vzorku) dochazi
ke krystalizacim amorfnich vzorkli ve smési anatasu
a titanatd, které byly detekovany jako exotermické piky na
DTA a dale interpretovany pomoci HT-XRD’.

Vyse popsané syntézni kroky oteviraji nové zplsoby

ptipravy  lithnych, sodnych a draselnych titanat
s kontrolovatelnou velikosti a tvarem.
Tato prace vznikla za podpory grantu TH0202110.
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The paper deals with a study of heat capacities of three
model alloys based on Fe-C-Cr. Alloys contained carbon of
0.34 wt. % and chromium in a range of 0.92—4.76 wt. %. Heat
capacities were studied in a low and high-temperature region.
The experimental heat capacities (“apparent heat capacities™)
were obtained using Differential Scanning Calorimetry (DSC)
with use of a continuous method. The Setaram MHTC (Multi
High-Temperature Calorimeter) 96 with a 3D DSC sensor was
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used for experiments with the wuse of DSC
method. Measurements were done in an inert atmosphere of
pure argon by a heating rate of 5 °C/min. The experimental
data were compared and discussed with the calculation results
using SW Thermo-Calc with the use of the TCFES.1
(Thermo-Calc Fe-based alloys) database. Structural and phase
analysis was performed with the use of the Olypmus IX70
optical microscope.

Experimentally and theoretically obtained values for all
alloys show the same trend in the temperature range 457.15—
1017.15 K, 1104.15-1713.15 K and 1804.15-1853.15 K. The
experimentally obtained heat capacities are within the range
0f 0.44-1.19 J/K-g and the calculated ones are in the range of
0.52-1.11 J/K-g. The highest value of the experimentally
determined maximum in the phase transformation of a—y is
4.07 J/K-g and the calculated maximum of this transformation
is 7.89 J/K-g. The highest value of the experimentally
determined maximum in the melting range is 11.68 J/K-g and
the calculated maximum is 9.42 J/K-g. Last two values are for
alloy, which has the highest content of chromium.

The dependences of heat capacity on common variables
(temperature, pressure) are also commonly used as the input
data in software packages (e.g. ProCast, Magmasoft, ANSYS
Fluent) that are applicable in the field of applied research for
simulations of technological processes'.

This paper was created on the Faculty of Metallurgy and
Materials Engineering in the Project No. LO1203 “Regional
Materials Science and Technology Centre — Feasibility
Program* funded by Ministry of Education, Youth and Sports
of the Czech Republic, GACR project No. 17-18668S, student
project SP2018/60, SP2018/93 and of the Moravian-Silesian
Region as part of the project “Support of gifted students of
doctoral studies at VSB-TUO* (no.: 04766/2017 / RRC).
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Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Ostravska
univerzita, 30. dubna 22, 701 03, Ostrava, Ceskd republika
G.Hotova@seznam.cz, Vaclav.Slovak@osu.cz

Kinetické studium nizkoteplotni (<300 °C) povrchové
oxidace uhlikatych materidld bylo provedeno za ucelem
zjisténi optimalnich parametrd (teplota, obsah kysliku
v atmosféfe) pro ptipravu maximalné povrchové oxidovaného
materialu.

Neizotermické termogravimetrické experimenty byly
provedeny zahtivanim vzorku uhlikatého materialu v oxida¢ni
atmosféfe (20, 50 a 80% smés O,:N,) rychlosti 10 K min ' do
teploty 1000 °C. Na zékladé¢ provedenych neizotermickych
experimentid byly zjistény teploty vhodné pro izotermické
studium povrchové oxidace uhlikatych materiald. Samotné
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izotermické experimenty byly provedeny zahiivanim ~5 mg
vzorku na zvolenou teplotu po dobu 2 hodin.

Na zakladé provedenych izotermickych experimentt lze
predpokladat, ze prib&h nizkoteplotni oxidace uhlikatych
materiali lze popsat tfemi reakcemi: i) vznik kyslikatych
funkénich skupin, ii) samotna oxidace uhlikatych materiala
vedouci ke shofeni vzorku a iii) rozklad vzniklych kyslikatych
funkénich skupin.

Uvedeny model tii reakci byl pouzit k ziskani kinetické
rovnice celého procesu, kterd umoznuje simulovat oxidaci za
riznych podminek a zjistit optimalni parametry pro
maximalni miru povrchové oxidace. Pro popis oxidace
uhlikatych materialti byl pouzit zkraceny Sestak-Berggren
kineticky model a kinetické parametry byly nalezeny
prostednictvim nelinearni regrese.

Zjisténé optimalni parametry v 20, 50 a 80% atmosféte
kysliku vedly k ~4,5% hmotnostnimu nartistu (odpovidajici
vytvofenym kyslikatym skupindm), coz bylo ovéfeno
i experimentalné (viz Schéma 1, (a)).

Zahrnuti zavislosti parcialniho tlaku do kinetické
rovnice vedlo k predikci optimalnich parametrd (100% O,,
201 °C, + 5,48 %), kterych nebylo mozné experimentalné
dosahnout (Schéma 1, (b)). Ziejmy rozdil mezi teoreticky
a experimentdln¢ naméfenym prubéhem TG kiivky je
pravdépodobné zplsoben nevhodnym popisem zavislosti na
tlaku (model po,"), coz zpusobilo snizeni vérohodnosti
a schopnosti predikce optimalnich parametrii.

106 4

o /_/___,—— /,_
LT P -
=
$ 102
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Schéma 1. Porovnani optimalnich parametri (teor, ¢erna ¢ara)
pro maximalni chemisorpci Kkysliku na povrchu uhl. materiala
s experimentalné (exp, Sedé body) naméfenymi daty
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KINETIKA KONDENZACE RESORCINOLU

S FORMALDEHYDEM Z NEIZOTERMNICH DSC
MERENI

VACLAV SLOVAK, EVA KINNERTOVA

Katedra chemie, Prirodovédecka fakulta, Ostravska
univerzita, 30, dubna 22, 701 03 Ostrava, Ceskd republika
vaclav.slovak@osu.cz

Acidobazicky  katalyzovana  sol-gel  kondenzace
resorcinolu (R) s formaldehydem (F) je prvnim krokem
ptipravy tzv. resorcinol-formaldehydovych gel,
nejbéznéjSich prekursorti aplikacné zajimavych poréznich
uhlikatych xero-, kryo- nebo aerogeld. Vlastnosti vyslednych
uhlikatych materiali Ize u¢inné kontrolovat mj. podminkami
kondenzace (pocate¢ni pH, teplota, doba kondenzace,
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koncentrace reaktanttl), vlivy jednotlivych faktorti jsou vsak
vesmés studovany pouze empiricky. Pochopeni souvislosti
mezi podminkami pfipravy a vlastnostmi vyslednych
uhlikatych materiald by mohl pfinést kineticky popis
kondenzacni reakce.

Jednou zmala moznosti piimého experimentalniho
sledovani exotermické kondenzace R a F ve vodném roztoku
je pouziti metody DSC. Po nalezeni vhodnych koncentra¢nich
pomért reaktantll a katalyzatoru lze méfit uvolnéné teplo pfi
ohfevu reakéni smési do 100 °C v uzavieném hlinikovém
kelimku s riiznou rychlosti ohfevu.

Naznacenym zplisobem byla sledovana kondenzace R
aF katalyzovana Na,CO; (C) vreakénich smésich
s molarnimi poméry R/F = 0,5 a R/C 25 nebo 50,
s hmotnostnim obsahem reaktanti 20 nebo 40 %.

Analyzou ziskanych dat (izokonverzni metody
anelinearni model-fitting) bylo potvrzeno, Zze pribch
kondenzaéni reakce je dvoustupniovy (vznik solu a nasledna
gelace). Rychlost prvniho reakéniho kroku je uréena rychlosti
chemické reakce a vyhovuje pro néj kineticky model reakce
druhého tadu. Druhy reakéni krok je fizen difiizi, ktera je
omezena diky rostouci viskozité kondenzujici smési, a lze jej
nejlépe popsat kinetickym modelem R3 (reakce na povrchu
sférické castice). Zjisténé hodnoty aktivacnich energii obou
reakénich krokti ukazaly, ze pouze prvni krok je vyrazné
ovlivnén mnozstvim ptitomného katalyzatoru.

Ziskané vysledky (konkrétni kinetickd rovnice)
umoziuji predikovat pribéh kondenzace R a F a odhadnout
okamzik vzniku gelu v zavislosti na teploté¢ nebo rychlosti
ohfevu, zatim v rozmezi studovanych hodnot.

8L-10
ODBORNASKUHNATERNHCKEANALYZYAJEH
SOUCASNE AKTIVITY

PETRA SULCOVA

Katedra anorganické technologie, Fakulta chemicko-
technologicka, Univerzita Pardubice, Studentska 573,
532 10 Pardubice, Ceskd republika
petra.sulcova@upce.cz

V uplynulém roce oslavila Odborna skupina termické
analyzy (OSTA) pii Ceské spole¢nosti chemické 45. vyrodi
svého vzniku a pfi této piilezitosti byl organizovan druhy
ro¢nik Termoanalytického seminafe, ktery se uskutecnil
10. 10. 2017 v Ostravé a jehoz ucastnici si pfipomnéli toto
Vyroci.

Pritom Odborna skupina termické analyzy (OSTA) je
aktivni od roku 1972 a od svého vzniku je ¢lenem celosvétove
pusobici odborné spole¢nosti International Confederation for
Thermal Analysis and Calorimetry (ICTA, od r. 1992 jako
ICTAC - rozsifeni o kalorimetrii), ktera je asociovana
s [IUPAC. Mezinarodni konfederace pro termickou analyzu
byla zalozena v roce 1965 za spolupiisobnosti také ceskych
zéstupet R. Barty a J. Sestaka.

Narodni skupina organizuje seminaie a zvané prednasky,
které jsou zaméfeny jak na teoretické zaklady, tak
i pfistrojovou techniku pro termickou analyzu. Cilem je
umoznit pfedev$im studentim, mladym i zkuSenym védcum
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vyménu poznatki a zkuSenosti s vyuzivanim
termoanalytickych technik v riiznych oblastech vyzkumu.

Ceska odborna skupina aktivné spolupracuje s daliimi
narodnimi odbornymi skupinami zejména na Slovensku, ale
také v Polsku, Mad’arsku ¢i Némecku a také se ucastni
termoanalytickych konferenci, které tyto narodni odborné
skupiny poradaji.

V ramci odborného programu sjezdu ve Zlin€ je sekce
termické analyzy zatazena jiz popaté. Vibec poprvé se sekce
s nazvem ,Termickd analyza a kalorimetrie” objevila
v programu 62. Sjezdu asociaci Ceskych a slovenskych
chemickych spolecnosti, ktery se konal v Pardubicich v roce
2010. Stala se tak historicky vyznamnou, nebot’ se jednalo
o prvni spoleéné setkéni termoanalytikt z Ceska a Slovenska.
Toto prvni setkani bylo symbolické pro Pardubice také tim, ze
termickd analyza vzdy méla a stile ma na Fakulté¢ chemicko-
technologické Univerzity Pardubice hluboké koteny. Tato
sekce byla soucasti programu také na 64. sjezdu v Olomouci
(2012), 66. sjezdu v Ostravé (2014) a 68. sjezdu v Praze
(2016).

Na webovych strankach OSTA  (www.thermal-
analysis.cz) jsou k dispozici aktualni informace o odborné
skuping v&etné akci z oblasti termické analyzy nejen v Ceské
republice, ale také ve svété, pricemz v letoSnim roce se kona
12" European Conference on Thermal Analysis and
Calorimetry (Brasov, Rumunsko), kde ma Ceska republika
také své zastupce.
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POLYMERACE s-KAP’ROLAKTONU’INICIOVANA
SLOUCENINOU NA BAZI BIOGENNIHO KOVU -
BIS(e-KAPROLAKTAMATEM) VAPENATYM

LENKA MALINOVA, ALENA JURASKOVA, JULIA
MACEJKOVA, JIRI BROZEK

Ustav polymerii, Vysokd §kola chemicko-technologickd
v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6 - Dejvice, Ceskd
republika

lenka.malinova@vscht.cz

Poly(e-kaprolakton) (PCLO) je  semikrystalicky
biodegradovatelny a biokompatibilni polyester. Pro jeho
pomalou degradaci se uplatiiuje v systémech fizeného
uvoliovani 1é¢iv a v chirurgii jako povlak na vstiebatelné Sici
materialy. Diky jeho lepS$im reologickym a viskoelastickym
vlastnostem v porovnani s ostatnimi vstiebatelnymi polymery
je PCLO pouzivan jako fixacni material a v tkanovém
inzenyrstvi jako podparné ,leSeni” naptiklad pro chrupavky
nebo srdeéni chlopng’.

Jednim z nejvyuzivangjSich inicidtord polymerace
g-kaprolaktonu (CLO) je 2-ethylhexanoat cinaty (Sn(Oct),)
v kombinaci s alkoholem jako koiniciatorem?®. Tento inicidtor
je oblibeny zejména pro svou vysokou aktivitu, ale je
podeziely z cytotoxicity. Proto se v soucasné dobé mnoho
védeckych skupin zaméfuje na vyuziti iniciatortt na bazi
biogennich kov, tj. vapniku, hot¢iku a zinku.

Prispévek je zaméfen na otestovani polymeraéni
aktivity, dosud neprostudovaného iniciatoru, bis(e-kapro-
laktamatu) véapenatého (CLA,Ca) pii polymeraci CLO.
Vzhledem k omezené rozpustnosti a §patné dispergovatelnosti
CLA,Ca v monomeru byly nejprve provedeny polymerace
CLO vroztoku toluenu. Priibé¢h polymerace byl sledovan
v teplotnim  rozmezi 50-90°C  sruznou koncentraci
monomeru Vv toluenu. Zajimavym vysledkem bylo, Ze vzorky
ptipravenych PCLO vykazovaly vysoké obsahy krystalické
faze (63-87 %). Poté byla nase pozornost zaméfena na
moznost provedeni polymerace CLO iniciované CLA,Ca
v monomerni fazi. Tyto polymerace byly provedeny tak, ze
byla nejprve pfipravena disperze iniciatoru v y-butyrolaktonu,
coz umoznovalo dobrou dispergaci CLA,Ca v celém objemu
monomeru. Opét byl sledovan prubéh polymerace v teplotnim
rozmezi 50-90 °C pfi rizné koncentraci iniciatoru. Také jako
u roztokové polymerace byl pozorovan vysoky podil
krystalické faze ve vzorcich. Nakonec byly porovnany
termické a mechanické vlastnosti PCLO ziskaného iniciaci
CLA,Ca s PCLO, ktery byl iniciovan komeréné¢ vyuzivanym
Sn(Oct),.

Tato prdce vznikla za podpory VSCHT Praha.
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ZESITENI HYALURONANU - VLIV
HYDRAZIDOVYCH LINKERU NA VLASTNOSTI
HYDROGELU

PETRA SEDOVA, PETER SILHAR, RADOVAN
BUFFA, LENKA KOVAROVA, HANA VAGNEROVA,
JIRI BEDNARIK

Contipro, Dolni Dobrouc 401, 56102 Dolni Dobroud, Ceskd
republika

sedova@contipro.com

V soucasné dob¢ medicina fe$i problémy regenerace

organismu poSkozené¢ho souCasnym stylem zivota. Pro
zlepSeni regenerace organismu — pii obnové tkani se
svyhodou uzivaji hydrogely pfipravené zesiténim

biokompatibilnich polymert. Jednim znich je hyaluronan,
linearni polysacharid tvofeny opakujici se disacharidovou
jednotkou  [(1—4)-B-D-GlcA-(1—3)-B-D-GIcNAc-], ktery
hraje vyznamnou signalni roli béhem dynamickych
bunéénych procest, pfi morfogenezi, zanétech, rakoviné ¢i
hojeni ran’.

Pro tkanové inZenyrstvi se vyuzivaji hydrogely
pripravené za fyziologickych podminek, pii kterych
nevznikaji nezadouci vedlejsi latky. Tuto podminku spliiuje
zesiténi aldehydt a hydrazida za vzniku hydrazont, které se
vyznauje vysokou reaktivitou, vysokymi vytézky a jako
vedlejsi produkt vznika netoxicka voda. Nase studie srovnava
tvorbu hydrogelti pfipravenych reakei polyaldehydu hyaluro-
nanu’ (HA-OX), nenasyceného polyaldehydu (DHA-OX)
s linkery obsahujicimi rtzny pocet hydrazidovych skupin
(dihydrazid adipové kyseliny (I); N,N',N’’-tris(hexanoyl-
hydrazid-6-yl) triamid fosfore¢né kyseliny (II); 4-arm-PEG-
2K-hydrazid (III)). MTT metoda byla pouzita pro ziskani
prvotni informace o cytotoxicité. Z vysledkti vyplyva, Ze
linkery jsou v koncentraci pouZité pro zesiténi necytotoxické
(nedochazi ke zméné viability mysich fibroblastd vzhledem
k neovlivnéné kontrole). Zesiténi 2% HA-OX vedlo k tvorbé
gelu jiz po 5h, delsi ¢as vSak byl potfebny pro jeho zrani.
Kinetika tvorby produktl (Schiffovych bazi) ve fosfatovém
pufru (pH 8,8) byla sledovéna pomoci signalu v '"H NMR
(7,5-7,7 ppm). Gely byly charakterizovany botnavosti (%)
ajejich mechanické vlastnosti Youngovym modulem
(Tabulka I).

Botnavost [%] Youngiv modul [kPa]

24h  48h 48 h
I 232 218 5,0
1 194 183 53
111 269 220 5,1
Tabulka I

Vsechny informace uvedené v abstraktu, které Ize patentove
chranit, jsou chranény, abstrakt nekoliduje s Zadnym cizim
patentem.
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Polyimidy (PI) jsou polymery s vybornymi uzitnymi
vlastnostmi. Velmi dobra termicka, mechanicka, dielektricka
a chemickd odolnost umoznuje jejich aplikaci v mikro-
elektronice, v leteckém primyslu a v poslednich letech také
v oblasti membranovych separacnich procesi. VSestranna
stabilita PI je pfedurcena jejich chemickou strukturou,

rigiditou  polymernich fetézch a  intermolekularnimi
interakcemi téchto fetézcd. Diky tomu je vSak vétSina PI
netavitelnych a  nerozpustnych a sohledem na to

i nezpracovatelnych. Proto se PI pievazné pfipravuji ve vice
krocich. Pii ptipravé linearnich PI vznikd v prvnim stupni ve
vhodném rozpoustédle (napi. 1-methyl-2-pyrrolidonu)
z dianhydridu a diaminu polyimidovy piedpolymer,
polyamidkarboxylova kyselina. V druhém stupni je tento
prekurzor (¢asto naneseny ve formé roztoku v tenké vrstvé na
vhodnou podlozku) vétSinou termicky pfeveden na pfislusny
PI. Timto zpisobem jsou obvykle pfipravovany i ploché,
homogenni (neporézni) polyimidové membrany'.

Polyimidové membrany nachazeji uplatnéni, resp. je
testovana  jejich  uplatnitelnost, jak ve  velkych
technologickych celcich (napf. ¢iSténi zemniho plynu), tak
mensich, vysoce specializovanych procesech (napf. déleni
racemickych smési, cileném transportu médii prostfednictvim
syntetickych ~ amfifilnich  membran). Jednou  zcest
potencialniho rozsifeni vyuzitelnosti polyimidovych membran
je jejich precizace prostfednictvim kombinace vice monomert
za vytvareni kopolymert.

Vtéto praci byly pfipraveny a charakterizovany
polyimidové kopolymery, v nichz jako komonomer byly
vyuzity (a) funkcionalizovany cyklohexan nebo lysin pro
ptipravu potencialné opticky aktivnich produktd a (b)
funkénimi skupinami terminované siloxanové oligomery pro
ptipravu produkti s amfifilnim charakterem. Byla testovana
moznost pfipravy samonosnych, plochych, homogennich
membran na jejich bazi. Bylo ukazano, ze vhodnou kombinaci
monomerd lze, alesponn do jist¢é miry, cilené ovlivnit
sledované vlastnosti.

Tato prace vznikla za podpory grantii GA CR 17-00089S
a GA CR 18-07619S.
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ENVIRONMENTALLY FRIENDLY POLYURETHANE
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The present work investigates the effect of synthesized
nonisocyanate polyurethane (NIPU) on the properties,
structure and morphology of an epoxy resin (EP) modified
with nanoclays. Oligomers containing flexible segments were
prepared from oligooxyprophylenetriol and ethyl urethane,
while oligomeric compounds with hard segments were
synthesized by reacting 2-hydroxy-6-naphthalene sulfonic
acid with urea, formaldehyde and different amount of phenol
sulfonic acid. Impact strenght (IS), flexural strength and
critical stress intensity factor (KC) of epoxy resin modified
with nanoclays were estimateded as a function of NIPU
content. FTIR and SEM methods were employed to analyse
the structure and morphology of selected hybrid epoxy
nanocomposites.The highest values of IS and KC were
recorded for the composites containing 10 % NIPU and 1 %
nanoclays. This composition was characterized by
approximately 180 % higher impact strength and 80 %
increased KC value in comparison with unmodified EP. The
parameters values were higher by 85 % and 25 % in relation
to EP modified with 1% nanoclays. However, the
enhancement of IS and KC reached respectively 85 % and
25 % in relation to EP modified with 1 % nanoclays without
NIPU. SEM micrographs showed extensive yielding of EP
associated with the formation of stratified elongated
structures. However, characteristic bands for both EP and
NIPU were identified by FTIR analysis, indicating that the
polymers formed the IPN network without grafting reaction.

IL-05 oL
NOVY POHLED NA MEKCENI
POLYVINYLCHLORIDU POLYKAPROLAKTONEM

EDITA MORAVCOVA, RADKA KALOUSKOVA,
LENKA MALINOVA, JIRI BROZEK

Ustav polymerii, Vysokd kola chemicko:technologickd
v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6, Ceska republika
radka.kalouskova@vscht.cz

Poly(e-kaprolakton) (PCL) patfi k polyesterim, které
jsou do ur¢ité miry dobfe misitelné s PVC. V zavislosti na
molarni hmotnosti PCL snizuje teplotu skelného ptechodu
smési, oproti nizkomolekuldrnim zmekéovadlim nemigruje
k povrchu. Je alternativou k nizkomolekularnim i polymernim
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zmékcovadllim (pozivanym napf. v zdravotnictvi, pfi vyrobé
folii, kniznich vazeb apod). Smési PVC/PCL jsou bé&zné
piipravovany z roztoku & z taveniny migenim na dvouvalci'?.

Specifickym zptisobem pfipravy je miSeni PVC
s e-kaprolaktonem (CLO), pficemz v pribéhu zpracovani
dochazi k polymerizaci CLO a vzniku nize ¢i vySemolarniho
PCL’. Polymerizace je iniciovana ciniitym nebo zine¢natym
stabilizatorem PVC, pfitomnym ve smési.

V otevieném systému, v pribéhu valcovani vsak vétsina
CLO wvytekda a ve smési PVC zistane cca 15-20 %
z puvodniho mnozZstvi, z toho 2/3 ve form¢ polymeru. Ztraté
CLO se lze vyhnout jeho ptedpolymerizaci pfi zvySené teploté
a ziskany polymerizat (molarni hmotnost 3—4 kg/mol) lze pak
ptidat k PVC a smés navalcovat. V hnéti¢i, tedy viceméné
uzavieném systému, lze misit PVC piimo s CLO, ktery béhem
hnéteni zpolymerizuje. S pivodni koncentraci zmékcovadla
(CLO) klesa obsah vysemolarnich podili PCL, klesa teplota
skelného pfechodu a bohuzel i odolnost migraci pii zatizeni.

Byl ziskan PVC material, ktery rozsahem mékceni
a mechanickymi vlastnostmi odpovida pouziti klasickych
zmekcovadel.

-20
20 30 40

obsah CLO (dsp)

50

Obr. 1. Zavislost teploty skelného prechodu na obsahu CLO ve
smési PVC

Tato prdce vznikla za podpory VSCHT Praha a projektu NAKI
11, MK CR DG18PO20VV001.
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SELF-ASSEMBLY AMPHIPHILIC CHITOSAN
NANOCARRIERS FOR ORAL CO-DELIVERY
OF HYDROPHOBIC AND HYDROPHILIC DRUGS

ANTONIO DI MARTINO

Centre of Polymer Systems, University Institute, Tomas Bata
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Oral administration route is considered the most
admissible among the patients due to convenience and
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optimum blood drug concentration for chronic therapy'.
However, hydrophobic drugs are not readily absorbed in the
gastrointestinal tract requiring a frequent administration and
higher dosage. Due to the variability of the pH along the
digestive tract the use of pH-responsive carrier able to respond
to the pH changes, enhance the stability of the payload in the
stomach, control and prolong the release in the intestine have
attracted considerable interest in the last decades™.

Chitosan (CS) is a polysaccharide derived from the
partial deacetylation of chitin having interesting peculiarities
such as biocompatibility, biodegradability, mucoadhesivity,
low immunogenicity and polycation nature which permits the
interaction with tight junction proteins increasing the cellular
permeability of the CS-based carriers. Despite the
peculiarities of CS nanoparticles, their use in the oral drug
delivery is still limited due to two main issues; i) aggregation
at physiological pH due to a decrease in positive charge and
ii) unable to protect and control the release of small molecules
in acidic conditions’. To overcome these drawbacks, several
hydrophobic derivatives have been developed.
Hydrophobically modified CS can self-assembly into
structures having a hydrophobic core and a hydrophilic outer
shell. The core-shell structure provides a loading space for
allocating simultaneously hydrophobic and hydrophilic
drugs®.

Therefore, an amphiphilic CS derivative based on the
conjugation with a novel branched polylactic acid, self-
assembled in nanoparticles and stabilised by further
complexation with low molecular weight deoxyribonucleic
acid were developed. The physicochemical properties of the
carrier and the ability to load simultaneously a hydrophilic,
doxorubicin (DOX) and hydrophobic, paclitaxel (PTX), drug
and the release trend in simulating GI tract have been
investigated. The in vitro cell inhibition of the drugs loaded
nanoparticles was evaluated in two human model cell lines;
HeLa (epitheloid cervix carcinoma) and MCF-7/ADR
(multidrug-resistant breast cancer). The hemocompatibility of
the carrier at concentrations up to 1000 pg/mL was
investigated.

The core-shell self-assembled nanoparticles have
a spherical shape with hydrodynamic diameter around 100 nm
(Figure 1 A), good stability up to one week in physiological
conditions, hemocompatibility up to 50 pug/mL (Figure 1B)
and high sensibility to the external pH which represents a key-
point to control and modulate the release in specific body
compartments. Up to 300 ng of drugs per mg of the carrier
was loaded and held in the core (PTX) and the outer shell
(DOX) mostly by steric effects, electrostatic, H-bond,
hydrophobic interactions. The DOX and PTX release patterns
in simulated GI conditions demonstrate a pH depended release
described by an alternation of burst and stationary phases
(Figure 1 A, B). In vitro test on HeLa and MCF-7/ADR cells
showed a higher cell inhibitory of the double-loaded carriers
compared to the single loaded and the free drug formulations
implying a likely role played by the carrier in the drug uptake
and bypass the multi-drug resistance in MCF-7/ADR. The cell
viability results together with the in vitro hemocompatibility,
indicate that the CS based nanoparticles could be a promising
formulation for simultaneous loading and controlled delivery
of hydrophobic and hydrophilic drugs.
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Fig. 1.A) TEM micrograph of nanocarriers in solution; B)
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Fig. 2. Release patterns of DOX and PTX A) individually and B)
simultaneously

This research has received financial support from the Czech

Ministry of Education, Youth and Sport (MEYS) grant
LO1540.
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OPTIMALIZACE 3D TISKU
ORODISPERGOVATELNYCH FILMU PRIDAVKEM
HYDROXYETHYLCELULLOSY

JAN ELBL, JAN MUSELIK, ALES FRANC, JAN
GAJDZIOK

Veterinarni a farmaceutickd univerzita Brno, Palackého tr.
1946/1, 612 42 Brno, Ceskd republika
elbli@vfu.cz

3D tisk se stale vice prosazuje v piipravé a vyrobé
Iékovych forem a oproti zavedenym vyrobnim procestm se
vyznacuje vy$si variabilitou vystupd a men$imi naklady na
pofizeni i provoz. Proto je vhodnym nastrojem vyuzitelnym

pro pfipravu  individiualizovanych  Iécivych  pfipravki
napiiklad i v nemocniénich 1ékarnach'.
Cilem studie bylo zhodnotit moznosti pfipravy

orodispergovatelnych filmi, jez jsou obvykle ptipravovany
odlévanim disperze nebo extruzi taveniny. Analogicky lze
pouzit dvé metody 3D tisku a to extruzi polotuhych materialt
za normalni teploty (SSE), kdy je material tlakové davkovan
jehlou a poté vysouSen, nebo extruzi termoplastickych
materidld za zvySené teploty (FDM) kdy je material ve fromé
vlakna protlacovan tavnou tryskou”.

Jako idedlni byla vybrana metoda SSE u které oproti
FDM odpada krok pfipravy samotného tiskového vlakna.
Navic diky moznosti vysuSovani materialu deponovaného
v malé vrstvé jiz v prub&hu tisku je ptiprava filmu vyrazné
urychlena a pfispiva i k rovnomérnéjsi distribuci komponent
filmu.

Vychozim model byl film o rozmérech 20 x 30 mm
atloustce 0,2 mm rozdélené do 10 vrstev. Disperze byla
vytlatovéana jehlou o vnitfnim priméru 0,84 mm na podlozku
o teplot¢ 75°C. Vzhledem knevhodnych rheologickym
vlastnostem vychozi disperze o slozeni voda: maltodextrin:
sorbitol (87:8:5 hm. %) byl testovan vliv piidavku 1%
riiznych typt hydroxyethylcelulosy (Cellosize® QP 40, 330
a4400) zaucelem zvySeni viskozity. Vliv byl sledovan
pomoci nékolika parametri dulezitych pro kvalitu filmu
(hmotnostni stejnomérnost, tloustka a rychlost rozpadu).
Vysledky shrnuje Tabulka I s uvednymi RSD pro jednotlivé
parametry.

70. Sjezd chemikt

Tabulka I

Cellosize® QP40 QP300 QP4400
Hmotnost [g] 0,1803 0,1874 0,1827
RSD [%] 1,08 1,06 1,03
Tloustka [um]  219,0 215,4 210,5
RSD [%] 10,8 2,5 3,1
Rozpad [s] 39,8 39,3 40,3
RSD [%] 3,4 1,5 3,7

Hmotnostni stejnomérnost ovlivnéna nebyla, nebot’ je
zavisld spiSe na piesnosti davkovani disperze Potvrdil se
pozitivni vliv vyssi viskozity disperze na rovnomeérnost
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tloustky filma a zaroven bylo zji§téno, Zze rozpad filmu neni
v ramci testovanych viskozit vyrazné prodlouzen. U disperze
s obsahem Cellosize® QP4400 byla rovnéZ potvrzena linearita
zavislosti tloustky, hmotnosti a rychlosti rozpadu filmu na
poctu natisténych vrstev.

Tato prdace vznikla za podpory grantu IGA VFU Brno
318/2018/FaF.
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GAMMA RAY ASSISTED MODIFICATION OF
TRANSPARENT DOPED POLYURETHANE FILMS
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Gamma rays are a form of electromagnetic radiation of
very short wavelengths and can be used for many different
purposes (disinfection of surfaces, removing of different types
of pathogens, modifications of different materials such as
polymers). During interaction of polymers with low energy
gamma rays very complex phenomena can be appeared: chain
scission, bond breaking, formation of unsaturated bonds
intermolecular crosslinking or free radical formation.

This study reports the results of structural modification
and photocatalytic activity of transparent hydrophobic carbon
quantum dots/polyurethane films (hCQDs/PU) modified by
gamma rays of different doses. The hCQDs has been
synthesized from poloxamer block copolymer PF68 according
to procedure described in ref.'. Doping of transparent
polyurethane films with hCQDs has been conducted by
simple swell-encapsulation-shrink method. The hCQDs/PU
samples were irradiated by gamma rays at doses of 1, 10 and
200 kGy. Besides surface morphology and photocatalytic
activity we have investigated surface wettability and singlet
oxygen generation of hCQDs/PU films. By applying different
techniques (AFM, photoluminescence and contact angle
measurements, electron paramagnetic resonance spectroscopy
(EPR) and photocatalytic activity) it is found that gamma
irradiation contributes surface roughness and wettability of
investigated samples significantly. EPR spectroscopy showed
increased singlet oxygen generation of samples irradiated by
10 kGy compared to non-irradiated samples. Photocatalytic
activity of these samples showed complete degradation of
rose bengal dye after 5 h. The most favorable results for the
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degradation of used dye is observed for hCQDs/PU films
irradiated by 10 kGy.

This study has been supported by the Ministry of Education,
Science and Technological Development of Republic of Serbia
(grants number 172003 and DS021) as well as by the
SASPRO Programme project 1237/02/02-b and the People
Programme (Marie Curie Actions) European Union’s Seventh
Framework Programme under REA grant agreement No.
609427.

REFERENCE
1. Stankovi¢ N. K., Bodik M., Siffalovi¢ P., Kotlar M.,
Micusik M., gpitalsky Z., Danko M., Milivojevi¢ D. D.,
Kleinova A., Kubat P., Capakova Z., Humpoli¢ek P.,
Lehocky M., Todorovi¢ Markovi¢ B. M., Markovi¢ Z.
M.: ACS Sustainable Chem. Eng. 6, 4154 (2018).

9P-03
MICROALGAE AS PRODUCERS
OF EXTRACELLULAR BIOPOLYMERS

MICHAL HALAJ“,*, JOZEF TURJAN”, VLADISLAV
CEPAK", JAROMIR LUKAVSKY", PETER CAPEK®

¢ Institute of Chemistry, Center for Glycomics, Slovak
Academy of Sciences, Dubravska cesta 9, SK-84538
Bratislava, Slovakia, ® Institute of Botany of the Czech
Academy of Sciences, Department of Plant Ecology,
Biorefinery Research Center of Competence, Dukelska 135,
CZ-37982 Trebon, Czechia

chemhami@savba.sk

Microscopic algae are the lowest plant organisms and
ancestors of higher plants. They are photosynthetic organisms
widely spread in freshwater, marine and all terrestrial
environments'. Microalgae have been used for over two
thousands years, but significant industrial applications have
begun in the early sixties® due to the production of important
high-value phytochemicals: omega-3 polyunsaturated fatty
acids (PUFAs), proteins, carotenoids, sterols, vitamins,
phycobilins, polyhydroxyalkanoates, etc. Some of microalgae
release into their environment extracellular polymeric
compounds, labeled as EPS. They are viscous mucilages,
polysaccharides  or  polysacharide-protein  conjugates
(proteoglycans or glycoproteins), etc. Their main role is to
protect microalgal cells against harmful environmental
conditions”.

The aim of our study was to screen seventeen different
types of microalgal strains for the production of EPSs and
their characterization in terms of yield, molecular weight
distribution patterns, carbohydrate and protein contents and
monosaccharide composition®.

This work was supported by the Slovak Grant Agency VEGA
(grant no. 2/0051/18) and Technology Agency of the Czech
Republic (TE 01020080).
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GRAFTED POLYETHYLENE AND ITS MAGNETIC
AND SURFACE PROPERTIES
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Phthalocyanines (Pcs) are planar aromatic macrocycles
constituted of four isoindole units linked together via nitrogen
atoms (see Schema 1)'. Pcs are commonly used in optical and
magnetic equipment such as optical switches, liquid crystals,
nonlinear optics, single molecule magnets and storage
devices®.

To employ advantageous tunable magnetic properties of
metal Pcs in practical devices it is necessary to bind them to
solid substrates. A simple method to bind Cu(Il) and Fe(III)
sulfonated phthalocyanines on plasma treated surface of
polyethylene (PE) is proposed. Formation of reactive centres
(radicals) on the PE surface after the plasma treatment was
observed in electron-spin resonance (ESR) spectra at 330 mT
and 350 mT. The signal at 350 mT disappears after grafting of
the Pcs, which suggests the radical is spent on formation of
achemical bond. Successful grafting of Pcs was also
confirmed by X-ray photoelectron spectroscopy and SEM-
EDS measurements. In UV-Vis spectra Q and B bands typical
for the n-m interaction in Pcs were observed at 620 and 340
nm. Splitting of the Q band occurred due to reduction in
symmetry of the peripherally substituted Pcs. Interestingly,
lower concentration of CuPc solution during grafting process
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Schema 1. Chemical formulas of copper (II) and iron (IIT) phtha-
locyanines
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lead to higher amount grafted to the surface. In the case of
FePc, the optimum grafting concentration is higher. The ESR
spectra of PE samples with grafted FePc were similar to the
bulk Pcs with the high-spin state (S=5/2) of d° Fe(III) ions.

This work was supported by GACR under the project
17-00939S.
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Infekce kloubni nahrady je stale povazovana za jednu
&jsi endoprotetiky.  Implantaty
nabizeji bakteriim vhodny povrch ke kolonizaci a tlumi
aktivitu a ulinnost antibakteridlni imunity. Velkym
problémem je 1 vzrlstajici rezistence bakterii vici
antibiotiklim, které jsou vyuzivany k potlaeni pooperacni
infekce. Vhodnou alternativou k tradicné¢ pouzivanym
antibiotikim by mohla byt povrchova uprava pouzivanych
implantati vrstvami s Sirokospektrym antibakterialnim
ucinkem na bazi nanotrubic a nanostiibra. Takové povrchy
vSak nesmi dlouhodobé kompromitovat mechanické vlastnosti
implantatu a soucasné¢ musi byt biokompatibilni, tzn. nesmi
vyvolavat toxické, alergické ani zanétlivé reakce.

70. Sjezd chemikt

Tabulka I
Oznaceni Typ vzorku
vzorku
A Ti6Al4V
B Ti6Al4V + nanostruktura 20V
C Ti6Al4V + AgNPs piipravené pomoci
sonochemické redukce glukosou
D Ti6Al4V + AgNPs piipravené pomoci

sonochemické redukce glukosou 20V
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Nase studie byla zaméfena na testovani biokompatibility
vzorkt titanové slitiny Ti6Al4V, jejichz povrch byl pokryt
nanostrukturou nebo vrstvou nanocastic stfibra (AgNPs).
K pokryti povrchu vzorkii byly pouzity rizné metody viz
Tabulka I.

Biokompatibilita byla hodnocena na bunééné linii Balb/c
3T3 testem extraktu a na bun&né linii NIH 3T3 metodou
ptfimého kontaktu. Ziskané vysledky biokompatibility budou
diskutovany na posterové prezentaci.

Tato prace vznikla za podpory grantii IGA MZ CR
15-277264.
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Wound dressings are intended to protect wounds from
physical, chemical, biological and other traumata'. An ideal
dressing should protect the application side, allow gas
exchange, remove excess of the exudates and act as
physiological barrier'?. Some wounds fail to progress through
healing. The disturbance of the healing can be caused by
several factors, such as, infection, necrosis and excess of
inflammatory cytokines’. One of the traditional plant with
anti-inflammatory properties is Aloe vera. It is an herbaceous
succulent plant that belongs to Liliaceae family. Besides its
pharmacological activity, which includes anti-inflammatory,
antibacterial and antifungal properties, it has been reported to
promote the wound healing process’.

The aim of the study was to find the proper combination
of materials to improve the suitability of prepared wound
dressing. It was tested eight samples: complex, collagen, Aloe
Vera (powder) and their combination with different
concentration of all the substances. Firstly, we prepared the
extract/solution of all the samples. The concentration of the
stock solution was 1 mg/mL in serum free medium that was
diluted to 500 mg/mL, 250 mg/mL and 125 mg/mL. Extract
was applied to the normal human dermal fibroblasts (NHDF),
isolated form tissue section with approval from the ethics
committee of the University Hospital of Olomouc and the
patients consent. After 24 hours incubation period viability
and biocompatibility was evaluated.

In conclusion, none of the tested materials were not
found toxic and did not decrease the cell growth.
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Due to appearance of multidrug resistant bacteria
infections, development of new types of antibacterial coatings
or nanocomposites is of great importance'. Nearly 10 billion
dollars is spent each year treating hospital-acquired infections.
Commonly antibacterial nanocomposites are produced using
antibiotics, copper or silver nanoparticles or antiseptics.
However, surfaces that release antibacterial agents become
exhausted and induce microbial resistance.

Antibacterial photodynamic therapy is novel approach in
the treatment of microbes. It is based on action of visible light
on photoactive drugs that convert neutral oxygen from air to
highly toxic singlet oxygen. Basic advantage is that singlet
oxygen cannot be depleted and microbial resistance cannot be
developed?.

Novel types of photoactive nanoparticles that have
ability to produce singlet oxygen with high yield are carbon
quantum dots. Carbon quantum dots (CQDs) present zero
dimensional carbon nanomaterials with lateral dimension
smaller than 10nm. This material has very interesting
properties: low cost, high chemical stability, resistance to
photobleaching, very good solubility in water or organic
solvents, high photoluminescence, ability to produce singlet
oxygen and kill cancer cells and bacteria™.

Fig. 1. Optical image of hydrophilic carbon quantum dots doped
with halogen atoms

Herein, we present for the first time, synthesis and
characterization of photodynamic antibacterial polyurethane
nanocomposites doped with hydrophobic and hydrophilic
CQDs. Bottom-up condensation method has been used for the
formation of hydrophobic CQDs from a poloxamer pluronic
F-68. Hydrophilic quantum dots (Fig. 1) were doped with
halogen elements (F, Cl, Br and I) to accelerate singlet
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oxygen production and reduce energy requiered for
photosenzitization. The swell-encapsulation-shrink method
has been applied for production of these nanocomposites.
Modified polyurethane nanocomposite is highly potent
generator of singlet oxygen triggered by visible light
irradiation. Antibacterial testing on two bacteria strains
(Staphyloccocus aureus and Escherichia coli) has shown
5 logs bactericidal effect of these nanocomposites within 1 h
of irradiation. Nanocomposites were not cytotoxic against
mouse embryonic fibroblast cell line whereas they have
shown moderate cytotoxicity toward adenocarcinomic human
epithelial cell line. Excellent photocatalytic degradation of
several dyes demonstrated potential of CQDs based
nanocomposites for water purification.

This research was supported by the SASPRO Programme
project 1237/02/02-b. The research leading to these results
has received funding from the People Programme (Marie
Curie Actions) FEuropean Union’s Seventh Framework
Programme under REA grant agreement No. 609427.
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Republic of Serbia (project no. 172003), bilateral project
Serbia-Slovakia  SK-SRB-2016-0038, and  multilateral
scientific and technological cooperation in the Danube region
(DS021). We also acknowledge support of the APVV-15-0641,
VEGA (2/0093/16) and Czech Science Foundation
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Mnohé materialy, pfirodni i syntetické, hraji vyznamnou
roli v mnoha oblastech naseho zivota, v primyslu, medicing,
diky svym, mnohdy excelentnim, vlastnostem. Casto v3ak
mohou ,,nevhodné”, zejména povrchové, vlastnosti téchto
materiali limitovat jejich pfipadné dalsi aplikace. Proto se
v poslednich letech studuji rtzné postupy vedouci
k modifikacim povrchu tak, aby doSlo ke zméndm pouze
povrchovych vlastnosti za soucasného zachovani objemovych
(bulkovych) vlastnosti studovanych materiald. K témto
aktivacim a modifikacim povrcht slouzi rizné fyzikalni ¢i
chemické postupy nebo jejich kombinace'™. Diky t&mto
povrchovym uUpravam muzeme pfipravovat materialy pro
mnoho aplikaci, napt. pro biomedicinu, kdy tyto postupy
modifikace vedou ke zvySeni cytokompatibility povrchu
materialdt’ nebo pro vyvoj novych luminofort?, apod.

Vnasi praci se zabyvame studiem povrchovych
vlastnosti nemodifikovanych a modifikovanych materialt
(silikatt, skli¢ek, uhlikovych ¢&astic, riznych polymeri ve
tvaru folii ¢i kuli¢ek). Studujeme zmény jejich povrchovych
vlastnosti po jednotlivych krocich fyzikalni a/nebo chemické
modifikace. Fyzikalni aktivace ¢i modifiace provadime bud’
pusobenim plazmatu, UV zatfenim, laserem, apod., chemické
upravy pak pusobenim Piranha roztokd a/nebo chemickym
roubovanim.  Povrchové  vlastnosti  nemodifikovanych
a modifikovanych povrchii jsou studovany dostupnymi
technikami. Spektroskopické metody vyuzivame pro studium
zmény chemie povrchu (napt. FTIR, rentgenovou
fotoelektronovou spektroskopii, XPS, UV-Vis spektroskopii,
atd), pro zmény morfologie povrchu vyuzivame
mikroskopické metody (naptf. elektronovou mikroskopii,
mikroskopii atomarnich sil, ...) pro studium chemie a polarity
povrchu vyuzivame elektrokinetickou analyzou, goniometrii,
a nckteré dalsi techniky. Na vybranych povrsich jsou
provadény antimikrobialni testy (testy na inhibici rdstu fas
nebo antibakterialni testy) a/nebo testy na adhezi a proliferaci
bungk.

Vysledné nanostrukturované materialy maji vyrazné
odlisné povrchové vlastnosti a tim se rozsifuji moznosti jejich
uplatnéni.

montmorillonite

Obr. 1. Montmorilonit (MMT, vlevo) pod UV lapmou (365 nm)
a MMT chemicky modifikovany cysteaminem a boranem
(vpravo)
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vzorki

aktivita

Obr. 2. Antibakterialni polymeru nemodi-
fikovaného (vlevo) a modifikovaného roztokem Piranha,
cysteaminem a boranem (vpravo, E. coli).
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Infekce kloubni nahrady (IKN) je obavanou komplikaci
celkové kloubni artroplastiky. Casto je spojovana se zvysenou
morbiditou i mortalitou; 1écba je obtizna a vysledek nejisty
ipfes vysoké naklady spojené s terapii. IKN lze definovat
jako replikaci bakterii, kterd probihd na povrchu implantatu
av jeho okoli, kdy dochazi k poskozovani tkani hostitele.
Pritomnost bakterii provokuje lokalni ¢i celkovou reakci
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organismu ruzné intenzity. Vyznamnou ulohu v patogenezi
IKN sehrava implantat. P¥itomnost implantatu se i pies jeho
inertni charakter vzdy poji s vy$8i pravdépodobnosti
kolonizace bakteriemi. Divoda je nékolik a ne vSechny jsou
plné pochopeny. Povrch materialu slouzi jako optimalni zivna
puda pro zaloZeni kolonie a navic velké cizi téleso, zvlasté ve
tkanich, tlumi lokdlni imunitni odpovéd’ a tim znesnadnuje
eradikaci bakterii pfirozenou cestou.

Proto se obraci pozornost k tUpravdm povrchu
ortopedickych implantati. Na toto téma bylo v posledni dobé
napsano nekolik ptehledovych ¢lankl, které popisuji fadu
slibnych technologii potencialné vhodnych k pfenosu do
klinické praxe'. Povrchové modifikace zalozené na
nanocasticich s vyraznym antibakteridlnim ucinkem ukazuji,
ze takto lze vytvotit povrch, ktery znemozni bakteridlni rist
v dlouhém casovém horizontu a soucasné nepiedstavuje
zdravotni riziko pro pacienta.

Na§ vyzkum je zaméfen na hledani metody, kterd
umozni antibakteridlni ochranu implantati po dostateéné
dlouhou dobu bez vedlejsich G¢inkt na zdravi pacienta.
Ukazuje se, Ze sonochemicka metoda generuje na testovanych
titanovych  slitinich  stfibrné  nanocéstice se  silnym
antibakteridlnim uc¢inkem; povrch je mechanicky odolny a pro
pacienta netoxicky.

Kromé vybéru vhodné metody pro povrchové tupravy
implantatd hraje roli i sdm material, znéhoz je implantat
vyroben. Srovnavali jsme material oznaCovany jako Ti6Al4V
(lestény povrch bez nanotrubic) a Ti6Al4V20V (povrchova
uprava s nanotrubicemi). Na obou povrsich lze pomoci
optimalizované sonochemické redukce piipravit nanovrstvu
stiibra s vyraznymi antibakteridlnimi G¢inky, pfi€emz povrch
s nanotrubicemi vykazuje jak lepsi antibakterialni ucinnost,
tak 1 nizsi toxicitu.

Tato prdace vzmikla za finanéni podpory projektu LO1305
Ministerstva Skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské republiky,

GACR (projekt  No.15-22248S),  grantu  Ministerstva
zdravotnictvi  Ceské  republiky (AZV VES 15-277264)
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Zpracovani ptirodnich polymerti z roztokd, emulzi nebo
disperzi ve vysokém elektrostatickém poli vede k unikatnim
vlakennym nebo i sférickym morfologiim v rozmérech od 80
do 250 nm. Pfitom se jedna o efektivni jednokrokovou
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metodu', ktera je relativné snadno dostupna a preveditelna do
prumyslového  méfitka. Na  druhou stranu  takové
technologické postupy vyzaduji velmi specifickd a Casto
komplexni technicka feSeni, ktera zajisti pfipravu a vyrobu
nanostrukturovanych vrstev vysoké kvality
z mikroskopického i makroskopického hlediska®.

Tento piispévek se zaméfi na principy a vyuziti
unikatnich technologickych prvkt zahrnutych v pfistrojich
typu 4SPIN®, které jsou piimo navrhovany pro zpracovani
pfirodnich polymeri jako je kyselina hyaluronova, kolagen,
dextran, zelatina a dalsi. Efektivni a stabilni produkce, kvalita
a rovnomerna distribuce biopolymera v plosné vrstvé nebo na
povrchu tfidimenzionalnich objektd, anebo distribuce
inkorporovanych aktivnich latek jsou hlavni vyzvy, které
v nasich technologiich fesime. Soucasny vyzkum se zamétuje
na depozice novych materidlii s vyuzitim v oblasti moderni
farmacie; naptiklad pro modifikaci povrchii riznych typa
folii, trojrozmémych kovovych implantat, chirurgickych
stentl nebo jinych textilnich materiald.

Metody pro transformaci biopomylerit do nano-
strukturovanych vrstev s vyuzitim vysokého elektrostatického
pole se stavaji nenahraditelnymi; zejména pak pro pfipravu
funkénich materiald uréenych pro vybrané aplikace moderni
mediciny.

?

(bio)polymer ﬁ;
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Obr. 1. Postup transformace (bio)polymeru do nanostruktury
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Nanodiamanty (ND) mezi jinymi nanocasticem vynikaji
svymi jedinecnymi vlastnosti, jako je biokompatibilita,
fotoluminiscence a bohatda povrchova chemie smoznosti
komplexni funkcionalizace. Diky tomu dnes nachazeji
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uplatnéni vrtznych oborech od kvantové
biomedicinu.

Nanodiamanty pfipravené detonacni syntézou (DND)
o stiedni velikosti 4-5 nm jsou charakteristické relativné
uzkou distribuci (3-8 nm), defektni strukturou a reaktivnim
povrchem s jistym podilem sp? uhliku. Nanodiamanty vzniklé
drcenim kvalitnich syntetickych diamantti pfipravenych
syntézou za vysokého tlaku a teploty (HPHT) obvykle
vykazuji Sirsi distribuci velikosti, dobrou krystalinitu, mensi
mnoZstvi a jinou strukturu povrchového sp® uhliku, zt&Zujici
moznosti jejich povrchovych modifikaci a funkcionalizaci.
Vtomto piispévku  budeme  prezentovat  vlastnosti
nanodiamanti v zavislosti na metod¢ jejich piipravy, velikosti
¢i  povrchovych skupindch. Pozornost bude vénovana
predeviim infratervené (IC) aRamanové spektroskopii,
doplnéné o méfeni zeta potencialu.

IC  spektroskopie v reflexnim modu  umoZiiuje
identifikovat funkéni skupiny na nanodiamantech s velkou
citlivosti a rozliSenim. Povrch studovanych DND pied
modifikaci vykazuje smésnou povrchovou chemii obsahujici
CHy a razné typy kyslikovych skupin v nizSich oxidac¢nich
stavech. Tyto DND maji pozitivni zeta potencial cca + 45 mV.
Po zihani na vzduchu pii 450 °C po dobu 30 min lze
pozorovat jisty pokles koncentrace povrchového sp? uhliku,
minimalizaci CH,, oxidaci kyslikovych skupin na vyssi
derivaty karboxylovych kyselin a zménu zeta potencialu na
hodnoty kolem -35mV jako dusledek zmény povrchové
chemie. Nasledna hydrogenace pomoci zihdni v plynném
vodiku vede ktéméf kompletni terminaci povrchu
vodikovymi skupinami a zméné zeta potencialu na hodnoty
kolem +40 mV (cit.'). Diky tomu hydrogenované H-DND
tvoii stabilni koloidni disperze. Bude ukazano, ze za stejnych
podminek hydrogenované HPHT ND nemaji dostateéné velky
kladny zeta potencial pro tvorbu stabilnich koloidi, pfestoze
ve spektrech hydrogenovanych HPHT ND lze pozorovat
vyskyt vodikovych atomii vazanych na rozdilné fasety ND
¢astic. Rozdilné chovani hydrogenovanych DND a HPHT
nanodiamantd  velmi pravdépodobné souvisi s riznou
koncentraci a strukturou nediamantového, povrchového sp?
uhliku.
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MXenes are a new family of two-dimensional (2D)
transition metal carbides and/or nitrides discovered in 2011 at
Drexel University'. They are preparing by immersing the
Al-containing MAX phases in aqueous solutions of HF, or in
LiF and HCI, and selectively etching the Al layers (Fig. 1).

~ OH.F.O
Ti Ti C
I Dg'« LS F
Ti HF

(LiF and HCl) c‘? »

Fig. 1. Scheme of etching Al in MAX phase to preparation Mxene

A unique combination of metallic conductivity,
a hydrophilic surface, and excellent mechanical properties
renders MXenes as an attractive candidate for many
technological applications. Importantly, MXenes comined
high electrical conductivity together with excellent
mechanical properties. As a consequence of their layered
structure, MXenes kink and delaminate during deformation
also exhibit an unusual, and sometimes, unique, combination
of properties.

In this work MXenes from different types of Ti;AlC,
MAX phases were prepared by different procedures. The
resulting products of preparation were investigated by SEM
and XPS analyzes. In SEM images shown created layers after
etching. By XPS analyzes decreasing of Al amount during the
etching reactions were detected. Electrical properties of
prepared MXenes were measured, and the conductivity value
reached 130-200 S/cm.

MXenes as a novel 2D materials can be used as
nanofillers to polymers composites for increasing their
conductivity or for EMI shielding.

This project has received funding from the European Union’s
Horizon 2020 research and innovation programme under the
Marie Sktodowska-Curie grant agreement No 777810 and by
project VEGA 02/0010/18 (Slovakia).
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The need for cheap mass production of electronic
components and devices is believed to be partially addressed
using organic electronics. Among others, mainly material
printing is considered as the most promising devices and
components fabrication technique. However, in order to
overcome certain red brick walls, development of new
materials with improved properties is needed. Among the
most critical ones in the field of organic thin film transistors
fall charge carrier mobility, and material stability and
processability.

One of the common strategy in organic semiconductors
development is transformation of old potential suitable
pigments into soluble dyes and application them in the
construction of new and complex semiconducting materials.
The solubilization is usually done via various linear or
branched alkyl side chains, e.g. ethylhexyl. While this strategy
brings the required solubility and thus better processability, it
often leads to increase of molecule distortion, intermolecular
distance and reduced charge carrier mobility and thermal
stability".

In this contribution, we present study of
diketopyrrolopyrrole based organic semiconductors substi-
tuted with various solubilization side groups. The novel
derivatives possess advantageous features like high absorption
coefficients, high quantum yield of fluorescence, hole or
electron conductivity, sensitivity to various gasses, etc. Thus
they can offer efficient base for optical applications (solid
state lasers, two-photon absorption) and ambipolar high
performing and high stable OFETs. The experimental
outcomes of the studied structures are completed with
quantum chemical calculations. Model devices were prepared
and characterized.

In addtion, the utilization of ethyl-adamantyl substituent
leads to better molecular packing in solid state through self-
organizing due to the bulky adamantane®*. As a result, this
substitution brings high charge carrier mobility of 0.2 cm*/Vs
and the material remains soluble. The strategy can be applied
for large variety of organic pigments regardless other
substitutions by e.g. polar groups. The adamantyl substituents
can thus provide useful tool in engineering of molecules for
organic and printed electronics.

This work was supported by the Czech Science Foundation via
project No. 17-24707S; research infrastructure was supported
by Project MSMT No.LOI1211..
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PEDOT:PSS poly(3,4-etyléndioxytiofén) poly(styrén
sulfonat) patri knajStudovanejSim a v oblasti tlacenej
elektroniky aj najvyuzivanejSim vodivym polymérom. Svoje
uplatnenie nasiel v mnohych aplikaciach ako napr. senzorika,
OLED displeje, organické a hybridné solarne ¢lanky. Je to
najmd vdaka jeho vlastnostiam akymi s spracovatelnost
v podobe vodnych disperzii pre rdzne tlacové techniky,
transparentnost’ vrstiev, vysoka vodivost’ a moznost’ aplikdcie
vrstiev na flexibilné polymérne substraty'. Dalsou vyhodou je
moznost modifikacie elektrickych vlastnosti PEDOT:PSS
pomocou sekundarnych dopantov — rozpustadiel typu DMSO,
etylénglykol, PEG, sorbitol, glycerol a i., ktoré mozu zvysit
elektrickti vodivost’ vrstiev az o tri rady”.

Cielom tejto prace bolo skumat vplyv vybranych
sekundarnych dopantov EG, PEG a DMSO na vlastnosti
(reoldgia, kontaktny uhol zmacania, UV-Vis spektroskopia)
vysoko-viskéznych disperzii PEDOT:PSS a nésledne aj na
vlastnosti (elektrickd vodivost, AFM, UV-Vis-NIR, XPS
spektroskopia,  elektrochémia)  sietotlacnych  vrstiev
PEDOT:PSS. Najuspesnejsie vzorky boli pouzité ako
katalytické vrstvy protielektrod v tlatenych farbivom-
senzibilizovanych solarnich ¢lankoch (DSSC) so zloZenim:
FTO substrat s natlaGenou TiO, vrstvou senzibilizovanou
ruténiovym farbivom s ulohou fotoanddy, iodidovy elektrolyt,
PEDOT:PSS katalytickd vrstva natlatend na FTO substrate
s ulohou protielektrody.

Zisteny bol vplyv sekundarnych dopantov na §truktiirne
zmeny PEDOT:PSS vrstiev — separaciu faz vodivych Casti
PEDOT a nevodivych PSS ako aj na Ciastocné rozpustanie
PSS veduce kzniZzeniu energetickej bariéry prechodu
elektronov medzi PEDOT retazcami. Tieto zmeny viedli
k zvySeniu elektrickej vodivosti tlacenych vrstiev s pridavkom
EG na trovent 6 = 260 S/cm. S touto vzorkou bola dosiahnuta
aj najvyssia ucinnost DSSC n = 3,2 %.

Tato prace vznikla za podpory grantu VEGA 1/0900/16.
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In this contribution, we summarize results and
experience achieved in a specific field of study of conjugated
polymers. We present an experimental study based on the
optical, electrical and fluorescence investigation of thin o- and
n-conjugated polymer films, where the dependence of optical
and optoelectrical properties on film thickness ranging from
nano- to microscale was studied.

Conjugated polymers belong to a wide group of novel
materials with interesting properties, such a semi-conductivity
and optical activity, photo- and electroluminescence. This
group of materials combines optoelectronic properties of
semiconductors with the mechanical properties and processing
advantages of plastics'?.

As representatives of o-conjugated polymer poly
(methylphenylsilane) (PMPSi) and copolymer poly
[(dimethylsilane)-(methylphenylsilane)] (P[DMSi-MPSi))
were used. On the other hand, as representatives of
n-conjugated polymers Poly[2-methoxy-5-(2-ethylhexyloxy)-
-1,4-phenylene-vinylene] (MEH-PPV) and Poly(9,9-dioctyl-
fluorene-alt-benzo-thiadiazole) (F8BT) were studied.

Films were prepared by using spin coater Laurell
WS-650-MZ-23NPP and by drop-casting from the solution in
mixture of toluene and chloroform. The absorption spectra
were measured by the Lambda 1050 UV/VIS/NIR
spectrometer from Perkin Elmer. The fluorimeter FSL 920
from Edinburgh Instruments (UK) was used for the measuring
of PL spectra. The thickness was measured by using the
profilometer Dektak XT-E (Bruker) with resolution less than
1 nm.

In case of o-conjugated polymers, the material thicker
than critical 500 nm has extremely small Stokes shift,
maximum extended o-delocalization along the silicon
polymer backbone and exhibits remarkable UV degradation
slowdown and self-recovery ability. On the contrary, the
electronic properties of thin films below 80 nm resemble those
of random coils in solutions. The films of moderate thickness
show relatively steep transition between these two modes of
structural ordering and resulting properties’. In case of
n-conjugated polymers, we have observed that the ordering of
the thin conjugated polymer film depending on the film
thickness may vary with the film thickness in a non-trivial
way and that it is allied to different levels of manifestation of
nonlocalized (aggregate states) and localized (intrachain)
transitions®. The competitive interplay between these two
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modes due to electronic-vibrational coupling is governed by
the development of intrachain ordering and by the ordering
level of m-stacking of polymer chains of =-conjugated
polymers.

1 1ol ——500nm o
F8BT —— 50 nm
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Fig. 1. Upper pictures are PL emission spectra with spectral shifts
in case of m-conjugated polymers, on the bottom pictures are
depicted PL spektra and maxima shifts in case of o-conjugated
polymers

To generalize, the a steep increase of structural ordering
emerging with thickness threshold between nano- and sub-
microscale in polymer films appears as a principle generally
and a term — a mesoscale effect — can be coined to —
describeing such behavior of conjugated polymers. The
synthesis of mesoscale effect concept and molecular JH
aggregates concept can help understand and explain some
observed phenomena deviating from expected polymer
behavior as it allows interpret thickness dependence of
properties  such  exciton diffusion length, exciton
recombination, charge carrier transport and chain degradation.
Hence, it can help extend the use of o- and m-conjugated
polymers into the real application wherever the thickness
scale is appropriate.

This work was supported by the Ministry of Education, Youth
and Sports of the Czech Republic — Program NPU [
(LO1504).
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CoyZn;,O (x =0, 0.01, 0.05 and 0.1) nanoparticles were
prepared by solvothermal microwave-assisted polyol method
from zinc acetate dihydrate and Co(II) acetylacetonate'?. The
reactions were performed in diethylene glycol (DEG) at 250 °C.
To achieve homogeneous stable colloids, an oleic acid was
used as a surfactant. Obtained nanoparticle (ca. 10 nm)
precipitates were washed with methanol and dried or kept as
colloidal solutions redispersed in toluene. In the case of ZnO
nanoparticles, the size of the nanoparticles ranged from ca.
5 to 12 nm and they could be modified by the concentration of
Zn precursor. Different morphologies as a result of oleic acid
concentration were observed. Colloidal solutions were mixed
with the Poly[2-methoxy-5-(2-ethylhexyloxy)-1,4-phenylene-
vinylene] (MEH-PPV) polymer to produce homogeneous
solutions suitable for the preparation of thin nanocomposite
layers with specific optoelectronic properties’. The MEH-PPV
polymer and its nanocomposites with ZnO or Co.Zn, O
nanoparticles were used as thin active layers in polymer light
emitting diodes (PLED)'?. Thin nanocomposite layers
exhibited optoelectronic properties which were found to be
beneficial as the active layer in PLEDs. The incorporation of
prepared nanoparticles led to an order of magnitude
enhancement in electroluminescence intensity of fabricated
devices. A pronounced effect on the opening bias voltage of
final devices with Co,Zn;_,O nanoparticles was also observed.
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Fig. 1. ZnO nanoparticles on the left. PLED diode operated at
10 V on the right
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Nanocastice  uslechtilych kovi 1B  podskupiny
periodického  systtmu (Cu, Ag, Au) patii mezi
nejstudovangjsi kovové nanomateridly. Divodem je jejich
vysoka biologicka aktivita i zajimavé optické vlastnosti
vyuzivané v oblasti vyvoje novych typl biosenzord. Zajimavé
jsou ovSem i zchemického hlediska diky jejich vysoké
katalytické aktivité, projevujici se zejména v redukéné
oxidacnich reakcich. V mnoha pfipadech se jedna
o technologicky zajimavé reakce, jako je oxidace oxidu
uhelnatého na zlatém katalyzatoru'. Priprava téchto
nanomaterialti je pomémné dobie zvadnuta, k dispozici jsou
zejména redukéni metody piipravy poskytujici nanocastice
v §irokém rozsahu velikosti a morfologie®. Z tohoto pohledu
se zaroven stavaji tyto nanocéstice Castym objektem studia
jejich katalytické aktivity za vyuziti modelovych reakci, jako
je redukce nitrofenolu ¢i methylenové modre, jejichz prib¢h
je snadno sledovatelny spektrofoto-metricky. Univerzalné je
pak pro vyhodnoceni prubéhu téchto modelovych reaki
pouzivan model heterogenni katalyzy podle Langmuira
a Hinshelwooda (LH)?.

Utelem této studie bylo posoudit, zda lze uvedeny
model pribéhu heterogenni katalyzy univerzaln¢ pouZzit na
tento typ reakci. Jako katalyticky systém byly pouzity
nanodastice zlata piipravené redukci Au®" redukei maltézou
za stabilizace neionickym tenzidem Tween 80 a nanocastice
stiibra pripravené redukci Ag' cinatou soli za stabilizace
polyakrylatem sodnym. Jako modelova reakce byla zvolena
redukce nitrofenolu na aminofenol tetrahydridoboritanem
sodnym za katalyzy vySe uvedenymi nanocasticemi. Analyza
ziskanych kinetickych dat nasledné ukazala, ze pro katalyzu
uvedené reakce nanocasticemi stiibra lze uplatnit zminény LH
model heterogenni katalyzy, ovSem v pfipadé nanocastic zlata
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jsou kineticka data 1épe vystizena modelem podle autorti Eley
a Rideal (EL). Didvodem pro toto rozdilné katalytické chovani
muze byt rozdilnad afinita obou kovii vi¢i reaktrantu a jeho
produktu.

Tato prdce vznikla za podpory vnitiniho grantu Univerzity
Palackého v Olomouci cislo IGA_PrF 2018 021.
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Combustion of fossil fuels releases CO and NOx to the
atmosphere. Oxides of nitrogen are emitted as NO that react
strongly with ozone or radicals in the atmosphere forming
NO, and organic compounds as the main products of these
reactions. CO comes from incomplete combustion of fuels
from motor vehicles as the main source. Different types of
catalysts for NOx and CO conversion in a bulk' or nanoscale’
form were developed by various physical or chemical
methods. However, these methods may be energetically and
economically demanding in some cases.

Our research is focused on biosynthesis — the using of
biological source for metallic nanoparticles preparation’.
During biosynthesis, metal ions from precursors in the
presence of biomass (algae, fungi, plants, etc.) are reduced to
nanoparticles under the action of biomolecules, acting both as
reducing and stabilizing agent. In this study, biosynthesis of
catalytically active gold nanoparticles (AuNPs) using algae
Diadesmis gallica (DG) is described. Moreover, DG cells
form biosilica casings called frustules, which serves as
a carrier for AuNPs.

Biosilica-nanogold composite was tested for CO and
NOx conversion. Bionanocomposite was not effective in the
NO, conversion, however in the CO degradation, biosilica-
nanogold composite was catalytically active (62% conversion
of CO at 350 °C). Bionanocomposite was then magnetically
modified by ferrofluid to further enhance catalytic effect,
improve manipulation and stabilization. After magnetic
modification, 100% conversion of CO at 350°C was
achieved.

Authors thank MSMT CR (project SGS No.SP2018/72) for the
financial support.
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The need of solving a microbial infection in various
environments of life is constantly on demand. One of the
possible solutions is nanotechnology of composites, where
relatively small amount of active substance will provide

sufficient antimicrobial effect compare to traditional
disinfectant'?.
Effect of antimicrobial hybrid polymeric

nanocomposites was studied for several types of designed
films. The functional matter in the polymeric matrix was
double: metallic and organic species. Structure, chemistry and
morphology of prepared samples were studied using X-ray
diffraction methods, electron microscopy and atomic
spectroscopy.

Chitosan + Agbio E

Fig. 1. Biofilm limitaion on hybrid polymeric nanocomposite film

Testing of several combination of concentration of
functional matter of hybid nanocomposites brought importatnt
results for long term utilization of such nanocomposites.

The materials were very well working for bacterial
strains of E. Coli and P. aeruginosa while Enterococcus
faecium was active even after 96 h of testing.

The authors acknowledge the support by projects (NPU II)
,IT4Innovations excellence in science LQI1602° and
SP2018/112.
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Copper oxide nanoparticles can be used in a wide range
of applications due to its specific chemical, surface and
microstructural characteristics, excellent physicochemical
properties and cost effectiveness. The combination of the
copper oxide nanoparticles with the vermiculite particles
allows to the preparation of nanocomposite materials with
specific properties.

Nanostructured ~ materials  were  prepared by
sonochemical synthetic method followed by a heat treatment
(at 350 °C for 90 min) with the used of Cu(NO3), and NaOH
precurosors. Natural vermiculite from Brazil was used for
nanocomposite copper oxide/vermiculite preparation. The
samples were characterized using scanning electron
microscopy, X-ray diffraction, Fourier transform infrared
spectroscopy. The particle size, &-potential and specific
surface area were analysed also'~.

—————— vermiculite

Cuo_350
- m - CuOV_350

volume (%)
o]
-

1 10 100
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Fig. 1. Log-normal particle size distributions of samples

The antibacterial efficiency of nanostructured materials
was evaluated by finding the minimum inhibitory
concentration against S. aureus, E. faecalis, E.coli and
Pseudomonas a.

This work was supported by the project No. SP2018/74
“Mechanically activated hybrid nanocomposite materials”.
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The current topics of material research focused on
medical use deal with development of hybrid organic-
inorganic nanocomposites with antimicrobial activity based
on layered materials. The clay minerals are commonly used
materials in pharmaceutical field both as inorganic excipients
or active agents'?, because they may undergo ion exchange
reaction with functional antimicrobial molecules via
intercalation process’. Some of the antifungal drugs have
limitation due to its low dissolution rate in the aqueous media
resulting in low bioavailability. Therefore it is required to
develop a drug delivery system that can minimize side effects
and increase drug bioavailability. Ciclopiroxolamine is
a hydroxypyridone antifungal agent that is structurally
unrelated to the common imidazole derivatives or other
antifungals (Scheme 1). It is broad-spectrum antifungal agent
with additional antibacterial and anti-inflammatory activities.

Scheme 1. Ciclopiroxolamine

The aim of this study is to anchore antifungal drug
ciclopiroxolamine on clay minerals via different intercalation
techniques (from solution and by ultrasound) and compared
their antimicrobial activity. The structural characteristics of all
prepared nanocomposites are studied by XRD, FTIR, SSA
and moreover organic carbon content was determined.
Especially, antimicrobial properties of a these nanocomposites
are tested in vitro for bacterial strains Staphylococcus aureus
and Escherichia coli and mainly for yeast Candida albicans.

This work was supported by project No. SP2018/112
(Ministry of Education, Youth and a Sports of Czech Republic.
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3D tla¢, znama tiez pod pojmom aditivna vyroba
je technologia, ktorej principom je tvorba trojrozmernych
pevnych objektov z pocitacového modelu, kde sa objekt
vytvara postupnym priddvanim vrstvy po vrstve. Vyuzitie 3D
tlace je rozmanité: od vyroby jedal, pri stavbe domov, vyroba
Sperkov, funkénich suciastok az vyroba biologického tkaniva.
Pre vyrobu  keramickych materidlov  existuje  viacero
technologii', ktoré sa vyuzivaju pri 3D tlagi. Najlacnejsou
alahko dostupnou moznostou je FDC (Fused Deposition
of Ceramics), kde sa keramicky prasok zmieSava
s termoplastickym polymérom, nésledne sa vytlaca do strun,
ktoré su pouzit¢ vFDM (Fused Deposition Modeling)
tlaciariach.. Na tato technologiu sa da vyuzit Siroka Skala
polymérov a keramickych praskov. Nevyhodou tejto
technoldgie je dlhy cas tlacenia a viditelnost' jednotlivych
vrstev. Na ziskanie keramického materidlu je potrebné
nasledné odstranenie spojiva a spekanie.

Na pripravu kompozitnej struny sa pouzil keramicky
prasok (40 hm.%), ktorého hlavnymi zlozkami boli Al,O;,
Si0,, Na,O a termoplasticky synteticky polymér. Na tlacenie
keramickych teliesok sa pouzila komeréne dostupnd 3D
tlaciaren (Leapfrog Creatr), s modifikovanymi tryskami
o priemere 0,8 mm. Rychlost’ tlacenia bola 5 mm/s a teplota
tlace 215 °C. Teplota potrebna na odstranenie spojiva 850 °C
bola zistena pomocou termickej analyzy (SeikoExstar TG/
DTA 6300). Teplotné rezimy vypalu boli stanovené
na zéklade vysledkov ziskanych pomocou Ziarového
mikroskopu s rychlostou ohrevu 5 °C/min, kde zmena vo
velkosti atvaru vzorky indikovala zaliatok spekania na
teplotu 1200 °C, kedy dochéadzalo k vzajomnému spéjaniu
jednotlivych zfn, ¢o bolo potvrdené aj sledovanim
mikrostruktiry vzoriek na pristroji JEOL 7500F. Uvedenym
postupom sa pripravili keramické telieska s dobrou tvarovou
stalost'ou a zmrStenim 23 %.

Tato praca vznikla za podpory grantov VEGA ¢. 1/0906/17
a APVV-16-0341.
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MXenes are a new family of two-dimensional (2D)
transition metal carbides and/or nitrides discovered in 2011 at
Drexel University'. These 2D layered materials are called
‘MXenes’ because we produce them by etching A layer from
MAX phases, the suffix ‘ene’ is added to emphasize their
similarity to graphene. MAX phases are a large family (90+
members) of hexagonal layered ternary transition metal
carbides, carbonitrides and nitrides with composition of
M,+1AX,, where M stands for an early transition metal (such
as Ti, V, Cr, Nb, etc.), A stands for a group A element (such
as Al, Si, Sn, In, etc.), X stands for carbon and/or nitrogen,
andn=1,2, or3.

In this work, we were focused on preparation of MXene
Ti;C, by immersing Ti;AlC, powder in HF solution.
Reactions in solution can be simplified as follows:

Ti;AlC, + 3HF — AlF; + 3/2H, + Ti3C, (1)
TizC, + 2H,0 — Ti;Co(OH), + H, 2)
Ti3C2 +2HF — Ti3C2F2 + H2 (3)

It is important to note here that MXene surfaces are
terminated by O, OH, and/or F groups from the etching
process. Henceforth, these terminated MXenes will be
referred to as Ti;C,Tx, where T represents terminating groups
(O, OH, and/or F) and x is the number of terminating groups.

For characterization of prepared Ti;C,Tx materials were
used SEM and XPS analysis. Results from XPS shows
decreasing amount of Al during the etching reactions. In SEM
images shown the multilayered Ti;C, Ty MXenes, which were
than delamited by different intercalators and procedures.

Prepared delaminated Ti;C,T, MXenes should be used
as nanofillers to polymers composites for preparation of
conducting materials wchich can be used for EMI shielding.

This project was supported by project M-era.Net Nano2Com
No. 5015, a grant No. S-M-ERA.NET-18-1 from the Research
Council of Lithuania and by project VEGA 02/0010/18
(Slovakia).
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Introduction of heteroatom’s such as nitrogen (N) into
the graphene quantum dots (GQDs), enable tailoring of
photoluminescence (PL) properties of GQDs'.

We fabricated N-doped GQDs via swift and easy one-
step microwave-assisted method. Synthesis was performed
from water solution of glucose and GQD as precursors in the
presence of ammonia hydroxide (NH4OH, 25%). Aqueous
solutions were irradiated in closed-vessel system of CEM
Discover BenchMate single mode microwave reactor for only
1 minute, at fixed temperature (100 °C) and power (100 W,
200 W).

The results obtained by different characterisation
techniques showed that synthesized N-doped GQDs were
approximately 10 nm in size and 1 nm in height. The
percentage of bound nitrogen in this short amount of time is
about 11 % in the form of pyrridinc/NH,, pyrrolic-N and
graphitic-N (Scheme 1).

OH
o]
H

25% NH4OH
0
1 min, 100 C, 100W and 200W
Microwave irradiation

H
H
OH
HO
H OH

Glucose

OH

N-doped GQD

Scheme 1. N-doped GQDs synthezis by MW irradiation from
glucose as precursors

This work is supported by the Ministry of Education, Science
and Technological development of Republic of Serbia
(Projects 172003 and DS021).
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Gold nanoparticles decorated graphene sheets present
agood surface-enhanced Raman spectroscopy (SERS)
platform for the development of ultrasensitive analytical
applications'. Here, we prepared gold nanoparticles/exfoliated
graphene hybrid by gamma irradiation of chloroauric acid as
a precursor in the presence of electrochemically exfoliated
highly oriented pyrolytic graphite (HOPG). The effects of
various irradiation doses (1, 5, 10 and 20 kGy) on the size and
shape of synthesized nanoparticles were studied. It was found
that the presence of HOPG leads to the formation of gold
nanoparticles of triangular, spherical, hexagonal, trapezoidal
and rod-shape morphology. On the other hand, irradiation of
chloroauric acid solution without HOPG results mainly in
irregular shaped nanoparticles, however, certain amount of
square shaped nanoparticles is observed. According to
statistical analysis of gold nanoparticles/graphene hybrid,
nearly half of the nanoparticles have sizes in the 11-20 nm
range for all of the applied doses. The increase of irradiation
dose results in the increase of the amount of smaller
nanoparticles (up to 10 nm in size). Nevertheless, for the
highest applied dose agglomeration of nanoparticles takes
place leading to the formation of particles that exceed 100 nm
in size. Presented synthetic route is fast, simple and low-cost
since it does not require the use of a gold nanoparticle
stabilizer.

The research was supported by the Ministry of Education,
Science and Technological Development of the Republic of
Serbia (project no. 172003 and DS021), and bilateral project
Serbia-Slovakia (SK-SRB-2016-0038). D. K. acknowledges
the support of COST Action CA15107.
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Inkjet printing (IJP) represents a unique technique of
preparation of tailored patterns on various surfaces. The
patterns could be prepared in required shape, possition and
with required resolution. The main advantages of this
technique are low waste of ink, cost-saving and non-contact
process. 1JP can be used for printed electronics, enzyme-based
sensors, and tissue engineering, for example'~.,

Drop formation represents a key step of the printing
process, which can be characterized by a number of
dimensionless groupings of physical constants, namely by the
Reynolds (Re), the Weber (We), the Ohnesorge (Oh), and the
Z number™’. There are several recommendations for stable
single drop formation. A definition of good printability was
introduced by Kim&Baek who describe a good printing
process when “a single drop is formed either directly without
second pinch-off or the satellite drop merges with the main
drop within its travel distance less than 20 times characteristic
length forming thus a single drop™.

It was found that the printing regime map can be
replotted in the coordinates Re vs Ca with advantage. All
critical criteria ranges derived in previous literature can be
easily drawn into this new suggested graph. The range of
parameters for optimum printing regime can be described by
two We hyperbolic isolines. It means that the main factor
deciding about success of the printing process is surface
energy and relaxation time related to surface perturbation, and
that the viscosity of prepared ink is of lesser importnace. In
fact, surface tension is the only form of energy that works
against the purely Newtonian fluid thread prolongation and
forms actively the drop spherical shape’.

This work was supported by the Ministry of Education and
Sport of the Czech Republic under the NPU I program (project
LO1504). This work was supported within the framework of
“International Mobility of TBU in Zlin Researchers” (project No.
CZ.02.2.69/0.0/0.0/16_027/0008464) funded from the EU
Funds — OP Research, Development and Education in
cooperation with the Ministry of Education, Youth and Sports,
Czech Republic.
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Despite of being so abundant, water has still remained as
a not entirely known substance'. Anomalous properties, which
water exhibit, are very different from other molecules of
a similar mass, composition, dipole moment, etc. There are
many models of water structure in liquid phase?, generally
grouped into two types: models with a continuum of
geometric and energetic states (assuming tetrahedral
coordination of water molecules) and models of water as
a mixture of discrete species (water clusters). It is difficult to
choose between them, because the spatial network of
hydrogen bonds has features of both continuous and discrete
models. Beside differences, all models assume “flexibility” of
water structure in liquid phase. Simultaneous breaking and
formation of hydrogen bonds play a crucial role in explanation
of many anomalous behaviors in water.

Raman spectroscopy is the most common technique used
to investigate the water structure and intermolecular
interactions in water systems. Raman spectrum of water
contains three main components: broad OH stretching
vibration band in range 3000-3800 cm, bending band,
corresponding to the vibrations of the H-O-H angle in liquid
water, observed around 1645 cm™ and acoustic modes in low-
frequency part of spectrum below 300 cm™ assigned to
intermonomer vibrations of water molecules.

Metal nanoparticles gain more and more popularity in
many various applications, such as electronics, photonics and
medicine®. Noble metal nanocolloids are also commonly used
as an enhancing substrate in Surface-Enhanced Raman
Spectroscopy (SERS)*. Due to growing popularity of metal
nanoparticles applications and presence in our environment,
knowledge about interactions with water is of great
importance.

Analysis of Raman spectra of water dispersions of silver
and gold nanoparticles (AgNPs, AuNPs) with different shape
and size, in comparison to pure water in whole spectral range
of water vibrations will be discussed.

Work was partially financed by project PRELUDIUM from

National ~Science Centre Poland (UMO 2017/25/N/
ST4/01125).
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Vitéto praci byla studovana moznost syntézy
fosfore¢nanu zine¢natého s lamelarni morfologii, kterda by
souCasné¢ s aktivnim antikoroznim ucinkem zvySovala
bariérovy efekt natéru'.

Syntéza cCastic byla provedena fizenym sraZenim
vodnych roztokd Zn>" soli pomoci (NH4),HPO4 za rGznych
podminek. Byl sledovan vliv typu aniontu vychozi Zn*" soli,
vliv michani, pH, teploty akoncentrace roztokd na tvar
avelikost castic. Tyto zakladni parametry nanocastic
fosforecnanu zine¢natého byly sledovany s vyuzitim SEM
a AFM. Krystalicka struktura byla studovana s vyuzitim
XRD.

Z duvodu obtizné dispergace a nestability castic
v epoxidovém pojivu bylo nezbytné provést povrchovou
modifikaci. Ta vedla ke zvySeni stability a kvalitngjsi
dispergaci. Modifikace byla sledovana pomoci TGA a kvalita
dispergace s vyuzitim SEM a EDAX. Antikorozni u¢inek
natéri byl testovan zrychlenymi testy v solné komote.

Jako stézejni faktor ovlivilujici tvar a velikost Castic se
jevi vychozi koncentrace Zn®* soli. Lamelarni nanoéastice
vykazuji lepsi antikorozni Ui¢inek v porovnani s mikronovymi
¢asticemi stejného chemického slozeni.

Publikovani této prace bylo podporeno studentskym grantem
SGS_2018_004.
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Vysokoteplotni supravodi¢ YBCO na bazi supravodivé
fazeYBa,Cu;0y je vicefazovy keramicky material, ktery ma
jiz relativné dlouhou tradici vyzkumu i aplikaci. Aplikace lze
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rozdélit do dvou skupin, podle formy zpracovani materialu.
Prvni jsou supravodivé pasky stenkymi vrstvami YBCO
supravodice obvykle zpracované do formy vicevrstvych drati
vodice elektrického proudu svelmi vysokou proudovou
hustotou. Druhym typem jsou objemové formy supravodice,
kterymi se zabyva tento pfispévek. Objemové formy se
nejcastéji vyuzivaji jako magnetické levitacni prvky a jejich
nejdulezitéj$imi vlastnostmi je proto levitacni sila a zachycené
magnetické pole. Pro maximalizaci jejich parametri se
pouziva zejména pfidavani dalSich nesupravodivych fazi jako
takzvanych pinningovych center. Tyto faze mohou pii
piipravé reagovat s materidlem supravodiCe a vytvaiet dalsi
nesupravodivé faze nebo zustat nereaktivni, coZ je vyhodngjsi
pro zachovani jejich tvaru v pozadované formé. V ramci prace
byly vyvijeny a testovany rizné typy piningovych center na
bazi nanocastic zakladnich oxida jako je naptiklad ZrO, nebo

"""" smésné oxidy na bazi substituce prvki
v supravodivé matrici. Vysledky byly evaluovany s ohledem
k aplikacnimu vyuziti a taky byly provedeny zakladni
a demonstraéni experimenty v tomto sméru.

Tato prace vznikla za podpory grantu MPO, program TRIO,
c¢islo grantu FV10522.

10P-13

RYCHLE ”[ERANOSTICKE ,PRI'STUPY PRO LECBU
BAKTERIALNICH INFEKCi U NADOROVYCH
ONEMOCNENI

MICHAEL GARGULAK®, MATOUS CiZEK®, ANETA
SUROVIKOVA?, ALES VAVRINIK®, DAGMAR
UHLIROVA®, MICHAELA DOCEKALOVA®, BOZENA
HOSNEDLOVAP, JIRI SOCHOR", RENE KIZEK ***

“ Ustav humdnni farmakologie a toxikologie, Farmaceuticka
fakulta, VFU Brno, Palackého ti. 1, 612 42 Brno, b Laborator
mikrobiologie, Zahradnicka fakulta, MENDELU Brno,
Valticka 337, 691 44 Lednice, © Oddéleni vyzkumu a vyvoje,
Prevention medicals, s. r. 0., Tovarni 342, Butovice, 742 13
Studénka, Ceska republika

kizek@sci.muni.cz

Je znamo, Ze nadorova onemocnéni jsou velkou hrozbou
pro lidské zdravi'. Létba nadorovych onemocnéni zasahuje do
celé fady biologickych procesi. V dusledku toho se muze
usnadnit vstup patogeni do organismu a vyvolat zavaznou
infekci®. Koincidence nadorového onemocnéni a bakterialni
infekce jsou cCasto pro lidsky organismus fatilni. Cilem
projektu bylo navrhnout a ovéfit teranosticky konstrukt pro
zacileni k bakterialni bufice’.

V pribéhu projektu bylo ptipraveno 20 druhii stéibrnych
nanocastic (AgNPs). Nejlepsi antibakterialni efekt (85%
inhibice rastu) MICsy (S. aureus) 0,4 pg/ml, byl pozorovan
u AgNPs4  (Thymus  serpyllum). SPION (20 mg/ml,
magnetické zlaté nanocastice), byly modifikovany protilatkou
(1 mg/ml IgY) a oxidovanymi grafenovymi listy (I mg/ml).
K navazani byl pouzit polymer EDC/NHS (2,2 mM EDC,4
mM NHS, 3 h, 37 °C). Na SPION/Au nanocastice byl napojen
apoferritin (SPION/Au/APO). Do dutiny SPION/Au/APO (12
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Schéma pripraveného nanokonstruktu: A — stfibrna nanocastice,
B — apoferitin, C — zlata nanocastice

nm) bylo modelové uzavieno antibiotikum doxorubicin (2 uM
DOX, efektivita enkapsulace DOX kolem 13 % aplikované
koncentrace). Vytvoteny konstrukt SPION/Au/AgNPsGS4/
APO/DOX byl aplikovan na modelovou kulturu S. aureus.
V ptitomnosti 70 pg SPION/Au/AgNPsGS4/APO/DOX byla
zaznamenana dramatickd inhibice S. aureus (témét 100%
urustovych kiivek a 13mm na agarovém médiu).
Biologickym efektem nanotransportéru je vznik ROS,
destrukce nukleové kyseliny a poskozeni bunééné membrany.

Prace byla podporena projektem CA COST Action CA15114
3D ANTIMICROB LC18002.
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P1i toku kapalin je bézné uvazovana okrajova podminka
uplného pfilnuti na sténé, tj. rychlost kapaliny je v misté
kontaktu se sténou stejnd jako rychlost stény. V pripadé
koloidnich disperzi vSak muze dochdzet k deformaci
ptisténného rychlostniho profilu v disledku koncentra¢niho
spadu v piisténné oblasti'. Zmény koncentrace v blizkosti
elektrochemickymi vlivy. Vysledkem pak jsou tokové
anomalie jako pozitivni zdanlivy pfisténny skluz (AWS —
z anglického apparent wall slip) v disledku ochuzené vrstvy
nebo negativni AWS v disledku tvorby stagnantni vrstvy.

Tvorba anomalni vrstvy v pfisténné oblasti pii toku
koloidnich disperzi, a tedy AWS, je ovliviiovana fadou
faktort. Jsou to predev$im koncentrace Castic v disperzi,
teplota a materidlové vlastnosti jak disperze, tak obtékané
stény, respektive jejich kombinace.

Vyssi koncentrace Castic v disperzi vede ktomu, Ze
anomalni vrstva u stény je tenéi, a tudiz zdanliva skluzova
rychlost v piipadé kladného AWS je niz§i’, obdobn& jako
stagnantni vrstva je tendi® v piipadé negativniho AWS. Vyssi
teplota vede ke zvySeni fluidity nosné kapaliny, coz nasledné
vede k vys§i skluzové rychlosti pro ptipad kladného AWS?,
Tvorba anomalni vrstvy je zasadné ovliviiovana
elektrochemickymi interakcemi mezi sténou a obtékajici
kapalinou. Pro inertni material stény, jako je nerezova ocel
a titan, lze ocekavat pozitivni AWS, naproti tomu, tam, kde
mize dochazet k elektrochemickym interakcim mezi sténou
a Casticemi lze oekavat negativni AWS®. Toto chovani lze
ovlivnit ptidavkem vhodnych elektrolytu.

Vyskyt anomalii v piisténné oblasti pti toku koloidnich
disperzi (AWS) je tedy ovlivnén mnoha faktory. Témto
pfisténnym jevim je tfeba vénovat zvySenou pozornost
zejména pfi toku v zafizenich, jejichz hydraulicky polomér se
pohybuje v mikrometrech aZz milimetrech, nebot’ zde je podil
AWS k celkovému toku velmi vyznamny.

Tato predndska je vénovana pamdtce profesora Ondrieje
Weina, bez jehoz prispeni by nebylo mozné proniknout tak
hluboko do tajii pristénnych jevii.

Tato prace vznikla za podpory TACR grantu TH03020313.
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11L-02

SIMULT,ANNi ELEKTRICKQ-RHEOLOGICK'A
MERENI TAVENIN VODIVYCH POLYMERNICH
KOMPOZITU

ZDENEK STARY

Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v.v. i., Heyrovského
nam. 2, 162 06 Praha 6, Ceskd republika
stary@imc.cas.cz

Vodivé polymerni kompozity jsou perspektivni
materialy se Sirokym pouZzitim: v obalové technice pro své
antistatické  vlastnosti, ve stinéni elektromagnetické
interference nebo ve vyvoji senzorti'?. Elektrické vlastnosti
polymernich kompoziti obsahujicich vodivé ¢astice jsou dany
jejich morfologii, nebot’ k dosazeni uré¢itého stupné vodivosti
je nezbytné vytvoreni perkolovanych c¢asticovych struktur.
Elektricka vodivost kompozitu je tak ovlivnéna nejen
koncentraci plniva a interakcemi mezi polymerem
a Casticemi, ale do velké miry i podminkami jeho zpracovani
koncentrace plniva za uc¢elem minimalizace zmén tokového
chovani vyvolanych pfitomnosti pevnych castic. Na strané
druhé pii nizkych koncentracich jsou casticové struktury
ktehké a mohou byt lehce zni¢eny vlivem napéti vlozeného na
material béhem zpracovani, coz mize vést ke ztraté elektrické
vodivosti. Popis a pochopeni chovani &asticovych struktur
v toku polymerni taveniny jsou tedy zasadni pii produkci
vodivych polymernich kompoziti s vyvazenymi elektrickymi
a zpracovatelskymi vlastnostmi.

Simultanni elektro-reologickd méfeni byly poprvé
pouzity v roce 2004 pro studium systéml obsahujicich
uhlikové nanotrubky®. Od té doby se ukézaly byt citlivym
nastrojem umozhujicim sledovat strukturni zmény ve
vodivych polymernich kompozitech vyvolanych definovanou
mechanickou deformaci*®. V tomto ptispévku budou stru¢ng
shrnuty vysledky ziskané pomoci smykovych a elongaénich
elektro-reologickych méteni na systémech obsahujicich
vodivé saze a uhlikova mikrovlakna®’. Z vyvoje elektrické
vodivosti lze usuzovat na destrukci nebo aglomeraci
Casticovych struktur v taveniné a zaroven vyhodnotit uc¢inek
téchto zmén na reologické vlastnosti kompozitu.

Tato prace vznikla za podpory GA CR (¢. grantu 17-056545).
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11L-03
TOKEM INDUKOVANA KOALESCENCE
ZOHLEDNUJICi PRITAZLIVE SILY

IVAN FORTELNY, JOSEF JUZA

Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v. v. i., Heyrovského
nam. 2, 162 06 Praha 6, Ceska republika
Juza@ime.cas.cz

Pii ptipravé polymernich smési dochazi ke zméné
prumérné velikosti ¢astic polymeru. Jednim z dulezitych d&ja
je koalescence, spocivajici v kolizich ¢astic nasledovanych
splynutim. Jeji zvlastni pfipad, tokem indukovanou
koalescenci, jejiz hnaci silou je gradient rychlosti toku
matrice, jsme v minulosti fesili s pouzitim Milnerovy tzv.
balistické aproximace'. U ni v pohybovych rovnicich
nevystupuji pfitazlivé sily, ale jejich plsobeni je nepiimo
vyjadfeno kritickou vzdalenosti, po jejimz dosazeni se kapky
povazuji za splynuté. Resili jsme nejprve u elongaénim tokem
indukované koalescence, kdy bylo problém mozno redukovat
na fedeni jednorozmérné zavislosti vzdalenosti na thlu?, poté
iu koalescence indukované smykovym tokem, kde bylo
v jednoduchém ptipadé mozno fesit jako samostatné zavislosti
polarniho Ghlu a vzdalenosti na azimutu®. Vliv pitimého
zahrnuti pfitazlivych van der Waalsovych sil jsme zkouseli
vyhodnotit pro elongagnim tokem indukovanou koalescenci®.

Zjednoduseni se ukdzala byt omezujici pfi zahrnovani
viskoelastického chovani i pfitazlivych sil, kdy nemusi
splnény podminky vzdjemné jednoznaéné  zavislosti
vzdalenosti na azimutu. I proto jsme pfesli na vypolty
soub&Znou integraci viech prostorovych soufadnic dle Gasu’,
a pokusili jsme se misto balistické aproximace vzit v ivahu
i pohyb v priibéhu piiblizovani podle rovnic Wanga a spol.®

Puisobeni pritazlivych sil ma za nasledek, ze pii dosazeni
ur¢ité vzdalenosti se kapky jiz nebudou vzdalovat a urcité
splynou; u elongaénim tokem indukované koalescence pak
nastaveni kritické vzdalenosti, pfi jejimz dosazeni se povazuji
kapky za splynulé, mohlo pIn¢ nahradit zahrnuti pfitazlivych
sil do rovnic pohybu. U smykového toku je ale takova
vzdalenost pro kazdou pocatetni polohu jina, nahrada
jednotnou hodnotou kritické vzdalenosti nevede tedy
k totoznym vysledkim. Jak jsme uz zjistili diive, vyslovné
nastavena kriticka vzdalenost ovlivni vysledek jen tehdy, je-li
delsi nez limit plynouci =zfteSeni pohybovych rovnic
zahrnujicich van der Waalsovy sily.
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11L-04
APLIKOVANA REOLOGIE PRO CHARAKTERIZACI
POLYMERNICH NANOVLAKENNYCH STRUKTUR

MARTIN ZATLOUKAL, WANNES SAMBAER

Univerzita Tomdse Bati ve Zliné, Fakulta technologicka,
Centrum polymernich materialii, Vavreckova 275, 760 01
Zlin, Ceskd republika

mzatloukal@utb.cz

Polymerni nanovldknové netkané textilie maji velky
potencial nalezt Siroké uplatnéni v fadé oblasti jako napf.
filtrace vzduchu a kapalin, tkanové inzenyrstvi, hojeni ran,
zdravotnické ochranné odévy a bioaktivni materidly pro
distribuci 1é¢iv. Jednou z velmi slibnych oblasti pro masové
vyuziti polymernich nanovldken je vyroba filtratnich
substrati a membran vykazujici jak vysokou prodySnost tak
filtra¢ni G¢innost' ™. Jednim z kli¢ovych problémi pro detailni
pochopeni procesu filtrace pomoci filtrd obsahujici polymerni
nanovlakna je jak nemoznost vytvofit reprezentativni 3D
model realného nanovlaknového filtru pomoci standardnich
technik pro jejich malé rozliSeni, tak absence dostate¢né
realistického modelu filtrace. Tento fakt pak brani jak
fundamentalnimu  pochopeni  procesu  filtrace  pfes
nanovldknové filtry tak jejich efektivni optimalizaci
s ohledem na konkrétni aplikaci.

V dané praci je piedstaven novy zpuisob modelovani
procesu filtrace plyni pfes polymerni nanovlaknové filtry,
ktery vyuziva realistického 3D modelu filtru ziskaného
specifickym postupem ze snimki skenovaciho elektronového
mikroskopu. Navrzeny model pak zahrnuje kontinudlni,
ptechodové i molekularni proudéni, Browntiv pohyb, interakci
mezi filtrovanymi C¢asticemi a polymernimi vlakny, tvorbu
filtraéniho kolace, riznorodost primérd filtrovanych castic,
aerodynamicky skluz a ‘Knudsenovsky nenewtonsky’
charakter viskozity filtrovaného média. Metodika pro ziskani
realistického 3D modelu nanovladknového filtru v kombinaci
s modelovanim procesu filtrace je vyuzitelna jak k detailnimu
porozuméni fundamentalnich princip, faktora a vlivl
jednotlivych parametrii na pribéh samotné filtrace, tak
k navrhu ¢i optimalizaci struktury nanovlaknovych filtrd pro
danou konkrétni aplikaci.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (grant ¢. 16-05886S).
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APLIKOVANA REOLOGIE PRO PRODUKCI
POLYMERNICH NANOVLAKEN POMOCI
TECHNOLOGIE MELT BLOWN

JIRI DRABEK, MARTIN ZATLOUKAL

Univerzita Tomase Bati ve Zliné, Fakulta technologickd,
Centrum polymernich materialii, Vavreckova 275, 760 01
Ziin, Ceskd republika

drabek@ft.utb.cz, mzatloukal@utb.cz

Melt blown je technologicky proceses pii némz se
polymerni tavenina pietlacuje ptes plochou vytlacovaci hlavu,
na jejimz konci je velky pocet zpravidla kruhovych otvora
o velmi malém priaméru (0,064-0,4 mm). Polymerni tavenina
je nasledné¢ protahovana predehfatym vzduchem, jehoz
rychlost je blizka rychlosti zvuku'™. 1 pfesto, Ze se typicka
hodnota primeért vyrobenych vlaken pohybuje v intervalu 1-2
mm, je mozné, v zavislosti na zvoleném polymernim systému,
zpracovatelskych podminkach a designu vytlacovaci hlavy,
dosdhnout prumérd vldken v ftadech nékolika desitek
nanometri®. Pro dosaZeni stabilni produkce je viak nezbytné
zajistit, aby tokové charakteristiky pouzité polymerni taveniny
byly optimalni. Jejich experimentalni a teoretické ohodnoceni
je viak velmi obtizné®, nebot pfisluina reologickd méfeni
musi byt provedena za stejnych podminek, které se vyskytuji
pfi zpracovani (tj. pfi velmi vysokych teplotach, extrémnich
deformacich a deformacnich rychlostech), coz vyznamné
omezuje moznost materialové a procesni optimalizace.

V dané praci byl proveden vyzkum vlivu molarni
hmotnosti, teploty a vétveni polypropylenti na jejich tokové
chovéni v oblasti velmi vysokych deformagnich rychlosti, 2,
a to s cilem porozumét stabilité¢ procesu vyroby nanovlaken.
Bylo zjiiténo, Ze pii ¥ > 2-10° 1/s se viskozita taveniny stavé
konstantou (/y) linearné zavisejici na molarni hmotnosti, coz
indikuje kompletni vymizeni zapletenin mezi
makromolekuldrnimi  fetézci v disledku  intenzivniho
smykového toku. Bylo experimentalné prokazano, ze vétveni
snizuje hy a souCasné zvySuje smykovou elasticitu, coz
pozitivné piispiva ke stabilizaci produkce polypropylenovych
vlaken pomoci technologie melt blown.

Tato prdce vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (grant ¢. 16-05886S).
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11L-06
VYZKUM JEVU NECK-IN PRI VYROBE PLOSNYCH
POLYMERNICH FOLI{

TOMAS BARBORIK, MARTIN ZATLOUKAL

Univerzita Tomdse Bati ve Zliné, Fakulta technologicka,
Centrum polymernich materialii, Vavreckova 275, 760 01
Zlin, Ceskd republika

barborik@utb.cz, mzatloukal @utb.cz

Specialni polymerni félie se v soucasné dob& hojné
vyuzivaji v kondenzétorech, bateriich pro mobilni zafizeni
a elektricka vozidla, v displejich na bazi tekutych krystald
aobalech pro Ccerstvé potraviny. Pro jejich vyrobu se
nejcastéji pouziva technologie liti, kdy polymerni granulat je
ve vytlatovacim stroji nejprve roztaven a nasledné pretlacen
pfes plochou vytlacovaci hlavu. Za vytlacovaci hlavou je
plosny extrudat intenzivné protahovan v podélném sméru pro
dosazeni pozadované tloustky. K fixaci rozmérd foélie poté
dochazi na odtahovych vélcich, které jsou G¢inné chlazeny.
Pii samotné vyrobé vsak, v dusledku viskoelastické povahy
polymernich tavenin, vznikaji tokové nestability, které
vyrobniho procesu. Mezi nejcastéji se vyskytujici nestability
patii Neck-in (smr$téni folie v pficném sméru pii podélném
protahovani), Dog-bone (narist tloustky okraji folie),
Draw resonance (elastické kmitani zvySujici variaci v §itce/
tloust’ce folie). Velmi u¢innym nastrojem pro porozuméni
vzniku tokovych nestabilit je realistické modelovani daného
procesu.

Tato prace je zaméfena na teoreticky vyzkum jevu
Neck-in pomoci 1.5D membranového modelu s vyuzitim
pokrocilé viskoelastické konstituéni rovnice — modifiko-
vaného Leonovova modelu'™. Byl zkouman vliv prvniho
adruhého rozdilu normalovych napéti, jednoosé/planarni
tahové viskozity, Debotina ¢isla, prestupu tepla a krystalizace
na negativni jev Neck-in. Numericka feSeni pouzitého modelu
byla uspésné aproximovana bezrozmérnou analytickou

rovnici, ktera  usouvztazfiuje  Neck-in s vybranymi
materidlovymi a procesnimi parametry. Bylo zjiSténo, Zze
predikce  navrzené  aproximacni  rovnice  popisuje

experimentalni realitu. Autofi véfi, Zze ziskané know-how
muze byt pouzito pro optimalizaci designu vytlacovacich
hlav, molekularni architektury polymernich tavenin
a procesnich podminek, a to scilem potlacit negativni jev
Neck-in pti vyrobé velmi tenkych polymernich filmu a folii.

Tato prace vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky ¢. 16-05886S.
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STUDIUM ViRU PRI EXTRUZI LDPE
METODOU TOKEM INDUKOVANEHO DVOJLOMU

JAN MUSIL, MARTIN ZATLOUKAL

Univerzita Tomase Bati ve Zliné, Fakulta technologicka,
Centrum polymernich materialii, Vavreckova 275, 760 01
Zlin, Ceskd republika
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Pfi zpracovani polymert vytlaGovanim vznikaji tokové
nestability, které vyznamné zuzuji zpracovatelské okno
a soudasné snizuji kvalitu vysledného produktu'™. V fadg
pfipadl je mozné tokové nestability (jako napf. polymerni
slinty — die drool ¢i lom taveniny — melt fracture) detekovat
a kvantifikovat pfimo na extrudatu, coz vyznamn¢ usnadiuje
jejich  studium.  V dasledku  viskoelastické  povahy
polymernich tavenin vSak mohou uvnitf zpracovatelskych
stroji a zafizeni vznikat sekundarni toky, tzv. viry, ve kterych
se vdusledku velmi dlouhych zdrznych dob a vysokych
zpracovatelskych teplot zvySuje pravdépodobnost vzniku
nezadouci termalni degradace. Tento typ nestability je pak
mozné studovat pouze s vyuzitim specidlnich vizualiza¢nich
cel a experimentalnich technik, které umoziuji mapovat
rychlostni pole (napf. trasovanim ¢astic ¢i pouzitim laserové
Dopplerovy velocimetrie) anebo napét'ové pole (napt. pomoci
tokem indukovaného dvojlomu). Pfestoze jsou viry napétim
indukovana nestabilita, jejich experimentdlni studium je
zpravidla zaloZzeno pouze na analyze rychlostnich poli, coz je
z fundamentalniho pohledu nedostacujici.

Tato prace je zaméfena na vyvo] nové metody
umoziujici studovat vznik virti pfi vytlacovani polymernich
tavenin pomoci tokem indukovaném dvojlomu. Testovani
navrzené metody bylo provedeno pro material LDPE.
Naméfena napétova pole byla porovnana s rychlostnimi
konturami virti ziskanych trasovanim rotujicich éastic gelu.
Nasledné byl studovan vliv teploty a rychlosti smykové
deformace na velikost (plochu) viru. Ziskana data byla
nasledné¢ uspé$n¢ korelovana s korespondujicimi  daty
ziskanymi pomoci velmi piesné laserové Dopplerovy
velocimetrie.

Tato prdce vznikla za podpory Grantové agentury Ceské
republiky (grant ¢. 16-05886S).
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11P-01
TEPLQSMENNE KAPALINY S VYUZITIM
NANOCASTIC

JAROSLAV TIHON, VERA PENKAVOVA

Ustav chemickych procesii AV CR, v.v.i, Rozvojova 135,
135 02 Praha 6, Ceskd republika
tihon@icpf.cas.cz

Pojmem nanotekutiny jsou oznaCovany suspenze
pevnych nanodastic (obvykle kovl ¢i oxidl kovi o velikosti
1 az 100 nm) v béznych zakladnich kapalinach (voda, olej, ¢i
etylenglykol). Tyto suspenze vykazuji jiz pfi malych
koncentracich zvySenou teplotni vodivost a nabizi se tedy
jejich vyuziti jako teplosménnych medii'™. T pres dvé
desetileti intenzivnitho vyzkumu se vSak zatim stale
nepodafilo uplatnit tyto materidly napfiklad jako komercéné
vyuzivana chladiva. Divodem je piedevSim zatim stale
vysoka cena nanocastic a téz Casto nedostate¢na dlouhodoba
stabilita téchto suspenzi.

Rychlej§imu pokroku vyzkumu smérem k aplikacim
brani rovnéZz nedostate¢né pochopeni fyzikalnich mechanizmt
vedoucich k zlepSenému piestupu tepla v nanotekutindch,
nedostatecnd charakterizace pfipravenych suspenzi a stim
souvisejici nepfili§ velka shoda vysledkti dosazenych riiznymi
autory. Chybi téZ korelovani naméfenych termofyzikalnich
zavislosti s pozadavky priamyslovych aplikaci. Dalsi vyzkum
proto vyZzaduje multidisciplinarni pfistup se soucasnym
studiem syntézy nanoCastic, pfipravy a charakterizace
suspenzi, méfeni termofyzikalnich a reologickych vlastnosti,
spolu s naslednym modelovanim celkového ptestupu tepla
v riznych rezimech proudéni.

V tomto piispévku shrnujeme nase vysledky dosazené
pfi studiu vodnych suspenzi s malym pfidavkem nanocastic
Al,O;. Stabilita suspenzi byla ovlivnéna jak velikosti ¢astic,
tak 1 jejich povrchovymi vlastnostmi (vliv pfidavku
surfaktantu ¢i regulace pH smérem k optimalizaci Zeta-
potencialu cCastic). Reologicka méfeni navic poskytla
informace o rozsahu koncentraci, pti nichZ jest¢ nedochazi
k nadmémému zvyseni viskozity suspenzi. Pro pocatecni
kvalitativni srovnani termofyzikalnich vlastnosti riznych
suspenzi byla téz navrzena jednoduchd metoda sledujici
teplotni zmény pfimo v rotacnim viskozimetru.

Tato prace vznikla za podpory TACR grantu TH03020313.
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REOLOGICKE A ELEKTRICKE VLASTNOSTI
POLYMERNICH SMES,I SE SELEKTIVNI
LOKALIZACI VODIVYCH SAZI

MARTINA NEVORALOVA, ZDENEK STARY

Ustav makromolekuldrni chemie AV CR, v. v. i, Heyrovského
nam. 2, Praha 6, 16206
nevoralova@imec.cas.cz

Nemisitelné polymerni smési jsou dle odborné literatury
perspektivni materialy, které mohou vykazovat vlastnostni
profily, jez jsou pro Cisté polymery nedosazitelné. Aplikacni
moznosti téchto materiald jsou v§ak mnohdy limitovany jejich
nedostatecnymi mechanickymi vlastnostmi, které¢ jsou dany
predevsim nizkou mezifazovou adhezi jednotlivych slozek
smési. Fazova struktura nemisitelnych polymernich systémut
je navic nestabilni a béhem zpracovani tudiz ¢asto dochazi
k jejimu hrubnuti'.

Jednim ze zpisobu, kterym lze ucinné€ ovliviiovat
mechanické vlastnosti a mezifazovou adhezi nemisitelnych
polymernich systému, je pfisada vhodného plniva. Znacna
pozornost je pak v poslednich letech vénovana vodivym
polymernim kompozitim, jakozto perspektivnim materialiim
pro obalovou techniku, elektromagnetické stinéni nebo
senzoriku?. K dosaZeni pozadovaného stupné elektrické
vodivosti je nezbytné vytvoreni perkolovanych struktur ¢astic
vodivého plniva, coz vSak negativné ovliviiuje tokové
a zpracovatelské vlastnosti kompoziti. Diky termodynamicky
podminéné selektivni lokalizaci vodivych castic v jedné
slozce smési nebo na mezifazi se navic snizuje koncentrace
plniva potiebna k perkolaci’. Zarove je Gasto pozorovano jak
zlepSeni mezifazové adheze, tak i stabilizace fazové struktury
ve smési®’.

V prezentovaném piispévku jsou diskutovany reologické
a elektrické vlastnosti smési polystyren/ polymethyl-
methakrylat obsahujicich vodivé saze. Zejména je analyzovan
vliv slozeni smési a pfitomnosti uvedeného plniva. Z hlediska
charakterizace fazové struktury plnénych polymernich smési
jsou studované materidly vyhodnocovany prostiednictvim
skenovaci elektronové mikroskopie a obrazové analyzy.

Tato préce vznikla za podpory GA CR (¢, grantu 17-056545).
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VLIV UV ZARENI A PRIDAVKU ZEOLITU NA
TOKOVE VLASTNOSTI A BIODEGRADABILITU
POLY(BUTYLEN-ADIPAT-TEREFTALATU)

MARIE DVORACKOVA, MARTIN ZATLOUKAL,
MARTIN JURCA

Ustav inzenyrstvi ochrany Zivotniho prostiedi, Fakulta
technologicka, Univerzita Tomase Bati, Vavreckova 275, Zlin,
Ceskd republika

dvorackova@utb.cz

Aromaticko-alifaticky kopolyester poly(butylenadipat
tereftalat) (PBAT), dodavany na trh pod komerénim nazvem
Ecoflex, patii mezi biologicky rozlozitelné a kompostovatelné
plasty, slouzici v zemédélstvi jako mulCovaci folie. V této
praci byly ptipraveny smési Ecoflexu s mineralnim plnivem
(syntetickym zeolitem), posouzeny jejich reologické vlastnosti
a stanoven stupenn biodegradace v kompostu. Folie vyrobené
z PBAT, jsou citlivé na fotodegradaci, coz vede k rozdéleni
hlavniho fetézce a sitovani'. Pfitomnost zesiténych struktur
nejenze snizuje mechanické vlastnosti filmu kvili kiehnuti,
ale také brani biodegradaci omezenim pfistupu vody
a mikroorganismii k polymernim fetézcim. Pridavek zeolitu
muze zabranit tvorbé zesitovanych struktur a souasné miize
mirné zvySovat stupeni biodegradace materialu. K posouzeni
vlivu sluneéniho zafeni byly vzorky PBAT se zeolitem
vystaveny ptisobeni UV zafeni.

Ptipravené materidly ve formé folii 1 materidly
vystavené pusobeni UV radiaci byly nejprve ohodnoceny na
zakladé¢ oscilacni reometrie, a poté biodegradovany
v kompostu pii teploté¢ 58 °C po dobu 128 dni. Bylo zjisténo,
ze s rostouci dobou plsobeni UV zafeni roste jak komplexni
viskozita, h*, tak smykova elasticita (kvantifikovana pomoci
tand), coz indikuje rtst molekulové hmotnosti neplnénych
vzorkd, a to z davodu vétvéni a sitovani makromolekularnich
fetézci. U zeolitem plnénych vzorkd byl piekvapiveé
pozorovan trend opacny, tj. snizovani h* a smykové elasticity
s rostouci dobou UV zéfeni (zvlast¢ pak v oblasti vysokych
frekvenci), coz je mozné vysvétlit zkracovanim kratkych
a stfedné dlouhych fetézct. Biodegradacni testy prokazaly, ze
neozatené plnéné vzorky vykazovaly veétsi  stupen
mineralizace (z 67,24 hm.%) ve srovnani s neplnénymi
vzorky vystavenymi UV radiaci (biodegradace pouze
17,16 %), coz potvrzuje zvySeny stupeil zesiténi po expozici
UV zéafeni. Mechanické vlastnosti smési PBAT se piidavkem
zeolith mimé zhorSily. Po biodegradaci folii za termofilnich
podminek, dochazelo k vyraznému narGstu teploty krystalizace
T., a to v fadu desitek °C a mirnému naristu teploty tani 7;, jak
u ozafenych, tak neozafenych vzorkd, k c¢emuz dochazi
pravdépodobné z diivodd hydrolyzy v esterovych vazbach, a tim
ke snizovani alifatického podilu v fetézci PBAT.

Tato prace vznikla za podpory interniho grantového projektu
Univerzity Tomase Bati ve Zliné IGA/FT/2018/009.
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NIEKOLKO PRIBEHOV Z DEJIN FYZIKALNEJ
CHEMIE

JAN REGULI

Katedra chémie, Pedagogicka fakulta Trnavskej univerzity
v Trnave, Priemyselna 4, 918 43 Trnava, Slovenska republika
Jjan.reguli@truni.sk

Pri pisani u¢ebnice fyzikalnej chémie' som sa zoznamil
s pribehmi viacerych jej zakladatel'ov?. Zivotné osudy, ako aj
mnohé nadhody, vsuCasnosti uz takmer nepredstavitelna
nemoznost’ vzajomnej komunikacie (inak ako dostavnikovou
a neskor vlakovou postou) a Casto aj povahové Crty vedcov
vyrazne ovplyvnili (niekedy urychlili, inokedy zabrzdili)
vyvoj fyzikalnej chémie.

V prispevku sa struéne pozrieme na pribehy Antoina
Lavoisiera a jeho manzelky Marie-Ann, markiza Laplacea
a Benjamina Thompsona (lorda Rumforda).

Mladého Nicolasa Sadi Carnota by sme nepoznali bez
Emila Clapeyrona. Na ich prace nadviazal Rudolf Clausius.

Nerozluénti dvojicu priatelov tvorili James P. Joule
a William Thomson (lord Kelvin).

Wilhelma Ostwalda treba chvalit’ nielen za jeho vlastné
objavy, ale aj ako objavitel'a dvojice Cato Guldberg — Peter
Waage a tiez Hermana Hessa ako zakladatel’a termochémie.

James Clerk Maxwell a az 13 rokov po iom W. Ostwald
objavili pre Eurépu Josiaha W. Gibbsa. Ameri¢ania ho
spoznali az 40 rokov po jeho smrti.

Kontroverznou postavou bol Nemec Walter Nernst,
ktorého S$tudenti mali pocit, ze vSetko, ¢o im prednasa,
vymyslel sam. Na Studijnom pobyte u Nernsta v Gottingene
sa s nim zoznamil aj mlady Gilbert N. Lewis. Tento pobyt asi
neskoncil dobre, pretoze Lewis cely zivot na Nernsta
spominal uz len v zlom a ked’ mohol, kritizoval ho za kazdu
nepresnost. Tato nevrazivost’ asi bola pri¢inou, pre¢o Lewis
naprick nespornym zasluham a 35-nasobnej nomindcii
nedostal Nobelovu cenu. Ku cti Nernsta treba pripisat, ze po
nastupe nacizmu odmietol z berlinskeho Ustavu fyzikalnej
chémie (ktory riadil od roku 1905) prepustit zidovskych
vedcov a radsej odisiel do déchodku.

Prispevok bol pripraveny vramci rieSenia a vdaka
podpore grantu KEGA 003TTU-4/2016 Chémia
a spolo¢nost’: Navrh alternativneho obsahu stredoSkolskej
chémie a tvorba ucebnice pre zvysenie chemickej gramotnosti
Studentov a lepsi vztah verejnosti k chémii.

LITERATURA
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12L-02
MILNiKY CHEMOTERAPIE TUBERKULOZY

MARTIN KRATKY, JARMILA VINSOVA

Univerzita Karlova, Farmaceuticka fakulta, Akademika
Heyrovského 1203, 500 05 Hradec Kralove , Ceskd republika
martin.kratky@faf.cuni.cz

Tuberkuléza (TB) provazi lidstvo od nepaméti. Jeji
pavodce, Mycobacterium tuberculosis, byl izolovan r. 1882
Robertem Kochem a od té doby se datuji cilené pokusy
o chemoterapii TB'. Hledani antituberkulotik prod&lalo fadu
promén od predvédeckého obdobi, pies vice méné
empirické hledani, po ,,zlata“ padesatd a Sedesata 1éta, az po
atlum v 70. a 80. letech a nynéjsi boom nastartovany na konci
90. let.

Prvni pokusy s chemickymi 1é¢ivy zahrnovaly pfirodni
latky, desinficientia (fenoly, barviva), soli kovil (Au, Ca?")"?,
experimentovalo se s klimatoterapii a chirurgickymi postupy.

Po pokusech se sulfonamidy a sulfony byl prvnim
skuteéné¢ ucinnym 1é¢ivem aminoglykosid streptomycin
(1944, Waksman), nasledovéan kyselinou p-aminosalicylovou
(1948) a zejména isoniazidem (1952). Ob¢ tyto slouceniny
byly pfipraveny jiz dfive, ale jejich ucinnost nebyla
rozpoznana. V souvislosti s vyvojem rezistence na jednotliva
léciva zacaly experimenty s kombinaénimi rezimy. Teprve ty
znamenaly ptevrat v prognoze TB. V 50. letech byly objeveny
a zavedeny do praxe i thioamidy, cykloserin a thiosemi-
karbazony'.

Zkraceni terapie pfineslo zavedeni ethambutolu (1961)
a predev§im ansamycinového antibiotika rifampicinu (1965).
V této dobé se na trh dostal i pyrazinamid s dobrou G¢innosti
na intracelularni a pomalu rostouci bakterie. Tehdy se
vSeobecné soudilo, ze se TB stane minulosti, coz se
nesplnilo'?.

Dalsi G¢inna 1éCiva, a to ze skupiny fluorochinolont, se
objevila az na konci 80. let, jejich antimykobakterialni
aktivita nebyla ptivodné viibec studovana. Od konce 90. let se
datuje zvyseny zdjem (zejm. pro naruist rezistence a koinfekci
s HIV) o tuto lékovou skupinu. Rozviji se chemie derivatl
antituberkulotik, repuposing znamych 1éCiv, nejenom
antibiotik, a vyvoj novych vakcin. Velka oc¢ekavani, zatim ne
zcela naplnénd, pfineslo rozlusténi genomu M. tuberculosis
(1998) a s tim souvisejici enzymovy targeting, kdy byla
identifikovana cela tfada cilovych struktur a jejich u¢innych
inhibitorti, bohuzel zatim bez vyrazného uspéchu v podobé
nového léciva’.

Vr. 2012 byl po vice nez 40 letech schvalen novy 1ék
bedachilin, vyvinuty cilené proti TB, nasledovan
delamanidem. Rada perspektivnich slou¢enin podstupuje (pre)
klinické testy”.

Tato prdce vznikla za podpory grantii GACR 17-27514Y
a Univerzity Karlovy SVV 260 401.
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12L-03
VZDELAVANi U('ZITEVLITJ CHEMIE V CR, V SOULADU
S POZADAVKY NOVYCH AKREDITACI NAU

HANA CTRNACTOVA

Univerzita Karloya — Prirodovédecka fakulta, Albertov 6,
12843 Praha 2, Ceskd republika
hana.ctrnactova@natur.cuni.cz

Skute¢nost, ze zajem zakt a studentl o chemii zavisi
predevsim na jejich vyuc€ujicim, je znama z fady vyzkumt.
Proto je tak vyznamné vénovat pfipravé uciteld chemie
adekvatni pozornost. To si uvédomuji nejen odbornici, ale
istatni organy, které formou zakonu, vyhladSek a dalSich
nafizeni urcuji zékladni pravidla nejen pro vyuku chemie na
78 a S§, ale i pro vysokoskolskou piipravu uditeld.

0d 90. let 20. stoleti probéhla ve studiu ucitelstvi chemie
fada velmi vyraznych zmén'. Pavodné jednotna pétileta
piiprava uciteld ZS a SS ve dvouborovych aprobacich se
postupné zmeénila na strukturované studium dvou obori
s kreditovym hodnocenim. Zatimco v pétiletém studiu byly
rovnomérn¢ zastoupeny predméty obou oborl, oborovych
didaktik a pedagogiky a psychologie, nyni jsou v bakalaiském
studiu soustiedény pievazné pifedméty dvou studovanych
oborli a vnavazujicim magisterském studiu pak oborové
didaktiky a predméty pedagogicko-psychologické?. Vyhodou
uvedeného studia je naopak moznost kombinace riznych
oborl aprobace podle zajmu studenta.

Novym vysokoskolskym zakonem zr. 2016 (cit.’) se
tento systém vyrazné zménil a vzdélavani uciteld chemie bude
v ramci novych akreditaci, stanovenych timto zakonem, klast
na organizaci a obsah studijnich programi zcela nové
pozadavky. Predev§im novy zakon vibec neuvadi studijni
obory a pied VS piipravujici ugitele tak postavil obtizny ukol,
jak dvouoborové studium zménit v jednooborovy program
a pfitom zachovat moznost volby oborti aprobace. Zde je
snaha fesit situaci tzv. sdruzenym studiem, pfip. studiem se
specializacemi, ale ob¢ tyto varianty puvodni dvouoborové
studium uGitelstvi dosti zkomplikuji*. Komplikaci také je
zatazeni ucitelstvi mezi regulovana povolani, jejichz studium
schvaluje mj. i MSMT. Také zajisténi kompatibility standardi
studia ucitelstvi a pozadavkd chemickych obord je velmi
obtizné. Pfed tvlrce studijnich programi tak byla postavena
fada piekazek, jejichz prekonani vSak evidentné nepovede ke
zlepSeni kvality pfipravy uciteld, které by bylo velmi zadouci.

Tento prispévek vznikl diky podpore projektu PROGRES UK.
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JAK MOTIVOVAT ZAKY KE STUDIU
PRIRODOVEDNYCH OBORU? DEJTE JIM
PROBLEM, AT JEJ RESI

KVETOSLAVA STEJSKALOVA

Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovskéhq AV CR, v.v.i.,
Dolejskova 2155/3, 182 23 Praha 8, Ceska republika
kvetoslava.stejskalova@jh-inst.cas.cz.

Otazka Pro¢ jsou dnes piirodovédné a technické obory
nepopularni mezi zdky a studenty? trapi znacny pocet
subjektli, asi nejvice vysoké Skoly a firmy cekajici na své
studenty a zaméstnance. ReSeni neni slozité: v UFCH JH jsme
vsadili na osvédéenou a letitou zkusenost, ze ¢loveék je tvor
hravy, tvofivy a zvidavy. Probudite li v Zacich v pravy cas
zvédavost, nev§imnou si, Ze fesi "svij" problém. V chemii
a fyzice je to o pokusech, které se z vyuky, Casto prechazejici
do '"virtudlni reality", vytratily. Vratme je do ni zpét
a vysledky se dostavi.

Na§ popularizacni tym PEXED (Popularization
EXperimental EDucation) dlouhodobé pracuje s modelem,
ktery ziskal feSenim projektu se zkdcenym nazvem "Tii
néstroje" (http://www.jh-inst.cas.cz/3nastroje)’. V projektu
jsme navrhli a ovéfili metodiku, kterou nyni, jiz vice nez 10
let, uspésné vyuzivame v praxi, tj. ve vzdélavacim procesu, do
kterého jsou zapojeni hlavné studenti stiednich skol, zaci

zakladnich Skol a dnes vyznamné i predskolaci Skol
matefskych. Rovnéz se do n¢ samoziejmé zapojuji
ipedagogové. Projekt ma dlouhodobou udrzitelnost

a s pomérné nizkou finan¢éni podporou oslovuje ro¢né tisice
zajemcu (napf. v roce 2017 navstivilo nasich 90 vzdélavacich
a popularizacnich programu celkem 7830 navstévnika).

Spektrum programit pro zaky a studenty od Skol
mateiskych po vysoké® je bohaté a zahrnuje: chemické
divadlo, workshopy, praktika v laboratofich, stdze v tymech
aodborné praxe v laboratofich, popularizacni piednasky,
exkurse, letni tydenni Skoly, sobotni programy pro déti,
zajmovy krouzek, pfirodovédné a technicky zamétené
vystavy’.

Velkou  pozornost  vénujeme  vybéru  témat
experimentalnich uloh, pomicek a pfipravé vyukovych
materidli at’ jiz v podobé pracovnich listd ¢i manuald pro
prakticka méfeni v laboratofich. Zaci a studenti pracuji
s modernim laboratornim vybavenim, pomtickami a pfistroji.

Na realizaci programi se stiidaveé podili témét padesatka
védet a VS studentd a tento dynamicky tym sjednocuje
spole¢na filosofie vzdélavat prostfednictvim experimentovani.

Tato price vznikla za podpory grantu MSMT CR
CZ.02.2.69/0.0/0.0/16_028/0006251.
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DIDAKTICKE STAZE PRO STUDENTY SE ZAJMEM
O CHEMII: POPULARIZACE PRIRODNICH VED -
OD NAPADU PO REALIZACI

MAGDA ZLAMALOVA

Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i,
Dolejskova 2155/3, 182 23 Praha 8, Ceskd republika
magda.zlamalova@jh-inst.cas.cz.

Jak zaujmout dnesni zaky a studenty a probudit v nich
zajem o piirodni védy, je Casto kladenou otazkou pedagogi
ale i nas popularizatort z fad zacinajicich védcl. Spravnou
cestou pro zacatek je ndzorna a zdbavna forma experimentu —
tedy néco, co dne$ni osnovy (a svého Casu i ministerské
vyhlasky) na Skolach vétSinou neumoziuji.

Jak probihd cesta od prostého studenta analytické
chemie k popularizatorovi se schopnosti zaujmout zéka? Jak
se zrodi projekt, ktery ma potencial zaka pro danou véc
ziskat? Jak dal Sifit nadSeni pro vzdélavani a popularizaci
samotnou ve studentech a zacich? Pro mne je odpovédi byt
souc¢asti tymu PEXED (Popularization EXperimental
EDucation), ktery jiz patym rokem pracuje v UFCH JH pfi
tvorbé popularizaéné vzdélavacich programt, jez denné
ovéfuje praxi, tedy praci se ziky viech trovni skol (MS, Z$
a SS).

Popularizatorem totiz nemusi byt pouze védec s letitymi
zkuSenostmi ve svém oboru. Na pocatku musi byt ale dobry
napad, solidni znalosti oboru/tématu, velké nadSeni a jesté
veétsi davka usili a trpélivosti.

Jako lektorka v tymu PEXED se n¢kolik let
spolupodilim na vedeni tematickych workshopi v pribéhu
$kolniho roku, ale i prazdnin (letni $kola pro ziky SS a kurzy
pro uéitele ZS a SS), jez dlouhodobé realizujeme. Poslednich

uréenych studentim, kteti se zajimaji o ptirodni védy —
predevsim o chemii a jeji didaktiku. Studenti jsou zapojeni do
popularizaéniho tymu s cilem vytvofit program pro
zatraktivnéni hodin chemie ptibéhem, ktery stavi na fyzikalné
chemickych pokusech a analytice. Behem stazi jsou studenti
pod vedenim nas lektord stazi tvlirci  vlastniho
popularizacniho programu — kriminalniho pfipadu. V ném se
stavaji jak jeho scénaristy, tak i odbornymi fesiteli z pohledu
pracovnikii forenzni laboratote. Naplni jejich stazi tak jsou
nejen laboratorni experimenty ve formé zéakladnich
diukazovych a forenznich analyz, ale i kreativni slozka
vlastniho "krimi" pfipadu. Pro Sirokou vyuzitelnost na $kolach
je mnavic veskera prace koncipovana s dlrazem na
jednoduchost  experimentli, materidlovou 1  finan¢ni
nenarocnost a dostupnost pomticek. Studenti tak béhem své
ro¢ni staze rozviji nejen své dovednosti pfi praci v laboratofi,
ale i schopnost samostatné prace, od myslenky po realizaci.
Uc¢i se odpovédnosti za svéfeny ukol vtymu, piluji
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komunika¢ni dovednosti (mluveny i pisemny projev) C¢i
vlastni tvofivost napf. v oblasti grafického zpracovani tématu.

Velké nadgje, jez se jevi jako splnitelné, vkladame také
do toho, ze tento na$ program muiize vychovat novou generaci
uciteldl ¢i védch popularizatord s novymi napady a velkym
potencialem $ifit své nadSeni dal.

12L-06

UPLATNENI PROJEKTOYEHO VPRDI'STUP VE VYUCE
TECHNOLOGICKYCH PREDMETU NA VSCHT
PRAHA - OD ZNALOSTI KE KOMPETENCI

HUGO KITTEL

VSCHT Praha, Technickd 1905, 166 28 Praha 6, Ceskd
republika
hugo.kittel@vscht.cz

Studium na VSCHT Praha je zamé&feno teoreticky
a vysledky jsou zavislé predev$im na individualnim vykonu
studenta. Vyznamna ¢ast absolventl ale nastupuje do praxe
v organizacich, kde standardni metodu predstavuji projektovy
piistup a tymova prace'. Z tohoto diivodu byl v roce 2016 na
VSCHT Praha formulovan zamér na zavedeni projektového
piistupu do vyucovéni technologickych predméti. Na MSMT
CR byla podéna zadost a byl ziskén grant na projekt OP VVV
nazvany ,,ZKkvalitnéni vzdélavani-priorita VSCHT Praha*.
Zékladnimi cili projektu jsou, aby absolventi VSCHT?:
Posilili kompetenci aplikovat teoretické znalosti.
Porozuméli aplikaci chemie v praxi soucasné v kontextu
odborném, pravnim, ekonomickém, bezpecnosti a vlivu

na zivotni prosttedi a uvédomili si vyznam
realizovatelnosti a ekonomické navratnosti technickych
projekti.

Seznamili se s realnymi postupy, metodami a standardy
aplikovanymi pii implementaci technickych projekti
a s vysledky uspésnych technickych projekta.
Osvojili  si  zasady tvorby tymt, tymové
a komunikace.

Dosavadni vysledky projektu OP VVV na VSCHT
v Praze lze charakterizovat nasledovné — Byl vytvofen tym
z pedagogli a harmonogram pro implementaci projektu.
Pomoci internetu i osobnich kontaktd byly ziskany zkuSenosti
z vyuziti projektového pfistupu ve vyuce na univerzitich
v CR. Byly rekapitulovany zkugenosti z projektového piistupu
ve vyuce na VSCHT Praha. Bylo popsano 13 zékladnich
modull realnych technickych projekti. Do cinnosti tymu
atvorby moduld byli zapojeni externi konzultanti z praxe.
Bylo vybrano celkem 6 technologickych pfedméti pro pilotni
ovéfeni projektu a pedagogové téchto predmétl byli zapojeni
do ¢innosti tymu. V zimnim semestru akademického roku
2018/2019 bude zahajeno ovéfovani projektového piistupu
v pilotnich pfedmétech. Vysledky pak budou vyuzity
ik vyuce dalsich technologickych predméti na VSCHT
Praha.

Ocekava se, ze projekt prisp&e k lepSimu uplatnéni
absolventi na trhu prace, jejich rychlejsi adaptaci na
pozadavky praxe, k zrychleni jejich kariérniho rust a ze posili
zpétnou vazbu téchto absolventd na pedagogické aktivity
VSCHT Praha.

prace
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Tato prace vznikla za podpory MSMT CR projektu
CZ.02.2.69/0.0/0.0/16_015/0002374 ,, Zkvaliméni vzdélavani
— priorita VCHT Praha“.
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12L-07
ADSORPCE JAKO DEMONSTRACNI EXPERIMENTY

MICHAL GOLAS, VACLAV SLOVAK

Ostravskad univerzita, Pfl'rodovéfiecka' fakulta,
30. dubna 22, 701 03 Ostrava, Ceska republika
GolasMichal@seznam.cz

Tato prace je zaméfena na piipravu demonstracnich
experimentd, které by pfiblizily problematiku adsorpce
a jejiho vyuziti Siroké verejnosti a soucasn¢ budou vyuzitelné
jako demonstrace ve vyuce chemie na zakladnich a stfednich
Skolach. V praci jsou vyuzity experimenty, které 1ze provést
z bézné dostupnych, levnych a vétSinou bezpeénych surovin.
Na zakladé dostupné literatury byla pfipravena sada
experimentd demonstrujicich jak adsorpci zkapalné, tak
iz plynné faze'™. Jako adsorbent pro viechny demonstrace
bylo pouzito aktivni uhli - praSkové, granulované
i medicinalni. Pro adsorpci z kapalné faze byly jako vhodné
roztoky, demonstrujici zneciSténou vodu, pouzity napoje,
zfedéné roztoky potravinaiskych barviv a zfedény roztok
manganistanu draselného. Z napoji byla vyuzita Kofola,
cervené vino, Fanta a ¢aj. Ke vSem roztokim bylo pfidano
aktivni uhli, jak praskové, tak medicinalni, vznikly roztok byl
promichan a nasledné prefiltrovan. Vysledkem demonstrace je
porovnani pivodni barvy roztoku s barvou po adsorpci. Pro
ptipravu demonstracnich experimentli adsorpce z plynné faze
byl pouzit oxid uhli¢ity a dusicity. Pro pfipravu oxidu
dusi¢itého byla vyuzita reakce koncentrované kyseliny
dusi¢né a médi. Vysledkem demonstrace bylo pozorovani
odbarveni oranzového oxidu dusi¢itého po pfidani aktivniho
uhli. Pro pfipravu oxidu uhli¢itého byla vyuzita reakce
kyseliny octové a sody. I piesto, ze oxid uhlicity je bezbarvy
plyn, podafilo se jeho adsorpci vizualizovat, diky pouziti
plastovych lahvi a pozorovani jejich deformace vlivem
adsorpce oxidu uhli¢itého na aktivnim uhli. Na zaklad¢ téchto
experimenttl je nasledné mozno poukazat na praktické vyuziti
adsorpce. Takovym piikladem mize byt primyslové vyuziti
adsorpce jako techniky pro odstrafiovani ionti ze zne€i$téné
vody. V piipadé plynné adsorpce je to zejména vyuZziti ve
vzduchovych filtrech, hlavné pro odstrafiovani pramyslovych
plynt. Jako dalsi priklad mtze byt vyuziti adsorpce, se kterym
se setkavame v kazdodennim zivoté. Muze to byt naptiklad
medicinalni aktivni uhli vyuzivané pfi zazivacich problémech,
filtry s aktivnim uhlim vyuzivané jako domaéci CistiCky vody,
poptipadé sacky oxidu kiemicitého, se kterymi je mozno
setkat se v balenich susenych potravin, v balenich snovou
elektronikou, popfipadé v nové obuvi.
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12P-01

VYSTAVA Pl“gl’BI?:H KAPKY: CESTA JAROSLAVA
HEYROVSKEHO ZA NOBELOVOU CENOU ZLJE JIZ
10 LET

KVETOSLAVA STEJSKALOVA

Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i,
Dolejskova 2155/3, 182 23 Praha 8, Ceska republika
kvetoslava.stejskalova@jh-inst.cas.cz.

Putovni vystava s ndzvem Piibéh kapky' se jiz desatym
rokem (premiéra v zafi 2009 na FCHT Univerzity Pardubice)
snazi pfiblizovat svym navstévnikim osobnost Jaroslava
Heyrovského (20. 12. 1890 —27 .3. 1967) nejen jako védce,
nositele Nobelovy ceny za chemii, ale i jako ¢loveéka.

Expozice je tvofena sadou dvanacti plakati (format A0),
které velkym mnozstvim dobovych fotografii ilustruji zivot
avédeckou praci Jaroslava Heyrovského (polarograficky
vyzkum). Rodinou Heyrovskych byly k pofizeni kopii
zapujéeny 1 nékteré dosud nepublikované fotografie
zrodinného alba. Druhou ¢ast expozice tvoii pfistroje
(vyvojova fada 8-10 polarografi), sklenéné polarografické
nadobky, diapozitivy, se kterymi polarografisté prednaseli,
ukdzky knih a publikaci o polarografii v riznych svétovych
jazycich a dalsi pfedméty. Filmy zhotovené v 50. a 60 letech
minulého stoleti dokumentujici Heyrovského vyzkum byvaji
promitany v pribéhu vystavy ve form¢ nekoneéné smycky.
Vystava je doplnéna doprovodnym programem fady
popularizaénich pfednasek nejen o Jaroslavu Heyrovském
ajeho vyzkumu v oboru polarografie, ale i o soucasné veédé
avyzkumu v oboru fyzikalni chemie, kterou se védci
v UFCH JH zabyvaji dnes.

Od svého vzniku méla vystava jiz 26 zastaveni, riznych
expozic na fadé mist Ceské republiky, at’ to byly univerzity,
Skoly stfedni ¢i zakladni, muzea, vystavni siné. Pocet
navstévniki presahl uctyhodnych 27 000, coz je v piipadé
takto odborné zaméfené vystavy pékné &islo. Zivot exponati
v terénu zahrnuje jiz 39 mésict!

V soucasné dobé vznika jeji zjednoduSena graficka
podoba (obrazky s "bublinami" texttl) coby verze, jez by
mohla, vystavena spolu s klasickou expozici, zaujmout i jeji
mensi navstévniky, déti z 1. stupné zakladnich skol, pro které
je dosavadni koncept vystavy naro¢ny. V ramci staze
v projektu  Oteviena véda 2018 na ni spolupracuje
K. Stejskalova, autorka vystavy, se studentkou D. Kofanovou
z Gymnazia J. Gutha-Jarkovského z Prahy.

Aktudlni informace o vystavé se vSemi jejimi
zastavenimi pfinaseji neustdle dopliiované webové stranky
(http://www.jh-inst.cas.cz/heyrovsky).

Tato prace vznikla za podpory grantu MSMT CR
CZ.02.2.69/0.0/0.0/16_028/0006251.

LITERATURA
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v Ceskych zemich — svazek treti, kap. 1, s. 11. Jonathan
Livingston, s.r.o., Praha 2017.
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13L-01
PROBLEMATIKA VYROBY PIGMENTOVEHO LAKU
PIGMENT YELLOW 183

TOMAS WEIDLICH, LIBOR DUSEK, BARBORA
KAMENICKA

Skupina chemickych technologii, Ustav Environmentdlniho a
chemického inzenyrstvi, Fakulta chemicko-technologicka,
Studentskd 573, 532 10 Univerzita Pardubice, Ceskd
republika

tomas.weidlich@upce.cz

Prispévek se bude tykat problematiky produkce zlutého
pigmentového laku na bazi véapenatych soli sulfonované
azoslouceniny oznacované jako Pigment Yellow 183 (). Tato
vyroba je stejn¢ jako vyroba jinych tzv. kyselych barviv
zalozena na diazotaci a nasledné azokopulaci vychoziho
aromatického aminu' (v tomto piipadé se jedna o tzv. 3,4-di-
chloranilinsulfonovou kyselinu, I, 2-amino-4,5-dichlor-
benzensulfonovou  kyselinu) na pfisluSny  pyrazolon
pouzivany jako pasivni komponenta pfeménuje na
sulfonované (kyselé) azobarvivo, jez se v nasledném kroku
ptidavkem vépenatych soli srdzi na pozadovany produkt,
pigmentovy lak. Na prvni pohled by se tato vyroba dala
oznacit za ptiklad ,,green chemistry*, protoze vSechny reakce
jsou provadény ve vodé¢, tedy ,nejzelenéjSim* rozpoustédle.
Navic je tento pigmentovy lak na trhu velmi zddanym zbozim.
Problémem této vyroby je ale pouziti chlorovanych
aromatickych slou€enin v procesu vyroby a jejich nasledny
vyskyt v produkovanych odpadnich vodach, ktery je nutné
fesit pouzitim sorpce.

Tato prdce vznikla za podpory grantu TA CR TH 02030200.

LITERATURA

1. Integrated  Pollution  Prevention and Control,
Reference Document on Best Available Techniques
for the Manufacture of Organic Fine Chemicals,
August 2006, available on: https://www.mpo.cz/ippc/
bref/--143226/.
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Schéma 1. Schéma vyroby Kkyselého barviva pouZivaného pro
ziskavani Pigment Yellow 183
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13L-02

MOZNOSTI VYUZITI OXIDU UHLI(':ITEHO JAKO
SUROVINY PRO PRUMYSLOVE CHEMICKE
VYROBY

JAROMIR LEDERER

Unipetrol vyzkumné vzdelavaci centrum, a.s., Chempark
Litvinov, 436 70 Livinov, Ceska republika
Jjaromir.lederer@unicre.cz

V disledku platnosti nové emisni legislativy se
vyznamné do budoucna omezuje celosvétové uvoliovani
oxidu uhli¢itého do atmosféry. Studuji se moznosti této latky,
kterd méa velmi nizky reakéni potencidl, v procesech
oznacovanych jako CCS (Carbon capture and storage) a CCU
(Carbon capture and use). Zatimco prva moznost je pro
Evropu a tim spiSe pro Ceskou republiku malo schiidna, je
vyzkum procest transformace oxidu uhli¢it¢tho na uzite¢né
latky dualezitd pro zachovani dal§i dynamiky chemického
prumyslu i jako vyznamna vyzva pro védecké badani
iaplikovany vyzkum. V pfispévku bude prezentovana
moznost vyuziti oxidu uhli¢ittho pro vyrobu dulezitych
polymernich latek — zejména akrylati cestou kondenzace
oxidu uhli¢itého a ethenu nebo polykarbonatti vyuzitim reakce
CO; s cyklickymi epoxidy. V oblasti petrochemického vyuziti
je prioritni katalyticka transformace oxidu uhli¢itého na
methanol pfipadné az na methan methanizaéni reakci

poskytujici synteticky zemni plyn (SNG). Potencialné
vyznamnym procesem pro piipad dostupné energie
z obnovitelnych zdroji je vyroba vodiku tzv. suchym

reformingem, to je vysokoteplotni katalytickou reakci oxidu
uhli¢itého a methanu (jako zemniho plynu). Naopak v pfipadeé
dostupného vodiku, ktery je ovSem vyradbén s vyuzitim
elektrolyzy na bazi obnovitelného zdroje energic (vétrna,
solarni) bude atraktivni proces tzv. reverzni konverze
(RWGS), kdy je oxid uhli¢ity redukovan na oxid uhelnaty,
ktery je v dal$im stupni transformovan jako syntézni plyn na
uhlovodiky ,,ropného* typu pomoci Fischerovy a Tropschovy

syntézy.

13L-03
VODIK - VYZVA PRO BUDOUCNOST

JIRI HAJEK

Unipetrol vyzkumné vzdélavaci centrum, a.s., Chempark
Litvinov, 436 70 Livinov, Ceska republika
Jiri.hajek@unicre.cz

EU usiluje o snizeni emisi oxidu uhli¢itého ve vsech
pramyslovych odvétvich. Duraz se projevu zejména zménou
legislativy  podporujici zavadéni pokrocilych biopaliv
a alternivnich paliv v doprave. V ptipad¢ pokrocilych biopaliv
brani SirSimu uplatnéni ptredev$im neukonceny vyvoj
technologii pro konverzi odpadnich surovin na paliva,
v piipadé alternativnich paliv je omezujicim aspektem
i chybé&jici distribuéni infrastruktira. VétSina automobilek
v souladu s nafizenim regulator uvadi, nebo alespon planuje
uvedeni vozl vyuzivajicich pro pohon energii akumulovanou
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v bateriich. Jiné hledici dale do budoucnosti vidi perspektivu
piedevsim ve vyuziti vodiku. A¢koliv vyvoj a prvni aplikace
vodikovych technologii v dopravé byl zaznnamenan
predevsim ve vyspélych zapadnich ekonomikach, jakymi jsou
napiiklad Némecko, Norsko, Velkd Britanie, Kanada
a Japonsko, soucasnyn lidrem v oblasti vyuzivani vodikovych
technologii je Cina. V ramci CR jsou vodikové technologie
spiSe tématem vyzkumnych a vyvojovych projektl, nicméné
planovana podpora Ministerstva dopravy na rozvoj
vodikovych plnicich stanic a dotace uvazované Ministerstvem
zivotniho prostiedi na podporu vodikové mobility umozni
rozgifeni alternativnich pohonti na izemi CR pravé o vodik.
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Fe(IIT) komplexy s pentadentatnymi schiffovymi bazami odvodenymi
od 5-bromo-3-metoxysalicylaldehydu

Halogenované pesticidy a moznosti jejich odstrailovani z vod a pudy

Azido(per)fluoroalkanes — useful fluorinated building blocks
Modelové bichromofory pro zkoumani pienosu excitacni energie

Pouziti imobilizovanych a-acyl aminoketonl pro syntézu chiralnich
heterocykla

Imidazol a imidazolium jako strukturni motivy v push-pull systému
Cytotoxic triterpenoids — synthesis and mechanism of action
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New compounds with 1,2,3-triazole moiety
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Solid phase synthetic approach towards new pyrimidines as promising
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Thiazolo[5,4-d]thiazole derivatives as building blocks for n-conjugated
semiconductors

Development of novel off-on bodipy fluorescent system for visualization
of drug release

Multinuclear NMR studies of tautomerism and E/Z isomerism in azo
dyes: past and present

Novel fluorescent system for multiple protease detection

Neutral sphingomyelinase 2 inhibitors as potential therapeutics for the
treatment of brain injury and neurodegenerative diseases

Totalna syntéza L-lyxo- A L-xylo-fytosfingozinov

Stereokonvergentna syntéza hydroxylovanych oktahydroindolov

Syntéza analégov biologicky aktivnych zlucenin so zabudovanymi mole-
kulovymi prepina¢mi

Syntéza hybridu (—)-swainsoninu a manostatinu A: novy pristup k syntéze
l-aminokarba-D-lyxofuranoz
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S. Kumar Singh, D. Kumar,
A. Ganeshpurkar

J. Podlesny, F. Bures

. Reza Karimi, A. Khodadadi,
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J.Jansa, T. Reznicek, A. Lycka
T. Elbert
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Sekce 3 — Analytickd chemie
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J. Hovancovd, I. Sisoldkova,
R. Orinakova, A. Orinak
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R. Glowacki
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Stereoselektivna syntéza C-8a substituovanych polyhydroxylovanych
indolizidinovych alkaloidov

Vyuzitie novych tiomoc¢ovin obsahujtcich sacharidovy fragment ako
potencialnych organokatalyzatorov pri syntéze biologicky u¢innych latok
Stereoselektivna syntéza pokro¢ilého prekurzora laktacystin-p-laktonu
Od staré molekuly isoniazidu k antituberkulotikim s novym mecha-
nismem ucinku

Synthesis of novel disubstituted purines and pyrrolo[2,3-d]pyrimidines
bearing adamantane moiety

Syntéza kojugatov akridinu s aminokyselinami a ich vyuzitie

v asymetrickej syntéze

Studie vlivu struktury diamina s 1,3,5-triazinovym skeletem na jejich
fyzikalné chemické vlastnosti a na vlastnosti od nich odvozenych poly-
imida

Solid phase synthesis of new thiazolidinediones and their antimicrobial
activity

3,5-Diaryl-1H-pyrazole derivatives as Mycobacterium tuberculosis pro-
tein kinase G (MTBPKNGQ) inhibitors: synthesis, in-silico and in-vitro
screening

Piperazinediones as acetylcholinesterase and matrix metalloproteinase-2
inhibitors for treatment of Alzheimer’s disease

Thieno[3,2-b]thiofen a thieno[2,3-b]thiofen jako elektron-donorni jednot-
ky push-pull chromofort

Synthesis, photochemistry and photosensitizing properties
of metallophthalocyanines bearing spiropyrrolizidine oxindoles

Syntéza p-terfenyl-4-olti a z nich odvozenych p-quaterfenylt

The fate of high energetic species generated by radioactive decay of triti-
um in tritium-labelled compounds

Vyuziti elektrochemickych metod v biochemii a medicinskych oborech:
kriticky pohled

Chronopotenciometricka analyza karbonylace Ca”"-atpasy

Metalothioneiny — elektrochemicka analyza

Possibilities of electrochemistry in analysis of azoles

Voltametrické stanoveni pesticidii s vyuzitim elektrod na bazi sttibrného
amalgamu a borem dopovaného diamantu

Neenzymatické elektrochemické senzory pre stanovenie glukozy

Searching for a proverbial needle in a haystack — identifying new metabo-
lite(s) of endogenic thiols and aldehydes in human biological fluids
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Sekce 3 — Analytickd chemie
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A. Kostelnik, P. Martinkova,
M. Pohanka

L. Senkdrova

K. Zdruba, A. Tatar, D. Sykora,
V. Kral
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70. Sjezd chemiki Seznam piispévki

Stanovenie biogénnych aminov vo vybranych vzorkach potravin
Vyuziti ICP-MS jako detektoru pro analyzy kapilarni elektroforézou
Charakterizace nanomaterialt pomoci kapilarni elektroforézy

Analyza nanovlakennych materiali Ramanovou a energiové disperzni
spektroskopii
Meéfeni skeletalni hustoty pevnych latek pomoci fyzisorpéniho zatizeni

Chemicka charakterizace genofondu cibule salotky

Single-molecule upconversion-linked digital immunosensing of cancer
biomarkers

Functional SERS: high selectivity, low detection limit, perfect
reproducibility and compatibility with portable Raman spectrometer

Nové typy nanovlakennych sorbentl pro extrakci na bazi univerzalniho
coatingu polydopaminem

Analyza obrannych sekretd plostic druhu Lygaeus equestris pomoci jedno
- a dvoudimenzionalni plynové chromatografie

Liquid chromatography as a tool for identification of bacteriocin nisin
incorporated into polymers

Enantiomer distribution of major chiral volatile organic compounds
in slovak tokaj wines

Studium interakce aminokyselin a peptida s povrchem plasmonickych
kovii metodami vibracni mikrospektroskopie a nanoskopickymi
technikami

Detekcia tumor asociovanej protilatky GOD3-2C4 glykanovym
biosenzorom na baze Tn antigénu

Selective inhibitors of phosphatidylinositol 4-kinase ITIf
as broad-spectrum antiviral agents

Porovnani pokoveni povrchu elektrody QCM senzoru pro tvorbu
imunosenzoru a optimalizace méticiho systému

Ptiprava, charakterizace a vlastnosti syntetickych zeolitl

Ugi four component reaction as an efficient platform for multimodal
HPLC stationary phase synthesis

Preparation of multimodal stationary phase for capillary electrophoresis
by Ugi reaction
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Stochastically-linked photomodified probes enable successful
identification of protein targets of bioactive small molecules

Flow techniques — tool for research in pharmaceutical area

Ptiprava molekularné vtisténého polymeru pro mykotoxin citrinin:
selektivni sorbent pro on-line SPE-HPLC

Stanoveni stupné redukce NiO v Ni/Al,O; katalyzatorech a jeho vliv
na aktivitu

Elektrochemické chovani 4-nitrofenolu na elektrodach z pyrolytického
grafitu

Vyvoj a optimalizace dvoukanalového tlakového pulzniho modulatoru
pro komprehenzivni plynovou chromatografii (GCxGC)

Vlastnosti stiibrnych amalgamovych elektrod vyznamné z hlediska
analytickych aplikaci

Vyvoj analytické metody pro stanoveni a identifikaci meskalinu

v rostlinném a biologickém materidlu

Urychlovagova hmotnostni spektrometrie v CR — nové moznosti
pro stanoveni vybranych aktinoidl v ramci projektu RAMSES

Preparation of fluoride target matrices for U AMS measurement
First accelerator mass spectrometry laboratory in the Czech Republic
Pouziti boranoxonia k HPLC derivatizaci a stanoveni nukleofili

ve vodach

Stanoveni sarkosinu v um¢lé a realné moci za vyuziti iontovyménné

kapalinové chromatografie

Elektrochemicka analyza vlivu zinku na sarkosin oxidasu

Elektrochemicka detekce cholesterolu a jeho prekursoru v pritokové
injekéni analyze

Sekce 4 — Elektrochemie a dalsi oblasti fyzikalni chemie

Prednasky

4L-01

4L-02

4L-03

4L-04

4L-05

4L-06

L. Trnkova
Z. Kinart

E. Melnikova, K. Tomcikova,
F. Kvéton, J. Tkac, M. Gal

K. Gavalierova, A. Strakova Fedorko-
va, P. Gomez-Romero, D. Rueda

V. Novdk, L. Rehdckovd, B. Smetana,
L. Drozdova

J. Klima

Understanding elimination voltammetry
The determination of formation constants inclusion complexes

of derivatives of cinnamon acid with a-cyclodextrin by conductometric
methods in a wide range of temperatures

Impedimetricky biosenzor pre detekciu virusu chripky

Katodové materialy na baze siry s vyuZzitim pre Li-S batérie

Methodology for determining surface properties of Fe-C-Cr alloys

Nanobubliny — existuji nejen na hydrofobnim povrchu, ale i v objemu
kapaliny?
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Chemicka koprecipitace bimetalickych ¢astic stiibrného amalgdmu a jeho
spektro-elektrochemické vlastnosti

Stereoelektrochemie kalixarend substituovanych karbonylovymi
a ptibuznymi skupinami
Spektroelektrochémia biologicky aktivnych komplexov osmia a ruténia

Elektrochemicky ,,piepinatelna“ elektroaktivni centra v ptirozenych
a chemicky modifikovanych nukleovych kyselinach

Elektrochemické stanoveni aktivity transmembranového proteinu
Na'/K'-atpasy

Studium fytochelatinli a metalothioneint na rtutové a amalgamové
elektrodé, tvorba jejich komplexd s tézkymi kovy

Sekce 4 — Elektrochemie a dalSi oblasti fyzikalni chemie
Cena Metrohm
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K. Schwarzova-Peckovad

P. Marvan

V. Miillerova, R. Jerga, J. Skopalova
D. Novak
J. Spacek

Anodically activated boron-doped diamond and non-modified
and polymer-modified glassy carbon electrodes for electroanalysis
of tumour biomarkers

Elektrochemicka elisa metoda na detekciu nddorového supresorového
proteinu p53

Voltametricka detekce protein-DNA interakci zalozend na dudlnim
redoxnim znaceni DNA

Voltametrické chovani azoxystrobinu a vyvoj metody jeho stanoveni
Elektrochemicka oxidace chemicky aktivovanych zlucovych kyselin

Priprava vrstevnatych chalkogenidi galia a india a studium jejich
senzorovych vlastnosti

Modifikace uhlikovych stétickovych elektrod fosfolipidy
Elektrochemie cytochromu ¢
Electrochemistry of natural and unnatural DNA

Sekce 4 — Elektrochemie a dalsi oblasti fyzikalni chemie
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S. Dey, J. Ludvik, V. K. Jain

F. Ligmajer, A. Darnhel

Elektrochemicka detekcia inzulinu na uhlikovych elektrédach
modifikovanych nanocasticami

Kombinacia koloidne;j litografie a elektrochemickej depozicie ako vhodna
metdda na pripravu plazménovych povrchov

Elektrochemické studium fluorovanych derivati
1,3-difenylisobenzofuranu — chromofory pro singletové §tépeni

Elektrochemické studium prekursorti pro organické polovodice na bazi
pyrenu

Elektrochemické monitorovani reakei ftalaldehydu (OPA)
s N-, S- a O-nukleofily

Electrochemical & spectroscopic investigation of ferrocene bearing
thiacalix[4]arene and its Cu(Il) complex

Plazmonické vlastnosti nanocastic stfibrného amalgamu
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SIMS data analysis of lignin composites

Absorpéna a fluorescencna dynamika systému tiofénovy kopolymér/
fenylovany fullerén

Hybridny polovodi¢ na baze perovskitu v ¢asovo rozlisenom
terahertzovom experimente

Struktira ligninu pomocou hmotnostnej spektrometrie sekundarnych
idnov

Infradervena spektroskopia kompozitnych materialov na baze
polyvinylchloridu a ligninu

Elektrochemické studium dihalogen cyklopentadienylovych ligandu titanu
v nevodném prostiedi

Differences of redox behaviour of aminoferrocene in buffered
and unbuffered aqueous solutions

Experimental charge-density studies of bis (2-methoxyethyl)-4,8-di-
bromo-3,7-dichlorobenzo [1,2-b: 4,5-b '] dithiophen-2,6-dicarboxylate

Probing the first steps of photoinduced free radical polymerization
at water-oil interfaces

Bifunctional copper(Il) complexes with non-steroidal anti-inflammatory
drugs and intercalating ligands as prospective anticancer drugs

meta-Mercuration as a direct way to unusual derivatives of calix[4]arenes
Pseudorotaxanes as carriers for ruthenium prodrugs

Azaphthalocyanines as fluorescent sensors for pH and cations

Thermodynamic and kinetic study of Cu(Il) complexes with nota, dota
and teta macrocyclic ligands

Supramolecular complexes of bambusurils with sulfide and hydrosulfide
anions

Rational design of binding motifs for cucurbit[#]urils and cyclodextrins

Transport of nucleoside triphosphates into cells by artificial molecular
transporters

Host-guest complexes of potential platinum(IV) and ruthenium(IIT)
metallodrugs with macrocyclic carriers

The thermodynamic and kinetic study of Pb(Il) complexes
with tetraazamacrocyclic ligands

Syntheses and applications of regioselectively substituted cyclodextrin
derivatives
Tritopic cubane-based guest

Bile acids — natural building blocks for coordination self-assemblies
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Biopolymers modified with cyclodextrins for supramolecular hydrogels

Xylylene-glycoluril macrocycles: new bambusuril derivatives
Pseudorotaxanes based on bambus[6]uril

Preparation of non-symmetric bisimidazolium guests for cyclodextrins
and cucurbit[n]urils

Fluorinated bambusurils as highly effective and selective transmembrane
transporters for chloride and bicarbonate

Potencialova odezva stiibrné amalgamové elektrody b&hem ¢isténi
elektrarenskych a ionexy upravovanych vod

Faktory ovliviiujici separaci organickych latek z vodnych roztokt pomoci
reverzni osmozy

Nefrotoxické ptisobeni kadmia u lidskych proximalnich tubularnich bunék

Sequential determination of *’Sr and *'°Pb in the environmental samples

Testovani zmén potencialu stiibrné amalgamové elektrody béhem
ionexové upravy vody po jeji predupraveé

Does diclofenac and paracetamol uptake by pea and maize affect their
primary metabolism?

Nové moznosti studia migrace elementarniho nanozeleza v laboratofi

Separace alkoholil z vodnych roztokt s vyuzitim reverzni osmozy
Vyuziti vysokopecnich strusek pro imobilizaci fenolu z roztoku
Vyuziti vysokopecnich strusek pro imobilizaci olovnatych iontl z roztoku

Plant cell walls as defence mechanisms against abiotic stress
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Sekce 7 — Potravinaiska a agrikulturni chemie
Prednasky
7L-01 S. Cavar Zeljkovié, S. Benicka,
L. Cernochovd, V. Dosedélovd,
T. Béres, H. Stavélikova,

P. Tarkowski*

Chemicka charakterizace genetickych zdrojt zelenin a specialnich plodin

7L-02 R. Bleha, A. Synytsya, T. Shevtsova, Rouskovy pyl a perga: vyuZiti screeningovych metod pro uréeni
J. Brindza, J. Copikova botanického pivodu
7L-03 T. Koldckovd, D. Sumczynski Stanoveni kofeinu v ¢ajich metodou HPLC

Sekce 7 — Potravinai'ska a agrikulturni chemie
Postery

7P-01 M. Julinovd, L. Vanharovd, M. Jurca,
P. Duchek

Biologicky rozklad smésnych materiali na bazi termoplastifikovaného
Skrobu ur¢enych pro zemédelské aplikace

Sekce 8 — Termicka analyza

Prednasky

8L-01 J. Sestdk Thermal physics of nanostructured materials: thermodynamic (top-down)
and quantum (bottom-up) issues

8L-02 Z. Cibulkova, A. Vykydalova, Antioxidant effects of keratin hydrolysates on polyethylene glycol studied

P. Simon, T. Dubaj

by nonisothermal DSC

8L-03 A. Vykvdalovd, Z. Cibulkova, Thermooxidative stability of aged coaxial cable insulation using
T. Dubaj, P. Simon non-isothermal DSC measurements
8L-04 P. Simon, Z. Cibulkovd, T. Dubaj, Evaluation of thermooxidative stability of materials studied
A. Vykydalova by thermoanalytical techniques
8L-05 A. Prnovd, J. Valuchovd, Study of thermal behaviour and crystallization kinetics in system
M. Parchoviansky, A. Plsko, Al,03-Re, 04
R. Klement, D. Galusek
8L-06 M. Motlochova, V. Slovak, Termicky rozklad nanostrukturnich lithnych, sodnych a draselnych
E. Plizingrovad, J. Subrt metatitanat
8L-07 L. Drozdovd, B. Smetana, M. Machii, ~ Calorimetric measurements of systems based on Fe-C-Cr
S. ZId, L. Rehdckova, V. Novik,
P. Vanova
8L-08 G. Hotova, V. Slovak Kinetické studium povrchové oxidace uhlikatych material
8L-09 V. Slovdk, E. Kinnertova Kinetika kondenzace resorcinolu s formaldehydem z neizotermnich
DSC méfeni
8L-10 P. Sulcova Odborna skupina termické analyzy a jeji soucasné aktivity
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9L-02

9L-03
9L-04
9L-05

9L-06

L. Malinova, A. Juraskova,
J. Macejkova, J. Brozek

P. Sedovd, P. Silhar, R. Buffa,
L. Kovdrova, H. Vagnerovd,
J. Bednarik

P. Sysel, H. Kulhankova,
K. Weinertova, D. Maly

M. Bakar, A. Biatkowska

E. Moravcova, R. Kalouskova
L. Malinova, J. Brozek

A. di Martino

Polymerace e-kaprolaktonu iniciovana slouc¢eninou na bazi biogenniho
kovu — bis(e-kaprolaktamatem) vapenatym

Zesiténi hyaluronanu — vliv hydrazidovych linkerd na vlastnosti
hydrogelu

Polyimidové kopolymery pro ptipravu membran
Environmentally friendly polyurethane to be used as a modifier for epoxy
resin nanocomposites

Novy pohled na meékceni polyvinylchloridu polykaprolaktonem

Self-assembly amphiphilic chitosan nanocarriers for oral co-delivery
of hydrophobic and hydrophilic drugs
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9P-02

9P-03
9P-04

9P-05
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E. Cizmar, Z. Kolska, V. Svorcik
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J. Ulrichova

J. Frankovd, A.-M. M. Abdel-Latif,
J. Jancar, J. Ulrichova

Optimalizace 3D tisku orodispergovatelnych filmi ptidavkem
hydroxyethylcelullosy
Gamma ray assisted modification of transparent doped polyurethane films

Microalgae as producers of extracellular biopolymers
Metallophthalocyanine (M= Cu, Fe) grafted polyethylene and its magnetic
and surface properties

Biokompatibilita kovovych povrchli modifikovanych nanostrukturou

a nanostiibrem

Biocompatibility and toxicity of selected biomaterials

Sekce 10 — Nanotechnologie a pokrocilé materialy

Prednasky
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Z. M. Markovic

Z. Kolskad, M. Benkocka, T. Knapova,
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S. Hradilovd, A. Pandcek, J. Gallo
M. Pokorny, J. Klemes,

A. Kotzianova, Z. Mlynar, O. Zidek,
V. Velebny

P. Stenclovd, S. Stehlik, M. Varga,
M. Ledinsky, B. Rezek, A. Kromka

Antibacterial and photocatalytic properties of polyurethane doped
with carbon quantum dots

Fyzikalni, chemické a fyzikalné-chemické modifikace materialti pro rizné
aplikace

Stiibrné nanocastice v boji proti infekcim kloubnich nahrad
Nanostrukturované vrstvy piirodnich polymerti deponovanych v silném

elektrostatickém poli

Spektroskopické vlastnosti nanodiamantt
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Preparation and characterisation of novel 2D materials — MXenes

Novel materials for organic electronics and photonics

Vplyv dopantov na vlastnosti tla¢enych elektrod vodivého polyméru
PEDOT:PSS pre hybridné solarne ¢lanky

Mesoscale effect between nano- and sub-microscale

Colloidal Co,Zn; 4O nanoparticles by microwave-assisted synthesis and
their utilization in thin composite layers with MEH-PPV
as an electroluminescent material for polymer light emitting diodes

Katalyticka aktivita nanocastic uslechtilych kovi
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Green nanogold-biosilica catalyst for air polution treatment

Antimicrobial effect of hybrid polymeric nanocomposite film containg
amine and biosilver

Preparation and characterization of copper oxide nanoparticles and copper
oxide /vermiculite nanocomposites

Synthesis and antimicrobial activity of ciclopiroxolamine/clay
nanocomposites

Kompozitna struna vhodna na pripravu funkénych keramickych
materialov pomocou 3D tlace

Preparation and characterisation of novel 2D materials — MXenes

Swift synthesis of N-doped GQDs by microwave irradiation

Gold nanoparticles/exfoliated graphene hybrid obtained by gamma
irradiation

Utilization of dimension-less numbers for polymer inkjet printability
evaluation

Analysis of water structure in dispersions of metal nanoparticles
by Raman spectroscopy

Syntéza nanocastic fosforecnanu zine¢natého a ovéteni jejich vyuziti
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Vysokoteplotni supravodi¢ YBCO, jeho modifikace a aplikace
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Rychlé teranostické piistupy pro 1écbu bakterialnich infekei u nddorovych
onemocnéni

Faktory ovliviiujici zdanlivy piisténny skluz koloidnich disperzi
Simultanni elektricko-rheologicka méteni tavenin vodivych polymernich
kompoziti

Tokem indukovana koalescence zohlednujici pfitazlivé sily

Aplikovana reologie pro charakterizaci polymernich nanovlakennych
struktur

Aplikovana reologie pro produkci polymernich nanovlaken pomoci
technologie Melt blown

Vyzkum jevu Neck-in pti vyrobé plo$nych polymernich folii

Studium vira pfi extruzi LDPE metodou tokem indukovaného dvojlomu

Teplosménné kapaliny s vyuzitim nanocastic
Reologické a elektrické vlastnosti polymernich smési se selektivni
lokalizaci vodivych sazi

Vliv UV zafeni a piidavku zeolitu na tokové vlastnosti a biodegradabilitu
poly(butylen-adipat-tereftalatu)

Sekce 12 — Chemické vzdélavani a historie chemie
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Niekol’ko pribehov z dejin fyzikalnej chémie
Milniky chemoterapie tuberkuldzy

Vzd¢lavani uciteld chemie v CR v souladu s pozadavky novych akreditaci
NAU

Jak motivovat zaky ke studiu piirodovédnych oborti? Dejte jim problém,
at’ jej tesi

Didaktickeé staze pro studenty se zdjmem o chemii: popularizace
ptirodnich véd — od napadu po realizaci

Uplatnéni projektového piistup ve vyuce technologickych predmétt na
VSCHT Praha — od znalosti ke kompetenci

Adsorpce jako demonstra¢ni experimenty
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13L-01 T. Weidlich, L. Dusek, B. Kamenicka  Problematika vyroby pigmentového laku Pigment Yellow 183

13L-02 J. Lederer Moznosti vyuziti oxidu uhli¢itého jako suroviny pro pramyslové
chemické vyroby
13L-03 J. Hdjek Vodik — vyzva pro budoucnost

473



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323-486 (2018)

70. Sjezd chemikt

Autorsky rejstiik

AUTORSKY REJSTRIK

Abdel-Latif A.-M. M. 9P-06
Akrawi O. 5P-05

Almonasy N. 2L.-02
Aniskevich A. 10L-06, 10P-06
Antos J. 10L-10

Arya K. 2P-13

Baca L. 10P-05

Bago Pilatova M. 2P-01
Bajuk-Bogdanovi¢ D. 10P-08
Bakar M. 9L-04

Balogh R. 2L-10
Baluchova S. 4M-01
Barath M. 2L-06
Barbierikova Z. 4P-16
Barboiik T. 11L-06

Barek J. 3P-11, 4M-01, 4M-05
Baron D. 3L-09, 3L-10
Bartik K. 5P-05

Bartinék V. 1P-09, 10P-12
Bazant P. 10L-10

Becka M. 2P-10

Bednaiik J. 9L-02

Beier P. 2L-01

Bella M. 2P-04

Benesova L. 3P-19
Benicka S. 2L-13, 7L-01
Benkocka M. 10L-02
Béres T. 3S-01, 7L-01
Biatkowska A. 9L-04
Bilewicz R. 4L-11

Bilous M. 3P-13

Bily M. 10P-03

Blahova L. 3L-12, 6P-05, 6P-06
Blastik Z. 2L-01

Blazkova K. 3P-05

Bleha R. 71L-02

BocaR. 1P-01

Bodnarova V. 2P-03
Bondarev D. 4P-09
Bosakova Z. 3S-05

Boura E. 3S-10

Brett C. M. A. 4M-01
Brindza J. 7L-02

Brozek J. 9L-01, 9L-05
Brulikova L. 2L-09, 2P-12
Biezinova A. 3P-05
Budésinsky M. 5L-07

Budimir M. 9P-02, 10P-07, 10P-08

Buffa R. 9L-02
Bures F. 2L-04, 2P-15

Capek P. 9P-03

Cavar Zeljkovi¢ S. 7L-01

Cepak V. 9P-03

Cibulkova Z. 8L-02, 8L-03, 8L-04

Cidlina A. 5L-03
Cizmar E. 9P-04

Cabala R. 3P-10, 3S-05
Cablova A. 5L-06

Capek J. 6L-03

Cech Barabaszovéa K. 10P-03
Cermak J. 1P-07, 3P-16
Cernik M. 6P-03
Cernochova L. 7L-01

Cizek M. 10P-13

Copikova J. 7L-02
Ctrnactova H. 12L-03

Daiihel A. 3P-09, 4L-07, 4L-10,
4M-02, 4P-07
Danko M. 2L.-10, 10P-07
Datio M. 3P-13, 3P-15
Darvasiova D. 4P-16
Dastychova L. 5L-06
Davoodabadi R. 2P-16
Dejmkova H. 3L-04
Dendisova M. 1P-09, 3S-08
Dey S. 4P-06
di Martino A. 9L-06
Dobrovodsky D. 4M-02

Docekalova M. 3L-03, 3P-17, 3P-18,

10P-13
Donkeng Dazie J. 4P-05
Dosedélova V. 3S-01, 7L-01
Drabek J. 11L-05
Drabina P. 2L-08
Dreslerova D. 3P-15
Drozdova L. 4L-05, 8L-07
Drzik M. 4P-09
Dubaj T. 8L-02, 8L-03, 8L-04
Duchek P. 7P-01
Dulanska S. 6L-04
Dusek L. 13L-01
Dvorackova M. 11P-03
Dvorak B. 3P-08
Dvorak M. 2L-02
Dvorakova P. 3P-05
Dzubak P. 2L-05

Eckstein-Andicsova A. 2L-10
Eibel A. 4P-16

Elbert T. 2P-18

Elbl J. 9P-01

Elecko J. 2P-05

Erben J. 3S-04

Fabian M. 2P-07
Farka Z. 3S-02
Fenclova K. 3P-13
Feranc J. 10P-05

474

Filipczak P. 10P-10
Fischer J. 3L-04, 3P-11
Fojta M. 4L-10, 4M-03
Fortelny I. 11L-03
Franc A. 9P-01
Frankova J. 9P-06

Gajdziok J. 9P-01

Gal M. 4L-03
Galandakova A. 9P-05
Gallo J. 9P-05, 10L-03
Galusek D. 8L-05
Ganeshpurkar A. 2P-14
Gargulak M. 3L-03, 10P-13
Gavalierova K. 4L-04
Gebhardtova D. 3L-08
Gemeiner P. 10L-08
Gergela D. 2P-09
Gescheidt G. 4P-16
Glowacki R. 3L-07
Golas M. 12L-07
Gomez-Romero P. 4L.-04

Gonda J. 2P-01, 2P-02, 2P-03, 2P-05,

2P-06, 2P-07
Gonzalez Martin J. 3L-04
Gorris H. H. 3S-02
Grinco M. 1L-01
Guselnikova O. 3S-03
Gutti G. 2P-13
Gyepes R. 1P-04

Haizer L. 4P-09
Hajduchova Z. 10P-05
Hajek J. 13L-03
Hajslova J. PL-02
Hakova M. 3S-04

Halaj M. 9P-03

Handl J. 6L-03

Hatala M. 10L-08
Havlikova M. 3S-05
Havran L. 4L-10
Havranova P. 4L-10
Hejdukova M. 4L-10
Hermann P. 5L-04, 5L-09
Hermanova M. 4M-03
Herynkova M. 4M-04
Hirkova S. 2P-03
Hirsch J. 2L-06

Hlasek T. 10P-12
Hlavag¢ J. 2L-11, 2L-13
Hlavacek A. 3S-02
Hodon J. 2L-05
Hochvaldova L. 10L-11
Holcéapkova P. 3S-06
Holesova S. 10P-02, 10P-04
Holisova V. 10P-01



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323486 (2018) 70. Sjezd chemikt Autorsky rejstiik

Hosnedlova B. 10P-13 Kaule P. 1P-07 Kulhankova H. 9L-03
Hotova G. 3L-12, 8L-08 Kepi¢ D. 10P-08 Kuli¢ek J. 10L-08
Houdek J. 10P-11 Kepinska M. 3L-03 Kulpova K. 4P-11
Hovancova J. 3L-06, 4P-01 Khodadadi A. 2P-16 Kumar A. 2P-13
Hradilova S. 10L-03 Kholova A. 3P-07 Kumar D. 2P-14
Hrbek V. PL-02 Khvalbota L. 3S-07 Kumar Singh S. 2P-13, 2P-14
Hrobonova K. 3P-07 Kimmel R. 2L-07 Kummerova M. 6P-02
Hudecova D. 1P-04 Kinart Z. 4L-02 Kup¢ik J. 1L-02
Hundakova M. 10P-03, 10P-04 Kinnertova E. 8L-09 Kufitka I. 10L-09, 10L-10, 10P-09
Hurajova A. 3S-06 Kittel H. 12L-06 Kvéton F. 3S-09, 4L-03
Hurkova K. PL-02 Kizek R. 3L-03, 3P-17, 3P-18, 10P-13 Kvitek L. 10L-11
Hvojnik M. 10L-08 Klapetek J. 3P-16
Klement R. 8L-05 Lacina K. 4P-14
Chalupska D. 3S-10 Klementova M. 1L-02 Lakato$ B. 1P-04
Chocholous P. 3P-06 Klemes J. 3L-11, 10L-04 Langmaier J. 4L-12
Chocholousova Havlikova L. 3S-04 Kleut D. 10P-08 Lederer J. 13L-02
Chroméakova Z. 10P-01 Klima J. 4L-06 Ledinsky M. 10L-05
Chvojka J. 35-04 Klouda J. 3P-19, 4M-05 Lemr K. PL-03
Chyba J. 5L.-08 Klushina D. 10P-02 Lhotak P. 5L-01
Chylkova J. 3L-05 Knapova T. 10L-02 Lhotka M. 3L-12
Knedlik T. 3P-05 Lhotska I. 3P-07
Iakovleva A. 1L-01 Knor M. 5L-08 Ligmajer F. 3P-09, 4L.-07, 4P-07
Imrich J. 2P-10 Kolackova T. 7L-03 Liska A. 4P-06
Kola¢na L. 4P-04 Liska A. 4L-08
Jain V. K. 4P-06 Kolafova K. 10L-02 Liskova D. 6P-07
Jakubc¢inova J. 2L-06 Kollarova K. 6P-07 Lizal T. 5P-02, 5P-05
Janata J. PL-01 Kolni¢enko D. 6P-05, 6P-06 Loghina L. 1L-01
Jancar J. 9P-06 Kolska Z. 9P-04, 10L-02 Lochman L. 5L-03
Jané E. 4P-09 Koman M. 1P-03 Lorenc D. 4P-08, 4P-10, 4P-12
Janek M. 10P-05 Konhefr M. 4P-14 Lubal P. 5L-04, 5L-09
Janikova L. 3L-05 Konvalinka J. 3P-05 Ludvik J. 4L-08, 4P-03, 4P-04, 4P-05,
Jankovsky O. 1P-09 Konvi¢kova Z. 10P-01 4P-06, 4P-13
Janovska L. 2L-09, 2P-12 Ko6s M. 2P-04 Lukavsky J. 9P-03
Jansa J. 2P-17 Kosek V. PL-02 Lupinkova S. 10L-02
Jansson B. 3S-09 Kostelnik A. 3P-01 Lycka A. 2L-12, 2P-17
Jasttembska K. 6L.-02, 6P-04 Kostka L. 3P-05 Lyutakov O. 3S-03
Jelinkova K. 5L-11 Kosmrlj J. 2L-07
Jerga R. 4M-07 Kotzianova A. 3L-11, 10L-04 Macejkova J. 9L-01
Jerigova M. 4P-08, 4P-09, 4P-10, 4P-11 Kovacevi¢ J. 5P-01 Machnikova R. 2L-09
Jindfich J. SL-10 Kovalenko A. 10L-07 Macht M. 8L-07
Jirankova H. 6L-02, 6P-04 Kovarova L. 9L-02 Machynakova A. 3P-07
John J. 3P-13, 3P-15 Kozanecki M. 10P-10 Maier V. 3P-12
Joska L. 9P-05 Kozma E. 2L-10 Majekova M. 3L-02
Josypcuk B. 4L-12 Kozisek J. 4P-15 Majtnerova P. 6L-03
Jovanovi¢ D. 10P-08 Koziskova J. 4P-15 Maliarova M. 3L-08
Julinova M. 7P-01 Krajcovicova S. 2L-05 Malinova L. 9L-01, 9L-05
Juraskova A. 9L-01 Krajéovi¢ J. 10L-07 Malovikova A. 6P-07
Jur¢a M. 7P-01, 11P-03 Kral M. 3S-08 Maly D. 9L-03
Juréek O. 5L-12 Kral V. 3P-03, 3P-04 Marek R. 5L-08, 5L-12
Jurcek P. 5L-12, 5P-05 Kralova P. 2L-03 Markos A. 2L-01
Jufica T. 6P-05, 6P-06 Kratky M. 2P-08, 12L-02 Markovié¢ Z. 9P-02, 10P-07, 10P-08
JazaJ. 11L-03 Kratochvilova M. 5L-02 Markovic Z. M. 10L-01
Kratosova G. 10P-01, 10P-02 Maroszova J. 1P-03
Kafka S. 2L-07 Kraus T. 5L-07 Martin Mijan P. 3L-04
Kalachyova Ye. 3S-03 Krémari P. 10P-09 Martinkova M. 2P-01, 2P-03, 2P-05,
Kalouskova R. 9L-05 Kromka A. 10L-05 2P-07
Kamenicka B. 13L-01 Kubicek V. 5L-04 Martinkova P. 3P-01, 4M-04
Kandrnalova M. 5P-03 Kucera J. 3P-15 Martynkova G. S. 10P-02
Kantnerova K. 4P-05 Kuchar J. 1P-04, 1P-05 Marvan P. 4M-06
Karaskova A. 6L-01, 6P-01 Kuchtanin V. 1P-06 Maslik J. 10P-09
Kasparkova V. 5P-01 Kulhanek J. 2P-11

475



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323-486 (2018)

Matgjka P. 3S-08

Matejova S. 1P-02

Matel L. 6L-04

Matysik F.-M. 4M-05

Mazar M. 1P-02

Mejdrova 1. 3S-10

Melnikova E. 4L.-03

Mickert M. J. 3S-02

Micusik M. 9P-02, 10P-07, 10L-08

Michl M. 2L-02

Mikula M. 10L-08

Mikulasek P. 61.-02, 6P-04

Mikusova K. 2P-08

Milata V. PL-06

Mili¢evi¢ D. 2L-07

Mitrikova T. 2P-03

Mlynaf Z. 10L-04

Mocilac P. 5L-07

Modi K. 4P-06

Moncol’ J. 1L-03, 1P-02, 1P-03, 1P-06,
1P-08, 2P-04, 4P-17

Moravcova E. 9L-05

Motlochova M. 1L-02, 8L-06

Motornov V. 2L-01

Mudronova D. 1P-04

Mucha M. 6P-05, 6P-06

Miillerova V. 4M-07

Munster L. 10L-10

Munzarova P. 5L-08

Muselik J. 9P-01

Musil J. 11L-07

Musil K. 3P-10

Natsinova M. 10P-01

Navratil T. 4L-12

Navratilova Z. 6P-05, 6P-06
Nazaruk E. 4L-11

Necas M. 5L-02

Némec M. 3P-13, 3P-14, 3P-15
Nencka R. 2L.-14, 3S-10
Nepra$ M. 2L-02

Neshchadin D. 4P-16
Neubertova V. 10L-02
Nevoralova M. 11P-02
Nonappa 5L-12

Noskovicova E. 4P-10

Novak D. 3L-02, 4L-11, 4M-08
Novak V. 4L-05, 8L-07
Novékova V. 5L-03

Novotny J. 5SL-08

Novotny L. 6L-01, 6P-01
Okorochenkova Ya. 2L-13
Omanikova L. 10P-05
Omastova M. 10L-06, 10L-08, 10P-06
Oravec M. 6P-02

Orendac M. 9P-04

Orinak A. 3L-06, 4P-01, 4P-02
Orinakova R. 3L-06, 4P-01, 4P-02
Orsag P. 4M-02, 4M-03
Otyepka M. PL-04

70. Sjezd chemikt

Pakseresht S. 10P-02

Palatinus L. 1L.-02

Palka K. 1L-01

Panacek A. 9P-05, 10L-03, 10L-11

Panchal U. 4P-06

Panttckova P. 3L-03, 3P-17, 3P-18

Parchoviansky M. 8L-05

Parma P. 6P-03

Paiik P. 2L-04

Paulikova H. 1P-04

Pavilek B. 4P-15

Pavlik J. 1L-03

Pavlovi¢ V. 10P-08

Pazdziora E. 10P-02, 10P-03, 10P-04

Pechancova R. 3L-09

Pénkavova V. 11L-01, 11P-01

Pesova K. 6P-05, 6P-06

Petr J. 3L-09, 3L-10

Petrus O. 4P-02

Piechocka J. 3L-07

Pinkas J. 4P-13

Plavec R. 10P-05

Plizingrova E. 1L-02, 8L-06

Plsko A. 8L-05

Pluhacgek T. 3L-09, 3L-10

Podlesny J. 2P-15

Pohanka M. 3P-01

Pokorny M. 3L-11, 10L-04

Polék P. 4P-04

Porubsky M. 2L-11, 2L-13

Pospisil T. 5P-01

Postinikov P. 3S-03

Prasek T. 3P-13, 3P-14

Prekodravac J. 10P-07

Prnova A. 8L-05

Prochazka M. 10L-06, 10P-06

Prochazkova S. 10L-06, 10P-06

Prucek R. 10L-11

Pruckova Z. 5P-01, 5L-06, 5L-11

Puchonova M. 1L-03, 1P-02, 1P-03,
1P-06

Pulkrabova J. PL-02

Rach V. 3P-04
Rais R. 2L-14
Randova K. 10P-05
Rapta P. 4L-09
Reguli J. 12L-01
Reichova V. 5L-09
Rendosova M. 1P-04
Reza Karimi A. 2P-16
Rezek B. 10L-05
Rezkova H. 3P-08
Reznickova A. 9P-04
Rissanen K. 5L-12
Rojas C. 2L-14
Roman D. 2P-03
Roncak R. 2P-06
Rouchal M. 2P-09, 5L-06, 5L-11,
5P-04
Rousar T. 6L-03

476

Autorsky rejstiik

Rueda D. 4L-04
Ruttkay-Nedecky B. 3L-03

I:{ehéékové L. 4L-05, 8L-07
Rezanka P. 3P-04
Rezni¢ek T. 2P-17

Sabolova D. 1P-04

Sambaer W. 11L-04

Samol'ova E. 1P-05

Sarek J. 2L-05

Sedlatik V. 3S-06

Sevcik J. 10L-10

Shevtsova T. 7L-02

Schmallegger M. 4P-16

Schwarzova K. 3L-04, 3P-19

Schwarzova-Peckova K. 4M-01, 4M-05

Skacelova L. 3P-12

Skali¢kova S. 3L-03

Skladal P. 3S-02

Sklenarova H. 3P-06

Skoda D. 10L-10

Skopalova J. 4M-07

Skrbek K. 1P-09

Slavik P. 5L-01

Slepéikova P. 2P-10

Sleziakova K. 5P-05

Slovak V. 3L-12, 8L-06, 8L-08, 8L-09,
12L-07

Slusher B. 2L-14

Slusna L. 4P-09, 4P-10

Smetana B. 4L.-05, 8L-07

Sochor J. 10P-13

Sojka M. 5L-02

Sokol J. 3L-08

Solich P. 3P-06

Soural M. 2L-05

Spisakova M. 2P-04

Spitalsky Z. 10P-07

Sriram D. 2P-13

Stankova J. 2L-05

Stanikova M. 3L-03, 3P-17, 3P-18

Stary Z. 11L-02, 11P-02

Stavélikova H. 3S-01, 7L-01

Stefan V. 3L-12

Stehlik S. 10L-05

Steier P. 3P-14

Stejskalova K. 12L-04, 12P-01

Stolatikova J. 2P-08

Strakova Fedorkova A. 4L-04

Stritesky S. 10L-07

Suchomel P. 10L-11

Sumczynski D. 7L-03

Surmova H. 5P-04

Surovikova A. 10P-13

Svétlik I. 3P-15

Svoboda J. 4P-13

Svobodova K. 6P-02

Sykora D. 3P-03

Synytsya A. 7L-02

Sysel P. 9L-03



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323-486 (2018)

Szatmary L. 1L-02
Szocs V. 4P-09
Szocs V. 4P-08

Sacha P. 3P-05

Sala M. 2L-14

Salitro§ L. 1P-08

Satinsky D. 3P-07, 3S-04

Sebest P. 3P-09

Sebestova A. 3L-09, 3L-10

Sedova P. 9L-02

Selesovska R. 3L-04, 3L-05, 4M-04

Senkéarova L. 3P-02

Sestak J. 8L-01

Sestakova L. 4L-12

Seve¢ik J. 10L-09

Sev¢ikova R. 5L-04

Sicha V. 1P-07, 3P-16

Silhar P. 9L-02

Simkova L. 4P-13

Simkova L. 4P-03

Simon P. 2P-11, 3P-05, 8L-02, 8L-03,
8L-04

Simunkova M. 4P-17

Sindelat V. 5L-05, 5P-02, 5P-03, 5P-05

Siroky M. 2P-02

Sisolakova L. 3L-06, 4P-01

Slachtova V. 2P-12

Slang S. 1L-01

Spacek J. 4L-10, 4M-09

Spakova Raschmanova J. 2P-01

Spanik 1. 3S-07

Spitalsky Z. 9P-02

Stenclové P. 10L-05

Stépanek F. PL-05

Stofanikova M. 6L-04

Studentova S. 3L-12

Subr V. 3P-05

Subrt J. 11-02, 8L-06

Sulcova P. 8L-10

Suly P. 10P-09

Svajdlenkova H. 9P-02

Svajdova Z. 1P-08

Svecova M. 1P-09

Svecova P. 3L-10

Svidrnoch M. 3P-12

Svoréik V. 358-03, 9P-04, 10L-02

70. Sjezd chemikt

Svorec J. 1P-08

Tarkowski P. 3S-01, 7L-01
Tatar A. 3P-03, 5L.-07
Thomas A. 2L-14
Tihon J. 11L-01, 11P-01
Tkac J. 3S-09, 4L.-03
Tobrman T. 4P-04
Todorovi¢ Markovi¢ B. 9P-02, 10P-07,
10P-08
Tomanova K. 10P-05
Tomcikova K. 4L.-03
Tomé L. I. N. 4M-01
Tomecek J. 5L-06
Tomsic¢kova V. 9P-05
Topinkova Z. 3P-08
To6thova Z. 3P-17, 3P-18
Trnkova L. 4L-01, 4P-14
Ttiska J. 6P-02
Turjan J. 9P-03
Tvaroska I. 2L-06
Tvrdonova M. 2P-06

Uhlifova D. 3L-03, 3P-17, 3P-18,
10P-13

Ulrichova J. 9P-05, 9P-06

Urban M. 2L-05

Urbének P. 10L-09, 10L-10, 10P-09

Vacek J. 3L-01, 3L-02, 4L-11
Végnerova H. 9L-02
Vaisova J. 1P-03
Vala M. 10L-07
Vales R. 3P-08
Valigura D. 1L-03
Valkenier H. 5P-05
Valko M. 4P-17
Valtchova J. 8L-05
Vanék J. 5L-04
Vanharova L. 7P-01
Vanova P. 8L-07
Varga J. 2L-04
Varga M. 10L-05
Vargova Z. 1P-04
Vasiljevic B. 10P-07
Vatehova Z. 6P-07
Vavtinik A. 10P-13

477

Autorsky rejstiik

Vazquez J. 5L-05

Végh D. 4P-15

Velebny V. 3L-11, 10L-04

Veli¢ D. 4P-08, 4P-09, 4P-10, 4P-11,
4P-12

Veteska P. 10P-05

Véznik J. 4P-14

Vidlakova P. 3P-09

Vicha J. 5L-06

Vicha R. 2P-09, 5L-06, 5L-11, 5P-01,
5P-04

Vilkova M. 1P-04

Vinsova J. 2P-08, 12L.-02

Viskupicova J. 3L-02

Viéek M. 1L-01, 10P-11

Vojtekova T. 4P-12

Voltrova S. 2L-01

Vranovic¢ova B. 1P-01

Vykydalova A. 8L-02, 8L-03, 8L-04

Weidlich T. 13L-01

Wein O. 11L-01

Weinertova K. 9L-03

Weiter M. 10L-07
Wyszczelska-Rokiel M. 3L-07

Yershova P. 3P-19

Zalibera M. 4P-16

Zaruba K. 3P-03

Zarybnicka A. 3P-19

Zatloukal F. 2P-09

Zatloukal M. 11L-04, 11L-05, 11L-06,
11L-07, 11P-03

Zatloukalova M. 3L-02, 4L-11

Zawada Z. 5L-07

Zboril R. PL-04, 10L-11

Zeleniakiené D. 10L-06, 10P-06

Zelenka J. 2P-11, 10P-11

Zelenka T. 3L-12

Zezulka S. 6P-02

Zhang X. 3P-14

Zim¢ik P. 51L.-03

Z1a S. 8L-07

Zlamalova M. 12L-05

Zidek O. 3L-11, 10L-04



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323486 (2018) 70. Sjezd chemikt

Poznamky:

478



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 16, 323486 (2018) 70. Sjezd chemikt

479



SHOW US
WHAT YOU GOT!

VYHRAJ

Délas vyzkum v oblasti chemie?

ZUCASTNI SE THE METROM YOUNG CHEMIST AWARD!

- Prihlas svoji védeckou praci
- SoutéZ s kolegy z celého svéta Ay
- Vyhraj finanéni odménu v hotovosti 100.000,- K¢&

a vylet do centraly firmy Metrohm ve Svycarsku

PRIHLAS SE JIZ DNES n Me‘l'rOhm

www.youngchemistaward.metrohm.cz



Anton Paar

VYTRVAME TAM KDE OSTATNI SELHAVAJi
VYZVY JSOU NASI MOTIVACH, E_
INSPIRUJI NAS POSOUVAT HRANICE
MOZNEHO. KAZDY DEN.

Great people | Great instruments

v
.

°

N

&,
=i
Kontaktujte nas www.anton-paar.com



® LINO Fatra
Tatra
LINO podlaha s tradici

LINO Fatra — elegantm' Na pOhled, Pozadavky, které musi spliiovat podlahovina do laboratofi,

: ANy : ey Cekaren a nemocnic, je cela rada. Na vSechny takové detailné
Vymka]1C1 uzite VlaStnOSt] uvnitr. myslela Fatra a.s. pfi tvobé kolekce ELEKTROSTATIK/DY-

Homogen ni pOd lahovi ny NAMIK a Novofloor Extra Statik SD. Jeji PVC podlahy vynikaji
Fatra |_| N O E |_ E KT ROSTATl K svymi elektrostatickymi vodivymi a antistatickymi vlastnost-

] i B mi a spliuji vysoké naroky na odolnost, zatéz a opotrebeni.
a DYNAMIK na]dou sve Uplatnerﬂ Nechybi ani snadna drzba a moderni design. V laboratofich
p,‘:edevéim V la boratofich dokazou PVC podlahy LINO Fatra zamezit poSkozeni pri

I ] L chemickém pusobeni i vlivu koleckovych zidli.
. avyvojovych centrech.

PVC S ELEKTRICKYMI VLASTNOSTMI

Podlahoviny ELEKTROSTATIK a DYNAMIK najdou své up-
latnéni v mistech s nebezpecim vybuchu, laboratofich ¢i ve

zdravotnictvi, nebo naopak v prostorach s pozadavkem na
antistatické provedeni podlah, napt. v pocitacovych salech, @
v mistech pro vyrobu elektroniky, v oblasti komunikaci atd.

Vyhody produktu

- Atraktivni vzhled

- Vysoka odolnost k opotrebeni

+ Vysoka chemicka odolnost povrchu
+ Vhodnost pro podlahové vytapéni

- Dobry teplotni vjem

+ Snadnd udrzba

+ Odolnost proti odéru

- Pokladani na pruzny podklad

+ Vzajemna kombinovatelnost dezénu
- Ekonomicka vyhodnost

+ Antialergicke prostredi

- Certifikovana kvalita garance az 10 let

tel.: +420577501 111
e-mail: miroslav.obdrzalek@fatra.cz

Fatra, a.s.

tfida Tomase Bati 1541 www.fatra.cz

763 61 Napajedla

Czech Republic www.fatrafloor.cz



INSTITUT
PRO TESTOVANI
A CERTIFIKACI, a.s.

)\

LABO RATO‘R

ANALYTICKE CHEMIE .

.. NABIzi SLUZBY:
& MATERIALOVE ANALYZY

— kvalitativni analyzy (charakterizace slozeni, zakladni aditivace)
polymernich materialli za pouziti nejmodernéjsich chromatografickych
metod GC-MS, LC-MS, LS MS/MS, GC-TCD, GC-FiD

— kvantitativni stanoveni prvkii metodami ICP
— mikroanalyza elektronovou rastrovaci mikroskopii (EDS detektor)
— spektralni analyza XRF, FTIR, UV-US

u1; HODNOCENI OBALU

— zkouseni obalovych materiald dle zakona €. 477/2001 Sb.
a Smérnice Evropského Parlamentu a Rady 94/62/EC, élanek 1

|
- » »
— hodnoceni oballl uréenych pro kontakt s potravinami pRISTROJ’OVE
— hodnoceni obalti pro lé¢iva dle pozadavk( Ceského a Evropského VYBAVE N I:

lékopisu (European Pharmacopoeia)

A HODNOCENi VYROBKU A MATERIALU VE V plynova chromatografie s detekci FID s MS a MS/M
STYKU S PITNOU VODOU A POTRAVINAMI detekci a MS, kapalinova chromatografie s TCD UV-VIS,

fluorescencni, RI, vodivostni a MS detekci

“ DEFEKTOSKOPIE v spektrometrie s indukéné vazanym plazmatem,

— analyzy defekt(l v materidlech pomoci kombinace réiznych s optickou detekci (ICP-OES) a hmotnostni
analytickych metod (spektralnich i chromatografickych) detekci (ICP-MS)

ﬁ HODNOCENi WROBKO PRO DETl DO 3 LET v rentgenova fluorescencni spektrometrie

— zkouseni vyrobkU pro déti do 3 let dle Vyhlasky MZ CR 38/2001 v infracervena spektroskopie

— zkouseni hracek podle poZzadavka Smérnice 2009/48/EC a infracervena mikroskopie

A REACH v UV-VIS spektroskopie

— stanoveni obsahu vybranych nebezpeénych latek v gravimetrie, odmérna analyza

’ ROHS v mikroskopie, obrazova analyza

— zkouseni nebezped. latek v elektrickych, elektronickych vyrobcich

2 SENZORICKE ZKOUSKY WWW.ITCZLIN.CZ

— senzorické hodnoceni vyrobku uréenych pro kontakt s potravinami a vodou
— stanoveni stupné a povahy pachu dle pozadavk( norem automobilovych koncernl ‘o 577 601 238

@ EMISNIi ZKOUSKY (emisni charakteristiky materialii)

— stanoveni emise formaldehydu a dalsich aldehydt a ketonl v rGiznych materidlech zejména dle pozadavkl automobilovych koncernt
— stanoveni volnych monomerU a rozpoustédel v polymernich materidlech: napf. 1,3 - butadien, styren, tetrahydrofuran, akrylonitril ...

— fogging, senzorické zkousky, emise organického uhliku




Hmota o0 sobeé prozradi hodné

ReSeni firmy NETZSCH Vam pomiZe nautit se jejimu jazyku

Spolecnost NETZSCH je po celém svété uznavana jako technicky lidr v tepelné
charakterizaci materialu. Vice nez 50 let zkuSenosti, aplikaéni zazemi, Siroky
sortiment pfistroji, pokryvajici rozsah teplot -260 °C az 2800 °C, ktery je stale
vyvijen a zdokonalovan, a komplexni nabidka sluzeb zajiStuji, Ze nase feSeni
nejen splni vase pozadavky, ale pfedCi veskera vasSe oCekavani.

NETZSCH

NETZSCH Ceska republika s.r.o.
Ringhofferova 115/1

155 21 Praha 5

Ceska republika

Tel.: +420 234 252 277
www.netzsch.com







OBSAH CONTENTS

Uvodnik 326 Editorial 326
Plenarni prednasky 327 Plenary Lectures 327
Sekce 1 — piednasky 332 Section 1 — Lectures 332
Sekce 1 — postery 334 Section 1 — Posters 334
Sekce 2 — piednasky 339 Section 2 — Lectures 339
Sekce 2 — postery 347 Section 2 — Posters 347
Sekce 3 — prednasky 358 Section 3 — Lectures 358
Sekce 3 — Cena Shimadzu 364 Section 3 — Shimadzu Prize 364
Sekce 3 — postery 369 Section 3 — Posters 369
Sekce 4 — pednasky 379 Section 4 — Lectures 379
Sekce 4 — Cena Metrohm 385 Section 4 — Metrohm Prize 385
Sekce 4 — postery 390 Section 4 — Posters 390
Sekce 5 — piednasky 399 Section 5 — Lectures 399
Sekce 5 — postery 406 Section 5 — Posters 406
Sekce 6 — prednasky 409 Section 6 — Lectures 409
Sekce 6 — postery 412 Section 6 — Posters 412
Sekce 7 — prednasky 416 Section 7 — Lectures 416
Sekce 7 — postery 418 Section 7 — Posters 418
Sekce 8 — prednasky 419 Section 8 — Lectures 419
Sekce 9 — prednasky 425 Section 9 — Lectures 425
Sekce 9 — postery 429 Section 9 — Posters 429
Sekce 10 — prednasky 433 Section 10 — Lectures 433
Sekce 10 — postery 441 Section 10 — Posters 441
Sekce 11 — prednasky 448 Section 11 — Lectures 448
Sekce 11 — postery 452 Section 11 — Posters 452
Sekce 12 — prednasky 454 Section 12 — Lectures 454
Sekce 12 — postery 458 Section 12 — Posters 458
Sekce 13 — prednasky 459 Section 13 — Lectures 459
Seznam ptispévkl 461 Contents 461
Autorsky rejstiik 474 Author’s Index 474

CZECH CHEMICAL SOCIETY SYMPOSIUM SERIES ¢ ro¢nik/volume 16 (2018), ¢is./no. 5 « ISSN 2336-7202 (Print), ISSN 2336-7210 (On-line) « ISSN 2336-
7229 (CD-ROM) « evidenéni &islo MK CR E 21999 « Vydava Ceska spole¢nost chemické jako asopis Asociace eskych chemickych spoletnosti ve spolupraci
s VSCHT Praha, s CSPCH a UOCHB AV CR za finan¢ni podpory Rady védeckych spolecnosti CR, Akademie véd CR, Nadace Cesky literarni fond a kolektivnich
&lentt CSCH « ICO 444715 « Published by the Czech Chemical Society « VEDOUCI REDAKTOR/EDITOR-IN-CHIEF: B. Kratochvil « REDAKTORI/ EDITORS:
J. Barek, Z. Bélohlav, E. BeneSova, P. Drasar, P. Holy, P. Chuchvalec, Z. Kolska, J. Masék, J. Podesva, V. Vysko¢il; Webové stranky: P. Zamostny * TECHNICKA
REDAKTORKA/EDITORIAL ASSISTANT: R. Rapkové  Redakce ¢isla (ISSUE EDITOR) S. Kafka, M. Rouchal, V. Slovék, R. Vicha + ADRESA PRO ZASI-
LANI PRISPEVKU/MANUSCRIPTS IN CZECH, SLOVAK OR ENGLISH CAN BE SENT TO: Chemické listy, Novotného lavka 5, 116 68 Praha 1; tel./phone +420
221 082 370, +420 222 220 184, e-mail: chem.listy@csvts.cz + PLNA VERZE NA INTERNETU/FULL VERSION ON URL: http://www.ccsss.cz * TISK: Gara-
mon s.r.0., Wonkova 432, 500 02 Hradec Kralové « SAZBA, ZLOM: CSCH, Chemické listy » Copyright © 2018 Czech Chemical Society Symposium Series/Ceska
spolecnost chemicka ¢ Cena vytisku 180 K& » This journal has been registered with the Copyright Clearance Center, 2322 Rosewood Drive, Danvers, MA 01923,
USA, where the consent and conditions can be obtained for copying the articles for personal or internal use ¢« Pokyny pro autory najdete na http://www.ccsss.cz ,
zkratky ¢asopist podle Chemical Abstract Service Source Index (viz http://cassi.cas.org/search.jsp) « Molekularni namét na obalce: Vladimir Palivec * Dano do
tisku 17.8.2018.

486



	323
	324
	325-326
	327-331
	332-333
	334-338
	339-346
	347-357
	358-363
	364-368
	369-378
	379-384
	385-389
	390-398
	399-405
	406-408
	409-411
	412-415
	416-417
	418
	419-424
	425-428
	429-432
	433-440
	441-447
	448-451
	452-453
	454-457
	458
	459-460
	461-473
	474-477
	478-479
	480
	481
	482
	483
	484
	485
	486


<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /None
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (Coated FOGRA39 \050ISO 12647-2:2004\051)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Error
  /CompatibilityLevel 1.3
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /CMYK
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /PDFX1a:2001
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile (Coated FOGRA39 \050ISO 12647-2:2004\051)
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

    /BGR <>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000410064006f006200650020005000440046002065876863900275284e8e9ad88d2891cf76845370524d53705237300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef69069752865bc9ad854c18cea76845370524d5370523786557406300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /DAN <>
    /DEU <>
    /ESP <>
    /ETI <>
    /FRA <>
    /GRE <>

    /HRV (Za stvaranje Adobe PDF dokumenata najpogodnijih za visokokvalitetni ispis prije tiskanja koristite ove postavke.  Stvoreni PDF dokumenti mogu se otvoriti Acrobat i Adobe Reader 5.0 i kasnijim verzijama.)
    /HUN <>
    /ITA <>
    /JPN <FEFF9ad854c18cea306a30d730ea30d730ec30b951fa529b7528002000410064006f0062006500200050004400460020658766f8306e4f5c6210306b4f7f75283057307e305930023053306e8a2d5b9a30674f5c62103055308c305f0020005000440046002030d530a130a430eb306f3001004100630072006f0062006100740020304a30883073002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee5964d3067958b304f30533068304c3067304d307e305930023053306e8a2d5b9a306b306f30d530a930f330c8306e57cb30818fbc307f304c5fc59808306730593002>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020ace0d488c9c80020c2dcd5d80020c778c1c4c5d00020ac00c7a50020c801d569d55c002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /LTH <>
    /LVI <>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken die zijn geoptimaliseerd voor prepress-afdrukken van hoge kwaliteit. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /POL <>
    /PTB <>
    /RUM <>
    /RUS <>
    /SKY <>
    /SLV <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /TUR <>
    /UKR <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents best suited for high-quality prepress printing.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
    /CZE <>
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /ConvertToCMYK
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /DocumentCMYK
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure false
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles false
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /DocumentCMYK
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /UseDocumentProfile
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


