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AKktualizace dlouhodobého zaméru VSCHT Praha
pro rok 2003

W

V souladu se znénim zakona ¢. 111/1998 Sb., o vysokych Skolach a o zméné a
doplnéni dalSich zakont, § 21 odst. 1 pism. b) predkldda Vysoka Skola chemicko-
technologickd v Praze ke stanovenému terminu 31. kvétna 2002 aktualizaci svého
dlouhodobého zaméru pro rok 2003.

Kmenovy material - Dlouhodoby zdmér VSCHT Praha - byl piedlozen v roce 1999.

Predkladana aktualizace VSCHT Praha zohlediiuje i zvefejnénou aktualizaci dlouhodobého
zdméru MSMT pro rok 2003.

Aktualizaci dlouhodobého zaméru prezentuje VSCHT Praha podle téchto oblasti své
¢innosti:
° vzdélavani
®  vyzkum a vyvoj
° informacni technologie
®  mezinarodni spoluprace ve vzdélavani

®  ubytovaci a stravovaci zaFizeni, péce o studenty

o investice

V oblasti vzdéelavani

1) VSCHT Praha v souladu s pozadavky zakona o vysokych $kolach v oblasti harmonizace
vysokoskolského vzdélavani v Evropé¢ v duchu Boloniské deklarace a Prazského
komuniké

a) ptredlozi k akreditaci novy ndvrh strukturovaného studia ve vSech studijnich
programech uskute¢iiovanych fakultami VSCHT Praha

b) navrhované studijni programy budou koncipovany tak, aby umoznovaly zvySeni
poctu studentli bakaldiského studia pii zachovani vysoké kvality absolventi
magisterského studia

c) pti pripravé studijnich programli bude uzce spolupracovat s dalSimi vysokymi
Skolami s cilem sblizeni navrhovanych programil a tim umoznéni snadné&j$i mobility
studentli po absolvovani bakalarského stupné studia

d) zvySeny diraz bude kladen na vychovu k samostatné tviiréi praci studentt naptiklad
formou projektové vyuky a zapojeni do védecké ¢innosti ustavu
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e) navrh strukturovaného studia bude pln¢ kompatibilni s ECTS kreditnim systémem ve
vSech studijnich programech a zaméti se na vyuziti jeho prednosti ve strukturovaném
studiu véetné€ uznavani studia v zahrani¢i nebo jeho casti

f) pfi pfipravé studijnich programi bude vychazet také zpoznatkli a informaci
ziskanych od vyznamnych primyslovych zaméstnavatelti absolventtt VSCHT Praha
a z vysledkl priizkumu organizovaného mezi absolventy VSCHT Praha

g) bude 1 nadale rozsifovat nabidku vyuky v anglickém jazyce v oborovych predmétech
jak povinné volitelnych tak volitelnych

h) bude rozsifovat mobilitu studentd i akademickych pracovnikli zvySovanim poctu
vyjezdii v ramci programi Socrates - Erasmus, Leonardo da Vinci a bilateralnich
smluv se zahrani¢nimi vysokymi skolami.

V pfijimani uchazect o studium bude udrZovat pocet pfijatych a do 1. ro¢niku
magisterskych studijnich programti zapsanych student.

Bude nadale zlepSovat persondlni a materidlni predpoklady ke zkvalitiovani
akreditovaného studijniho programu Specializace v pedagogice. V teto oblasti bude tzce
spolupracovat s PedF UK, CVUT Praha a dal§imi vysokymi skolami.

Bude pokracovat v tvorbé digitalnich ucebnic a dalSich studijnich materiala,
multimedialnich vzdélavacich pomiicek a databazi v elektronické formé, dostupnych na
siti vysoké skoly jako soucast zvySovani zajmu o kombinovanou formu studia

Bude i nadale pokracovat v inovaci a rozvoji laboratofi studentti, aby studenti jiz béhem
studia méli moZnost samostatné¢ pracovat na Spickovych laboratornich pfistrojich.
Zarovenn bude pokraCovat v inovacich pracovist pro praktickou vyuku studenti
bakalarského studijniho programu Specializace v pedagogice, urc¢ené¢ho pro vzdélavani
ucitelt odbornych predmétii na stiednich Skolach.

V oblasti celozivotniho vzdélavani bude

a) pokraCovat v dlouholeté tspésné realizaci dlouhodobych a kratkodobych programu
rekvalifika¢niho, specializa¢niho a inova¢niho charakteru,

b) nadale potradat Universitu tietiho veku, kde se mimo jiz nabizenych programu
s chemickou, potravinafskou, biochemickou a environmentalni tematikou zaméiime
na rozSifeni nabidky vyucCovanych programli zejména do oblasti modernich
informacnich technologii,

¢) podporovat vznik novych programi pro zajisténi vzdélavani pracovnikii vetejné
spravy. V této oblasti navdze spolupraci s organy Gizemni samospravy, kde vytipuje
mozn¢é oblasti, kde by VSCHT Praha mohla nabidnout vhodné vzdé€lavaci programy,

d) se zamé&fovat rovnéz na dalsi vzdélavani absolventl stfednich skol, umoziujici jejich
lepsi uplatnéni na trhu prace.

V oblasti uplatnéni informacnich technologii se zaméfi na dal$i rozsifovani pocitacové
sit¢. Bude zajiStovat jak vznik dalSich pocitacovych center v budovach VSCHT Praha tak
roz§ifovani pocitacové sit€¢ do ubytovacich kapacit vysoké Skoly za ucelem zvySeni

pristupnosti pocitacové techniky studentim nizSich ro¢niki s casové neomezenym
pfistupem pro jejich samostatnou praci.

Déle bude podporovat jiz realizované environmentalni vzdélavani formou zatazenych
témat o zivotnim prostfedi a udrzitelném rozvoji do predméti, které tvoii spolecny zéklad
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student ve viech studijnich programech uskute¢tiovanych VSCHT Praha a jejimi
fakultami.

Bude dale rozvijet informacni systém ve vzdélavaci Cinnosti pro ucitele, studenty a
uchazece o studium. Zde bude pokracovat v implementaci a rozvoji pocitac¢ového
systému Studium, ktery doplni o dal$i moduly umoziujici pfistup pomoci pocitacovych
siti a ktery bude dusledné vyuzivat k ptipravé flexibilnich studijnich programi, vytvareni
rozvrhu, ptihlasovani studentli na predméty a zkousky.

10) Ve vétsi mife bude vyuzivat modernich informacnich technologii k pfipravé a

1))

2)

3)

4)

5)

vyhodnocovéani ankety studentl pii hodnoceni kvality pedagogické Cinnosti s cilem
zrychleni vyhodnoceni jejich vysledki.

V oblasti vyzkumu a vyvoje

Vyzkum a vyvoj na VSCHT Praha bude i v roce 2003 probihat v souladu s dlouhodobym
zamérem Skoly. K vytvareni vétSich védeckych tymi pod jednou stfechou, které je
v tomto dlouhodobém zaméru deklarovano, chceme konkrétné ptispét té€snéjsi spolupraci
s vyzkumnymi pracovniky jinych organizaci, zejména chemickych ustavi AV CR a
dalsich vyzkumnych tustavii chemického a potravinafského zaméteni. Piedpokladd se
t&snéjsi spoluprace pii podavani grantovych piihlasek zejména do GA CR a GA AV CR,
ale také pfi zapojeni do mezinarodnich grantovych kol fesenych predevsim v 6. RP.

Budeme usilovat o zaloZeni a rozjeti innosti spoleéného pracovisté VSCHT Praha
a Ustavu fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR snazvem ,Laboratof molekulové
spektroskopie vysokého rozligeni®, které by mélo vzniknout na VSCHT za finanéni dasti
UFCH JH AV CR.

I nadale bude probihat ¢innost vyzkumného centra LN 00B142 ,,Vyzkumné centrum pro
komplexni zpracovani ropy®, jehoz ¢innost byla zahajena v roce 2000. VSCHT Praha je
nositelem tohoto vyzkumného centra a jeho vedoucim je Doc. Ing. Josef Koubek, CSc.
Pocita se také sucasti pracovnikli Skoly na Cinnosti dalSich vyzkumnych center, na
kterych se podili VSCHT Praha jako spolunositel. Jednad se o nasledujici vyzkumna
centra:

a) LN 00A032 ,Struktura a dynamika komplexnich molekulovych systémt a
biomolekul*

b) LN 00A079 ,,Centrum integrované genomiky*
c) LN 00B030 ,,Centrum pro molekuldrni a genovou biotechnologii*

V oblasti personalniho zajisténi vyzkumu budeme usilovat o zvySeni poctu vysoce
kvalifikovanych pracovnikli (zejména docentli a profesoril) na feSeni vyzkumnych
zaméru a grantovych ukolti. Navrhneme takové Gpravy pozadavkl pro habilitacni fizeni a
fizeni na jmenovani profesorem, které by umoznily diferencovany pfiistup podle
jednotlivych obort a také s ptihlédnutim k v€ku uchazece. Cilem tohoto opatfeni je
snizeni prumérného véku nové se habilitovanych docentll a nové jmenovanych profesort
pfi udrzeni jejich vysoké odborné trovné.

V oblasti mobility pracovnikli ve vyzkumu a vyvoji chceme podpofit zejména véEtsi
mobilitu studentd doktorskych studijnich programi. Jako povinnou soucast jejich
studijnich planti chceme zafadit stdz mimo VSCHT na pracovistich AV CR, jinych
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vyzkumnych ustavech ¢i primyslovych firmach, nebo partnerskych pracovistich
v zahrani¢i. Pobyty mimo VSCHT budou organizovany tak, aby v jejich priibéhu student
mohl déle pracovat na feSeni své doktorské prace a vysledky ziskané¢ béhem pobytu mimo
VSCHT tvotily &ast doktorské prace. K finanéni podpoie t&chto pobyti mimo VSCHT
Praha budou ve zvySené mife vyuzivany piedevsim evropské programy na podporu
mobility studentli Socrates/Erasmus a Leonardo da Vinci a financéni prostiedky
spolupracujicich firem.

Mezinarodni spolupraci ve vyzkumu a vyvoji chceme zintensivnit zakladanim pracovist
zapojenych do mezinarodnich vyzkumnych programii. Konkrétnim piikladem takového
pracovisté je ji zminovana Laboratoi molekulové spektroskopie vysokého rozliseni.
Predpoklada se, ze v této laboratofi, kterda bude zapojena do struktury evropskych
laboratofti tohoto druhu, budou pracovat také vyzkumni pracovnici a studenti ze zahranici.
Budeme také usilovat o vyssi zapojeni pracovnikti $koly do mezinarodnich vyzkumnych
projektt feSenych predevS§im v rdmci 6. RP a dalSich podobnych programii. Na trovni
vedeni Skoly hodlame pfijmout takova opatfeni, kterd by usnadnila pracovnikim Skoly
podavani piihlasek do téchto programi a zpracovani vSech podkladl vyzadovanych jako
soucast prihlasek.

V oblasti informaéni struktury a informacnich technologii chceme zpracovat piehledy
publikacni ¢innosti pracovniki Skoly podle jednotlivych kategorii v elektronické podobé
takovym zpusobem, ktery by umoznoval vyhledavani podle raznych kritérii. Budeme
vyzadovat odevzdavani doktorskych praci a habilitanich praci nejen v tiSténé podobé,
ale také v elektronické podob¢ na CD. Vysledky feseni jednotlivych vyzkumnych zadméra
budou pfistupné na webovych strankach Skoly.

Zékladni cCinnost pracovnikli Skoly v oblasti vyzkumu bude zaméfena na feSeni
vyzkumnych zdmért, grantovych projektti a feSeni vyzkumnych projektt pro primyslové
partnery. V této posledné¢ jmenované oblasti se chceme obratit pfedevSim na velké
pramyslové firmy s nabidkou projekti, které jsme v ramci spoluprace schopni fesit.

Reseni vyzkumnych zamért bude vychazet zjejich zakladni struktury a zaméfeni
uvedenych v dlouhodobém zaméru. Aktualizace vyzkumné naplné jednotlivych
vyzkumnych zamérti na rok 2003 (posledni rok jejich feseni) je uvedena v piiloze.

10) Investi¢ni zaméry Skoly v oblasti pfistrojového parku budou rovnéz vychazet z ptislusné

kapitoly dlouhodobého zdméru. Vroce 2003 bychom radi pofidili nasledujici
pfistrojovou techniku vyssi ceny:

a) NMR spektrometr pracujici na frekvenci 600 MHz cca 30 mil. K¢
b) rentgenovy monokrystalovy difraktometr cca 12 mil. K¢
¢) termovahy s napojenim na hmotnostni spektrometr cca 5,5 mil. K¢
d) DSC kalorimetr cca 2,2 mil. K¢

e) Analyzator koncentrace biomasy BIOMASS MONITOR 214M 720 tis. K¢

f) Multifunkéni védecky mikroskop véetné moznosti pozorovani v IR oblasti,

1 mil. K¢
g) Autosampler pro HPLC s chlazenim vzorkti Waters 717 500 tis. K¢
h) UV-VIS spektrofotometr s DAD detektorem 450 tis. K¢

Dale hodlame modernizovat nésledujici ptistrojové vybaveni:
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a) rozsifit NMR spektrometr DRX 500 o 4. frekven¢ni kanal cca 0,9 mil. K¢
b) upgrade spektrometru AMX3 400 cca 4 mil. K¢

V oblasti informacnich technologii

Pokratovat v zavadéni systému Cipovych karet na VSCHT Praha s cilem vytvofeni
integrovan¢ho systému pro identifikaci studenti a zaméstnancl, kontrol vstupu a
ovladani samoobsluznych systémd.

Modernizovat hardwarové a softwarové vybaveni poslucharen pro vyuku informacnich
technologii v souladu s vyvojem a s cilem zpfistupnit studentim nejnovéjsi informacni
technologie.

Dokoncit pocitacovou sit’ na kolejich Sdzava a Volha v areédlu koleji na Jiznim mésté a
tak umoznit studentim pfistup k internetovym informa¢nim zdrojim v této lokalite.

Rozsifit pocitatovou sit VSCHT Praha do nové rekonstruovanych prostor v budové
Technicka 3.

Pokracovat v systematickém budovéani souboru informacnich pramenti pokryvajicich
vSechny obory ¢isté i uzité chemie a soucasné¢ odpovidajici vyvojovym trendim dal$iho
rozvoje informacnich technologii. Propojovat primarni a sekundarni zdroje, postupné
pfechazet na webovské alternativy pfistupu k informacim umoznujicim plné vyuziti
funkcionality takovych dokumentt.

Vytvaret podminky pro zdokonalovani propagac¢ni a informacni cinnosti Skoly
posilovanim persondlniho obsazeni piisluSného informaéniho utvaru Skoly s naslednym
roz§ifovanim jeho aktivit.

Pokracovat v zavadéni systémi zvySujici bezpecnost provozu (zavedeni systému
Mailgear) a kapacitu vnitini sit¢ VSCHT Praha (rozsifeni RAM serveru a diskového
prostoru SAN).

Rozsitfovat a zdokonalovat novou verzi Internetovych stranek Skoly, zvySovat informacni
obsah stranek, zjednodusit distribuci vnitinich dokumenti.

Zvysit vykonnost nekterych serverti zajistujicich ekonomické (zpracovani mezd) a
pedagogické agendy (systém Student).

10) Rozsifit moznosti stavajiciho informaéniho systému (upgrade stavajicich modulti, zvyseni

komfortu uzivatell).
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V oblasti mezinarodni spoluprdace ve vzdélavani

Realizovat co nejvEtsi pocet studentskych mobilit v programu SOCRATES/ERASMUS
s dirazem na realizaci delSich studijnich pobytl studentti (1 semestr) .

vvvvvvvv

RozSifovat pocet piijizdgjicich zahrani€nich student v programu SOCRATES
/ERASMUS aktivnim vyhleddvanim a jednanim s vhodnymi partnerskymi univerzitami.

Rozsifit aktivni zapojeni do evropského programu Leonardo da Vinci zaméfeného na
studentské mobility v oblasti odborného vzdelavani a to jak pro vyjizdé€jici studenty tak i

vvvvvvvv

zahranicni studenty.

Aktualizovat informace o studiu v anglickém jazyce zejména na Internetové strance
Skoly.

Rozsifit vyuku v anglickém jazyce pro zahrani¢ni studenty programu SOCRATES
/ERASMUS.

Pfipravovat, inovovat a rozSifovat kurzy pro zahrani¢ni organizace nebo zahranicni
studenty samoplatce.

V oblasti ubytovacich a stravovacich zarizeni, péce o studenty

Dokoncit rekonstrukci elektrorozvodl, ziizeni pocitacové sit¢ a digitalni telefonni
ustiedny na kolejich Sdzava a Volha v aredlu JiZzni mésto.

Provést nutné opravy stiechy a oken na kolejich Sdzava a Volha, rekonstruovat ubytovaci
buiiky na koleji Volha.

Vytvaret organizacni podminky pro ziskavani dat pro kvalifikované informacni a
poradenské sluzby pro studenty. Podporovat mimostudijni aktivity studentd v rdmci
aredlu koleji pfi realizaci filmového klubu, pfispét k modernizaci vybaveni kancelare
IAESTE.

Obnovit server a programové vybaveni pro ubytovani a stravovani.

V oblasti investic

pokraCovat v pripravé a realizaci vystavby arealu na Vitézném ndmésti v Praze-Dejvicich
ve spolupraci se smluvnimi partnery (TIMON Bauregie GmbH & Co. KG , MSMT a
CVUT) podle Ramcové smlouvy zroku 1999 s posunutim kolaudace do roku 2004 a
zahajenim provozu v novych vysokoskolskych prostorach v roce 2005. VSechny ostatni
stavebni investi¢ni a jiné rozvojové projekty ve starych budovach VSCHT vychazeji
z ptedpokladu  UspéSného dokonceni této nejvetsi, finanéné nejnarocnéjsi a

nejvyznamnéj$i investiéni akce, ktera je podle uvedené smlouvy zcela zabezpecena
z mimorozpoctovych zdrojl.

pokradovat ve spolupraci se Statni technickou knihovnou a CVUT na projektové
ptipravé vystavby objektu Narodni technické knihovny a knihoven technickych vysokych
Skol v dejvickém aredlu na pozemcich pted budovou ,,A“ VSCHT Praha. Vyfesit i
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prostorové a funkéni vykryti obou parcel, diive spravovanych VSCHT Praha, v ramci
tohoto projektu.

pokracovat v narovndvani majetkopravnich vztahti v aredlu koleji a menzy v Praze-
Kunraticich tak, aby nebyly zpozd’'ovany a naruSovany budouci rozvojové investi¢ni akce
v tomto aredlu. Na kolejich zvySovat uroven bydleni a stravovani studentti a odpovidajici
infrastruktury pro zabezpeceni tohoto cile.

dokoncit rekonstrukci technologické haly a prilehlych prostor v budové A.

vytvofit dlouhodoby plan rekonstrukce, obnovy a Uprav interiéra Skoly, ktery by pfi
respektovani mimotadného a brilantniho architektonického odkazu architekti Engela a
Ondfeje zvysil uzitnou, estetickou, ekologickou 1 technickou uroven vyukovych,
vyzkumnych a administrativnich prostor ve starych budovach A a B. Mezi vyznamnéjsi
akce vroce 2003 bude patfit zfizeni pocitatové pracovny pro studenty, rekonstrukce
nastavby X v budové B a jeji propojeni s 3. patrem budovy B ve Studentské ulici, sanace
fasad na dvorech v budové B, celkova rekonstrukce oken na schodistich v budovach A a
B, kultivace hlavniho dvora v budové B a jeho pfeména na mista oddechu pro studenty a
pokracovani v systematické obnové teplovodnich a sanitdrnich rozvodl v obou budovach
Skoly, nachazejicich se v ptredhavarijnim stavu.

znacénou cast investiCnich prostiedkli sméfovat do pofizeni a obnovy pfistrojového
vybaveni pro vyzkum jako integralni soucasti vysokoskolské vyuky a podpory spoluprace
s praxi. Pfi ndkupu vétSich investi¢nich instrumentalnich celkti bude disledné
zohlediiovan aspekt rovnovahy mezi pouzitim téchto investic ve vyuce, vyzkumu a
servisu. NejvétSimi jednotlivymi piistrojovymi investicemi bude pofizeni spektrometru
pro nuklearni magnetickou rezonanci pracujiciho na frekvenci 600 MHz v cené 30 MKC¢ a
pofizeni rentgenového monokrystalového difraktometru v cené 12 MK¢E. V roce 2003
bude pfipravena detailni pfistrojova a ndpliiova koncepce nového pracovisté ESCA
zam¢efeného na zkoumdni povrchovych vlastnosti novych materidli v souvislosti
s postupnymi rozsahlymi investicemi do tohoto pracovisté v nasledujicich letech.

Rok 2003 je Gvodnim rokem pétiletého obdobi (2003-2007), pro néz piedlozila VSCHT

Praha spravci kapitoly (MSMT) k21.5.2002 detailni dokumentaci svych planovanych
investicnich programid pro nové struktury financovani programi reprodukce majetku
v souladu s metodickym pokynem Ministerstva financi ¢. j. 113/1991/2002 ze dne 28. 1.
2002.



Priloha

VZ MSM 223100001 - Katalytické procesy
v chemii a chemické technologii

V souladu s koncepci vyzkumu a scili vyzkumného zaméru
Katalytické procesy v chemii a chemické technologii budou i
v roce 2003 na FCHT zachovany nasledujici priority vyzkumu.
Tyto budou dale konkrétnéji specifikovany pro obdobi roku
2003.

1.1. Priority dlouhodobého zaméru : Katalytické procesy
v chemii a chemické technologii

Prioritou budou katalytické procesy, které budou studovany
z §irokého spektra aspekti. Jde napfiklad o jejich aplikace do
syntéz chemickych specialit i vyvoj velkokapacitnich
technologii, jejich optimalizaci a déale na studium vicefazovych
katalytickych reaktort s dirazem na procesy Setrné k prostredi a
na environmentalni technologie. V oblasti organické chemie je
diraz polozen na teoretické aspekty - kvantové chemické a
spektralni metody vcetné jejich aplikaci, feSeni reakcnich
mechanismu i studium vztahu mezi strukturou na jedné strané a
reaktivitou ¢i fyzikalnimi, biologickymi vlastnostmi na strané
druhé. Budou studovany heterocyklické, makrocyklické i fluor-
obsahujici slouceniny z hlediska jejich ptipravy, reaktivity i
aplika¢nich moznosti.

Katalyticky vyzkum je zaméfen na vyvoj novych typtu
katalyzatorG ~ uréenych  pfedev§im  pro  hydrogenace,
dehydrogenace a kysele katalyzované reakce, nosicové
katalyzatory s kovovou nebo oxidickou aktivni slozkou a zeolity.
Nezbytnou soucasti syntézy procesu organické technologie je
jejich matematické modelovani a optimalizace, vyhodnoceni
kinetiky reakci a parametrickeé citlivosti. Ve stejné souvislosti se
budou studovat dynamika a transportni jevy ve vicefazovych
katalytickych reakénich systémech i tepelné efekty reakci.
Kombinace separacnich procesii sreakci, napf. katalyticka
destilace patfi v souCasnosti k nejintenzivnéji studovanym
procesum. Trvald pozornost je vénovana také uplatnéni principt
chemickych technologii Setrnych k prostiedi, jak u vyse
zminénych procesu, tak i vyvojem postupt katalytickych oxidaci
nezadoucich organickych latek v odpadnich vodach. Stala
pozornost bude vénovana elektrochemickym metoddm a
elektrochemickému inzenyrstvi pfi ochrané zivotniho prostiedi,
pri zavadéni ekologickych technologii, pfi studiu novych zdroja
energie a pii charakterizaci korozné namdhanych materiald.
V oboru organické chemie ptjde pfedev§im o vyvoj metodik
organické syntézy slozitych pfirodnich i biologicky aktivnich
slouCenin v¢etné jejich stereochemického i teoretického studia,
dale vSechny aspekty vzajemnych interakei organickych
sloucenin popiipadé o interakce s anorganickymi atomy. Velmi
intenzivné¢ budou studovany slouceniny povahy komplext
(napiiklad prechodovych kovil), které v poslednich desetiletich
prinesly revoluéni zmény do syntetickych katalytickych procest.
S vyuzitim znalosti mechanismti u¢inku téchto latek budou
navrzeny nové struktury s pfedvidatelnymi vlastnostmi.To
umozni konkrétni aplikace v oblasti chemie nadmolekuldrnich
struktur (micelarni katalyza, fluorofilni katalyza, molekularni
receptory nabitych i nenabitych ¢astic, kapalné krystaly, krevni
nahrady, systémy pro cileny transport IéCiv, rozpoznani
chiralnich sloucenin, enantioselektivni katalyzované reakce),
modelovani biologickych dé&ji i syntézy novych molekularnich
zafizeni a materialt.

1.2. Aktualizace dlouhodobého zaméru pro rok 2003

1.2.1. V oblasti novych moznosti ziskavani specialnich vyrobka
organické a anorganické technologie bude feSena problematika
pfemén aromatd na zeolitickych katalyzatorech, kinetiky
hydrogenacénich aminaci a hydrogenaci nitrila, syntézy
adamantanu na zeolitickych katalyzatorech, hydroizomerace
dicyklopentadienu na adamantan, syntézy a vyuziti novych latek
pro parfumaisky prumysl. Zde pijde hlavné o prevedeni
alkylaromatd na cyklické ketony a alkoholy a selektivni
hydrogenace nenasycenych karbonylovych sloucenin. Dale
budou studovany  makrocyklické  slouceniny  vzniklé
cyklokondenzaci fenol s aldehydy nebo sirou, pficemz
pozornost bude vénovana jejich pfiprave i aplikacim.

1.2.2. Nové katalyzované reakce budou studovany z hlediska
jejich prubéhu, struktury a funkce katalyzatoru i z hlediska
aplikace jejich produkti. Zvlasté budou studovany nasledujici
systémy:

1.2.2.1. Nov¢ piipravené heterocyklické povrchové aktivni latky
budou studovany z hlediska jejich mozné aplikace v micelarni

katalyze a pfi separaci ionti jejich transportem pies kapalnou
membranu.

1.2.2.2. Tradiéné¢  budou  studovany  nové  komplexy
prechodovych kovil se syntetickymi i ptirodnimi ligandy, jejich
struktura 1 moznosti jejich aplikace. V této velmi rychle se
rozvijejici oblasti chemie budeme zvlasté sledovat:

- Pd-katalyzované reakce organokovovych sloucenin B, Sn a Cu
k derivatizaci bazi nukleovych kyselin (pfedevSim
purinovych). Cilem je jednak piiprava biologicky aktivnich
latek jako jsou virostatika a cytostatika, ale i snaha vypracovat
nové metody umoziujici dalsi derivatizaci purinového skeletu.

- moznosti vyuziti aniontli aminokarbenovych komplexti chromu
v Pd- katalyzované allylové substituci. Tato reakce umoziuje
ptipravu fady novych nenasycenych karbenovych komplexu,
které maji obecné vyuziti v organické syntéze a zvlaste pii
syntéze biologicky zajimavych latek, naptiklad [-laktamu,
aminokyselin, sloucenin s chinoidnim skeletem.

- syntézu novych P-chiralnich ligandi na bazi ferrocenu
s obecnym vyuzitim v enantioselektivni katalyze.

- vyuziti axialn€ chiralnich latek na bazi 3,3 -bi(benzothiofenu)
jako chirdlnich ,auxiliary” v stereoselektivnich redukcich
karbonylovych slou€enin.

1.2.2.3. Analoga bioaktivnich pfirodnich latek, jejich struktura,
syntéza i studium jejich vlastnosti tvofi velmi Sirokou oblast
aplikace katalyzovanych reakci. Zde budeme v nasledujicim roce
aktivni zvlasté v nasledujicich oblastech.

- Analoga alkaloidi Peganinové skupiny

Peganin a jeho derivaty a analoga se vyznacuji Sirokym spektrem
farmaceutickych vlastnosti — od psychoterapeutickych, ptes
antialergické az po kancerostatické. Na druhé strané je znamo, ze
fluorové substituenty obecné vyrazné modifikuji biologické
vlastnosti organickych sloucenin. S ohledem na tyto skutecnosti
budou vyvijeny efektivni, stereoselektivni syntézy Peganinovych
analog obsahujici trifluormethylovou skupinu s cilem ziskat
slouceniny snovymi farmakologickymi vlastnostmi. Pfitom
budou vyuzivany rtizné zplsoby bazické katalyzy.

- Butenolidy a slouceniny strukturné blizké vitaminu C

Velky pocet sloucenin sriznymi biochemickymi a
farmakologickymi ~ vlastnostmi  obsahuje  butenolidovy
farmakofor. Typickym ptikladem je vitamin C. V tomto zaméru
budou syntetizovany fluorované butenolidy strukturné ptibuzné
vitaminu C pro biochemické studie. Hlavni zaméfeni syntéz
bude jejich stereoselektivita s vyuzitim kyselé a bazické
katalyzy. Jelikoz fluorované butenolidy pfedstavuji rovnéz nové
reaktivni systémy, budou studovany i ztohoto hlediska se



zamérem nasledného vyuziti poznanych reakci v syntézach
cilovych sloucenin.

1.2.2.4. Syntetické molekularni slozky pro umélou krev, systémy
pro cileny transport 1é¢iv a dalsi biomedicinské aplikace tvoii
dalsi oblast zékladniho vyzkumu, kde je velmi bohata aplikace
metodik katalyzovanych reakci.

S ohledem na celosvétovy nedostatek krve pro transfuze a
infekéni rizika aplikace cizi krve se stal vyzkum krevnich
nahrad jednou ze svétovych priorit.

Jednim z hlavnich cili v tomto zaméru je pfipravit strukturné
definované molekularni slozky pro prendSece kysliku, resp.
krevni nahrady. Jde o amfifilni slouceniny s vlastnostmi tenzidd.
Zékladni pozadovanou vlastnosti je biokompatibilita, resp.
hemokompatibilita a dobré koemulgacéni vlastnosti, které se
uplatiiuji pii stabilizaci zakladni slozky prenasect kysliku, tj.
emulzi perfluorovanych sloucenin. Jako strukturni typy budou
zkoumany: fluoralkylované derivaty sacharidu,
fluoralkylderivaty  fosfocholinu a  fosfatidylcholinu, a
fluoralkylderivaty makrocyklt. Pti syntézach téchto sloucenin
budou vyuzivany vyhody bazické nebo kyselé katalyzy a
zarovenn uplatiovano stereochemické hledisko. Z makrocyklt
budou v tomto sméru zkoumany porfyrinové derivaty a jejich
schopnost komplexace s kovy a studovana interakce s kyslikem
z hlediska jeho pienosu do tkani. Pfipravené amfifily-tenzidy
budou zkoumany z hlediska schopnosti tvofit nadmolekularni
systémy, jako jsou vesikuly a tubuly, které se mohou uplatnit
v cileném transportu lé¢iv v intravenosnich aplikacich. Derivaty
porfyrinu budou rovnéz zkoumany na protirakovinné vlastnosti
v aplikaci fotodynamické terapie..

1.2.2.5. Specialni komonomery pro biokompatibilni polymery

Vyznam biomateriali v poslednich desetiletich neustale vzriista.
Soucasné roste i poptavka po nich a v odpovéd vznikaji nové
typy téchto materialii. Zaroven se rozsifuje i spektrum aplikaci
polymert v Iékafstvi a farmakologii. Kromé& primyslové vyroby
mékkych a tvrdych kontaktnich i nitroo¢nich ¢ocek jsou to riizné
implantaty (pro otorinolaryngologii, neurologii, urologii,
gynekologii, kostni, zubni i plastickou chirurgii), protézy (o¢ni,
prsni, soucasti protéz kloubd nebo obratltl), ndhrady ob&éhového
aparatu (umélé srdce, cévy), nebo nosice pro kultivaci a transport
bunék v1écbé popalenin, prolezenin ¢i jinych rozsahlych
koznich defektti.

Cilem ramcového zaméru je tedy vyzkum a vyvoj novych
hydrofilné¢/hydrofobnich ~ biomaterialit  obsahujicich atomy
fluoru, které budou urcené pro kontaktni Cocky, rohovkové
kryty, nosice pro kultivaci bun€k, obvazové materidly apod. a
budou se vyznaCovat zvySenou propustnosti pro kyslik, dobrou
biokompatibilitou a nastavitelnymi mechanickymi a botnacimi
vlastnostmi.

Na VSCHT bude feSena syntéza specidlnich monomert
obsahujicich fluorové substituenty a/nebo siloxanové skupiny.
Pfitom budou vyuzivany rizné zpusoby bazické a kyselé, resp.
elektrofilni katalyzy. Zvlasté moderni oblasti syntéz budou tzv.
makromery (makromonomery), tedy oligomerni az polymerni
fetézce, které ve své  struktufe nesou  né&jakou
polymerizovatelnou funkéni skupinu. Jejich pouziti je jednou
z cest vedoucich k blokovym kopolymertim. Umoziuji pfitom
v $irokém spektru nastavit délku i strukturu jednotlivych bloku.

1.2.2.6. Selektivni dehalogenace polyhalogenderivati

Tato ¢&ast se dotyka problematiky halogenovanych latek
v zivotnim prostfedi. Jeho obsahem je hledani zpisobi
chemického vyuziti polyhalogenovanych sloucenin pfed jejich
energeticky naroénou a ekologicky nevyhodnou totalni
likvidaci. Predmétem vyzkumu jsou polyhalogenované
prumyslové slouéeniny, a to produkty jak hlavni, tak slouc¢eniny
vedlejsi, resp. odpady. V prvni fazi feSeni bude provadén
vyzkum regioselektivity rtiznych dehalogenacnich metod na
modelovych slouceninach s pouzitim fotosensibilovanych,
fotokatalytickych a dalSich katalytickych metod.

1.2.2.7. Molekularni senzory

Vprvni fazi tohoto projektu budou zkoumany asociaéni
rovnovahy porfyrinovych derivati, obsahujici perfluorované
skupiny a segmenty, s riznymi typy organickych fluorovanych
latek. Na zakladé vysledkd méfeni pak budou konstruovany
struktury s pfedpokladanymi zlepSenymi vlastnostmi. V prvni
fazi budou syntetizovany s vyuzitim bazické nebo kyselé
katalyzy stabilni atropoisomery substituovanych meso-
porfyrinovych derivata.

1.2.2.8. Pfiprava, studium vlastnosti a aplikace fluorovanych
organokovovych slou¢enin

Cilem projektu je syntéza fluorovanych stavebnich blokl na bazi
organokovovych sloucenin lithia, hoi¢iku, zinku, médi, hliniku a
manganu, studium jejich vlastnosti pomoci ab initio metod
véetné zahrnuti interakci s rozpoustédly a vypocti chemického
stinéni. Ziskané teoretické a experimentdlni tudaje budou
porovnany pomoci nizkoteplotni NMR spektroskopie, ktera bude
také vyuzita pro studium stability. Dale budou syntetizovany a
studovany analogy téchto sloucenin stabilizované silylovou nebo
borylovou skupinou. Ziskané fluorované stavebni bloky budou
aplikovany na syntézu vybranych skupin biologicky aktivnich
latek.

1.2.2.9. Ptiprava novych fluorofilnich katalyzatort na bazi
polyfluorovanych cyklopentadient

Homogenni katalyza je u¢innym nastrojem pro vyrobu novych
sloucenin, ale ¢astym problémem je efektivni separace pouzitych
katalyzatoru, které Casto obsahuji toxické kovy. Svétové trendy
ke snizeni zatizeni zivotniho prostfedi vedou k zavadéni procesti
s vicefazovymi systémy kapalina-kapalina. V poslednich letech
byly s timto cilem syntetizovany cetné polyfluorované ligandy
pro homogenni katalyzatory a vyuzity pro homogenni katalyzu
ve fluorovém dvoufazovém systému. S cilem piipravit nové typy
fluorofilnich ligandG budou syntetizovany nové fluorované
acetyleny a cyklopentadieny a vyuzity pro pfipravu novych typt
katalyzator pro fluorovou dvoufazovou katalyzu. Reaktivita
vzniklych katalyzatori bude studovana na spolupracujicich
pracovistich.

1.2.2.10. Piiprava a aplikace novych chiralnich organokovovych
sloucenin s C,-symetrii

Kli¢ovym problémem pro pfipravu nékterych chirdlnich borant
a silani s Cy-symetrii je konfigurac¢ni stabilita intermediarnich
organolithnych a organohofecnatych sloucenin, kterd vede
k naroénym separacim smési diastereoisomeri a enantiomeru.
Cilem projektu je studium chiralnich organokovovych slouc¢enin
na bazi lithia, hof¢iku a zinku, u nichz by konfiguraéni stabilita
byla zajisténa konfiguraci na sousednich atomech uhliku, a to jak
experimentalnimi, tak teoretickymi ab initio postupy. Ziskané
chirlni C,-symetrické 7-bora a 7-silabicyklo[6.3.0.0**Jundekany
a jejich benzoanalogy budou vyuzity jako <¢inidla pro
enantioselektivni  hydroboraci, enantioselektivni nukleofilni
fluoraci a déle jako chirdlni chranici a pomocné skupiny. Pro
vybrané piipady budou téz pfipraveny analogické slouceniny
obsahujici dlouhé fluorované fetézce scilem syntetizovat
fluorofilni slouceniny, které bude mozno po reakci snadno
separovat pomoci nékteré z fluorovych separacnich metod a
recyklovat.

1.2.2.11. Katalyza v oblasti tvorby a struktury peptida a bilkovin
— funkce prioni.

V této oblasti pljde zvlasté o procesy modelujici vznik priond
z hlediska mozného katalytického ovlivnéni jejich samoskladby
(self-assembly). Ukazuje se, ze sekundarni struktura prionu je
zavisla na mnoha faktorech a vznik biologicky nezadouci [1-
ziasené struktury nese typické znaky katalyzovaného procesu.
Cilem bude studovat katalytickou funkci nukleotidd i fragmenti
nukleovych kyselin pravé na piechod od fyziologické struktury
prionu k patologické nadmolekularni amyloidni struktufe.

1.2.2.12. V oblasti chemie calixarent:

- bude dokonc¢ena obsahla studie o vzniku, struktufe i katalytické
aktivité stiibrnych komplexi s vyraznym podilem kationt- [
interakce. Semi-rigidni skelet calixarent dovoluje vyznamnym



a kontrolovanym zpisobem ménit trojrozmérnou strukturu
komplext. Tim lze ovlivnit jejich stechiometrii, a druhotné i
katalytickou funkci.

Bude studovana metodika ptechodovymi kovy katalyzované
tvorby C-N vazby aplikovana na syntézu
polymakrocyklickych systém@ na bazi calixarend a
polyazamakrocyklt, dovolujici ziskat a studovat konformaéné
rigidni makrocyklické struktury.

Na syntézu podobnych polymakrocyklickych sloucenin bude
vyuzita  Zn-katalyzovand ~McMurry reakce, vedouci
k nenasycenym latkam, které jsou velmi vyhodnymi a snadno
synteticky zpracovatelnymi slouceninami. Bude studovana
jejich reaktivita i moznosti aplikace. Bude rozpracovana
metodika pfimé ligace monosacharidi ke skeletu calixarenu,
coz je obecné prechodovymi kovy katalyzovana reakce.

- Budou také studovany dendrimerni skelety na bazi calixarend,
které jednak vznikaji aplikaci katalyzovanych reakci, jedna
samy o sob¢ tvoii komplexy s fadou kovt i iontl a modeluji
katalyzu v silné nepolarnim prostiedi.

1.2.3. Pozornost bude vénovdna metodice a procesim pro
syntézu novych latek s zadoucimi chemickymi, fyzikalnimi a
biologickymi vlastnostmi, procesim s nestacionarni kinetikou,
studiu adsorpénich isotherem v systémech tuhd latka-kapalina,
testovani  katalyzatori v pulznim mikroreaktoru, vyuziti
neuronovych siti pro zpracovani kinetickych dat a studium
konkuren¢nich katalytickych hydrogenaci.

1.2.4. V oblasti novych katalytickych materiald pro vyrobu
chemickych specialit véetné jejich aplikaci v katalytickych
procesech, budou  feSeny  otazky selektivnich a
enantioselektivnich vlastnosti hydrogenacnich katalyzatora (Pt-
Sn, Ru-Sn, Ni-modifikator, zakotvené Ru komplexy),
acidobazickych vlastnosti katalyzatort pro anilinovy proces,
metodiky testovani relativni bazicity katalyzatori, cesiem
modifikovanych katalyzatori pro nizkoteplotni konverzi
syntézniho plynu a kone¢né novych sméru vyuziti zeolitickych
katalyzatort (acylacni reakce) a bifunkénich katalyzaotrii zeolit-
kov a hydrotalcit-kov.

1.2.5. V oblasti vyzkumu chovani vicefazovych a mebranovych
reaktorti, jejich modelovani a optimalizace bude zejména
studovana problematika dynamického a bezpecného Fizeni
reaktoru se zkrapénou vrstvou katalyzatoru, pfednostné vliv
dynamiky na selektivitu ,casovd modulace fidicich parametrd,
vedouci k intenzifikaci jeho vykonu, dale pak budou studovany
reakéni systémy s fazovou zménou reakéni smeési, procesu
s vyuzitim reaktivni destilace pro reakcni soustavy, ovlivnéné
chemickou rovnovahou, algoritmii pro bezpeéné fizeni
vsadkovych reaktort se silné exothermickou reakci i vyzkumu
vlivu pfenosovych jevii na heterogenni reakéni soustavy.

1.2.6. Procesy nezatézujicich zivotni prostfedi a procestt pro
zpracovani odpadnich a toxickych latek.

Bude pokracovat studium novych typli iontoménicovych
membran pro perspektivni vyuziti v palivovych ¢lancich,
pokracuji studie elektrokatalytické aktivity vodivych polymert
modifikovanych platinovym katalyzatorem, elektrochemické
odstraiiovani dusi¢nani a tézkych kovi z vod spolu s
matematickym modelovanim  elektrochemickych — systémd.
Metodami elektrochemické impedancni spektroskopie budou
sledovany korozni vlastnosti vybranych materialti (napf. slitiny
Zircaloy v jaderném primyslu). Bude pokracovat studie piestupu
hmoty pfi pfirozené konvekci pro objekty s komplexni
geometrii. Fotokatalyticka degradace (toxickych) organickych i
anorganickych latek ve vodach bude studovana v novych typech
reaktorti, dovolujici snizit odpor pro ptestup hmoty a kysliku.

Budou studovany moznosti odstraiovani anorganickych soli
z odpadnich vod pouzitim extrakce v soustavach kapalina-
kapalina a pomoci membranovych extrakci. Hlavni diraz bude
kladen na studium rovnovah pii extrakénich procesech
spojenych s chemickou reakci. Vhodnost separace nékterych
geneticky vazanych prvkd, napf. Mo, Re, které se vyskytuji
spoleéné jak v surovinach, tak i v produktech a odpadech
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pramyslového ptepracovani surovin bude studovana pii extrakei
z kyselych roztoki primarnimi aminy.

Bude pokracovat vyvoj technik piipravy a zplsobu
charakterizace zeolitickych, SiO, a kovovych mikroporéznich
vrstev s pouzitim mikroskopickych a spektroskopikych technik,
budou sledovany jejich sorpcnich a transportni vlastnosti a bude
rozvijen teoreticky popis téchto d&u na  zakladé
fenomenologickych matematickych modeli a metod molekulové
dynamiky. Studované membranové materialy budou uplatnény v
katalytickych procesech, pfi separaci plynti a par a soucasné
budou studovany mechanismy a kinetika katalytické pfemény
methanu na vys§i uhlovodiky se zaméfenim na dezaktivaci
katalyzatori a zpusoby jejiho potlaceni. Bude studovana
katalytickd ammoxidace ethanu v dynamickém rezimu s cilem
popsat kinetiku elementarnich kroki katalytického procesu.

Bude pokradovat studie = matematického  modelovani
mikroreaktorti s katalyticky aktivni sténou s hlediska popisu
rozdéleni koncentraci a teplot v téchto systémech metodami
CFD (Computational Fluid Dynamics) s cilem vyvinout modely
téchto systémi umoziujici spolehlivou predikei jejich chovéani v
dynamickych a stacionarnich stavech.

Bude pokratovano ve studiu  kinetiky  heterogenné
nekalyzovanych reakci v soustavach pevna latka — tekutina v
nekterych primysloveé zajimavych procesech (technologie
hofe¢natych sloucenin, siranu vapenatého) a dale bude
sledovana kinetika sorpce a chemické reakce sulfanu pii
vyssich teplotach na oxidickych sorbentech.

1.2.7.V oblasti elektrochemického inzenyrstvi bude studium
zaméfeno na matematické modelovéani elektrochemickych
systémt a na piestup hmoty pii pfirozené konvekci pro objekty s
komplexni geometrii. V oblasti membranovych katalyzatort
budou studovany zeolitické, SiO, a kovové mikroporézni vrstvy,
jejich sorpéni a transportni vlastnosti, teoreticky popis dé&ji na
zakladé matematickych modeli, aplikace membranovych
materiall v katalyze a pfi separaci plyna a par, studium kinetiky
katalytické pfemény methanu na vyssi uhlovodiky. V oblast
kinetiky heterogennich nekatalyzovanych reakci bude pozornost
zaméfena na zachycovani sulfanu pfi vysSich teplotich na
oxidickych sorbentech.

1.2.8. V oblasti farmaceutického inzenyrstvi bude vénovana
pozornost studiu procesu granulace 1éCiv se zvlastnim zietelem
na kinetiku tvorby granuli. Experimentalni data budou
zakladem identifikace =~ matematickych ~ modeli  procesu
s naslednym vyuzitim k pfenosu dat mezi systémy s rtiznou
velikosti a geometrii. Bude vyvijen postup méfeni distribuce
velikosti granuli a saplikaci pocitacové metody analyzy
fotografickych obrazti granulovanych produktt.

VZ MSM 223100002 — Chemie a technologie
materiali pro technologické aplikace, ochranu
zdravi a Zivotni prostiredi

Materialovy vyzkum na Fakulté chemické technologie (FCHT)
bude i vr. 2003 pokracovat v souladu s koncepci vyzkumu a
scili vyzkumného zdméru Pfiprava a vlastnosti modernich
materiali — modelovani, charakterizace, technologie.

Vyzkumny zamér se zabyva studiem vztahti mezi podminkami
pfipravy materidlti a jejich slozenim, strukturou a vlastnostmi,
tak, aby bylo mozZno cilené pfipravovat a vyvijet nové typy
materiall s definovanymi vlastnostmi.

Vyzkum je zaméfen na materidly vSech skupin, tj. materidly
kovové, anorganické nekovové, polymerni i kompozitni.
Vychozim bodem je syntéza a pfiprava materidlu, charakterizace
jeho slozeni, struktury a vlastnosti. Na tu pak navazuje
fyzikalné-chemicky a chemicko-inzenyrsky popis procest pii
jejich pfipravé, recyklaci a béhem interakce s prostredim,
s vyuzitim matematického i fyzikalniho modelovani. Fakulta
chemické technologie sdruzuje kapacity zaméfené na vyzkum



vSech typl materialt, coz slibuje zajistit synergicky efekt pii
feseni jednotlivych okruhti. Zaroven Siroce pojaty VZ umoziuje
sdruzit a efektivné vyuzit piistrojové vybaveni fakulty a jejich
Gstavu.

Cile a vystupy dil¢ich problémovych skupin:

Z hlediska aplikace sledovanych materiali je VZ v souladu se
soucasnymi prioritami orientovaného vyzkumu ve svété (napf.
v ramcovych programech EU) zaméfen i vroce 2003 na tii
zakladni oblasti, uréujici zakladni orientaci vyzkumu na FCHT:

1. Materialy pro technické aplikace
2. Materily pro zdravi clovéka

3. Materialy a ochrana prostiedi

ad 1) Materialy pro technické aplikace

Materidly na bazi oxidii prechodnych kovii: Cilem tohoto dil¢iho
ukolu je prfiprava a charakterizace vysokoteplotnich oxidovych
supravodicli ze systému Bi-Sr-Ca-Cu-O. Bude systematicky
sledovan vliv ¢aste¢né substituce Bi pfechodnymi kovy. Na
zaklad¢é termodynamickych dat budou ovéteny podminky pro
ptipravu vzorkl s definovanym chemickym a fazovym slozenim
a bude navrzen model pro vypocet vlastnosti vysokoteplotnich
oxidickych  supravodi¢i a  pfibuznych fazi. Kromé
supravodivych objemovych vzorkd budou pfipraveny i vzorky
ve formé tenkych vrstev. Sledovani struktury a vlastnosti bude
dale rozSifeno i na manganité perovskity a vysokoteplotni
termoelektrika.

Optické vinovody: Cilem je piiprava aktivnich vlnovodnych
vrstev v optickych krystalech na bazi LiNbO;, ALO; a
specialnich oxidovych skel.

Iontové vodivd skla: Cilem je vyvoj iontové vodivych skel
v systémech Li,0-MoO;-P,05s a Li,O-WO;-P,Os s moznym
vyuzitim jako pevné elektrolyty ¢i elektrody v bateriich.
Vystupem je urCeni optimalni oblasti sloZeni ve zkoumaném
systému, ve které jevi material dostate¢nou iontovou vodivost a
zaroven nedochazi k jeho krystalizaci.

Konstrukcni materialy: V tomto dil¢im tkolu je cilem vyvinout
materidly s vysokymi  uzitnymi  vlastnostmi. V oblasti
polymernich materialti jsou pfedpokladanymi vystupy zejména
plasty modifikované elastomery, u kterych je predpokladana
zvySena houzevnatost. Druhym cilem je vyvoj separacnich
membran na bazi kaucukovitych polymeri a polyimida plnénych
zeolity.

Vyzkum kovovych materiali v této oblasti je orientovan na
vlastnosti praskovych slitin hliniku legovanych chromem,
zelezem, titanem a kfemikem. Cilem je také zmapovani
mikrostruktur a mechanickych vlastnosti vysoce pevnych slitin
Al a zlepSeni jejich slévarenskych vlastnosti. Vystupem v tomto
ptipadé je optimalizované slozeni slitiny. Pozornost je vénovana
i vyzkumu koroze a protikorozni ochrany koviu. Vyzkum je
zaméfen na vliv stavu povrchu na korozi ocelové vyztuze v
betonu, s cilem stanovit mechanizmus a ovéfit elektrochemické
metody monitorovani. Dale je sledovan vliv pfestupu tepla na
vznik nerovnomérné koroze oceli jsou sledovany podminky
negativniho pusobeni vodiku na pasivitu duplexnich oceli.
Vystupem bude kromé popisu mechanismii koroze i navrh
protikoroznich opatfeni.

Voblasti  anorganickych  pojiv  je cilem  pfiprava
bezsadrovcového cementu jako nahrady za bézny cement
portlandského typu. Vystupem bude navrh optimalniho slozeni
cementu a charakterizace jeho struktury a vlastnosti. Cilem
studia korozniho chovani riznych typti cementii bude vypracovat
metodiku sledovani dlouhodobé koroze a identifikace koroznich
produktil.

Poznatky o korozi vSech typi materiald umoziuji rovnéz hledat
modifikace historickych materialti a technologii a vyvijet nové
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materialy pro potlaceni koroze a odstranéni jejich nasledkd pii
maximalnim zachovéni ptivodni hmoty pamatek. Ocekavanym
vystupem jsou modifikace stavajicich technologii konzervace a
konsolidace pamatek a formulace novych materiald a metod
jejich aplikace.

Vyzkum keramickych materialtl je zaméfen na oxidové systémy,
predevs§im ALO; a ZrO,. Vyzkum ma tfi zakladni cile: vyvoj
funkéné gradientni keramiky s postupné se ménici porozitou,
dale vyvoj keramického materidlu svysoce homogenni
mikrostrukturou pro elektroizola¢ni aplikace a pfiprava tzv. ATZ
keramiky  (Alumina  Toughened  Zirconia) s vysokou
mechanickou pevnosti. Vystupem bude navrh technologie téchto
materiali véetné matematického popisu procesu.

Modelovani taviciho procesu kiremicitych skel: Cilem vyzkumné
oblasti, ktera rozviji tradiéni obor vyzkumu na VSCHT je
matematicky popis déju pii vyrobé kiemicitych skel. Snahou je
popsat vedeni tepla a proudéni skloviny ve sklafské peci
s pfihlédnutim ke geometrickému usporadani tavici pece a popis
chemickych a fyzikalné-chemickych déju v taveniné a v pecni
atmosfétre. Vystupem by mél byt komplexni matematicky model
taviciho procesu s prednostnim zaméfenim na modifikované a
nové sklafské technologie vedouci k podstatnym Gsporam
energie a snizovani emisi a pouzitelny pro inteligentni fizeni
tavicich agregatii na zaklad¢ kvality vyrabénych skel.

ad 2) Materidly pro zdravi clovéka

Biomaterialy: Hlavnim cilem je vyvoj materiali pro kostni a
dentalni implantaty a pro péstovani bun¢k a kozni implantaty.
Zaroven bude simulovana interakce pfipravenych materiala
s organismem. Vystupem pak krom¢ novych materidldi c¢i
modifikovanych materialti budou i testovaci metody umoziujici
rychly predbézny odhad vhodnosti novych materidld pro
medicinské aplikace in vitro. Studium by meélo pfinést i odpoveéd’
na otazku, jaké jsou hlavni mechanismy interakce. Studovany
budou pfedev§im materidly na bazi titanu, dentdlni slitiny na
bazi Pd a Ag, kfemicita skla a sklokeramika, oxidova keramika a
polymery. Polymerni materialy budou rovnéz vyuzity pro vyvoj
nosicl 1€Civ i pro experimenty umoziujici simulaci uvolfiovani
1é¢iv z navrhovanych nosict.

Odolnost obalovych materidalii viici korozi a degradaci: Cilem je
zvysit chemickou odolnost skel a polymernich materiald vici
vodnym roztoktl. Vyzkum bude zaméfen na sledovani korozniho

chovani bézné vyrabénych obalovych skel, piipadné
polymernich material, na pfipravu ochrannych vrstev
(anorganickych,  anorganicko-organickych) na  povrchu

obalového materialu i na Upravu jeho povrchovych vrstev.
Zaroven bude sledovéna i interakce pavodnich materialtt i
ochrannych vrstev sroztoky. Vystupem bude kromé¢ navrhu
ochrannych povrchovych vrstev pro hromadné vyrabéné obaly i
matematicky popis interakce a navrh novych testti odolnosti.

Vyzkum struktury farmaceutickych substanci: Cilem vyzkumu je
roz§ifit moznosti aplikace RTG difrakénich metod na vyzkum
farmaceutickych substanci. Vyzkum bude zaméfen piedevsim na
oblast cyklosporinti, namelovych alkaloidli a statind. Vystupem
bude strukturni popis jednotlivych polymorfi a solvatovanych
forem z hlediska jejich patentové ochrany, zpracovani ,,drug
master file* dokument a kontroly fazové Cistoty pii vyrobe.

ad 3) Materidly a ochrana prostiedi

Recyklace odpadii: Cilem je vyvoj a laboratorni ovéfeni hydro- a
pyro- metalurgickych postupti pro ziskavani nezeleznych kovi
z dosud nezpracovavanych kovonosnych odpadi. Vystupem
bude navrh technologie. V polymernich materialech je vyzkum
zacilen na silikonovy kaucuk a moznost jeho recyklace. Do
oblasti odpadti spada i vyzkum biologické odbouratelnosti
polymerd. Cilem je opét optimalizace slozeni s ohledem na
uzitné vlastnosti na strané¢ jedné a na maximalni Setrnost
k Zivotnimu prostiedi na strané druhé. K vyuziti odpadnich latek
sméfuji i studie vlastnosti a syntézy novych alkalicky



aktivovanych hydratovanych anorganickych pojiv. Cilem je
vyvoj hydraulickych pojiv s obsahem latentné hydraulickych
latek, napf. popilku ¢i strusky. Oc¢ekdvanym vystupem je navrh
optimalniho slozeni zhlediska mechanickych vlastnosti a
korozni odolnosti. Vramci VZ bude pokraovat i prace na
vyuziti kamence hlinito-amonného pro syntézu zeolitu A. Cilem
je vyuziti kamence vznikajiciho pfi likvidaci uranovych dolt
v Dolni Rozince. Ocekdvanym vystupem je navrh technologie
zeolitu A.

Materialy pro likvidaci toxickych latek a odpadii: Cilem této
oblasti je pfiprava katalyzatoru na bazi kovovych oxidd,
ziskanych termickym rozkladem sloucenin typu hydrotalcitu,
ktery bude vyuzitelny pro spalovani organickych tékavych latek.
Vystupem by mély byt podklady pro vybudovéani poloprovozni
linky. Do této oblasti spada i vyzkum polymernich sorbentd.

Dalsim cilem vtéto oblasti je nalezeni a optimalizace
povrchovych uprav skla, které by mohlo slouzit pro imobilizaci
mikroorganismii. Vystupem bude kromé¢ navrhu povrchové
Upravy i navrh metodiky testovani koroze takto upravenych skel
v zivnych roztocich.

Vitrifikace nebezpecnych odpadii z metodického hlediska
navazuje na vyvoj chemicky odolnych skel. Cilem je popis
mechanismu a kinetiky koroze skel navrzenych pro vitrifikaci
radioaktivnich odpadti a modelovani dil¢ich d&ji pii jejich
taveni. Vystupem budou matematické modely.

Cile jednotlivych dil¢ich oblasti je mozné zobecnit a rozdélit do
nasledujicich skupin, které jdou napfi¢ jednotlivymi oblastmi
VZ:

> nalezeni (zobecnéni) vztahi mezi slozenim,
strukturou a podminkami ptipravy specidlnich materialt a
latek s pfedem volenymi chemickymi, farmakologickymi,
fyzikalnimi a fyzikalné-chemickymi vlastnostmi, rozvoj
fyzikalnich a fyzikalné-chemickych metodik

> vyvoj  modifikaci povrchu a  sekundarnich
povrchovych vrstev na materidlech a jejich pfeneseni do
technické praxe,

> optimalizace technologickych procest, vyvoj novych
technologii (laserové, plazmové technologie, silikatovy
prumysl) s vyuzitim pocitacovych simulaci, chemicko-
inzenyrského a fyzikalné-chemického popisu procest
vyroby a recyklace materialii organickych i polymernich

> objasfiovani fyzikalné-chemickych  procest
probihajicich pfi styku materiali s prostfedim a navrhy na
zpusoby potlaceni koroze a degradace materialt

VZ MSM 223100003 - Studium chemicko-
technologickych procesii pro ochranu Zivotniho
prostiedi a zpracovani paliv

Aktualizace vyzkumného zaméru pro rok 2003 je zamétena
zejména na ochranu Zzivotniho prostfedi a jeho slozek, na
chemické a energetické vyuziti fosilnich paliv a na procesy
koroze v energetickych zafizenich. Vychazi z hlavnich smért
dlouhodobého zadméru fakulty v oblasti védecko-vyzkumné
¢innosti a z dosud ziskanych vysledkd. Vroce 2003 se
predpoklada feseni nasledujicich tematickych okruhi:

Analyza a hodnoceni rop

Budou provedeny tivodni experimenty zaméfené na studium
problémii spojenych s dopravou a skladovanim rop. Pozornost
bude zaméfena na studium reologického chovani rop a jejich
smeési (s ohledem na vliv parafinickych latek zpisobujicich
problémy pii doprave ropy) a vyvoj komplexni metodiky pro
analyzu ropnych sad, vznikajicich pti dopravé a skladovani
ropy.

Hodnoceni a zlepSovani kvality silni¢nich asfalti

Bude studovan vliv slozeni suroviny na vlastnosti a slozeni
polofoukanych asfalti. Oxidovany boudou vakuové zbytky
ziskané z ruznych druht ropy. Ziskané polofoukané asfalty
budou podrobné analyzovany z hlediska svych fyzikalnich
vlastnosti, skupinového slozeni a struktury. Pozornost bude
vénovana také zmeénam, ke ktery dochazi pii starnuti asfaltq.

Diagnostika kvality motorovych oleji p¥i prodlouZenych
vyménnych intervalech

Nedavno zacaly hlavni evropské automobilky doporucovat
vyrazné prodlouzeni vyménné lhity motorovych oleji u
zazehovych i vznétovych motord. V této souvislosti je zadouci
zjistit, jak se prodlouzené vyménné lhity projevi na kvalité
motorovych olejii v redlném provozu, zejména na konci jejich
zivotnosti. Uvodni price feSeni této problematiky budou
zaméfeny na monitoring kvality opotfebenych motorovych oleji
jak z benzinovych, tak i dieselovych motord po uplynuti jejich
prodlouzené¢ vyménné lhity. Ve spolupraci s vybranym
znaCkovym servisem budou odebirany vzorky opotiebenych
oleju pii jejich vyméné v ramci servisnich prohlidek. Odebrané
oleje budou analyzovany a bude stanovena vétSina parametrti
motorovych oleju, které maji vztah k jejich uzitnym hodnotam.
Vysledky budou porovnany s parametry cerstvych motorovych
oleji a bude posouzena velikost zmény ve vlastnostech
opotiebenych oleju.

Emise ze spalovani plynnych paliv

Budou pokracovat prace na studiu ucinnosti komeréniho a
specialniho katalyzatoru pii snizovani emisi vznikajicich pfi
spalovani zemniho plynu v autobusovém motoru LIAZ
v zavislosti na poctu ujetych kilometrti. Mimo zakladnich slozek
emisi, tj. CO, sumy CH, NOy a ¢astic, budou méteny predevsim
nestandardni emise organickych sloucenin, tj. uhlovodikti véetné
aromatd, alkylovanych a nealkylovanych polyaromatickych
uhlovodikt a aldehydu, protoze emise téchto latek velkou mérou
prispivaji k tvorbé smogu a fadé¢ znich jsou pfisuzovany
karcinogenni a mutagenni u¢inky.

Fyzikalné-chemické vlastnosti zemnich plyni

Meéfeni parametr a ovéfovani vypocetnich vztahl vyuzivanych
pfi studiu chovani redlnych plyni prostiednictvim modelovych
smési plynt. Modelovani havarijnich situaci pfi rozvodu
zemniho plynu.

Nové selektivni adsorbenty pro technologické a analytické
aplikace

ZvySovani kapacity uhlikatych a piirodnich adsorbentti pfi
Cisténi odpadnich plyni. Modelové adsorpéni aplikace
uhlikatych sorbentd.

Zplyiiovani a pyrolyza biomasy a odpadnich plasti.

Studium katalyzatort pro ¢iSténi plynG ztéchto procesi.
Zvysovani u¢innosti odsifeni spalin aditivaci vypiracich kapalin.
Aditivace pevnych paliv za ucelem snizeni tvorby dehtovitych
latek a nezadoucich polutanti pfi jejich spalovani. Analyza VOC
v ovzdusi.

Studium pénéni v aerobnich i anaerobnich C(istirenskych
procesech

Studium vzniku pén v zafizenich pro biologické ¢isténi
odpadnich vod a zpracovani kalli bude zaméfeno na piiprava
postupli pro eliminaci pén a identifikaci pénotvornych
mikroorganismil a studium jejich vlastnosti.

Intenzifikace procesu anaerobni stabilizace C(istirenskych
kald

Vyzkum bude zaméfen na provozni vyhodnoceni piechodu
z mezofilni na termofilni stabilizaci a dale na studium zvySovani
energetické vytéznosti kalového hospodarstvi ¢istiren odpadnich
vod.

Odstranovani tézkych kovii z vod sraZecimi postupy



Bude vyhodnocovan efekt odstraniovani riznych kovi srazenim
arovnéz také adsorpci na specialnich sorbentech.

Vyvoj a zavedeni modernich instrumentialnich metod pro
analyzu vod.

Metody pro analyzu vod, analyzu organickych latek ve vodach
pomoci GC-MS, aplikace extrakce tekutinou v nadkritickém
stavu a aplikace mikroextrakce tuhou fazi.

Hodnoceni materiali z hlediska inavy a koroze

méfeni
s jinymi

Sledovani pribéhu korozniho praskani
elektrochemického Sumu a porovnani
detek¢nimi technikami.

pomoci
vysledkt

Inhibice koroze

Testovani U¢innosti ekologicky pfijatelnych inhibitord pro
nemrznouci smési ( napft. kyselina sebakova).

Selektivni sorbenty a postupy

Studium stabilizace selektivnich sorbentti (biosorbenti a
aktivované aluminy) pfipravou kompozitnich materidld (
perlicky sorbentu v polyakrylonitrilu).

Vyuziti biomasy

Zjistovani provoznich podminek a konstrukce zatizeni pro
zplynovani biomasy.

Solidifikace nebezpecnych odpadi

Vyuziti pojiv a aditiv ve vhodnych smésnych pomérech pro
solidifikaci nebezpecnych odpadi a sledovani kinetiky
uvoliovani kontaminujicich latek z ptipravenych solidifikati do
vyluhovaciho média.

Odstraiovani téZkych kovi z pid metodou fytoremediace

Sledovani schopnosti vybranych rostlinnych kultur akumulovat
tézké kovy v laboratornich podminkdch a v redlnych
podminkach a hodnoceni jejich fytoremediacniho potencialu..

Studium degradace halogenovanych sloucenin

Vyvoj ekotoxikologickych metod pro hodnoceni vodnych
vyluht, extraktii, pevnych vzorki i tekutych odpadii.
Toxikologické hodnoceni exponovanych SPMD. Degradace
vybranych latek aerobnimi bakteriemi.

Sledovani rovnovaznych a kinetickych déja

Modelovani a sledovani distribuce tékavych kontaminantii mezi
jednotlivé slozky zemin. Praktické vyuziti takto ziskanych
poznatkl pro zpiesnéni interpretace vysledkil
atmogeochemickych méfeni.

VyuzZivani principii integrované prevence

Studium moznosti vyuzivani principii integrované prevence a
omezovani zneCisténi (IPPC) a koncepce nejlepsi dostupné
techniky (BAT) v oblasti odpadového hospodaistvi a ochrany
zivotniho prostedi.

Studium pouzitelnosti elektrokinetické dekontaminace

Rozsifeni techniky elektrokinetické
odstraiiovani kontaminantdi, znetypickych materiald (napf.
kontaminovana dfevna  hmota). Poloprovozni  ovéfeni
membranové separace pii €isténi kontaminovanych skladkovych
vyluht.

dekontaminace  pro

VZ MSM 223100004
potravin a  zajiSténi
obyvatelstva

— ZlepSovani
optimalni

kvality
VyZivy

Vyzkum bude realizovan ve ¢tyfech hlavnich smérech:

A. VyZivova a senzoricka jakost potravin
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Vyzkum bude orientovan na hlavni Ziviny a dal$i biologicky
aktivni slozky potravin a na studium mechanismi reakci
probihajicich v potravinach s ohledem na jejich vyzivovou a
senzorickou hodnotu (zejména Maillardova reakce a jeji
regulace, oxidace lipidi a jeji inhibice, hydrolytické reakce
lipidd a moznosti prevence, vznik zadoucich a nezadoucich
aromatickych latek). Pozornost bude rovnéz vénovana
moznostem restituce ¢i fortifikace potravin vyznamnymi
limitujicimi vyzivovymi faktory, snizovani jejich energetické
hodnoty a zvySovani celkové kvality.

B. Technologicka jakost potravin

Vyzkum bude orientovan na progresivni technologické postupy
a nové technologie pouzitelné pii vyrobé hlavnich
potravinatskych komodit, nahradu tradi¢nich surovin, zajisténi
spravnych vyrobnich postupt, stabilitu vyrobki a jeji regulaci a
na predikci udrznosti potravin.

C. Hygienicko-toxikologicka jakost potravin

Vyzkum bude orientovan na ukazatele jakosti, ochranu
konzumentl pii dietarni expozici cizorodym latkam, ptirodni
toxiny v potravinafskych surovinach, endogenni kontaminanty
vznikajici pii zpracovani potravin, latky z chemizace
zem&d¢lstvi, vyluhy z obalovych materiald, mechanismy priniku
a distribuce kontaminujicich latek ze slozek ekosystému v
potravnim fetézci ¢loveéka a na eliminaci identifikovanych zdroji
kontaminace.

D. Potravinaiska analytika

Vyzkum bude orientovan na vyvoj a validaci stavajicich
analytickych metod, vyvoj, validaci a zavadéni novych metod s
diirazem zejména na metody prikazu netradicnich surovin,
prikaz falSovani potravin, detekci zadoucich a nezadoucich
enzymovych aktivit, metody senzorické analyzy a instrumentalni
metody orientované na chut, vini a texturu potravin, metody
stanoveni pathogennich mikroorganismii, moderni metody
ultrastopové analyzy pro identifikaci a kvantifikaci organickych
kontaminanti. Pozornost bude vénovana také mezinarodni
harmonizaci analytickych metod, pfedevsim v ramci EU.

Priority jednotlivych hlavnich smérG vyzkumu budou v souladu
splanem a dosud ziskanymi vysledky orientovany do
jednotlivych okruhii:

A. VyZivova a senzoricka jakost potravin
A.1 Reakce neenzymového hnédnuti

V modelovych systémech bude studovan vznik a vlastnosti
senzoricky aktivnich produkti reakci, zejména aromatickych a
barevnych latek (melanoidini) za ruznych experimentalnich
podminek (pH, teplota, doba reakce), vcetné metod jejich
izolace, identifikace a studia reakénich mechanismu.

Upiesnéni 2003

Bude se pokracovat ve vyzkumu zaméfeném na urceni struktury
vybranych melanoidini vzniklych v modelovych systémech
aminokyseliny/produkty degradace sacharidu.

Studovany rovnéz budou produkty oxidace sacharidl, zejména
disacharidii a mechanismy téchto reakei.

Dale se budou studovat reakce hnédnuti oxidovanych tuki
s aminokyselinami a  proteiny, interakce  fosfolipidi
v modelovych systémech.

A.2 Oxida¢ni a hydrolytické reakce lipidia

Vyzkum se bude zabyvat oxidacnimi a hydrolytickymi reakcemi
vyrobkii tukového prumyslu a lipidového podilu potravin obecné
a moznostmi inhibice téchto reakci. Bude se jednat i o studium
dalSich vyznamnych reakci lipidi souvisejicich s kvalitou



potravinaiskych vyrobk (hlavné jejich stabilitou, vlastnostmi
organoleptickymi, pfijatelnosti), véetné technologickych aspekti
a pfislusné metodiky.

Upfesnéni 2003

Budou sledovany chemické a sensorické zmény pii smazeni
vtuku a pfi mikrovinném ohfevu. Dale se budou sledovat
antioxidaéni u¢innosti pfirodnich latek v tucich a olejich,
v emulgovanych lipidech a liposomech. Vzijemny vliv smési
antioxidanti v olejich za podminek skladovani a smazeni a
kinetika oxidace antioxidanti ve smésich v prostiedi rostlinného
oleje. Bude dokoncen monitoring obsahu polymernich lipida
v potravinach na ¢eském trhu. Budou se testovat antioxidacni
ucinnosti ¢eskych lécivych rostlin.

Sledovat se budou oxida¢ni zmény majonéz (nalezeni vhodného
monitorovaciho parametru, monitoring kvality majonéz na

Ceském trhu a testovani uUCinnosti antioxidantl v téchto
systémech).
Sledovat se bude vliv slozeni emulgatoru

monoacylglycerolového typu na oxidaci lipidi margarinové
emulze za podminek definované struktury emulze a piistupu
kysliku (koncentrace kysliku) do baleni.

A.3 Zmény a speciace mineralnich latek

Vyzkum se bude zabyvat studiem obsahu mineralnich latek,
formami jejich vyskytu a distribuci (speciacni analyzou) ve
vybranych potravinach (zejména cerealiich) a dale moznostmi
fortifikace nékterych potravin deficitnimi prvky.

Upi‘esnéni 2003

Vyzkum bude zejména soustiedén na pouziti ICP-MS jako
prvkové specifického detektoru v kapalinové chromatografii
slou¢enin mineralnich latek.

Sledovani zmén speciace prvki pii suseni a tepelné upravé
potravin. Bude mozné stanovit zmény rozpustného podilu i
zmény distribuce prvk mezi rizné frakce.

Pozornost bude vénovana hlavné srovnani GSCP metody
s metodou ICP-MS a jejich aplikaci pro stanoveni tézkych kova
v pivu, at’ uz s pouzitim rozkladu, nebo bez jeho pouziti.

A.4 Senzoricky aktivni latky

Studovany budou aromatické a dalsi senzoricky aktivni slozky
potravin  (vyznamnych komodit) ovliviiujici pozitivné i
negativné chut’, vini a barvu. Studovana bude struktura téchto
latek, mechanismy jejich vzniku a moznosti regulace, vcetné
praktickych postupti pouzitelnych v piislusnych technologiich.

Upi'esnéni 2003

Vypracovany budou metodiky stanoveni intensity a piijemnosti
latek ovliviwyjicich chut a vini vyrobkl, jejich vzajemné
interakce a vliv barvy vyrobkd na intensitni i hedonické
ukazatele.

Bude se pokracovat ve studiu barevnych zmén pfi zpracovani
ovoce a zeleniny.

A.5 Biologicky aktivni latky

Studovany budou pro lidské zdravi prospésné slozky
vyznamnych druh@l zeleniny, ovoce a dalSich rostlinnych
materiall, které maji pouziti jako slozky lidské vyzivy.
Upf'esnéni 2003

Studium osudu a zmén resveretrolu a jeho derivati v pivodnim
materialu (hroznech) a v pribéhu procesu vinifikace, zejména u

Cervenych vin. Rozsifeni analytickych moznosti na stanoveni
analogu a derivatl resveratrolu (piceidy, viniferiny apod.).

Sledovana bude oxidace fytosterolii a cholesterolu v tucich a
olejich a nékterych dalsich zdrojich.
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Studovat se bude osud a zmény resveratrolu a jeho derivatd v
hroznech a v pribéhu procesu vinifikace, zejména u cervenych
vin. Analytickd c¢ast studia se bude zabyvat rozsSifenim
analytickych moznosti na stanoveni analogi a derivati
resveratrolu (piceidy, viniferiny apod.). Bude se ovéfovat
moznost vyuziti resveratrolu jako antioxidantu v rostlinnych
olejich a v systémech emulze typu voda v oleji, srovnani
sucinkem  kyseliny askorbové. Testovat se  budou
antimikrobialni vlastnosti resveratrolu na vybranych kmenech
plisni a kvasinek. Syntetizovany budou analoga resveratrolu
(monomethylethery) a studovano bude jejich pouziti jako
antioxidantl v rostlinnych olejich a v systému emulze typu voda
v oleji. Zapocne se se sledovanim G¢inkd resveratrolu a jeho
derivatd na proliferacni kapacitu "nesmrtenych" a nadorovych
bunek lidského prsniho epitelu v tkanové kultute, ktera by byla
indikovana zménami ristu a exprese genil Gaad 45 a BRCA 1.
Druhym biologickym modelem, ktery by slouzil ke studiu zmén
morfologie a fyziologického stavu bunééné populace v disledku
plsobeni resveratrolu a jeho derivati, by byly buiky kvasinek.
Ziskané znalosti prispéji k objasnéni chemoprotektivniho G¢inku
resveratrolu a dalsich sloucenin ze skupiny fytoalexint.

Bude se pokracovat ve studiu antimikrobialni G¢innosti derivati
mastnych kyselin, antifungalni uc€innosti dalSich 6-O-
acylsacharos. Validovany budou vysledky ziskané s 6-O-
undekanoylsacharosou.

Studovat se bude kombinace antifungalniho pusobeni
lauroylglycerolu a lauroylsacharosy, kombinace
antibakterialniho piasobeni lauroylglycerolu a lauroylsacharos,
antibakteridlni pasobeni monoacylglycerolt (dekanoyl- az
oktadekanoyl-), kombinace antimikrobidlniho ucinku dalSich
acylglyceroll a acylsacharos.

B Technologicka jakost potravin
B.1 Maso a masné vyrobky

Vyzkum je zaméfen na moznosti zvy$ovani udrznosti a kvality
masa a masnych vyrobkli ve vyrobé a distribucni siti,
optimalizaci procesti a metody hodnoceni této jakosti.

Upfesnéni 2003

Pokracovat budou studie zaméfené na moznosti zvySovani
udrznosti a kvality masa a masnych vyrobkii ve vyrobé a
distribuéni siti, optimalizace procesii a metody hodnoceni této
jakosti, postupy k detekci falSovani masa a masnych vyrobku,
ptiprava databaze k hodnoceni autenticity surovin a potravin
zivoci$ného pivodu.

B.2 Mléko a mlééné vyrobky

Pokracovat bude vyzkum zabyvajici se mabyvat moznostmi
zvySovani jednotlivych aspektl jakosti mléka, syri a mlééné
kysanych vyrobkl a metodami hodnoceni této jakosti. Soucasti
bude vyzkum orientovany na vyznamné druhy mléénych
baktérii.

Upi‘esnéni 2003

Sledovat se budou zmény mléénych bilkovin po tepelném, resp.
proteolytickém zasahu v mléce a mléénych vyrobcich pomoci
vyvinutych imunosond.

Ovétovat se bude antimikrobidlni u¢innost vybranych kment
BMK v mléce riizné tuénosti. Studovat se bude vyuziti kmene
Lacococcus  lactis  subsp. lactis LTM 32 pro vyrobu
termizovanych tvarohovych desert, hodnoceni antibakterialniho
efektu pouzitého kmene vuci Bacillus cereus, vyuziti raznych
metod identifikace rodu Lactobacillus sp. k uréeni zmén
druhového zastoupeni rodu Lactobacillus pti zrani polotvrdych
syri s nizkodohfivanou syfeninou (vliv surovin a podminek
vyroby na tvorbu textury tavenych syru). Pro testovani sterility
trvanlivych mléénych vyrobkt bude vyuzita impedan¢ni metoda.

Dalsi studium se bude tykat interakci polysacharidovych
hydrokoloidi a mléénych bilkovin (vliv  kokultivace
Bifidobacterium sp. a Lactobacillus  delbrueckii  subsp.
bulgaricus 11842, Streptococcus  thermophilus 143 a



Lactobacillus  delbrueckii ~ subsp.lactis  2.8. na pocet
bifidobakterii ve smésich, upfesnéni metodiky na stanoveni
subletalné poskozenych BMK a G+ a G- zastupct bakterii
technologicky nezadoucich). Studovat se bude vliv nisinu
pusobiciho samostatné a v kombinacich s fyzikdlnimi a
chemickymi stresy na subletdlné poskozené BMK a
technologicky nezadouci bakterie a kvasinky.

Charakterizovan budou antifungalné aktivni metabolity kmene
Lactobacillus rhamnosus VT1.

Pfedpoklada se dokonceni studia slozeni kaseint syrti a mléka
pomoci vypracované metody kapilarni elektroforesy.

B.3 Cerealni vyrobky a cukrovinky

Vyzkum bude orientovan na moznosti zvyseni kvality cerealnich
vyrobku a nékterych druhti cukrovinek a na metody hodnoceni
jejich jakosti.

Upi'esnéni 2003

Vyzkum se bude zabyvat identifikaci  polysacharidu
v potravinach, zejména cukrovinkach a potravinovych doplicich
za vyuziti fyzikalné-chemickych metod pro sledovani fazovych
stavl v cokoladovych a necokoladovych cukrovinkach.

B.4 Ovoce a zelenina

Vyzkum bude soustiedén na moznosti zvySovani kvality
konzervarenskych vyrobkd, na nové technologické postupy
prodlouzeni jejich skladovatelnosti a na metody a postupy
prukazu falovani vyrobku.

Upiesnéni 2003

Predpoklada se pokracovani v uvedenych dil¢ich projektech:
Moznosti zvySovani kvality konzervarenskych vyrobkl, nové
technologické postupy prodlouzeni jejich skladovatelnosti,
metody a postupy prikazu falSovani vyrobku. Piiprava a
udrzovani databaze markerG jednotlivych komodit (keCupy,
ovocné §tavy, instantni kava aj.).

Pripravuje se metodika pro posouzeni vlivu technologického
zpracovani na antioxidacni vlastnosti ovoce a zeleniny. Dale
budou sledovany mechanismy a dynamika pruniku patogent do
vegetativnich pletiv kultivarti bramboru (ve spolupraci s VURV
v Ruzyni). Budou dokon¢ena a vyhodnocena srovnavaci méfeni
anatomicko-morfologickych charakteristik rdznych pletiv
uvedenych kultivari bramboru.

B.5 Produkty kvasného primyslu

Vyzkumu bude orientovan zejména na moznosti zvySovani
kvality piva, drozdi a néekterych dalSich produktli kvasnych
vyrob.

Upi‘esnéni 2003

Predpoklada se pokracovani podle planu, rozsifeni rozsahu
metodik  hodnoceni  antioxida¢nich  vlastnosti  chmele
chmelovych vyrobki, porovnani vysledki ziskanych medodami
sodlisnym  principem hodnoceni a nalezeni vztahu
technologickych zéasahli k aktualnimu antioxida¢nimu stavu.
Podrobnéjsi sledovani slozek vina ve vztahu k jeho stabilité.

C Hygienicko-toxikologicka jakost potravin
C.1 Antinutri¢ni latky

Vyzkum bude zaméfen na studium vyznamnych skupin téchto
latek, zejména antinutri¢nich latek olejnin a luSténin.

Upi'esnéni 2003

Studium se bude zabyvat moznostmi snizeni obsahu
antinutricnich latek v lusténinach (Cocka, fazole, cizrna) zejména
kli¢enim, tepelnymi procesy, pisobenim vysokého tlaku aj. a
moznosti vyuziti takto upravenych lusténin pfi pfipravé pokrmd.
Soucasti bude hodnoceni vyzivové a senzorické hodnoty
lusténinovych pokrmd.

C.2 Prirozené toxické latky
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Vyzkum bude zaméfen na studium glykoalkaloidii brambor a
glukosinolati  brukvovitych rostlin (zelenin, olejnin) za
podminek skladovani a zpracovani. Soucasti bude sledovani
zmén téchto latek v souvislosti se zménami nutriéni a senzorické
jakosti.

Upiesnéni 2003

Vyzkum bude zaméfen na sledovani hladin furanokumarind,
fytoestrogeni a minoritnich glykoalkaloidi v produktech
organického zeméd€lstvi (solamariny apod.), vyvoj metod,
zastoupeni v potravnim koSi, zmény po technologickém
zpracovani.

C.3 Aditivni litky

Vyzkum bude zaméfen na moznosti, zpusoby a dalsi aspekty
pouzivani potravinafskych aditiv v riznych komoditach
potravinaiské primyslu, zejména konzervacnich prostiedkil
k prodlouzeni trvanlivosti vyrobkd ze surovin zivo¢isného
puvodu a na imobilizace konzervaénich prostfedkid na polymerni
obalové materialy.

Upi‘esnéni 2003

V dil¢i casti projektu zaméfené na studium aktivnich obalil
s imobilizovanymi nebo inkorporovanymi aditivnimi latkami se
bude pokracovat ve studiu dalsi konzervacni latky, budou také
sledovany  vlastnosti ~ obalovych  materidld  (migra¢ni
charakteristiky, mechanické vlastnosti apod.).

C.4 Kontaminanty v potravnim Fetézci

Pozornost bude nadale vénovana nejvyznamnéjSim skupindm
kontaminantii potravin, zejména polychlorovanym bifenylim,
aromatickym uhlovodiktim, mykotoxiniim, reziduim
persistentnich a modernich pesticidi a nékterym dalSim
skupinam kontaminanti (ftalatim, anthropogennim estrogennim
latkam, syntetickym analoglim pizma). Vyzkum bude orientovan
na vySetfeni potravinaiskych a jinych materiali a na testovani
riznych technik pfipravy vzorkii k analyze, optimalizaci,
validaci a zavadéni metod (zejména multirezidualnich) do praxe,
stanoveni nizkych hladin kontaminanti v riznych biotickych
matricich, studium moznosti vyuziti riznych monitort
kontaminace, sledovani vlivu technologii a skladovani na
hladiny kontaminantt.

Upfesnéni 2003

Pokracovat se bude ve studiu toxickych produkti plisni rodu
Fusarium a Alternarium, xenoestrogeny ve vodnim ekosystému,
polybromované  perzistentni ~ kontaminanty  (retardatory
hoteni),alkylované fenoly. Soucasti bude validace analytickych
metod pro sledovani incidence ve vodnich biotech, zmény pii
zpracovani.

Pozornost bude jako v minulych letech soustfedéna na postupy
analyzy fyzikalnich necistot, fyzikalnich nebezpeci, posuzovani
struktury potravin, technologickych defektl apod. s vyuzitim
pocitatové analyzy obrazu v kombinaci s mikroskopii a
makroskopii.

C.5 Systém HACCP v potravinarském primyslu

Pozornost bude vénovana systému HACCP v riznych oborech
potravinafského primyslu.

Upfesnéni 2003

Bude se pokracovat ve vyzkumu zminulych let. V ramci
podpory zdravotni nezavadnosti potravin budou pfipravovany
podklady (teoretické i experimentalni) pro optimalizaci systému
kritickych bodi v podnicich vyrobel potravin. Budou ziskavana
vlastni experimentalni data a shromazd’ovana dostupna data
k pfipravé databazi pro analyzu nebezpe¢i (souvislosti mezi
vlastnostmi potraviny a schopnostmi patogenni a kazici
mikrofléry pfezivat a mnozit se v potravinach). Budou také
ptipravovany podklady pro podporu Svazii vyrobct pfi ptipraveé



smérnic a priruéek pro zavidéni principi spravné vyrobni a
hygienické praxe (GMP/GHP).

D. Potravinaiska analytika

D.1 Metody hodnoceni vyZivové, senzorické a technologické
jakosti

Pro hodnoceni vyzivové, senzorické a technologické jakosti
budou vypracovany, validovany a do praxe zavadény vhodné
metody  biochemické,  mikrobiologické,  senzorické a
instrumentalni analyzy.

Upi'esnéni 2003

Soucasti budou analytické a zejména elektromigracni techniky
zaméfené na podporu aktivit uvedenych v pfedchazejicich
modulech. Vedle studia fyzikalnich necistot budou sledovany
také technologické defekty. Bude se pokracovat ve vyvoji
dynamickych metod senzorické analyzy pro sledovani kvality
potravinaiskych surovin a potravin, aplikaci techniky SPME ve
spojeni s GC/MS pii analyze senzoricky aktivnich latek,
aplikace metody LC/MS vrezidualni analyze polarnich
kontaminanti, studium kompenzace matri¢nich efektt.

Noveé se vyzkum bude tykat studia preferenci vybranych
potravin a pokrmi u ceské populace. Dale bude feSena
problematika databazového zpracovani analytickych dat (z
obrazové analyzy a ze senzorickych analyz) s vyuzitim softwarte
MySQL ve verzi pro operacni systém Windows NT a Windows
2000 a sbéru dat prostfednictvim pocitacové sité. Dokonéeni
validace metody pro stanoveni jednotlivych tokoferolt
v komplexnich vzorcich typu celodennich diet. Sledovani vlivu
technologické upravy pokrmu na piijem nékterych Zivin.
Hodnoceni vyzivové hodnoty stravy v ¢eské populaci na zakladé
analytickych hodnot, bilan¢nich vypocti a sociologického
pruzkumu. Sociologicky prizkum vnimani zdravotnich rizik z
potravin u vybranych skupin populace.

Bude pokracovano ve vyvoji chromatografickych, pfipadné
spektralnich metod, které maji slouzit k identifikaci nahrad
kakaového masla v ¢okoladovych vyrobcich. jedna se o
nahrady misitelné i nemisitelné s kakaovym maslem.

Vzhledem ke rozsifujicimu se vyuzivani polysacharidi nejen
jako zelirujicich latek, ale také jako plnidel a stabilizatort, bude
vypracovan postup k jejich rychlé a spolehlivé identifikaci ve
vybranych potravinaiskych produktech. Identifikace bude
zalozena na interpretaci infraervenych spekter. K tomu tcelu
bude  vytvofena  knihovna  spekter  potravinafskych
polysacharidi a na spektrech standardd bude ovéfena
pritomnost polysacharidi ve zkoumaném materialu.

D.2 Metody stanoveni prirodnich toxinii a dalSich biologicky
aktivnich latek

Vyzkum je soustfedén na prioritni pfirodni toxické latky,
zejména na latky vykazujici estrogenni ti¢innost.

Upi‘esnéni 2003

Bude se pokracovat ve sledovani biologicky aktivnich
fenolovych latek v pfirodnich materidlech a potravinach
pomoci kapilarni elektoroforesy. Pozornost bude vénovana i
minoritnim fytoestrogenim vojtésky a soji a vedle kapilarni
elektroforesy se bude vyuzivat i RIA metoda.

D.3 Metody stanoveni kontaminanti

Studovany jsou moderni separa¢ni metody, zejména moderni
techniky plynové a kapalinové chromatografie a elektromigraéni
metody.

Upiesnéni 2003

Studovat se bude aplikace plynové chromatografie ve spojeni s
"time of flight" hmotnostni spektrometrii, spojeni se SPME,
vyuzitim v rezidudlni analyze (pesticidy, environmentalni
kontaminanty).
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D.4 Metody stanoveni pathogennich mikroorganismi

Vyzkum se zabyva zavaznymi
predevsim rodi Salmonella a Listeria.

potravnimi  pathogeny,

Upfesnéni 2003

Bude se dale rozvijet a optimalizovat PCR stanoveni potravnich
pathogenti: Listeria monocytogenes, Campylobacter jejuni/coli,
Salmonella ssp .a Yersinia sp.

D.5 Geneticky modifikované potraviny

Vyzkum je predev§im orientovan na metodiku prikazu
geneticky modifikovanych potravin.

Upiesnéni 2003

Pii stanoveni transgenni DNA bude optimalizovana detekce
transgenni DNA v fepce. Jako zcela novy problém se bude
studovat moznost stanoveni transgenni DNA polymerasovou
fetézovou reakci u vybranych kvasinek a bakterii.

VZ MSM 223100005 — Uplatnéni progresivnich
inZenyrskych procest v potravinaiskych
technologiich s cilem vyssiho zhodnoceni surovin
a odpadi

Program vyzkumného zaméru je rozdélen do 5 tematickych
okruhtl, jez vychéazeji ze zadéni vyzkumného zaméru. Obsah
nize uvedenych tematickych okruhi plné pokryva planované
tkoly a rozpracovanost jednotlivych ukold dava predpoklady
k jejich celkovému uspésnému vyieseni.

1. Tematicky okruh: Separaéni procesy
Nanofiltrace technickych cukernych roztoku

Vroce 2003 budou déale pokracovat pokusy s Gpravami
technickych cukernych roztokl nanofiltraci s cilem identifikovat
vhodné membrany a nalézt vhodné experimentalni podminky.
Bude vyhodnocovan efekt separa¢ni i zahustovaci

VyuZiti membranové filtrace pro rafinaci
hydrolyzati

Skrobovych

Rozsifeni aplikace membranovych separacnich procest do
oblasti skrobarenstvi. Ovéfeni moznosti pouziti membranovych
technik, jmenovité tangencialni ultrafiltrace a nanofiltrace pfi
rafinaci Skrobovych hydrolyzata.

Metodika: rafinovany budou primyslové vyrabéné hydrolyzaty
na bazi pseni¢ného Skrobu, pfipravené kyselou a enzymovou
hydrolyzou; budou hledédny optiméalni podminky pro pouziti
ultra- a nanofiltrace na rtiznych druzich membran; jako kritéria
ucinnosti  pouzitého separa¢niho procesu budou sledovany
zmény: viskosity, vodivosti, obsahu N-latek, barvy a zékalu.
Tyto parametry budou urovany jednak v nastfiku a permeatu
bezprostiedné po separaci a dale v prubé¢hu 3. — 7. mésice
skladovani zahusténého permeatu.

Membrianové operace v lihovarstvi a v biotechnologiich

Bude zkoumano vyuziti membranovych separac¢nich technik pti
zpracovani/likvidaci lihovarskych obilnych vypalklli pomoci
mikro-, ultra- a nano-filtrace na keramickych membranach
technikou "crossflow filtration". Dale bude studovan fouling
efekt a moznost regenerace membran. Budou navrhovana a
zkoumany moznosti aplikace membranovych operaci
v lihovarstvi, pfip. v biotechnologiich.

Kontinualni preparativni chromatograficka separace SMB

Aplikace kontinualni preparativni chromatografické separace
SMB (Simulated moving bed) bude zkousena na vlastni vyvinuté
pilotni jednotce pifi déleni sacharidi, cukernych alkohold,
betainu, alkalickych soli a dalSich latek zmodelovych i
technickych roztoki a extrakti.



Bude navrzena Uprava zafizeni umoziiujici provoz zafizeni
s recyklem, coz dale zvySi ucinnost zafizeni. Bude vyvinut
matematicky model procesu a vypracovan software s jeho
aplikaci.

Elektrodialyza pr¥i izolace a zkoncentrovani bioprodukti
(organickych kyselin)

Bude ovéfovano vyuziti ED technik pro izolaci a purifikaci
kyseliny mlééné z fermenta¢nich médii a pro elektrokonverzi
laktatu na kyselinu mlénou pomoci bipolarnich membran.
Vysledky budou soucasti studia transportnich jevli na
iontovyménnych a bipolarnich membranach. Déle bude
provedeno oveéfeni procesu na realnych vzorcich média, véetné
odbarveni média a odstraiovani vicevaznych iontd kovil
pomoci sloupcové chromatografie.

Adsorpéni procesy

Vroce 2003 bude navrzen ekonomicky zdivodnitelny a
pouzitelny postup izolace a vyuziti tekavych odpard
aplikovatelny v provozni pivovarské praxi za ucelem snizeni
obsahu organickych slozek v plynnych efluentech pivovarského
varniho procesu. Cilem je jejich dalsi efektivngjsi vyuziti a
zhodnoceni i k zlepSeni ochrany zivotniho prostfedi. Soucasné
tim bude zakonéena podle pivodniho planu navrhovana dil¢i
cast vyzkumného zameéru.

II) Tepelné procesy a vysoky tlak
Mikrovinny ohfev pii hydrotermické upravé potravin

Dale bude pokracovat studium chemickych a biochemickych
zmén pii klieni a nasledujicim mikrovinném oSetfeni hrachu a
lupiny; zmény skrobu pii mikrovinném oSetfeni pSenice a ryze;
stabilizace pSeni¢nych klickt mikrovinnym ohfevem;

Bude vypracovan navrh zpisobu kliceni a nasledujici
hydrotermické upravy semen hrachu, lupiny a dalSich lusténin
scilem zlepSeni stravitelnosti luSténinovych pokrmt navrh
zpusobu stabilizace pseni¢nych klickti mikrovinnym ohfevem.

Mikrovinny ohfev rostlinnych oleji

Vroce 2003 bude zkouméan vliv pfirodnich antioxidantli na
oxidaci rostlinnych oleji pfi mikrovinném ohievu. Déle bude
vyhodnocen vliv mikrovinného ohievu na vznik sekundarnich
oxidac¢nich produktd v téchto olejich. Bude provedena
identifikace nékterych sekundarnich oxida¢nich produktt
vznikajicich pfi mikrovlnném ohfevu rostlinnych oleji

Extruzni a expanzni technologii

V oblasti extruznich postupi bude zkouman vliv pfidavku
bilkovin a bilkovinnych pfisad na slozeni aromatu cerealnich
extrudat. Déle bude provedena optimalizace podminek extruze
pfi vyrobé extrudovanych krmnych smési

Dale bude extruze studovana ve spojeni s Gpravou potravin pii
tepelném zpracovani pekarenskych materiali za soucasného
pridavkt fortifikator. Bude sledovan vliv oxidacnich
prostiedktl (jodi¢nan draselny) na vlastnosti tést pro jemné
pSeni¢né pecivo, piip. specialni tésta. Vliv vyhodnocen vliv
oxida¢niho plsobeni jodi¢nanu na gliadinové a gluteninové
podjednotky pSeni¢né bilkoviny.

Vysoky tlak

V roce 2003 bude vyzkum v oblasti vysokého tlaku orientovan
na nasledujici problematiku:

a) Optimalizace podminek pouziti vysokého hydrostatického
tlaku pfi konzervaci potravin.

b) Vliv vysokého tlaku na aktivitu enzymt, modifikace enzymd,
vliv modifikace na odolnost modifikovanych enzymu vaci
ucinkiim vysokého hydrostatického tlaku

¢) Vliv vysokého tlaku na funkéni vlastnosti
materiali (véetné vlivu na propustnost plyni)

obalovych

Tepelné procesy
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Budou sledovany pribéhy teplot, teplotni historie v provozech
spole¢ného stravovani (v souvislosti s probihajici kampani
zavadéni systému kritickych bodd) s vyuzitim software Food
Micromodel. Dale bude provadéna analyza nebezpeci
jednotlivych krokd a ziskané informace budou pouzity pii
novelizaci piedpisa.

IIT) Rizeni procesi

Databaze vlastnosti cukernych  roztokd, Skrobu,

$krobovych, glukosovych a fruktosovych sirupi

Na rok 2002 a 2003 byly nové zafazeny tyto cile feSeni:
zpracovani zékladnich dat o vlastnostech $krobu, $krobovych,
glukosovych a fruktosovych sirupt, vlozeni dat do databaze
Nelfood. Do téze databaze budou vlozeny i data o vlastnostech
cukernych roztokd.

V roce 2003 bude dokoncena kompletace databaze fyzikalnich
vlastnosti $krobu, Skrobovych, glukosovych a fruktosovych
sirupi a aktualizovana databaze fyzikdlnich vlastnosti
sacharosy a cukernych roztoki.

Pocitacové Fizeni filmové odparky

Bude dokon¢eno komplexni PC fizeni filmové odparky Armfield
v oblasti hardware i software. Budou vypracovany ulohy pro
vyuziti této pilotni stanice i v laboratornich pracich studentt.

Rizeni chladici krystalizace a stanoveni $ifky metastabilni
oblasti

Rizeni chladici krystalizace sacharidii zroztokt piirodnich
extraktl je zaméfeno na vyvoj metody na stanoveni Sitky
metastabilni oblasti pomoci nizkovykonového ultrazvuku.
V roce 2003 budou zkoumany vlivy riznych parametru (teplota,
michani, slozeni pfimési) a experimentalniho uspofadani na
vysledné hodnoty piesyceni.

Modelovani a znalostni Fizeni bioprocesi

Bude vypracovan model biodegradace lihovarskych obilnych
vypalkt pomoci aerobnich termofilnich populaci
mikroorganismu.

Bude ovéfen matematicky model elektrodialyzy popisujici
transportni jevy pii izolaci a purifikaci kyseliny mlécné
z fermentacnich meédii.

Vroce 2003 bude zkompletovan, plné ovéfen a publikovan
model scezovani v pivovarnické technologii. Soucasné bude
dokoncen a uvetejnén i model predikce obsahu hotkych latek ve
chmelu pomoci snimani spekter ve viditelné a NIR oblasti.

V oblasti pivovarského kvaseni budou experimentdlni prace
zaméteny na dovrSeni vyzkumu problematiky procesu kvaseni
v technologii HGB s kmeny pivovarskych kvasinek
pouzivanych v &s. pivovarech. Kvaseni vySekoncentrovanych
mladin pfedstavuje do urcité miry stresovy proces z hlediska
osmotolerance a ethanoltolerance kvasinek. Monitoring zmén
obsahové vyznamnych latek a tvorby senzoricky vyznamnych
latek by mél urcit vhodnost ovéfovanych kment kvasinek pro
tuto technologii z hlediska zachovani pozadované kvality piva.

Optimalizaci procesi

Budou pokracovat dil¢i studie zamétené na optimalizaci procest
zejména sohledem na zdravotni nezavadnost produkce
(proméfeni teplotniho pole, vyhodnoceni inaktivaéniho uéinku
zahtevu, optimalizace technologickych postupi — napi. odhad
maximalni prodlevy mezi plnénim a sterilaci apod.)

Vroce 2003 budou dokonceny vyzkumy vlivu geneticky
kodovanych  vlastnosti v Ceskych  pivovarech  nejvice
rozsitenych nasadnich kmenti kvasnic pfedevsim na koloidni a
senzorickou stabilitu piva, ovlivnéni téchto vlastnosti
(schopnosti optimalni tvorby zakladnich buketnich latek a
tvorby redox potencialu piva, enzymové aktivity redukce tzv.
komponent staré chuti piva pfedevsim typu karbonyli a tvorby



pfirozenych  antioxidantd )
technologického procesu kvaseni.

podminkami  regulace

1V) Metody na kontrolu technologické jakosti

Vyzkum v této oblasti je orientovan piedevsim na nasledujici
oblasti: Postupy posouzeni dodrzeni deklarované technologie
vyroby potravin, postupy pro detekci defektii potravin,

vyvoj analytickych metod pro hodnoceni technologické jakosti
potravin a postupy na nezavislé posuzovani systému zajisténi
jakosti a zdravotni nezavadnosti (pfiprava podkladii pro
novelizaci pfedpisu a norem atd., sylaby $koleni, publikace)

Aplikace NIR p¥i méfeni parametri cukrovinkafskych hmot
a produkti

Vroce 2003 bude ukoncena kalibrace ruznych typi NIR
spektroskopli pomoci analytickych parametri cukrovinkaiskych
hmot a produktti. Na zaklad¢ kalibraci bude mozné pouzivat NIR
spektroskopii ke technologické kontrole v cukrovinkaiskych
zavodech.

Aplikace NIR pi#i analyze cerealnich vyrobki

Technika NIR bude aplikovana v nasledujicich oblastech:
moznosti predikce alveografickych charakteristik pomoci
NIRS6500, vyhodnoceni vztahti mezi fermentografickymi
charakteristikami kynutého tésta a spektralni analyzou pseni¢né
mouky, predikce tzv. Zelenyho sedimentacni hodnoty
potravinaiské pSenice pomoci NIRS 6500 a stanoveni vlhkosti
tést a zitnych kvasu.

Reologie cerealnich meziprodukti

Budou sledovany vlastnosti fermentovaného pSeni¢ného tésta
pomoci fermentografu SIA (Svédsko): zejména vliv jakosti
pSeni¢né mouky a recepturnich slozek pSeni¢ného peciva, zmény
viskoelastickych vlastnosti tésta, kvasna mohutnost mouky, vliv
podminek fermentace, sledovani kvality pekatského drozdi aj.

Bude pokracovano v zavadéni tzv. Zelenyho testu pro sledovani
pekafské jakosti potravinafské psSenice (zejména vliv pfipravy
pSeni¢né mouky,ovéfeni riznych rezimi pfed mletim, korelace
s reologickymi charakteristikami aj.)

Kontrolni metody v cerealni technologii

Ve spolupréace s CSNI se bude pokraGovat v ipravéch a piipravé
ISO norem a na pfipravé sjednocovani norem Komise pro
evropskou normalizaci (CEN) voblasti obilovin. Bude
pokradovat informacéni a publikaéni CEinnost pro pracovniky
vyrobni praxe vykupu, skladovani i zpracovani cerealnich
surovin ve mlynech, téstarnach a pekarnach.

Bude pokracovat spoluprace pii vypracovani a zavadéni piirucek
spravné vyrobni praxe (GMP) a spravné hygienické praxe (GHP)
v provozech mlyni, pekaren, téstaren, cukraren, vyroby

Pocitacova analyza obrazu (Image analysis™)

V roce 2003 bude metoda IA dale rozvijena v oblasti cerealni
technologie pii hodnoceni pekarenskych produkti — napt.
morfologie pe€iva, pii hodnoceni technologické kvality
cerealnich surovin (granulac¢ni spektrum mlynskych vyrobku),
dale v oblasti krystalizace (on-line fizeni procesu krystalizace,
méfeni velikosti ¢astic) a pii aplikacich v cukrovinkaiském,
$krobatském a tukovém pramyslu.

Vyvoj dalSich spektrilnich a chromatografickych metod
(GC, HPLC), kapilarni elektroforézy a izotachoforézy.

Tyto metody maji na fakulté tradici a v fadé ptipadd byly praveé
zde vypracovany metodiky méfeni pro potravinaisky priimysl
(2002)

V roce 2003 bude ukonéen vyvoj metody stanoveni aldehydd
vpivu pomoci chromatografické metody GC-MS. Stejna
metoda bude pouzita na charakterizaci iso-alfa-hotkych latek.
Déle bude vyvinuta metoda charakterizace zakalu v pivech
pomoci pritokové fluorescencni cytometrie.
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V useku pivovarského kvasného procesu bude provedeno
hodnoceni fyziologického stavu aktivity pivovarskych
kvasinek zahrnujici acidifikani test a metodu prutokové
cytometrie ~ bude  provadéno  zejména v souvislosti
s problematikou kvaseni v techno-logii HGB. Z kvalitativnich
parametril hodnoceni jakosti piva bude pozornost soustiedéna
na optimalni obsah dusikatych latek a aminokyselin z hlediska
senzorické stability piva a jeho pénivosti. Ta bude hodnocena
klasickymi a modernimi pfistrojovymi metodami na zakladé
predchozi izolace WuCinnych slozek. Metoda pritokové
cytometrie bude dale spolu s nové pofizenym piistrojem -
bunéény tiidi¢ (sorter) - vyuzita pro studium zmén projevi
starnuti kvasinek Saccharomyces cerevisiae a k hodnoceni
jakosti napoju (pfitomnost kontaminace, zakalt, apod.).

Porovnani sacharidickych profili vybranych
potravinarskych komodit stanovenych katexovou a
anexovou HPLC

Vyuziti aniontové kapalinové
elektrochemickou detekci pfi stopové analyze sacharidi
ve vzorcich potravin. Srovnani aniontové chromatografie
v alkalickém prostfedi spulzni amperometrickou detekci
(HPAEC - PAD) skationtovou chromatografii vyuzivajici
refraktometrické (RI) detekce.

chromatografie S

Metodika: porovnani sacharidickych profili Skrobovych
hydrolyzatd sriznym DE katexovou a anexovou HPLC;
porovnani sacharidickych profili meda (kvétovy, smiseny,
medovicovy) katexovou a anexovou HPLC; porovnani metod
pro prukazy falsovani medu pfidavkem $krobovych hydrolyzati
katexovou (stavajici) a anexovou (Dionex) HPLC; porovnani
sacharidickych profild dalsich potravinaiskych komodit, napf.
ovocnych §tav, dzust, keCupt apod.; porovnani sacharidickych
profiltt DIA vyrobku slazenych umélymi sladidly.

V) Vy$§i zhodnoceni odpadi a  meziprodukti
potravinafskych technologii a vyuZiti surovin
potravinaiského pramyslu pro nepotravinarské
aplikace

Uplatnéni bilkovinného koncentritu ze syrovatky

Pii studiu problematiky pfipravy a uplatnéni bilkovinného
koncentratu ze syrovatky budou zkoumany aplikace pti vyrobé
ptirodnich syri (WPC). Cilové etapy: modifikace koncentratti a
aplikace v potravinafském pramyslu.

VyuZiti nadbyte¢né produkce Fepkového oleje

V roce 2003 bude dale studovano vyuziti nadbytecné produkce
fepkového oleje pro emulgované a pokrmové tuky. Cilové etapy:
interesterifikace fepkového oleje a konverze alkylesterti s
ethylenoxidem a vybranymi polyoly

Dalsi oblast vyzkumu bude orientovana na vyuziti fepkového
oleje (derivati) a sacharosy (cukroesterl, cukroglyceridy) na
vyrobu tenzidli (biologicky rozlozitelné slozky praskovych a
tekutych detergentti, ndhrada fosfati v pracich praskach a
prostiedcich na myti nadobi). Cilova etapa: vyvoj prostfedkl a
studium jejich u¢innosti.

Fermentace pFirodnich extraktii na bioethanol

Bude vyhodnocena moznost vyuziti netradi¢nich sacharidickych
zdroji — riznych typu rostliny Jakon — pro zpracovani pro
potravinaiské i nepotravinarské ucely.

Vypalky z fermentace a destilace surové fepné $tavy budou
podrobeny riznym typim odpafovacich procesi a ze
zahusténého produktu bude krystalizaci ziskavan siran draselny a
sodny. Budou vyhodnoceny zakladni data odpafovaciho a
krystaliza¢niho procesu véetné hmotnostni bilance.

Zhodnoceni lihovarskych vypalki pro krmné ucely

Déale bude pokracovat studium problematiky zhodnoceni
lihovarskych vypalkii pro krmné ucely. Cilem vyzkumu je
ziskani nutricné hodnotnych frakci pouzitelnych jako ,,BSE-
free* bilkovinny koncentrat.



Moderni postupy v baleni potravin

V oblasti modernich postupt v baleni potravin bude vénovana
pozornost nasledujicim tématim: Optimalizace zplsobu
pifipravy obaltl s antimikrobialni funkci, rozvoj techniky
sledovani propustnosti folii pro plyny a vodni péaru, vyzkum
v oblasti minimaln¢ opracovanych potravin, zejména baleni
dychajicich potravin v atmosféte s vysokou koncentraci kysliku
a studium antioxidac¢nich vlastnosti vedlejSich zemédélskych
produktt

Vyvoj biodegradabilnich obalii na bazi polysacharidii

Nadale bude vénovana pozornost hydrofobizaci materiali na
bazi skrobu a celulosy jejich povrchovou upravou pomoci
biologicky odbouratelnych synthetickych polymerd na bazi
kopolyamidi a kopolyestert.

Vyvoj derivati pektini, chitinu a kyseliny ferulové

V roce 2003 bude pokracovat derivatizace pektint s alkylaminy,
alkyldiaminy  (poCet  uhliki  2-18), hydrazinem a
hydroxylaminem. Derivaty budou charakterizovany pomoci
organické analyzy, vibra¢ni spektroskopii a NMR spektroskopii.
Modifikaci pektinti vzniknou derivaty, které na rozdil od pektint
maji zménéné fyzikalné-chemické vlastnosti. Pfedpokladané
pouziti — stabilizatory emulzi, vazani Zluovych kyselin a ¢isténi
odpadnich vod.

Bude provadéna izolace a charakterizace chitinovych komplexti
s daldimi polysacharidy z riznych biologickych zdrojii. Ugel —
nalezeni novych zdroju chitinu, ktery je surovinou pro vyrobu
chitosanu. Chitosan je U¢inna pfidatna latka v komer¢nich
potravinovych dopliicich, 1écich a kosmetice.

Bude pokracovat studie komplexu pektin-kyselina ferulova ve
vyslazenych fepnych fizcich, které jsou vedlejsim produktem
v cukrovarnictvi. Kyselina ferulovad je zdrojem pro vyrobu
vanilinu a dulezity antioxidant, coz je zvlasté¢ zajimavé ve
spojeni s fepnym pektinem.

VZ MSM 223100006 -  Biochemické,
mikrobiologické a molekularné genetické studie
vytvarejici teoreticky zaklad pro moderni
biotechnologie

1. Studium struktury a funkce biomolekul

L1 Viiv sacharidové asti glykoproteinit na funkci
glykoproteinu

V roce 2003 se chceme pfedevsim soustfedit na vyuziti novych
metodik studia konformace proteini pomoci hmotnostni
spektrometrie. Jde o mapovani povrchii na zakladé specifickych
chemickych modifikaci reaktivnich postrannich fetézcl
aminokyselin a vyhodnoceni jejich dostupnosti pro jednotliva
modifikac¢ni ¢inidla. Timto zpisobem by mély byt prostudovany
konformac¢ni  rozdily mezi glykoproteiny a jejich
deglykosylovanymi derivaty. Do konce roku 2003 by mély byt
publikovany vysledky tykajici se vSech dosud studovanych
glykoproteint, tedy orosomukoidu, fetuinu, glukosaoxidasy a
invertasy.

1.2 Studium glykosylace a transglykosylace

Bude studovana prostorova struktura [-galaktosidasy z
psychrotolerantniho kmene Arthrobacter sp. C2-2. Pii tomto
studiu budou vyuzity metody modelovani (predikce struktury,
metody s vyuzitim silového pole), coz umozni sledovat podstatu
adaptacniho procesu pro funkci enzymu pfi nizkych teplotach.

Dale bude isolovana a charakterisovana [-galaktosidasa z
psychrofilniho kmene Arthrobacter sp.C1l-1. Jeji struktura a
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vlastnosti budou porovnany s [-galaktosidasou z vySe
uvedeného psychrotolerantniho kmene C2-2.

1.3 Posttranslacni fosforylace proteinii a peptidii

Pomoci analytickych metod vyvinutych na modelovych
proteinech budeme sledovat mnozstvi fosfatovych skupin
v bilkovinach isolovanych z fady vzorka lidskych tkani (dentin,
pepsinogeny a pepsiny). Ke studiim budou pouzity techniky na
bazi kapilarni elektroforesy, monoklonalnich protilatek a HPLC
technik. Bude dokoncena studie vlivu fosforylace na proteolyzu
bilkovin.

Podobnymi experimentalnimi pfistupy bude studovan vliv
myristylace a biologicky relevantnich bodovych mutaci na
konformaci a stabilitu strukturnich proteini retrovird. Pro tuto
praci bude pouzit myristylovany matrixovy protein a jeho
nemyristylovany analog.

1.4 Enzymoimunoanalysa hapteni

Stanoveni N-methylkarbamati v modelovych a realnych
vzorcich potravin a jiného biologického materialu

Vyvoj specifického imunochemického formatu pro detekei
Listeria monocytogenes v potravinach

1.5 Fosfolipasy v rostlinném metabolismu lipidu a fosfolipidii

Program projektu vroce 2003 bude vychazet zvysledki
dosazenych v predchézejicich letech feSeni. Budeme pokracovat
ve studiu funkce fosfolipas v procesech pfenosu signalu
v rostlinnych bunkach zejména v obranné reakci rostliny proti
stresovym faktorim, zv1asté po puisobeni elicitori a chemickych
induktort SAR (kyseliny salicylové, benzothiadiazolu).Déle se
zaméfime na studium regulace aktivity fosfolipasy Dz kli¢nich
rostlin Brassica napus.

1.6 Vliv vybranych vnéjSich faktorit na aktivitu technologicky
zajimavych enzymi

V oblasti vlivu vysokého isostatického tlaku na aktivitu a
stabilitu potravinafsky vyznamnych enzymi bude pokracovano
ve studiu potencialniho vlivu pfidanych stabilizator( na stabilitu
enzymu glukosaoxidasy, papainu, askorbatoxidasy,
polyfenoloxidasy a pektinesterasy. Jako stabilizujici aditiva
budou testovany  alkoholické cukry a  neredukujici
oligosacharidy. Vliv vysokého tlaku bude porovnavan
s termostabilitou uvedenych enzymil. Bude studovan vliv
chemické modifikace zminénych enzymi na jejich stabilitu vici
obéma vlivam.

1.7 Biologicky aktivni derivdtii sacharidii a studium interakci
na molekulové urovni

V ramci studia prostorového uspotfadani sacharidd bude v roce
2003 zahajeno systematické mapovani konformacniho prostoru
vsilovém poli AMBER, ¢&imz bude uzaviena kapitola
mapovacich analyz na tGrovni molekulové mechaniky. Se
silovymi poli CFF97 v programu Discover a AMBER budou
zapoCaty molekularné-dynamické studie s explicitni pfitomnosti
molekul rozpoustédla. VIliv rozpoustédla na prostorové
uspofadani jednoduchych monosacharidi bude rovnéz studovan
kvantové  chemickymi  vypolty s pouzitim  dostupnych
solvata¢nich modeld v programu Gaussian98.

Vypracovana metodika pfipravy diastereoisomernich C-
disacharidi, obsahujicich D-glukosu nebo D-galaktosu spojenou
methylenovym mustkem se 2-deoxyglukosou bude pouzita i pro
synthesu odpovidajicich C-disacharidl s konfiguraci D-manno
tak, aby bylo mozno vyhodnotit biologickou aktivitu téchto
potencialnich inhibitord glykosidas v zavislosti na jejich
struktufe.

Optimalizovany protokol Mitsunobuovy aktivace hydroxylovych
skupin bude pouzit pifi piipravé analogi 5’-thioadenosinu
modifikovaného thioheteroarylem v poloze 5°. Zaroven budou
pfipraveny nukleosidy, které budou mit cukernou ¢ast molekuly
modifikovanou pfipojenym pyrazolidinovym kruhem v poloze
3as5’.



2 Vyutziti biologického potencidlu mikroorganismii a rostlin
v priumyslovych a environmentalnich technologiich

2.1 Mikrobialni degradace organickych polutantii

Dokonéeni komplexni metodologie monitorovani a
charakterizace procesu kolonizace modelovych nosict
populacemi prokaryotnich a eukaryotnich kment s pouzitim:
navrzeného pritoéného systému a analyzy obrazu. Studium vlivu
hydrofobicity buné¢ného povrchu a povrchové vazanych
polysacharidi na vyvoj biofilmu modelovych biodegradért. Vliv
huminovych latek v ptipravé a reaktorové (biodegradacni) funkci
biofilmu.

Priprava a testovani novych napliovych materiali pro biofiltry

eliminujici uhlovodiky. Individualni studium degradace benzinu
Natural, acetonu a fenolu se zaméfenim na hydrodynamické
chovani, typ biodegradéru, kinetiku procesu a navrh a ovéfeni
biotrikling filtru“. Izolace, identifikace a testovani novych
biodegradért vici nitroslouc¢eninam.

2.2 Mikrobialni biomasa pro sorpci téZkych kovii

V roce 2003 budou pokracovat experimenty vénované sorpci
tézkych  kovli na  peptidy  produkované  geneticky
modifikovanymi bakteridlnimi kmeny do rustového media.
Zamétime se na moznost jejich imobilizace a charakterizaci
vzniklych nosica.

V navaznosti na zprovoznéni elektrochemického senzoru na
analyzu tézkych kovi v roztoku v on-line rezimu bude v roce
2003 pokracovat jeho zapojeni na vytok zkolony plnéné
bisorbentem a budou pokracovat pokusy ve ctvrtprovoznim
méfitku. Jako bisorbenty tézkych kovi budou pouzity materialy
vyvinuté v predchozich letech. Pro navrh bioadsorberu bude
pouzit pocitacovy model rovnéz vyuzity v predchozich letech.
Bude rovnéz studovan vztah tvaru sorbentu na ucéinnost
biosorbee a bude doplnéno studium vlivu kultiva¢nich podminek
biosorpéniho materidlu na jeho biosorpéni vlastnosti. Budou
rovnéz testovany nové peptidy navrzené na zakladé
pocitaového modelovani a které byly navrzeny tak aby
preferenéné vazaly ionty Hg®".

2.3 Mikroorganismy v biodegradacnich a dekontaminacnich
procesech

V oblasti dekontaminacnich procesti bude i nadale vénovana
pozornost zpusobu kontroly procesu dekontaminace vzduchu v
provoznich  biofiltrech  instalovanych v lakovnach v
Krusnohorskych strojirnach v Komotanech a ve Vysoké Peci.
Na zakladé modelovani spolu s chemicko-inzenyrskymi vypocty
budou stanoveny potfebné rozméry a poté bude instalovan
biofiltr v lakovné v Radonicich pro halu s ruénim stiikdnim
barev. Bude zjistovana biologicka odbouratelnost vybranych
latek — potencidlnich  kontaminanti ze zemédélsko-
potravinaiského komplexu — pomoci pouzivanych kment rodu
Acinetobacter a Klebsiella.

2.4 Mikroorganismy v potravindiskych technologiich

1) Pfenos genti nisinového operonu mezi riznymi kmeny
Lactococcus lactis konjugaci. Charakterizace fenotypu a
genotypu novych generaci transkonjugovanych kment
Lactococcus lactis.

2) Indukce produkce bakteriocini (acidocin CHS, nisin) pomoci
ruznych metod.

3) Pokracovani identifikace antifungaln¢ aktivnich metaboliti
BMK.

2.5 Studium toxicity latek pomoci bunék

V ramci vyzkumu zaméfeného na monitorovani negativniho
vlivu xenobiotik a sloucenin z nich vznikajicich v prostiedi
mikrobialni degradaci bude pokracovat stanoveni toxicity
degradacnich produkti vybranych skodlivych latek uvadénych
uméle do zivotniho prostfedi. V tomto bodé bude rozvinuta
spoluprace se skupinami zaméfenymi na biodegradaci polutantli
v ramci zaméru. Toxicita bude vyhodnocovana pomoci lidskych
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bunék ve tkanové kultufe (konkrétné HeLa buiiky). Pro zvySeni
citlivosti se pokusime vyvinout buriky vhodné pro fluorimetrické
vyhodnocovani (napf. exprese GFP).

3 Genové inZenyrstvi v biotechnologiich

3.1 Rozvoj technik genového inZenyrstvi

Budou klonovany, exprimovany a izolovany vybrané enzymy
biodegrada¢ni drahy v bakteriich Rhodobacter capsulatus,
Rhodopseudomonas  palustris  ptipadné v Alcaligenes sp.
Pozornost se bude vénovat metabolismu chlorovanych bifenyla.

3.2. _Funkcéni genomika vybranych genomii

Bude pokracovat vyzkum v oblasti studia exprese retrovirovych
proteind, zejména s cilem nalézt oblast minimalni domény pro
tvorbu castic s fluorescenéni znakou pro ovéfeni moznosti
internalizace kapsid ve tkanovych kulturach. Bude ovéfena
lokalizace vybranych domén v lidskych bunikdch a jejich
ptipadny cytopaticky efekt.

3.3 Mikrobidlni kmeny pro potravindgiské technologie

a) DNA analyza geneticky modifikovaného kmene
Lactobacillus plantarum produkujiciho L(+) isomér mlééné
kyseliny. Testovani jeho genetické a produkéni stability za
laboratornich podminek.

b) Charakteristika vybranych kmen termofilnich
bakterii (napt. Bacillus stearothermophilus CCMI 237 )
metodami DNA analyzy a metodami fenotypové analyzy
(aplikace fluorescenénich sond, pritokova cytometrie),

c) Aplikace metod prutokové cytometrie ke sledovani
projevi starnuti kvasinek Saccharomyces cerevisiae (wt,
mutace RAS2vall9, RAS2vall9,ser33, RAS2ser33),
hodnoceni bunééného cyklu, obsahu DNA a analyza znaki
bunécné smrti.

VZ MSM 223100007 — Reakéné-transportni
chemicko-inZenyrské systémy a jejich
dynamické chovani, modelovani a Fizeni
chemickych a biotechnologickych procesi

1. Chemicko-inZenyrské  reak¢né-transportni
modelovani systému a experimentalni verifikace

systémy,

1.1. Vyzkum dynamiky a metod Fizeni heterogenné-
katalytickych reaktorti a adsorpénich zarizeni, zvlasté
zaméfeny na vyuZiti monolitickych reaktori.

Experimentalni prace v oblasti vyzkumu dynamiky a metod
fizeni monolitickych reaktori budou zaméfeny na upravu a
vyuziti vybudovaného experimentdlniho pocitacem fizeného
reaktoru k méfeni riznych typt katalyzatort (TWC — three —way
catalyst, SCR — selective catalytic reduction Kkatalyzator,
kombinovanych katalyzatort, kombinace vice typl katalyzatora
— katalyzator s vysoko a nizkoteplotnim ukladanim NOx). Bude
navrzeno experimentalni zafizeni pro méfeni transportnich
parametri (efektivni difusni koeficient) ve vrstvé katalyzatoru
(,,washcoat) na kovovém nosi¢i. Vramci vyuziti metod
matematického  modelovani budou  vyvinuty  pfislusné
matematické modely a budou pouzity pro vyhodnoceni
parametrii na zakladé naméfenych experimentalnich dat a pro
studium a navrh nestacionarniho provozu reaktord.

Provoz  zkonstruovaného  katalytického  reaktoru
srecyklem, ktery umoziuje studovat kinetiku reakci a
transportni efekty v izotermnich podminkach pfi fizené intenziteé
vnéjsiho piestupu hmoty bude ovéfovan pro TWC a SCR
katalyzatory. Vyvinuté matematické modely budou pouzity
k vyhodnoceni kinetickych a transportnich parametru.

1.2. Identifikace  charakteru toku fazi zafFizenim
vsouvislosti  snavrhem provozni velikosti a
optimalizaci provoznich podminek zejména u procesi
vyuZivanych p¥i ochrané Zivotniho prosti-edi.



1.3.

1.4.

>

1.5.

Mgfeni integralnich charakteristik pro modelovani
pfenosu hmoty v mechanicky michanych systémech plyn-
kapalina: Bude provadéna vystavba nové michaci aparatury
pruméru 600 mm se 3 michadly. Pokracovani v promé&fovani
lokalnich intenzit disipace energie v okoli riznych typu
michadel v disperzi kapalina - plyn. (Michadlo Techmix
335, michadla se Sikmymi lopatkami - Pitched Blade,
michadla Narcissus, Rushtonovy turbiny). Porovnani bude
provedeno pro rizné typy vsadek jako jsou vsadky
koalescentni, nekoalescentni a viskozni.

Studium vlivu fyzikalnich vlastnosti fazi na intenzitu
mezifizového pienosu hmoty, metody pouZiti
absorpénich dat pro modelovani rektifikaénich kolon.

Zakladni  otdazky  mechanismu  mezifazového
transportu  hmoty v disperzich kapalina-plyn: Zpfesnéni
metodiky méfeni zadrze plynu v disperzi jednak v
probublavané kolon¢ a jednak v mechanicky michané
nadobé. Budou dokonCena meéfeni mezifazové plochy a
koeficientu pfestupu hmoty ve vsadce s ptidavkem
odpénovadla. Proméfeni fyzikalnich vlastnosti, t.j. hustota,
povrchové napéti, viskozita modelovych vsadek.

Studium integralnich charakteristik toku fazi a
mezifazového transportu hmoty ve vézovych vyménicich
hmoty (plnéné absorpéni a destilacni kolony): Bude
ovéfovana na pracovisti navrzena metodika stanoveni
objemovych koeficientl pfestupu hmoty na stran¢ plynu a
kapaliny v destilacni kolon¢. Metodika vychazi z diive
namétenych absorpénich a destila¢nich dat na sypané vyplni
Pall krouzkd a destilacnich systémech metanol-etanol a
etanol-voda.

Vytvoteni a ovéfeni modelu viceslozkové destilace
vychazejiciho z naméfenych dat dil¢ich koeficientd pfestupu
hmoty. Experimentalni ovéfeni modelu bude provedeno s
destila¢nim systémem etanol-metanol-voda.

Modelovani a simulace stupiiovych a spojitych
separa¢nich procesi.
Budou zalozeny a systematicky rozSifovany

databanky fyzikalné chemickych vlastnosti uhlovodiku tak,
aby mohly byt vyuzivany pro vybér realnych slozek
charakterizujicich mnohaslozkové ropné smési.

Budou dale rozpracovavany metody netradicni
charakterizace ropnych frakci pomoci vybranych realnych
slozek vychazejici z matematického modelovani ziskavani
destilacnich kiivek tak, aby ziskand slozeni nahradni
charakterizani smési mohla byt pouzita pfi modelovani
separacnich zatizeni zpracovavajicich tyto frakce a to nejen
pro pfipad existence jediné ale i dvou kapalnych fazi.

Bude rozpracovan dynamicky model nerovnovazného
stupné typu V-L1-L2 vychazejici pii popisu rovnovahy L1-
L2 a d&ju prenosu hmoty na rozhrani V-L1 ze stavové
rovnice (napt. Pengovy - Robinsonovy) tak, aby mohl byt
standardné vyuzivan ke stacionarnimu a dynamickému
modelovani rektifika¢nich kolon v primyslu zpracovani
ropy.

Studium hydrodynamickych charakteristik v jedno-
dvou- a tfifazovych modelovych reaktorech,
makronestabilni chovani.

Vyzkum a modelovani prabéhu homogenizace
kapalné faze. Experimentalné bude sledovan prubéh
homogenizace kapalné vsadky v zavislosti na riznych
provoznich podminkach: pocet a typ michadel, vlastnosti
kapalné faze (viskozita a povrchové napéti), primér zm a
smaceci thel pevné faze.

Budou pocitany parametry modeli popisujicich
prubéh homogenizace kapalné faze: bunikovy model,
disperzni model a stochasticky model. Dale budou
porovnany parametry spoc¢tené metodou CFD s parametry
ziskanymi z experimenttl.
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. Modelovani

Studium suspendacnich charakteristik pfi michani
dvoufazového systému kapalina-pevna faze pro rtizné typy
axidlnich michadel s rovnymi a tvarovanymi lopatkami
(Lightnin A315, Techmix 335) v zavislosti na velikosti
Castic, koncentraci a geometrickém usporadani pti michani
suspenzi v nadobé poloprovozniho méfitka. Vysledky
méfeni budou porovnany s charakteristikami vypoctenymi
pomoci CFD (program FLUENT, nadstavba MIXISIM).

Experimentalné bude studovana separace pevnych
castic flotaéni metodou. Bude sledovan vliv fyzikalnich
vlastnosti rozhrani pevna faze, kapalina a plyn. Tyto
vlastnosti jsou charakterizovany povrchovym napétim a
smacecim uhlem. Pro méfeni povrchového napéti bude
vyuzita stavajici aparatura a pro méfeni smacecich uhlu je
vyvinuta metodika s vyuzitim videotechniky.

Budou studovany nestandardni pritoéné michané

vicefazové  systémy. Experimentdlni daje  budou
zpracovany pomoci nové vytvorenych modeli.
Projevy  makro-nestabilitniho  charakteru  toku

kapalnych vsadek v mechanicky promichavanych nadobach
budou studovany prostfednictvim analyzy silovych ucink
kapaliny na radialni narazky v nadobé. Zaznamy casového
prabéhu tangencidlni slozky sily pisobici na narazku budou
analyzovany metodami nelinedrni analyzy Casovych fad
s cilem dekomponovat méfeny signal na slozky odpovidajici
nestabilitim toku s riznymi charakteristickymi ¢asovymi a
prostorovymi méfitky. Bude pfitom vyuzito technik
uvadénych vbodé 3.5 tohoto vyzkumného zaméru.
Jednotlivé slozky signalu budou pak vyuzity k rekonstrukci
chaotickych atraktorti, pro které pak budou vycisleny
hodnoty jejich invarianti (napf. dimense a Ljapunovovy
exponenty) v zavislosti na provoznich podminkach michadla
a michaciho zafizeni a v zavislosti na poloze méficiho mista
na nardZce. Prostorové rozlozeni hodnot invariantd podél
narazky bude vyuzito k vyvozeni zavéru pro konstrukci a
provoz michacich nadob.

dynamiky  polymeracnich  procesi
v heterogennich reaktorech, vyuZiti mikroreaktori.

Budou studovany problémy rustu a morfologie ¢astic
polymeru v heterogennich katalytickych reaktorech. Bude
nadéle zdokonalovano zafizeni pro experimentalni studium
kinetiky heterogenné-katalytickych polymeraci a
sorpci/desorpei v minireaktoru malého objemu s moznosti
gravimetrického sledovani rychlosti pfiristku hmotnosti
Castic polymeru pii teplotach do 150°C a tlacich do 50 bar.
Experimentalni zafizeni bude upraveno pro provadéni
experimenti v prutoku plynné faze. Pozornost bude
vénovana predev$im ranému stadiu vyvoje ¢astic polymeru
véetné problému odpafovani tékavého ziedovadla
z poréznich Castic.

Experimentalné¢ ziskané mikroskopické obrazky
(napf. SEM a TEM mikroskopie) ¢astic polymeru a
katalyzatoru budou systematicky analyzovany prostfedky
matematické morfologie. Na zaklad¢ jiz vyvinutych a nové
vyvijenych metodik meso-skopického modelovani bude
probihat ovéfovani prediktivniho modelu pro popis
morfogeneze Castic polymeru. Tedy modelovaci metodiky
jsou zalozeny na konceptech rekonstruovaného porézniho
nebo vicefazového prostfedi a na reprezentaci porézniho
prostiedi aglomeratem mikro-elementl s visko-elastickymi
interakcemi.

Bude testovana potencialni aplikace mikro-
technologii zalozenych na skle FOTURAN pro vystavbu
mikro-fluidniho reaktoru, ktery by umoznil rychlé ovéfeni
kinetickych vlastnosti heterogennich katalyzatorti. V mikro-
kanalkovych zafizenich lze studovat proces bobtnani a ristu
polymernich ¢astic, vliv obtoku ¢astice na jeji rust, teplotu
rostouci Castice bezkontaktnim méfenim a lze visualné
zaznamenavat morfogenezi Castic. Budou pfipraveny a
analyzovany koncepty vystavby téchto zafizeni a jejich



aplikace pfi teplotach do 100°C a za mirné zvySenych tlakd
pfi hermetickém oddéleni od okoli.

1.7. Vliv elektrického pole na pribéh reakci a separaci
produktii v chemickych, biochemickych a biologickych
systémech - multifunkéni reaktory.

Bude pokracovat experimentalni studium vlivu intensity

elektrického pole na prab&h enzymovych reakci se
soucasnou separaci slozek pfi enzymovych reakcich
s prumyslové  vyznamnymi enzymy imobilizovanymi
v pfirodnich nebo syntetickych hydrofilnich polymernich
gelech. Soucasné bude probihat vyvoj a praktické ovéfovani
experimentalnich metod pro ur€ovani transportnich (véetné
elektro-transportnich)  charakteristik reakénich  slozek
uvedenych enzymovych systému, jejichz hodnoty jsou
uzivany pii matematickém modelovani enzymovych
reak¢nich systému vystavenych vnéjsimu elektrickému poli.
Studium vlivu elektrického pole na reakéni rezimy
v enzymovych systémech bude rozSifeno na systémy
s periodicky proménnou intensitou elektrického pole a
s periodicky proménnou vstupni koncentraci substratu, kdy
lze v ptfipadé¢ reakci produkujicich nebo spotfebovavajicich
vodikové ionty dosahnout zvySeni Casové zpriamérnéné
hodnoty faktoru ucinnosti reakce. Budou zahajeny
experimentalni studie s biotransformacemi vyuzivajicimi
zivé imobilizované mikrobialni buiky vystavené uéinkim
vné&jsiho elektrického pole v mikroreaktorovych soustavach.
Pozornost bude téz vénovana moznostem kombinace dvou
nebo vice (komplementarnich) biotransformaci v jednom
reaktorovém systému.

Vyzkum bude zaméfen na vyvoj mikroreaktoru
umoziujiciho vkladani definované intenzity elektrického
pole na kultury mikroorganismi a pozorovani jeho ucinki
na chovani mikroorganismi jak na trovni kultury (velikost
zorného pole 10 x 10 mm) tak na Grovni bunék (zorné pole
0,3 x 0,3 mm).

Experimentalné bude studovan vznik koncentracnich
struktur a chemickych vin v disledku interakce
autokatalytické reakce, difuze a konvekce, a vliv migrace
iontovych slozek ve vlozeném elektrickém poli na tyto
struktury. Dale bude studovan vliv vlozeného elektrického
pole na pohyb améby Physarum polycephalum.

Popis reagujicich systémd iontového charakteru tvofi
zaklad popisu palivovych ¢lankd a biologickych systémil.
Vyvinuté vypocetni postupy a software budou upraveny tak,
aby kromé popisu migrace v elektrickém poli uvazovaly i
vliv konvekce a povrchovych jevi. Budou ovéfeny pro
navrh mikro-zafizeni a pro systémy s membranami
svazanymi ionty. Bude pokracovat modelovani vlivu
elektroosmotickych jevi. Experimentalni prace s mikro-
reaktory a studium separace v mikro-zafizenich budou
pokracovat s diirazem na vyuziti technologii s fotocitlivym
sklem FOTURAN. Bude vyuzivana jednotka na leptani skla,
zatizeni pro osvit fotocitlivého skla a postupy rovinného
brouseni a lesténi desek fotocitlivého skla. Prototypy
universalnich mikro-zafizeni (vyméniky, elektrolyticka
dioda a tranzistor) budou testovany s ohledem na jejich
pouziti ve specifickych zafizenich.Bude dale rozvijen
software pro modelovani elektrolytickych prvki.

2. Modelovani, simulace a Fizeni chemicko-technologickych
a biotechnologickych procesi a systémi, informaéni
technologie a inZenyrské informacni systémy v chemii a
potravinarstvi

2.1. Koncepéni procesni design a modifikace stavajicich
chemicko-technologickych a pfibuznych procesi
z hlediska legislativnich a jinych aktudlnich poZadavkiu
pro bezpecnost, ekologii a ispory energii.

V oblasti bezpecnosti a spolehlivosti je ¢innost zaméfena
na vypocet mnozstvi hoflavé a toxické latky v oblacich typu
puff a plume a na zpracovani zkuSenosti z piipadovych
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2.2.

2.3.

2.4.

studii vypo¢tu individualniho a spolecenského rizika pti
havariich.

V oblasti bezpecnosti a spolehlivosti budou studovany
synergetické efekty v ptipadé havarii.

V oblasti procesniho designu je tematika zaméfena na
vyuziti bilan¢nich vypoctl a matematického modelovani pro
sledovani fugitivnich unik VOC.

Expertni a znalostni systémy pro podporu modelovani,
metody umélé inteligence.

Metody umélé inteligence lze aplikovat jako podplrné
metody vecelé fadé vyznamnych oblasti chemického
inzenyrstvi. Budou vyuzivany neuronové sit¢ k vytvareni
empirickych modeltl slouzicich jako nahrada slozitych
rigordznich modelt, které nelze pouzit pro modelovani nebo
fizeni procesti vredlném case nebo které jsou obtizné
sestavitelné. Tato metodika bude vyuzita mimo jiné pro
studium adaptivniho fizeni nestacionarné provozovanych
katalytickych reaktorti a bioreaktorti a pro apriorni urceni
poctu fazi ve vicefazovych systémech, viz. body 1.1., 2.4.,
2.6.

Studium diskrétnich optimaliza¢nich metod pro fesSeni uloh
z oblasti umélé inteligence
pfi  uceni hierarchickych a samoorganizujicich se
neuronovych siti. Studium metod fraktalniho modelovani,
konstrukce matematickych modeld pro generovani fraktalni
mnoziny, studium iteracnich procest, heuristicky pfistup k
modelovani fraktalt.

Modelovani, optimalizace a ¥Fizeni hmotnych toki
v logistickych Fetézcich chemickych a potravinaiskych
vyrobki.

Vyzkum vyvoje struktury dodavatelskych fetézcu
chemickych a potravinaiskych vyrobkt a jejich vliv na
fizeni nakupu, vyroby a distribuce :

Transformace logistickych fetézel, vyzkum vyvoje
dodavatelskych fetézci v oblasti chemie a potravin

Podminky horizontalni a vertikalni

hmotnych toktl

integrace fizeni

Integrace marketingového, logistického a finan¢niho fizeni
v Supply Chain managementu

Implementace teorie omezeni v fizeni dodavatelskych
fetézcl

Metody
fetézcich

identifikace uzkych mist v dodavatelskych

Analyza vlivu integrace dodavatelskych fetézcti na fizeni
vyroby

Pfenos informaci pro
v dodavatelském fetézci

integraci planovacich c¢innosti

Implementace prognostickych metod pro
odhad poptavky

integrovany

Analyza vlivu prostfedi dodavatelskych fetézci na
hodnotovou stranku materialovych tokt

Metody sbéru, analyzy a zpracovani ¢asovych Fad
digitalizovanych ~ zaznami  chovani  chemicko-
inZenyrskych systémi.

Studium a navrh novych metod analyzy a cislicového
zpracovani signalt a obrazl, aplikace diskrétni Fourierovy
transformace a Wavelet transformace, Cislicova filtrace a
potlaovani rusivych slozek signall a obrazi, metody
dekompozice a rekonstrukce signald a obrazi

Studium vlastnosti Lukasiewiczovy algebry,
v ¢islicové filtraci a zpracovani obrazi

aplikace
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Aplikace fuzzy logiky ke zpracovani obrazi, vyvoj fuzzy
metod pro zvySeni vypovidaci schopnosti obrazové
informace

Rozbor metod SVD a QR faktorizace pro konstrukci
modelt Casovych fad, odhad intervali spolehlivosti, navrh
novych metod pro optimalizaci umélych neuronovych siti,
algoritmizace linearnich a nelinearnich metod modelovani
signalt, uziti navrzenych metod pii segmentaci, klasifikaci a
predikei ¢asovych fad

Statistické metody ¢islicového zpracovani signali pro
analyzu, filtraci a dvourozmérnou interpolaci, analyza
druzicovych snimkii a Casovych fad zneci§téni zivotniho
prostiedi

Uziti metod zpracovani signali a obrazii pro analyzu,
dekompozici, zvyraziiovani a klasifikaci biomedicinskych
signald a obrazl, analyza dat spotieby energie a jejich
predikce, lokalizace zdroji znecistujicich latek ovzdusi
metodami ¢islicového zpracovani signalii

Aplikace informacnich technologii a pocitacové grafiky
pro vzdalenou analyzu signald a obrazi, uziti Matlab Web
serveru, implementace vybranych algoritmt, tvorba a
rozsifovani databaze signalll a obrazi

Chemické senzory a aplikace senzorii pro monitorovani
a Fizeni procesu.

Vyzkum principtl, vlastnosti a aplikaci vybranych typt

senzoru:

>
>

Polovodi¢ové senzory

moznosti
polovodici

Porovnani vlastnosti a aplikaénich
polovodiovych  senzori s anorganickymi
(oxidové senzory) se senzory na bazi organickych
polovodici. - Dalsi vyzkum voblasti organickych
polovodict, a to jak ve formé vodivostnich senzort, tak ve
form¢ tranzistor fizenych polem sftidici elektrodou
pokrytou organickym polovodic¢em.

Pokracovani vyzkumu alternativnich metod snimani a
vyhodnocovani signadlu u vodivostnich senzorii (napi.
citlivost definovana podle posunu fazového rozdilu mezi
napétim a proudem) pii vyuziti novych softwarovych a
technickych prostiedkd. Vyuziti UV-VIS spektroskopie
s vlaknovou optikou, absorpce, luminiscence, analyza a
vyhodnoceni spekter pro charakterizaci vrstev. - Pfiprava
senzorli snové koncipovanymi substraty s efektivnéjsim

usporadanim soustavy elektrod. Depozice vybranych
materiald  technikou MALDI (deposice ze silné
podchlazeného substratu), porovnani parametri vrstev

deponovanych pomoci L-CVD, klasické PLD a PLD
vylepsené o0 MALDI. - Navrh novych materialti pro aktivni
vrstvy (napf. na bazi phtalocyaninil), pouziti perspektivnich
dopantli, katalyzatord. - Experimenty se selektivnimi
membranami.

Pelistorové senzory

Studium teplotniho rezimu pelistorovych senzort; studium
vlastnosti pelistorti v interakci s organickymi
halogenderivaty a s organokfemiCitymi latkami. — Meéfeni
s pelistorem v ekvitermnim rezimu s vyuzitim signalového
procesoru pro fizeni méfeni a sbér naméfenych dat.
Realizace zafizeni vyuzivajici dynamického sméSovani pro
kontinualni pfipravu kalibra¢nich smési pro dlouhodobé
ovéfovani vlastnosti senzori.

Optické senzory

Dovybaveni pracovi§té pro snimani a zpracovani obrazu
mikroskopickych  objekti  snadno  konfigurovatelnou
technikou univerzalniho charakteru, umoziujici pruzné
ptizpiisobeni pracovisté pro pozadovany druh méfeni.
Predpoklada se volba ruéniho nebo automatického procesu
zpracovani a analyzy obrazu ve spojeni s PC vybavenym
hardwarovym stykovym modulem a dopliikovym softwarem

23

2.6.

2.7.

v prostfedi programového produktu LabView. - V oblasti
detekce mikroskopickych castic v laserovém paprsku je
planovana realizace funkéniho vzorku pfenosného piistroje
pro detekci znecisténi atmosféry pevnymi Casticemi. -
Aplikaéni vyzkum v oblasti optickych vlaknovych senzori
bude zaméfen na prizkum moznosti vyuziti téchto senzori
v oblasti chemického a potravinaiského prumyslu a piipadné
v biologickych a lIékatskych oborech.

Modelovani a Fizeni chemicko-technologickych a
biotechnologickych procesi a systémii.

Pii vyzkumu metod umélé inteligence aplikovanych
v oblasti fizeni bioprocest bude postupné pievazovat jejich
praktické ovétovani v Laboratofi fizeni bioprocesi. Budou
dale rozvijeny tzv. ,soft computing“ metody a jejich
aplikace pifi modelovani a ftizeni uvedenych procesu,
chéapanych jako nelinearni systémy s proménnou strukturou.
Pujde o znalostni modelovani a fizeni riznych typd procesi
Cisténi potravinaiskych primyslovych odpadnich vod
a procest zpracovani potravinaiskych primyslovych odpadia
termofilnimi  smésnymi  populacemi  mikroorganisma
pomoci autotermni termofilni aerobni digesce. (Pokracuje
feSeni tohoto tématu v rdmci mezinarodniho grantu EU v 5.
RP Enhanced, Intelligent processing of Food and Related
Wastes using Thermophilic Populations.) Pokusy budou
provadény pro rizné druhy odpadi a rizné smésné kultury
dodané z ostatnich spolupracujicich pracovist.

Bude dale pokracovat realizace a ovéfovani znalostniho
fidiciho systému 2. generace, ktery vyuziva rizné metody
reprezentace znalosti pro optimalni fizeni bioprocesil.
Systém je vytvafen jako multiagentni s real-time SQL
databdzi. Bude vyuzivat znalosti nejruznéjsiho typu od
matematickych modelti pfes umélé neuronové sité pro odhad
parametri systému az k heuristickym a fuzzy pravidlim a
obsahovat odpovidajici metody odvozovani..

Aplikace on-line databazového fidictho a informacniho
systému Ctvrtprovozni  odparky pro fidici algoritmy
vyuzivajici informaci ulozenych v databazi (napf. fyzikalné-

chemicka data, technologické reglementy, vysledky
zpracovani  experimentalnich dat, expertni znalosti).
Aplikace vysledk v laboratorni vyuce oboru.

Vytvareni matematickych modelt vybranych

potravinaiskych a biochemickych procesi a jejich vyuziti
k navrhu a ovétovani fidicich struktur a algoritmi.

Metody planovani, rozvrhovani a Fizeni vsadkovych
chemickych vyrob.

Vzhledem ktomu, Ze vroce 2003 budou hlavnim
pfedmétem vyzkumu vsadkové vyroby se slozit&jsi
topologii, bude cilem prace zejména vyvoj nového
algoritmu, ktery umozni efektivné rozvrhovat i takovéto
vyroby. Algoritmus bude zalozen na metodach diskrétni
optimalizace jako jsou metody tabu search a genetické
algoritmy. Ziskaji se tak vyrobni plany pro jednotliva
stfediska, naroky na zafizeni a jeho vyuziti v Case a obsazeni
vyrob v prostiedi simulatoru programu Witness umozni
vytvatet rozvrhy s cilem minimalizace celkové doby vyroby.

V oblasti planovani a fizeni odbytu ve vsadkovych
distribucnich skladi s vyuzitim riznych modelii vzdalenosti
a optimalizace pfepravnich tras pro heterogenni dopravni
park. Diléi ptepravni vzdalenosti budou generovany
z databazi geografického systému MaplInfo.

Vyuziti informacniho systému ARIS pfi fizeni vsadkovych
vyrob. Analyza uplatnéni informaénich systémi v fizeni
vsadkovych vyrob, integrace systému typu ERP s metodami
fizeni vyroby MRPIL, JIT, KANBAN, aj., a dale integrace se
systémy pro fizeni dodavatelskych fetézci SCM a se
systémy pro fizeni vztaht se zakazniky CRM.



3. Nelinearni dynamika chemickych a biologickych systémii

3.1.

3.2.

3.3.

Kvalitativni a  kvantitativni  analyza  vyvoje
prostorovych poli chemickych a fyzikalnich veli¢in
popisujicich stav systému.

Matematické  modely  chemicko-inzenyrskych  uloh
popisujicich slozité¢ vicefazové chemické a biologické

systémi v obecné geometrii, se slozitymi okrajovymi
podminkami (rovnovazné a nerovnovazné chemické
povrchové reakce, elektricky aktivni povrchy) a se

zahrnutim  vlivu elektromagnetického pole tvofi velmi
ruznorody soubor matematickych rovnic, které Ize jen
s obtizemi prezentovat v jednotném ,kanonickém™ tvaru.
Proto musi existovat vice nezavislych programovych balikt
a snimi spojenda zkuSenostni databaze k tomu, abychom
mohli efektivné uvedené problémy fesit. Z¢asti 1ze pouzit i
komeréni software, ale prevazna cast aplikaci vyzaduje
vlastni vyvoj numerickych metod a vytvaieni odpovidajicich
programovych nastroji k feSeni problémi vykazujicich
Casoprostorové struktury.

Nadale bude pokracovano ve vytvareni zkuSenostni
databaze k existujicimu software tak, aby bylo mozné volit
optimalni  strategii pfi feSeni daného  problému
matematického modelovani prostorovych poli chemickych a
fyzikalnich veli¢in popisujicich dynamiku systému. Z této
znalostni databaze se pak odviji potfeba vytvafeni novych
numerickych metod a pfislusného software. Zejména
planujeme vytvareni aplika¢niho software vyhovujiciho
pozadavkim na zavadéni nanotechnologii.

Obecné analytické a pocitacové-numerické metody
analyzy komplexnich nelinedrnich dynamickych
systémii.

Studium stability v mfizkovych dynamickych systémech.
Stinovani v miizkovych DS v souvislosti s numerickym
feSenim parcialnich diferencialnich rovnic reakéné-
diftzniho typu.

Studium Sifeni kiivocarych vln  vreakéné difuznich

systémech a numerické zpracovani.

V systémech obycejnych diferencialnich rovnic se symetrii
budou vysetfovany aposteriorni odhady bifurkacnich bodda.

V souvislosti s feSenim velkych soustav linearnich i
nelinedrnich rovnic budou nadale zkoumany moznosti

vyuziti hyperbolickych transformaci pfi zpracovani
experimentalné naméfenych dat.
Studium souvislosti mezi soustavami aritmetickych

posloupnosti a sumacnimi funkcemi, resp. diferencnimi
rovnicemi. Dale budou studovany vlastnosti aritmetickych
funkci s hustym oborem hodnot.

Dalsi rozvoj adaptace kontinuacnich metod na systémy
ODR vzniklych diskretizaci parcialnich rovnic s vyuzitim
algoritmi pro feSeni linearnich systému s fidkou matici pro
a) feSeni zavislosti ustaleného stavu na parametru, b) feSeni
okrajové ulohy v zavislosti na parametru.

Numerické urceni stability vinovych feseni typu puls nebo
fronta v reakéné-transportnich systémech pro pouziti pfi
kontinuaci téchto feSeni v zavislosti na parametru.

Vyvoj efektivnich numerickych metod pro simulaci a
analyzu dynamickych modeli popsanych zejména
soustavami parcidlnich diferencidlnich rovnic.

Budou vyvijeny efektivni algoritmy jak v prostiedi jazykl
FORTRAN a C, tak v prostiedi vysSich jazykd typu
MATLAB, za vyuziti komerénich numerickych knihoven.
Byl zakoupen syst¢tm FEMLAB $védské firmy COMSOL,
coz je nadstavba vypocetniho prosttedi MATLAB ur¢ena
pro modelovani a analyzu fyzikalnich jevi (pfenos tepla,
hmoty, proudéni, chemické reakce, elektromagnetismus,
akustika, ...) zalozeny na efektivnich algoritmech feSeni
soustav parcidlnich diferencialnich rovnic. Té€sna interakce
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FEMLABu sMATLABem poskytuje vykonnou a
uzivatelsky pfivétivou, otevienou a srozumitelnou platformu
pro Sirokou mnozinu uloh v prostedi, které se stava jednim
z celosvétové uznavanych standardd. Vysledky dosazené
pomoci FEMLABu byly publikovany. Algoritmy pro
kontinuaci feSeni soustavy nelinearnich algebraickych
rovnic typu DERPAR a CONT budou implementovany do
prosttedi MATLABu. Cilem je umoznit konstrukci
bifurkacnich diagrami pro feSeni soustav parcidlnich
diferencialnich rovnic.

Budou vyvijeny specialni algoritmy vyuzivajici adaptivni

prostorové sit¢ k matematickému modelovani systému
s extrémné vysokymi hodnotami gradientt nékterych veli¢in
lokalizovanymi v relativné velmi malé Casti studovaného
systému. Tento tkol byl do znatné miry vyfeSen pro
prostorové  jednorozmérné systémy v navaznosti na
experimentalni studium elektrochemickych systému typu
elektrolyticka dioda a transistor. Aktualni tkol je vyvoj
vhodnych postupi pro prostorové dvou- a tfi-rozmérné
problémy. Bude dale rozvijena hardwarova zékladna
pracoviste, jak ve formé sité pracovnich stanic UNIX, tak ve
formé sit¢ Windows98/NT.

Budou zdokonalovany numerické metody pro dynamickou
simulaci problémt popsanych soustavou eliptickych a
parabolickych parcialnich diferencialnich a algebraickych
rovnic, kde je nutno nalézt feSeni eliptickych a
algebraickych rovnic v kazdém kroku dynamické simulace.
Bude vyvijen software pro dynamickou simulaci slozitych
problémi, kde je potfeba soucasné fesit Navier-Stokesovy
rovnice pro konvektivni tok, rovnici kontinuity, Poissonovu
rovnici, bilanci enthalpie a bilance iontovych slozek, nebot’
dochazi k vzédjemnému ovliviiovani rychlostnich, tlakovych,
elektrickych, teplotnich a koncentracnich poli. Budou
pouzivany a zdokonalovany vyvinuté algoritmy pro simulaci
rostouci Castice polymeru se zahrnutim visko-elastickych
(pamétovych) efekti polymerniho materidlu v asticich
s dynamicky se vyvijejici morfologii, kde dochazi
k fragmentacim a slepovani polymerni faze a faze nosice
katalyzatoru.

Studium excitabilnich chemickych a biochemickych
systémil.

Bude rozvijeno experimentalni studium excitability
systtmu  peroxid  vodiku-thiosiran-Cu2+  (HPTCu)
v promichdvaném pratoéném reaktoru zapocaté v tomto
roce. Predbézné vysledky naznacuji, Ze uvedeny systém
vykazuje nékteré dosud experimentalné nezjisténé rysy
excitabilni dynamiky, jako je bistabilita excitabilniho a
neexcitabilniho ustdleného stavu, excitabilita daného
ustalené¢ho stavu vzhledem k pridavkim jak aktivacni tak
inhibi¢ni slozky. Tyto vlastnosti se nepochybné projevi ve
specifickém dynamickém chovani systému v pfitomnosti
periodickych  perturbaci. Vrelaci k biochemickym a
biologickym syst¢tmim je studium takové dynamiky
dilezité, protoze vzhledem k pocetnosti a rtznorodosti
biologickych excitabilnich systémi je pravdépodobné, ze
vySe popsané rysy specifické pro pH oscilace jsou
charakteristické pro urc¢it¢ biochemické a biologické
excitabilni systémy a pfispivaji k funkénosti  zivych
organismu. Takové systémy také budou hledany a jejich
excitabilni dynamika zkoumana prostfednictvim modelovani
s vyuzitim teorie nelinearnich dynamickych systémt a
bifurkaci. Zejména bude vénovana pozornost systémum, kde
zprostiedkujici roli pfi pfenosu informaci pomoci excitaci
hraji  vapnikové ionty, jako napf. v modelech
nervosvalového zakonceni.

Budou rozvijeny metody studia a analyzy modelt
popisujicich excitabilni systémy, at’ uz v promichavanych
reaktorech, kde dominantni roli hraje chemicka reakce, tak i
v trubkovych a plo$nych reaktorech kde reakce a transportni
procesy se kombinuji a davaji vzniknout ¢asoprostorovym
strukturam. K témto metodam patii sledovani zavislosti
feSeni na parametru (kontinuace), pii tom feSeni mohou
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ptedstavovat pohybujici se reakéné-difuzni viny, periodické
odezvy na vnéjsi periodické perturbace a dalsi. Tyto metody
jsou formulovany jako okrajové ulohy, pro které sice mame
vyvinut aplikaéni software, avSak vzhledem k neustale
rostouci slozitosti feSenych modelll je tfeba vyvijet a
pouzivat numericky vice robustni metody, které jsou
uspornéjsi jak na pozadovanou pamét, tak i na vypocetni
Cas (a to i pfes neustale rostouci vykonnost pocitact).

Bude studovan vliv elektrického pole na dynamické rezimy

v soustavach dvou ¢&i vice dynamickych jednotek -
promichavanych reakénich cel, ve kterych probiha
enzymova reakce nebo jiny biochemicky proces, vzajemné
propojenych  zplsobem, umoziiyjicim  vzajemnou
symetrickou ¢i asymetrickou vyménu hmoty (reakénich
slozek). Asymetrie transportu hmoty mezi jednotkami bude
dosazeno vlozenim elektrického pole. Experimentalné bude
takovy systém realizovan senzymovou reakci S$tépeni
penicilinu V enzymem penicilin V acylazou, kde bude
studovan vliv intensity vlozeného elektrického pole na
oscilacni a excitabilni rezimy.

V excitabilnim systému, pfedstavovaném matematickym
modelem agregujici vrstvy bunék hlenky Dictyostelium
discoideum, bude zkouména zavislost dynamickych
charakteristik na hustot¢ bunék, zejména prechody mezi
excitabilni a oscilaéni dynamikou, ktera ovliviiuje agregaci
bunék a naslednou morfogenezi organismu. Dynamické
charakteristiky budou studovany ve dvou matematickych
modelech, uvazujicich rozdilny pocet proménnych systému,
a srovnanim s experimentalné¢ dostupnymi daty budou
zhodnoceny dopady zjednodusujicich  pfedpokladd na
dynamické chovani modeli. Experimentalné budou
studovany moznosti fizené iniciace koncentracnich pulsi
cAMP ve vrstvé agregujicich bunék Dictyostelium
discoideum, ktera by umoznila studovat excitabilni chovani
systému v zavislosti na riznych parametrech (hustota bunék,
teplota, stari, atd.).

Vyvoj a aplikace technik pro charakterizaci
chaotickych ¢asovych a ¢asoprostorovych dat.

Techniky nelinedrni analyzy chaotickych cCasovych a
casovo-prostorovych dat budou dale rozpracovany, zejména
pak sohledem na jejich implementaci v programovém
prostiedi systtmu MATLAB, kde bude vyuzita jeho
maticové orientovana koncepce a moznosti grafickych
vystupa.

Bude dale rozpracovana aplikace Karhunenovy —
Loévovy dekomposice na prostorové dvou- a tfirozmérna
data (jak experimentdlni tak i numericky simulovand)
s nasledujici rekonstrukcei chaotickych atraktorti a vypoctem
jejich invarianti, (napf. dimenze, entropie a Ljapunovovych
exponenti).

VZ MSM 223100008 — Metody a prostiedky
chemické a fyzikalné-chemické analyzy
vlastnosti a chovani bioinZenyrskych a
chemicko-inZenyrskych systémi

laborator fyzikilné-chemickych vlastnosti (LMV)

a. Bude ovéfena funkénost pocitaem fizené automatizované
davkovaci linky v sestavé hustoméru s vibracni trubici.

b. Bude navrzeno a realizovano méfeni na druhé generaci
statické aparatury pro stanoveni tlaku nasycenych par
v rozsahu teplot od —35 do 250 °C a tlakii od 1 Pa do 100 kPa.
Predpoklada se, Zze v prvni etap¢ budou proméfeny vybrané
polyaromatické latky, vyssi estery kyseliny ftalové, n-alkany s
vice nez dvaceti uhlikovymi atomy.

Laborator fazovych rovnovah (LFR)
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a. Bude pokracovat vyvoj a aplikace metody nestacionarni
plynové chromatografie a nové techniky na bazi EPICS
(,Equilibrium Partitioning in Closed System™) k méfeni
rozdélovacich  koeficienti voda-vzduch pro tékavé
organické slouceniny. Vyzkum soustiedi na konstrukéni
dofeseni pfislusnych aparatur a optimalizaci pfesnosti
méfeni.

b. Bude ovéfena nova titratni aparatura a nové
rovnovazné cely pro studium rovnovahy kapalina-
kapalina (LLE) ternarnich systému za vyssich teplot.
Predpokladd se studium systému methanol +
methylcyklohexan + cyklohexan, methanol + N,N-
dimethylformamid + uhlovodik.

c. Bude pokracovat studium metodiky pro méfeni povrchového
napéti roztokd v zavislosti na teploté. Hlavnim cilem bude
studium zfedénych vodnych roztoki organickych latek, u
kterych budou zaroven studovany fazové rovnovahy.

d. Bude dokonceno vybudovéani laboratofe povrchovych jevu
zam&fené mj. na oblasti spojené s problematikou
biologickych systémi. Do provozu bude uveden novy
pfistroj pro méfeni povrchového napéti (pofizeny
z investi¢nich prostfedkd roku 2002) a bude upraven pro
méfeni zfedénych vodnych roztokd.

e. Bude pokracovat studium rovnovah kapalina-pevna latka
asociujicich systému. Predpoklada se studium systému
kyselina octova-cyklohexan,

f. Meéfeni kritickych micelarnich koncentraci roztokt
surfaktantd.

Laboratoi matematického modelovani a simulaci (LMM)

a. Rozvoj simula¢nich metod a teoretickych postupi ve
statistické termodynamice ¢istych plynti a kapalin a jejich
smési sdirazem na stavové chovani, termodynamické
vlastnosti a fazové rovnovahy.

b. Rozvoj metod nevratné racionalni termodynamiky
chemicky reagujicich smési vétSinou tekutin (plyntt nebo
kapalin), ale také latek netekutych (tuhych, kapalnych
krystalti ap.), kdy se k vyjadfeni napéti nepouziva jen tlak,
ale téz tenzor napéti (tj. deformace nejsou zpusobeny jen
zménou objemu, ale napf. i stiihem)

c. Vyvoj metod pro popis termodynamickych
rovnovah v §ir§im teplotnim rozsahu, zejména v soustavach
vyrazné¢ kineticky determinovanych a vyznamnych pro
aplikace v materialovém inzenyrstvi (A"B" polovodiée a
supravodivé systémy Bi-Ca-Sr-Cu-O).

d. Vyuziti matematickych modelii se soustfedénymi
parametry k predikci a fizeni teplotnich ¢asovych profila
v laboratornich a jinych specidlnich aparaturach. Jde napi. o
selektivni termosterilizaci, bioreaktory a procesy kultivace
mikroorganismu.

Laboratof separaé¢nich technik (LST)

a. Dokonceni vyvoje metodiky pfipravy a  preparativniho
chromatografického déleni systémt pro radionuklid-ligand na
bazi napf. derivati kyseliny fosfonové, porfyrini a chitosanu.

b. Vyvoj extrakéni separace *°Y pro generator *°St/”°Y a ovéieni
funkénosti modelového extrakéniho generéatoru *°Sr/*°Y.

c. Konstrukce aparatury pro méfeni sorpce smési par
organickych latek v polymerech. Dokonceni propojeni
diferencialniho permeametru s hmotnostnim spektrometrem.

Laborator molekulové spektroskopie (LMS)
FTIR a Ramanova spektroskopie

a. Vyvoj metodiky méfeni FT Ramanovych spekter pro
elektropolymerované, adsorbované a sebeskladné vrstvy na
povrchu zlata a stiibra.



Vyvoj metodiky méfeni povrchové plasmonové
rezonance (SPR) a simultinniho méfeni SPR a FT
Ramanovych spekter pro testovani vyvijenych receptord.

VCD spektroskopie

C.

Pokracovéani vyvoje metodiky pro méfeni vodnych
roztokid v kyvetach s extrémné tenkymi distan¢nimi foliemi.
Ovéfena bude moznost pouziti piezoelektricky fizené kyvety
vlastni konstrukce.

Vyvoj metodiky pro méfeni teplotni zavislosti,
aplikace na peptidy tvofené rigidni a flexibilni c&asti,
glykoproteiny a teplotné¢ a rozpoustédlové citlivé interakce
(sol-gel).

rovnovah
(self-

interakci a
samoskladby

Studium nekovalentnich
v roztoku, strukturni = problémy
assembly).

Studium  komplexace  pfechodovych  kovi
s chirdlnimi ligandy. Uvodni studie budou provedeny
s kyselinou vinnou.

NMR spektroskopie

g.

Bude studovéana struktura a funkce ligandi
s ne¢kolika peptidickymi fetézci na (semi)rigidnim skeletu na
bazi calix[n]arenu a 1,1 -binaftalenu. Tento vyzkum sméfuje
k pochopeni zékonitosti interakci mezi proteiny a malymi
syntetickymi molekulami stejné jako mezi proteiny
samotnymi.. V souvislosti stouto problematikou budou
optimalizovany parametry pro méfeni jader "’F , jader
vrozsahu "“N-'P a  vyuzity sofistikovan&jsi 1D a 2D
experimenty zalozené zejména na gradientech magnetického
pole, ,,spin-locku‘, tvarovanych pulsech a méteni za nizkych
teplot.

Vypracovani 7TAl

v zeolitech.

metodiky pro méfeni jadra

Laboratoi prvkové analyzy (LPA)

Vyzkumné cile laboratore

a.

Vyvoj elektrodepozice jako prekoncentracni techniky pro
metodu atomové absorpéni spektroskopie. Po uspésné
aplikaci metody pro stanoveni kadmia bude vyzkum zaméten
na stopovou analyzu kovi v takovych matricich, které pfi
analyze metodou ICP/MS zplisobuji téZce odstranitelné
spektralni interference. Jedna se napi. o stanoveni niklu ¢i
zeleza ve vzorcich obsahujicich ptebytek vapniku, analyzu
krevniho séra apod.

Vyvoj radioanalytickych metod pro stanoveni stopovych
mnozstvi radionuklidi v radiofarmaceutickych preparatech a
jejich validace.

Vypracovani metod pro sledovani migrace a retardace
radionuklidti na pfirodnich sorbentech a jejich validace.

Rozvoj spojeni metody ICP/MS a elektrotermického
odpafovani. Budou zkoumany dalsi moznosti
zkonstruované¢ho pievodniku mezi ICP/MS a jednotkou
elektrotermického odpafovani, ptivodné ur¢ené pro atomovou
absorpéni  spektroskopii.  Vyzkum  bude  zaméfen
na odstranéni spektralnich interferenci a analyzu suspenzi
vzorku. V této souvislosti budou feSeny otazky stability
plasmatu a stability pfenosu hmoty. Dal$i usp&sny rozvoj této
techniky je podminén zakoupenim profesionalni jednotky
elektrotermického odpatovani Perkin Elmer HGA 600 MS,
ktera je konstruovana pro spojeni s ICP/MS. V této casti
projektu budou zkoumany a validovany metody pro
stanoveni drahych kovl jako je napf. Pt, Pd, Ag a to
predevsim technikou izotopového zfed’ovani.

Laboratoi molekularniho rozpoznavani (LMR)

Cile ve vyvoji receptorii

a.

Vyvoj novych receptorti pro anionické a kationické
oligosacharidy
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Design a pfipravé receptorll pro anionty vyznamné
z hlediska ochrany zivotniho prostfedi ( napf. nitraty,
fosfaty) za pouziti metod kombinatorialni chemie.

Studium sebeskladnych makrocycklickych systému,
vedoucich k pfesnému prostorovému usporadani stavebnich
blokt diky komplexaci kationtd, aniontii nebo sacharidd.
Vyzkum sméfuje k vyvoji novych stavebnich blokl
s moznosti vyuziti pro nanotechnologii a molekularni
elektroniku (na bazi fenantrolinovych derivatl). Nasim
zamérem je sledovat Pd katalyzované reakce, které by
probihaly ve vytvofenych nanoreaktorech nebo na fazovém
rozhrani po vytvofeni LB vrstvy nebo SAM.

Vyvoj multitopickych receptorti vytvofenych pomoci
prostorové pfesné orientovanych systémi bis- a tris-
Trogerovych bazi. Analyza struktury pomoci spektralnich
metod a rentgenostrukturni analyzy, studium komplexaénich
vlastnosti téchto novych systémi. Testovani téchto novych
receptorii pro komplexaci vyznamnych analyti a inhibici
viralnich proteaz a dale jednotlivych isoforem enzymu NOS.

Piiprava fluorescencnich receptortt se specifickou
vazbou na vybrané sekvence DNA, nova analoga
distamycinu a jejich testovani pro specifickou interakci se
sekvencemi DNA.

Ptiprava nové generace oligopyrrolovych
makrocykltl, pfedev§im kalixfyrind, zaloZend na strategii
periferni substituce makrocykld pomoci Trogerovych bazi a
vybranych alkaloidd, steroidnich latek a terpenti. Aplikace
téchto systémil pro vyvoj fluorescenénich senzord.

Vyvoj novych metallokomplexti pro vytvareni matice
sensorovych elementd sméfujicich ke konstrukei
elektronickych nost a jazyku, se specifickych zajmem o
stanoveni NO v biologickych materidlech a plynnych
smésich.

Cile ve vyvoji sorbentii

h.

Za pouziti amidové vazby, ¢i mocovinové a
uretanové kovalentné¢ modifikovat spojky  vySe uvedené
sorbenty nékterym z nasledujicich substituentil: bipyridyl,
fenanthrol , polyazacrowny, -calix(4)fyrin, porfyrin a
ftalocyanin. Dalsi zvySeni selektivity komplexace pro
sledovany kation, pfedevs§im lantanoidy a aktinoidy, se
pokusime dosdhnout periferni substituci vySe uvedenych
ligandii zavedenim karboxylatovych a fosfonatovych
funkénich skupin. Separace aniontll bude dosazena pomoci
monocyklickych a bicyklickych guanidinovych liganda
kovalentné vazanych na sorbent, dale cyklickych derivati
mocovin, oligopyrolovych makrocyklii jako calix(n)pyrold,
calix(n)fyrind, metalloporfyrint, safyrinovych a
rubyrinovych derivati. Pro izolaci uvedenych analyti bude
vyuzito vyrazné pH =zavislosti stability komplexd, kdy
v kyselém prostfedi budou zachycene analyty uvolnény a
eluovany z kolony.

Cile ve vyvoji senzorii

i

Vyzkum PVC membranovych ISE pro stanoveni
organickych latek na bazi makrocyklickych  latek
(porfyrint, safyrinti, calixpyrroltl, calixfyrint, crown-ethert,
binaftolovych derivatd aj.) a zlepSeni jejich parametrd,
predevsim optimalizaci slozeni komponent membrany,
ptip. chemickou modifikaci jejich povrchu.

Vyvoj  membranovych  elektrod s povrchem
modifikovanym  oligonukleotidy a CW-ISE na bazi
elektropolymerizovanych, pyrrolem  substituovanych
oligonukleotidli pro potenciometrickou detekci tvorby
duplexu s komplementarnimi oligonukleotidy a fragmenty
DNA.

Vyzkum a vyvoj receptorli, méficich systémt a
softwaru pro elektronické jazyky a nosy, testy se soustfedi
na smé&si aniontll anorganickych a organickych kyselin. Nas
zdjem bude soustfedén na mozZnosti pouziti pole



oligopyrrolovych receptor a jejich metalokomplexd a na
vyvoj membranovych (PVC) mikroelektrod.

L Vyzkum moznosti vyuziti vyvinutych receptort ke
konstrukei senzorti na bazi vlaknové optiky. Jako prvni bude
testovana moznost detekce jednoduchych sacharida.

m. Vyzkum moznosti vyuziti techniky SPR pro
sledovani interakce pfipravenych safyrini s nukleotidy,
porfyrinovych derivatl se sacharidy a dale inhibitora
viralnimu protedz s NOS a anionickych sacharidi a
oligosacharidi s kationty, a to jak organickymi a
anorganickymi.

Program 1 - Ziskavani udaji o fyzikalné-chemickych
vlastnostech a chovani chemickych latek a jejich
definovanych smési

1. Stavové chovani a termodynamické vlastnosti

Popis stavového chovani a termodynamickych vlastnosti plynii a
kapalin pomoci teoretickych a fenomenologickych postupii

a. Vyvoj integralnich rovnic zalozenych na distribu¢ni
funkci (studium uzavéri Ornsteinovy-Zernikeho rovnice).
Pouziti metody diagramovych rozvoji mistkové funkce pro
Cisté plyny a kapaliny a jejich binarni a ternarni smési
(LMM).

b. Vypocty a teoreticky podlozené odhady vyssich
viridlnich ~ koeficientd plynnych smési na zakladé
mezimolekularnich potencialti (LMM).

c. Studium stavového chovani a termodynamickych

vlastnosti plynarenskych smési. Dokonéeni monografie
Technické plyny (LMM).

Stavové chovani kapalin a kapalnych smési

d. Dokonceni experimentalniho studia parcialnich
molarnich objemti mono- a disubstituovanych derivata
benzenu ve zfedénych vodnych roztocich. Vyhodnoceni
ptispévki  jednotlivych  substituenti  k parcialnimu
molarnimu objemu a navrh strukturné-pfispévkové metody
umoznujici odhad parcialnich molarnich objemi derivatd
benzenu ve vodnych roztocich v Sirokych intervalech teploty
a tlaku (LMV).

e. Systematické méfeni zfedénych vodnych roztokt
derivati alifatické fady uhlovodikii v Sirokém intervalu
teploty a tlaku s cilem vyvinout strukturné-pfispévkovou
metodu pro odhad parcidlnich molarnich objemi téchto
latek pii nekoneéném ziedéni (LMV).

f. Aktualizace databdze stavového chovéni kapalin
nové publikovanymi daty pro latky zpracované
v ptedchozich obdobich (spoluprace s pracovistém na Kyoto
Institute of Technology, Japonsko) (LMV).

Tepelné kapacity kapalnych a pevnych latek.

g. Mg¢feni tepelnych kapacit v kapalné a pevné fazi,
pfipadné i entalpie fazovych prechodil na spolupracujicich
pracovistich (katedra makromolekularni fyziky MF UK,
Berg Akademie Freiberg, SRN). Kritické zhodnoceni
vlastnich a z literatury pfevzatych dat a vytvofeni soubort
doporucenych dat vco nejsirSim intervalu teplot

pokryvajicim i oblast environmentalné zajimavych teplot

(zhruba od —40 do 50 °C) (LMV).

h. Vyuziti databaze tepelnych kapacit kapalin pro
aktualizaci strukturné-piispévkové odhadové metody pro
tepelnou  kapacitu v zavislosti na teplots. Uprava
programového vybaveni pro vypocet strukturnich pfispévkt
tak, aby umoziovalo zpracovani rozsahlych souborl dat.
Vypocet parametri odhadové metody a jeji vyhodnoceni
(LMV).

k. Pokracovani ve sbéru a vyhodnocovani dat tepelnych kapacit
Cistych kapalin a roz§itovani stavajici databaze (LMV).
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Tlak nasycenych par vysokovroucich organickych latek

i Pokracovani méfeni tlaku nasycenych par latek
fazenych mezi organické kontaminanty, polyaromatickych
latek, vySSich esterd kyseliny ftalové, substituovanych
derivati benzenu, vétvenych alifatickych alkanolt se ¢tyimi
a péti uhliky a vybranych 1-alkanolti s vice nez ¢trnacti a n-
alkani s vice nez dvaceti uhlikovymi atomy. (LMV).

iB Simultanni korelace tlaku nasycenych par a
termalnich veli¢in (tepelné kapacity) (LMV).

k. Rozsiteni databaze pivodnich dat o tlaku
nasycenych par, zejména zahrnutim udaji  pro
experimentalné¢ studované skupiny latek. Uprava a

modernizace programového vybaveni databaze. Vyuziti dat
z databéze pii zpracovani vysledku vlastnich méfeni (LMV).

2. Fazové rovnovahy a separacni procesy

Fazové rovnovahy ve vysoce zredénych roztocich organickych
latek

a. Studium  limitnich  aktivitnich  koeficientl
v environmentalné relevantnim ¢i $irSim intervalu u
vodnych roztokt vykazujicich vesmés nemonoténni pribéh
zavislosti limitniho aktivitniho koeficientu. Kombinace
riznych  experimentalnich  technik a  simultanni
zpracovavani  spolu s kalorimetrickymi  daty o
rozpoustecich teplech a tepelnych kapacitich Vyzkum se
soustiedi na alkanoly a industrialni dusikatd a sirna
rozpoustédla (LFR).

koeficientil
aromatickych

aktivitnich
smésich

b. Studium  limitnich
vnevodnych systémech ve
uhlovodikt a alkoholt (LFR).

c. Rozvoj stavajici databaze limitnich aktivitnich
koeficienti (PLACID), a to jak v oblasti naristu velikosti
databaze nové kompilovanymi udaji, tak v oblasti vyvoje
programového vybaveni. Vedle prubézného dopliiovani dat
do databaze budou vyvinuty moduly exportu a tisku dat
z databaze (LFR).

Rovnoviha kapalina-kapalina (LLE)

d. Experimentalni  studium teplotni  zavislosti
charakteru rovnovahy kapalina - kapalina. Systematické
méfeni LLE a sméSovacich entalpii (H®) s primyslové
vyznamnymi latkami (DMF, methanol, uhlovodiky C6, C7,
C8). Studium systémt vhodnych pro rozvoj teoretickych
poznatkl. Analyza zavislosti tvaru  kritické kiivky
(ternarni  systém  kapalina-kapalina) na teplotnim
charakteru heterogenni oblasti (LFR).

e. Teoretické studium rovnovahy kapalina —
kapalina se zaméfenim na jeji kvalitativni a kvantitativni
popis v ternarnich systémech. Odvozeni vlivu neideality
jednotlivych bindrnich subsystémti na prib¢h teplotni
zavislosti kritickych bodt (LFR).

f. Korelace dostupnych termodynamickych dat
binarnich systémtl.. Pfiprava  procedur pro zahrnuti
rovnovaznych dat kapalina — pevna latka (SLE) a

dodatkovych tepelnych kapacit (Cp®). Piiprava programii
pro predikci LLE v ternarnich systémech pomoci
ptispévkové metody UNIFAC a porovnani s predikci LLE
ziskané na podkladé korelace binarnich dat. Zpracovani
naméfenych dat v ternarnich systémech, vyhodnoceni
ternarnich korekei, pfipadné jejich teplotnich zavislosti
(LFR).

Jevy na fazovych rozhranich

g. Studium vzajemného ovliviiovani vlastnosti
vobjemové a povrchové fazi roztoku (simultanni
zpracovani dat o aktivité slozek roztoku v objemové fazi,
pénivosti, povrchovém napéti, tloustky povrchového
filmu) mj. scilem vypracovat model popisujici chovani
binarnich systémi v blizkosti oblasti omezené misitelnosti.



Na zakladé¢ vysledkl pro systémy alkanu s glymy; bude
provedeno rozsifeni na dalsi systémy (LFR).

Membranové separace

h. Stanoveni koeficientll propustnosti a difize par organickych

latek v polymernich membranach v intervalu 25 - 40°C a
vypocet aktivacnich energii propustnosti a diftize. Méfeni
sorpce par organickych latek v polymerech. Studium vlivu
teploty na pervaporacni déleni kapalnych smési organickych
latek pomoci polymernich membran.  Studium
transportnich vlastnosti perfluorovanych polymert s velkym
volnym objemem pro pary organickych latek (spoluprace
s Institutem petrochemickych syntéz, Moskva, LST).

Chemické a asociacni rovnovahy

Studium topologie potencidlovych diagrami u
polootevienych systémti (LMM).

Aplikace vypocetnich metod chemické rovnovahy
v materidlovém inzenyrstvi: pokracovani termodynamické
analyzy piipravy A"BY  polovodi¢ii a orientace na
termodynamickou analyzu Bi-Sr-Ca-Cu-O supravodicl.
Vroce 2003 bude pozornost vénovana supravodicim
(LMM).

Modelovani fazové a chemické rovnovahy
v procesu piipravy novych materiali. Rozbor vlivu kvality
vstupnich dat na spolehlivost termodynamického popisu
slozitych vicefazovych systémd. Rozvoj databazového
aplika¢niho systému (LMM).

Rozsifeni programového vybaveni a dopliiovani
datové zékladny aplikace pro termodynamicky popis
slozitych systémt s pevnymi latkami (LMM).

Studium systémi s vodikovymi vazbami (proton
donor (chloroform, halothan, dichlormethan) s proton-
akceptorem (kyslikata a dusikata rozpoustédla)). Kombinace
termodynamickych metod a NMR spektroskopie, studium
vztahu  mezi  0daji  zNMR  spektroskopie  a
termodynamickymi vlastnostmi (sméSovaci enthalpie,
rovnovaha kapalina — para). Vyzkum se soustiedi na smési
halogenovanych latek s vybranymi kyslikatymi rozpoustédly
(LFR, LMS).

Studium rovnovahy kapalina — pevna latka pro
smési karboxylovych kyselin. Analyza vysledka z hlediska
tvorby a stability vznikajiciho heteroasociatu. Vyzkum se
soustiedi na systém kyselina octova — cyklohexan (LFR).

Studium  tvorby  nekovalentnich  komplexa
biologicky vyznamnych oligomerd a polymerd bude
zahrnovat studium interakce novych, ve vodé rozpustnych
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porfyrinovych a safyrinovych derivatid se sekvenénimi
oligonukleotidy, novych derivata analogickych
distamicinovu pro selektivni vazbu do zlabku DNA. Cilem
bude detailni popis termodynamiky a stereochemie
vzniklého komplexu za pouziti modernich metod NMR
spektrometrie a ITC (LMR, LMS, LMV).

NMR metodou hodlame také studovat interakce
oligo- a polysacharidd (neutralnich, kationickych a
anionickych) a jejich interakce s protiionty, sledovani
stereochemickych zmén ptirodniho polymeru po komplexaci
anorganickych a organickych ionti. Déle se budeme zabyvat
studiem modelové interakce sacharid —protein, vzor pro
nekovalentni komplexace odpovédné za imunitni odpovéd”
organizmu (LMS).

Studium systémti  kov(Y a '®Ho)-ligand-
protilatka jednak s jednoduchymi ligandy (DTPA a DOTA),
jednak  sderivaty DOTA, které jsou zhlediska
radiofarmaceutickych ~ vlastnosti  nejslibnéjsi.  Tyto
experimenty budou provedeny s vyuzitim radioanalytickych
a elektromigracnich metod (LST).

Studium dehalogenace chlorovanych bifenylu,
odhady termochemickych wveli¢in zGcastnénych latek,
porovnani predikce s experimentem (LMM).

Ziskavani udaji o chemickych a fyzikalné-
chemickych vlastnostech a chovani Zivych organizmi a
materiali biologického pivodu

Konkrétni cile programu

a.

Spojeni on-line
kapalinového chromatografu a ICP/MS pro speciaci
biologickych vzorkii. V minulosti bylo Uspésné pouzito
spojeni ICP/MS a gelové permeacni chromatografie na
speciaci rostlinnych extraktti a krevniho séra. Dal$i pokusy
budou zaméteny také na dal$i chromatografické metody,
predevsim iontoméni¢ovou chromatografii a chromatografii
sreverzni fazi. Budou zkoumany moznosti vyuziti této
kombinované analytické techniky pro stanoveni nékterych
dilezitych biogennich prvku v Zivocisnych matricich (LPA,
LST).

Vyvoj metodiky pro
spektroskopické sledovani distribuce porfyrinovych derivata
na kufecich embryich in vivo spomoci resonanéni
Ramanovy spektroskopie a konfokalni mikroskopie (LMS).

Optimalizace metod
klastrové analyzy pro biospektroskopii (LMM).
Stochastické chovani

zivych organismii a materiali biologického puvodu pfi
tepelnych zménach (LMM).



