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A

ktualizace dlouhodobého ziméru VSCHT Praha
pro rok 2004

V souladu se znénim zékona ¢. 111/1998 Sb., o vysokych Skolach a o zméné a doplnéni

dalsic

h zakont, § 21 odst. 1 pism. b) ptedkldda Vysoka Skola chemicko-technologicka

v Praze ke stanovenému terminu 31. kvétna 2003 aktualizaci svého dlouhodobého zaméru pro
rok 2004.

Kmenovy material - Dlouhodoby zamé&r VSCHT Praha - byl pedlozen v roce 1999.

Piedkladana aktualizace VSCHT Praha zohlediiuje i zvefejnénou aktualizaci dlouhodobého
zaméru MSMT pro rok 2004.

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

investice

V oblasti vidéelavani

1) VSCHT Praha v souladu s pozadavky zakona o vysokych $kolach v oblasti harmonizace
vysokoskolského vzd€lavani v Evropé v duchu Boloniské deklarace a Prazského
komuniké:

a)

b)

d)

Ptejde pfi pfijimani studentl na novy systém strukturovaného studia zalozeny na novée
koncipovanych bakalafskych studijnich programech a navazujicich magisterskych
programech pro vSechny programy a obory studia uskutecnované fakultami VSCHT
Praha.

Bude pokracovat v pripravé a akreditaci novych profesné zamétrenych bakaléaiskych
programi s cilem zvySeni nabidky studijnich programii a obori studovanych na
VSCHT Praha. Pii piipravé studijnich program@i bude uzce spolupracovat
s vyznamnymi zamé&stnavateli, organy vetejné spravy a dalSimi vysokymi skolami.

V programech bude plné implementovat kreditni systém kompatibilni s ECTS a
zvySeni roli studentl pii formovani konkrétni podoby studijnich planti formou povinné
volitelnych a volitelnych predméti.

Bude usilovat o podchyceni zdjmu studentli zejména v regionech s vyznamnym
zajmem potencialnich zaméstnavateld o absolventy VSCHT Praha.



2)

3)

4)

5)

6)

7)

e) Piipravi modernizovany systém vyuky v anglickém jazyce zaméieny zejména na

vvvvvvvv

Vinci a bilaterdlnich smluv se zahrani¢nimi vysokymi Skolami.

f) Bude podporovat mobilitu student i akademickych pracovnikli zvySovanim poctu
smluv se zahrani¢nimi universitami a vyjezd v ramci programt EU.

V piijimani uchazect o studium se bude snazit zvysit pocet pfijatych studentt do 1.
rocniku bakalatskych studijnich programi pti zachovani poctu studenti magisterskych
studijnich programt. Pro doktorské studijni programy ocekéva postupny mirny nartst
poctu studenti.

Vypracuje systém pro tvorbu a zvefejilovani digitalnich ucebnic a dalSich studijnich
materiald dostupnych na siti vysoké Skoly pro dalsi podporu samostatného studia,
celozivotniho vzdélavani a kombinovanych forem studia.

Bude modernizovat anketu hodnoceni ucitelti studenty a zavede novy systém vnitiniho
hodnoceni jednotlivych pfedméti s cilem optimalizace studijnich plant jednotlivych
programt a oboru.

V oblasti celozivotniho vzdélavani bude navrhovat a poskytovat kvalitni vzd€lani
oteviené a diferencované obsahem i formou pro rizné cilové skupiny Siroké vetejnosti i
v ramci Skoly na zaklad¢ aktualnich vzdélavacich potfeb. Zejména bude:

a) Pokracovat v realizaci uspéSnych dlouhodobych programi, kratkodobych kurzi a
seminaru rekvalifikacniho, specializa¢niho a inova¢niho charakteru.

b) Nadale nabizet programy univerzity tietiho véku.
c) Systematicky vyhledavat nové ptilezitosti na trhu celoZivotniho vzdélavani.

d) Vytvaret nabidku programii celozivotniho vzdélavani, koncipovanou a zamétenou
marketingové.

e) Vytvaret databazi konkurence, ostatnich vysokych skol, vzdélavacich firem a instituct,
jejich nabidky a trhu.

f) Vyhleddvat a udrzovat vazby se stdvajicimi i potencidlnimi zékazniky, oslovovat
klicové firmy v relevantnich oborech a budovat jejich databazi.

g) Na zéaklad¢ analyz potieb vytvaret pro velké zdkazniky vzdélavaci programy na miru.

h) Vyhledéavat alternativni financni zdroje v oblasti celozivotniho uceni, podpory ze
strany MSMT, Socidlniho fondu EU, fondu Phare atp.

Vytvoii dal$i pocitacové centrum pro samostatnou préaci studentli za ucelem zvySeni
pristupnosti pocitacové techniky studentim nizSich ro¢nikti s casové neomezenym
ptistupem pro jejich samostatnou praci.

Bude dale rozvijet informacni systém ve vzdélavaci Cinnosti pro ulitele a studenty a
zajemce o studium. Uvedeme do provozu novy systém zaloZeny na vyuZiti intranetu, ktery
umozni realizaci novych studijnich programt, piihlaSovani studenti na predméty a
zkousky.



V oblasti vyzkumu a vyvoje

Vyzkum a vyvoj na VSCHT Praha bude i vroce 2004 pokracovat v souladu

s dlouhodobym zamérem skoly. K vytvareni vétSich védeckych tymii pod jednou strechou,
které je v dlouhodobém zaméru deklarovéano, jsme piistoupili snahou o aktivni zapojeni co
nejvetsiho poctu pracovniki Skoly do mezindrodnich vyzkumnych tymi vznikajicich pro
feseni prioritnich vyzkumnych tkola v rimci 6. RP VSCHT Praha.

1

2)

3)

4)

5)

6)

7)

Bude usilovat o uvedeni do plného provozu spoleéného pracoviité VSCHT Praha
a Ustavu fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR snazvem ,Laboratof molekulové
spektroskopie vysokého rozliseni, které v soucasné dobé vznikd na VSCHT Praha za
finan¢ni ucasti UFCH JH AV CR.

Nadale bude podporovat ¢innost vyzkumného centra LN 00B142 ,,Vyzkumné centrum pro
komplexni zpracovani ropy*, jehoz je nositelem, stejn¢ jako ¢innosti dalSich vyzkumnych
center, na kterych se podili jako spolunositel. Jedna se o nasledujici vyzkumna centra:

» LN 00A032 ,Struktura a dynamika komplexnich molekulovych systémi a
biomolekul*

» LN 00A079 ,,Centrum integrované genomiky*
» LN 00B030 ,,Centrum pro molekularni a genovou biotechnologii*

V oblasti persondlniho zajisténi vyzkumu bude usilovat o zvySeni poctu vysoce
kvalifikovanych pracovnikli (zejména docentli a profesortl) na feSeni vyzkumnych zamért
a grantovych ukoll. Zvazi moznosti zmén ramcovych pozadavki pro habilitacni fizeni a
fizeni na jmenovani profesorem tak, aby nové umoziovaly diferencovany piistup podle
jednotlivych obort a také s ptihlédnutim k véku uchazece. Cilem tohoto opatieni je
snizeni primérného v€ku nové habilitovanych docentl a nové jmenovanych profesorti pii
udrzenti jejich vysoké odborné tirovné.

V oblasti mobility pracovnikii ve vyzkumu a vyvoji podpoii zejména vétsi mobilitu
studentt doktorskych studijnich programti. Jako povinnou soucast jejich studijnich plant
chceme zafadit studijni pobyt mimo VSCHT Praha na partnerskych pracovistich
v zahraniéi, na pracovistich AV CR nebo v jinych vyzkumnych ustavech &i primyslovych
firmach.

Mezinarodni spolupraci ve vyzkumu a vyvoji chceme zintensivnit Gcasti co nejvétsiho
poctu pracovniki Skoly v mezindrodnich vyzkumnych tymech a vyzkumnych projektech,
fesenych piedev§im v ramci 6. RP a dal§ich podobnych programii. VSCHT Praha pfijme
opatfeni, usnadiiujici pracovnikiim Skoly podavani piihlaSek do téchto programl a
zpracovani vSech podklada vyzadovanych jako soucast ptihlasek.

Pii feSeni vyzkumnych projekti pro primyslové partnery zintenzivni spolupraci
predevsim s velkymi primyslovymi firmami.

Bude pokracovat v feSeni vyzkumnych zaméri,o jejichz prodlouzeni do konce roku 2004
pozadala. Ptipravi vSe pro uspésné zahajeni feseni novych vyzkumnych zaméra od ledna
2005. Konkretizace vyzkumné naplné jednotlivych vyzkumnych zdméri na rok 2004 je
uvedena v priloze.



V oblasti informacnich technologii

VSCHT Praha se v roce 2004 v oblasti informaénich technologii zaméii na nasledujici ukoly.

1)

2)

3)

4)
5)

6)

7)

8)

9)

10)

11)

12)

Pokradovat v zavadéni integrovaného systém &ipovych karet na VSCHT Praha s cilem
vytvoireni integrovan¢ho systému pro identifikaci studenti a zaméstnanct, kontrol vstupu
a ovladani samoobsluznych systémii.

Modernizovat hardwarové a softwarové vybaveni posluchdren pro vyuku informacnich

technologii v souladu s vyvojem a s cilem zpfistupnit studentim nejnovéjsi informacni
technologie.

Dokonc¢i pocita¢ovou sit’ na koleji Sazava v arealu koleji na Jiznim mésté a tak umoznit
studentim pfistup k internetovym informacnim zdrojim v této lokalité. Vybuduje
optickou patet mezi objekty Sdzava a Volha. Zprovozni v plném rozsahu telefonni sluzby
navazané na novou telefonni ustfednu VSCHT Praha v arealu na Jiznim méstg.

Rozsiti po¢itadové sité VSCHT do nové rekonstruovanych prostor v budové Technicka 3.

Pokracovat v systematickém budovani souboru informac¢nich prament pokryvajicich
vSechny obory ¢isté 1 uzité chemie a soucasné odpovidajici vyvojovym trendiim dalSiho
rozvoje informacnich technologii. Propojovat primarni a sekundarni zdroje, postupné
pfechazet na webovské alternativy pfistupu k informacim umoziujicim plné vyuziti
funkcionality takovych dokumentt.

Vytvafet podminky pro zdokonalovani propagaéni a informacni cinnosti Skoly
posilovanim personalniho obsazeni ptislusného informacniho ttvaru Skoly s naslednym
roz§ifovanim jeho aktivit.

Rozsitfovat a zdokonalovat novou verzi Internetovych stranek Skoly, zvySovat informac¢ni
obsah stranek, zjednodusit distribuci vnitinich dokumentt.

Zvysi vykonnost nékterych servert zajiStujicich ekonomické (zpracovani mezd) a
pedagogické agendy (systém Student), rozsifit funkénost systému Student do oblasti
interaktivni prace studentli s timto systémem.

Roz8ifi moznosti stavajiciho informacniho systému (upgrade stavajicich modult, zvySeni
komfortu uzivatell).

Zajisti provoz centralnich serverti v pfipadé dlouhodobéjsich vypadkt elektrického
proudu pomoci vhodného néhradniho zdroje (motor-generator).

Obnovi HW i SW pro provoz knihovniho systému pro evidenci kniznich fondit VSCHT
Praha.

Zpftistupni Siroké odborné vefejnosti informace o publikacni ¢innosti pracovnikli Skoly za
obdobi poslednich 10 let prostfednictvim centralné spravované databaze OBD Pro.



V oblasti mezinarodni spoluprdace ve vzdélavani

VSCHT Praha se vroce 2004 v oblasti mezinarodni spoluprace ve vzdélavani zaméfi na
nasledujici ukoly.

1))
2)

3)

4)

5)

6)

7)

8)

Realizovat co nejvétsi pocet studentskych mobilit v programu SOCRATES/ERASMUS
zam¢étit se zejména na realizaci delSich studijnich pobyta studentt (1-2 semestry) .

vvvvvvvv

Rozsifovat pocet piijizd¢jicich zahrani¢nich studenti v programu SOCRATES
/ERASMUS aktivnim vyhledavanim a jednanim s vhodnymi partnerskymi univerzitami.

V ramci programu SOCRATES/ERASMUS rozsiti mobility uciteli o pedagogické pobyty
studentll doktorskych studijnich programt, ktefi se budou na partnerské univerzité podilet
na vyuce studenti.

Rozsifi aktivni zapojeni do evropského programu Leonardo da Vinci. Bude pokracovat
v uspésSném zapojeni do projektli zamérenych na studentské mobility v oblasti odborného
vzdelavani a to jak pro vyjizdéjici studenty tak i napoméahanim zajiStovani odbornych
dalSich aktivit zahrnutych v tomto programu ( pilotni projekty, projekty siti).

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

Pokracovat v rozvoji vyuky v anglickém jazyce pro zahrani¢ni studenty programu
SOCRATES/ERASMUS, nabidnout moznost absolvovat pfedméty vyucované
v anglickém jazyce také ¢eskym studentim.

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

Zapoji se do dalSich programii nabizejicich moznosti vyménnych zahrani¢nich pobyta
studentii a pedagogl napt. Transformacni a rozvojové programy MSMT, program Marie
Curie a dalsi.

V oblasti ubytovacich a stravovacich zaiizeni, péce o studenty

VSCHT Praha se v roce 2004 v oblasti ubytovacich, stravovacich zafizeni a pée o studenty
zam¢ti na nasledujici ukoly.

1)

2)

3)

4)
5)

Pokracovat v rekonstrukci elektrorozvodi, zfizeni pocitacové a telefonni sit€ na koleji
Volha.

Realizovat telefonni pfipojeni koleje Volha na digitdlni telefonni ustfednu na koleji
Sazava a propojeni koleji Sdzava a Volha optickym kabelem.

Provede nutné opravy stfechy a oken na kolejich Sézava a Volha, pokracovat
v rekonstrukci ubytovacich bunék na koleji Volha.

Pokracovat v obméné¢ vybaveni (ndbytku) studentskych pokoji na koleji Sazava.

Realizovat dostavbu topného kanalu propojujiciho centralni teplarnu s kotelnou na koleji
Volha.



6) Vytvafet organizatni podminky pro ziskdvani dat pro kvalifikované informacni a
poradenské sluzby pro studenty. Podporovat mimostudijni aktivity studentdi v rdmci aredlu
koleji pfi realizaci filmového klubu, pfispét k modernizaci vybaveni kancelaie IAESTE.

7) Obnovit server a programové vybaveni pro ubytovani a stravovani.

V oblasti investic, rozvoje a obnovy majetku

1) VSCHT Praha piedpoklada realizaci viech investiénich akci, které piedlozila do
pétiletého (2003-2007) investicniho programu 23334B ,,Rozvoj a obnova materidlné
technické zékladny* na rok 2004, a také realizaci téch akci, které¢ byly neocekavané
vyfazeny z financovani v roce 2003. V¢tSina investic je zaméfena do obnovy a pofizeni
stroji a zafizeni, tedy do pfistrojového vybaveni pro vzdélavaci a vyzkumnou ¢innost.
Jedna se zejména o

a) spektrometr pro nuklearni magnetickou rezonanci 600MHz

(planovano a pro vyrazné sniZzeni dotace nerealizovano v r. 2003 cca 30 mil. K¢
b) RTG monokrystalovy difraktometr

(pldnovano a pro vyrazné sniZzeni dotace nerealizovdno v r. 2003 cca 12 mil. K¢
c) pristrojové vybaveni ESCA pro chemickou analyzu povrchii cca 35 mil. K¢
d) analyzator CHN(S) 2,2 mil. K¢
e) prutokové procesni jednotky 3,0 mil. K¢
f) multikomponentni analyzator plynil 2,5 mil. K¢
g) elektrochemické pfistroje pro studium koroze kovil 3,0 mil. K¢
h) meéfici pfistroj Instron pro méteni mech. vlastnosti materiali 4,5 mil. K¢

a dalsi pfistroje s niz$imi pofizovacimi naklady.

2) V roce 2004 bude VSCHT Praha pokraovat v realizaci dlouhodobého planu v oblasti
neinvesti¢ni postupné opravy stieSniho plasté na budovach A, B, C a opravy obvodovych
plastd dvord.

3) V roce 2004 budeme pokracovat v realizaci projektu zlepSeni ekonomiky provozu budov
v Dejvicich 1 v aredlu koleji s pfihlédnutim k vysledkiim energetického auditu z roku

2003. Cilem je obnova vSech stavajicich prostor v budovach A, B, C a v prostorach, ktere
budou uvolnény CVUT v budové B.

Obnova vyzaduje rekonstrukce a modernizace zejména u :
a) Kanalizace a rozvodii vody v budové A, B, C.
b) Rozvodi plynu v budové B.
¢) Ustiedniho vytapéni v budové A, B, C.
d) Vzduchotechniky.



4)

g)
h)

Elektroinstalace.

Rozsiteni pocitacové site¢ do novée ziskanych prostor.

Stavajicich 1 nové ziskanych prostor véetné zruseni provizornich pfistaveb.
Dokonceni obnovy stfesnich plast a obnova obvodovych plasta budov.

Zlepseni moznosti pro samostatnou praci student v budovach Skoly.

V dlouhodobgji realizovanych akcich bude i v roce 2004 VSCHT Praha :

a)

b)

d)

PokraCovat ve spolupraci se smluvnimi partnery (TIMON Bauregie GmbH & Co. KG,
MSMT a CVUT) v realizaci vystavby na Vitézném namésti podle Ramcové smlouvy
z roku 1999 s kone¢nym cilem kolaudace 2005 az 2006.

Pokracovat ve spolupraci s STK a CVUT na projektové piipravé vystavby objektu
Narodni technické knihovny na pozemcich pfed budovou A, tak aby ob¢ rozsahlé
stavebni akce (Dejvice Center a Narodni technickd knihovna) prob&hly pokud mozno
paraleln¢).

Pokracovat v narovnavani majetkopravnich vztahi v aredlu koleji (stavby na pozemku
ciziho vlastnika, restitu¢ni spory, rozvojové plochy.

Ve smétfovani znacné €asti investi¢nich prostfedkli z grantovych a mimorozpoctovych
zdrojii do pofizeni a obnovy pfistrojového vybaveni pro vyzkum jako integralni
soucasti vysokoskolské vyuky a podpory spoluprace s praxi.



Ptiloha

Plan vyzkumnych aktivit jednotlivych vyzkumnych zaméra

VZ MSM 223100001 — Katalytické procesy v chemii a
chemické technologii

1. V oblasti novych moznosti ziskavani specialnich vyrobki
organické technologie bude zapocato se studiem metateze.

Studovany budou ptedev§im heterogenni katalyzatory na bazi
oxidu rhenia, pfi¢emz studované reakce budou orientovany do
oblasti chemickych specialit.

Budou déle rozvijeny vSechny dosud studované sméry
v oblasti selektivnich katalytickych hydrogenaci, piedevsim
pak vsystémech nenasycenych karbonylovych sloucenin.
Studium enantioselektivnich hydrogenaci bude rozsifeno o
heterogenizované homogenni katalyzatory a budou studovany
dal$i moznosti vyuziti selektivnich hydrogenaci pro vyrobu
chemickych specialit. Zvlastni pozornost bude vénovana vlivu
typu nosicového makroligandu na selektivitu reakce. Dale
budou studovany moznosti zakotvovani homogennich Ru-
BINAP komplexi na heterogennich matricich pro
enantioselektivni reakce. Tyto katalyzatory budou pouzity v
modelovych reakcich a bude sledovan vliv typu katalyzatort
na hodnotu optického vytézku.

2. V oblasti vyzkumu novych katalyzatord navaze vyzkum na
dosavadni poznatky, ziskané feSenim vyzkumného zaméru.
Bylo zjisténo, ze metoda TPD dimethylpyridind, doporu¢ovana
k méteni kyselosti silikatovych sorbenti neni univerzalni.
Experimentalné bude vymezen rozsah a hledany pficiny
omezené pouzitelnosti metody pro zvoleny typ nosice
meédéného katalyzatoru.Byl navrzen a teoreticky zd@vodnén
postup eliminace vlivu obtizné redukovatelného ZnO na
selektivitu rozkladné adsorpce N20O. Bude studovan vliv
dalsich vybranych oxidd (Cr203 a MnO2) na pfesnost a
spolehlivost méteni specifického povrchu Cu pomoci
rozkladné sorpce N20. Byly optimalizovany reakéni podminky
syntézy mezoporéznich silikaliti se strukturou typu MCM-41.
Bude uskuteénén pirenos vysledki laboratorniho studia do
vétsitho mefitka a ziskany podklady pro fundovany odhad
nakladi na vyrobu tohoto produktu. Navazeme také na dosud
realizované studie katalytické aktivity modifikovanych zeolitd
vzhledem k neoxidativni dehydrogenaci metanu se zaméfenim
na vznik aromatickych latek, pfedev$im benzenu. Pozornost se
soustiedi na dezaktivaci katalyzatori vlivem vylucovani
elementarniho uhliku a zpisoby jejiho potlaceni.

3. V oblasti vyzkumu chovani vicefdzovych a viceucelovych
reaktord, jejich modelovani a optimalizace se navaze na feseni

EU projektu ,,Cyclic operation of trickle bed reactor —
CYCLOP%, jehoz ukonéeni je piedpokladano k 1.9.2003.
Pozornost se zaméfi na optimalizaci podminek periodického
rezimu pfi modulovaném nastiiku reakéni smési, tj. délka
periody, jeji split (podil doby zvySeného nastiiku v period¢€) a
amplituda rychlosti nastfiku s ohledem na vykon reaktoru,
budou rozvijet a fesit dynamické modely pro popis periodicky
fizeného reaktoru. Zvlastni usili bude vénovano vyzkumu
dynamického chovani reak¢énich soustav, ve kterych dochazi
k fazové zméné reakéni smési a k pfipadnému posunu
chemické rovnovahy. Uvazuje se o

rozvinuti  spoluprace s Ustavem chemického inZenyrstvi
Univerzity ve Waterloo, Kanada.

Bude také pokracovat studie matematického modelovani
mikroreaktorti s katalyticky aktivni sténou z hlediska popisu
rozdéleni koncentraci a teplot v téchto systémech metodami
CFD (Computational Fluid Dynamics) s cilem vyvinout
modely téchto systéml umoziujici spolehlivou predikei jejich
chovani v dynamickych a stacionarnich stavech. Tento model
bude vyuzit pii navrhu jednotky pro produkci paliva pro
palivové ¢lanky v mobilnich aplikacich.

4. V oblasti vyzkumu kinetiky heterogenné katalyzovanych
reakci bude ptistoupeno ke studiu kinetiky reakci v
mikropulznim reaktoru, které navaze na vysledky studia
pyrolyzy uhlovodiki v tomto typu reaktoru. Dukladné
zpracovani namétenych dat bude dal$im rozsifenim aplikaci
regresni analyzy a umélych neuronovych siti v této oblasti.
Vysledky studie by mély poskytnout efektivni metodu pro
ziskavani kinetickych parametrti heterogenné katalyzovanych
reakei v plynné fazi.

5. Ve vyzkumu ethylenové pyrolyzy uhlovodikii bude
roz§ifeno matematické modelovani do oblasti pyrolyzy
vysevroucich surovin. Laboratorni experimenty budou v rdmci
spoluprace s VUAnCh Usti n. L. zaméfeny na podrobnou
studii moznosti zpracovani zbytkovych uhlovodikovych frakci
C5aCo.

6. Hlavnim ukolem v oblasti vyzkumu procesu mokré
granulace 1é¢iv bude uplatnéni vysledkt ptedchoziho vyzkumu
v poloprovoznich  podminkach pifi optimalizaci fizeni
provoznich granulatorii a pfi zavadéni novych preparati do
vyroby.

7.V oblasti modelovéni pfenosovych jevil v porovitych latkach
byl vyvoj modelu siti port spjat s modelovanim vtlacovani a
vytlaCovani rtuti. Pfi modelovani bylo dosazeno dobré shody
s experimentalnimi daty, coz dovoluje pfedpokladat, ze uzita
sit port zachycuje vrozumné mife topologii a morfologii
skutenych porG. V dal§im stupni vyvoje modelu bude
ptikroceno k modelovani ptenosu hmoty (ustalena permeace
inertnich plynti) pomoci takto ziskané sité port.

8. Vyzkum v preparativni kapalinové chromatografii bude
zameéten na lepsi porozumeéni adsorpcnim rovnovaham, které
jsou zejména pii praci s proménnym sloZzenim mobilni faze
(gradientova eluce) stale obtizné popsatelné. V minulém roce
byl navrzen postup, ktery spocival v oddéleni vypoctu
chemickych potenciald (fugacit) jednotlivych slozek v mobilni
fazi od vypoctu fugacit slozek adsorbované faze. Jelikoz tento
postup byl uspésny pii aplikaci na vybrané adsorpéni systémy,
bude tento postup dale rozvijen. Bude pokracovat spoluprace s
Ustavem chemického inZenyrstvi Univerzity —Otto-von-
Guericke v Magdeburku.

9. V oblasti technologickych procesti nezbytnych pro trvale
udrzitelny rozvoj, tedy nezatéZujicich zivotni prostfedi, a
procesi pro zpracovani odpadnich a toxickych latek vyzkum
navaze na dosavadni poznatky v katalyze, chemii syntéz i
reaktorovém inzenyrstvi.

Problematika katalytickych oxidaci organickych latek ve
vodném prostiedi se nové zaméiti na vliv fizenych zmén
vstupnich podminek oxidace na stfedni rychlost rozkladu



necistot, jeji selektivitu a vykon reaktoru. Bude studovana
interakce mezi  chemickym  procesem, reaktorovym
uspofadanim a pokusnymi podminkami z pohledu transportu
reakénich slozek, tepla a pisobeni katalyzatort.

Metodicky byla vyfeSena periodicka modulace nastfiku
vodného roztoku fenolu do katalytického zkrapéného reaktoru.
Nov¢ budou sledovany zejména selektivita a rychlosti oxidace
slozek 1 celkova rychlost vyjadiena jako zména parametru
CHSK. Déle se prace zaméfi na propracovani on-line fizeni a
snimani dat z pokusného zkrapéného reaktoru a analyzu dat
z hlediska vlivu neustalenych podminek a omezeni transportem
hmoty a tepla pti kontinudlnim testovani oxidaci. Kone¢né
v oblasti matematického modelovani oxidaci bude propracovan
dynamicky model mokré oxidace.

10. Nov¢ pripravené heterocyklické povrchové aktivni latky
budou studovany z hlediska jejich mozné aplikace v micelarni
katalyze a pii separaci iontl jejich transportem pies kapalnou
membranu.

11.Tradi¢né budou studovany nové komplexy piechodovych
kovi se syntetickymi i pfirodnimi ligandy, jejich struktura i
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 ptiprava biologicky aktivnich
latek jako jsou virostatika a cytostatika, ale i snaha vypracovat
nové metody umoziujici dalsi derivatizaci purinového skeletu.

- moznosti vyuziti aniontl aminokarbenovych komplext
chromu v Pd- katalyzované allylové substituci. Tato reakce
umoziuje pfipravu fady novych nenasycenych karbenovych
komplext, které maji obecné vyuziti v organické syntéze a
zvlaste pii syntéze biologicky zajimavych latek, naptiklad -
laktamti, aminokyselin, slouc¢enin s chinoidnim skeletem.

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

- vyuziti axialné€ chiralnich latek na bazi 3,3 -bi(benzothiofenu)
jako chiralnich ,auxiliary* v stereoselektivnich redukcich
karbonylovych sloucenin.

12. 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 alkaloid Peganinové skupiny

Peganin a jeho derivaty a analoga se vyznaCuji Sirokym
spektrem farmaceutickych vlastnosti - od
psychoterapeutickych, pres 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  scilem ziskat
slouCeniny s novymi farmakologickymi vlastnostmi. Pfitom
budou vyuzivany rizné zpusoby bazické katalyzy.

- Butenolidy a slouceniny strukturné blizké vitaminu C

Velky pocet sloucenin sriznymi biochemickymi a
farmakologickymi  vlastnostmi  obsahuje  butenolidovy
farmakofor. Typickym prikladem 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
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katalyzy. Jelikoz fluorované butenolidy pfedstavuji rovnéz
nové reaktivni systémy, budou studovany i z tohoto hlediska se
zamérem nasledného vyuziti poznanych reakei v syntézach
cilovych sloucenin.

13. Syntetické molekularni slozky pro umélou krev, systémy
pro cileny transport 1éCiv a dalsi biomedicinské aplikace tvoti
dalsi oblast zakladniho 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 zdméru je pfipravit strukturné
definované molekularni slozky pro ptenasece kysliku, resp.
krevni ndhrady. Jde o amfifilni slouceniny s vlastnostmi
tenzidi. Zakladni pozadovanou vlastnosti je biokompatibilita,
resp. hemokompatibilita a dobré koemulgacni vlastnosti, které
se uplatiuji pfi stabilizaci zakladni slozky prenasect kysliku,
tj. emulzi perfluorovanych slouéenin. Jako strukturni typy
budou zkoumany: fluoralkylované derivaty sacharidd,
fluoralkylderivaty = fosfocholinu a  fosfatidylcholinu, a
fluoralkylderivaty makrocyklt. Pii syntézach téchto slouc¢enin
budou vyuzivany vyhody bazické nebo kysel¢ katalyzy a
zaroven uplatilovano stereochemické hledisko. Z makrocykla
budou v tomto sméru zkoumany porfyrinové derivaty a jejich
schopnost komplexace skovy a studovana interakce
s kyslikem z hlediska jeho pfenosu do tkani. Pfipravené
amfifily-tenzidy budou zkoumany z hlediska schopnosti tvofit
nadmolekuldrni systémy, jako jsou vesikuly a tubuly, které se
mohou uplatnit v cileném transportu 1éCiv v intravenosnich
aplikacich. Derivaty porfyrinu budou rovnéz zkoumany na
protirakovinné vlastnosti v aplikaci fotodynamické terapie..

14. Specidlni komonomery pro biokompatibilni polymery

Vyznam biomateriald v poslednich desetiletich neustale
vzristd. Soucasné roste i poptavka po nich av odpovéd
vznikaji nové typy téchto materiall. Zaroven se rozsifuje
i spektrum aplikaci polymeri v 1ékatstvi a farmakologii. Cilem
ramcového zaméru je vyzkum a vyvo] novych
hydrofilné/hydrofobnich biomateriald obsahujicich atomy
fluoru, které budou uréené pro kontaktni ¢ocky, 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 monomerd
obsahujicich fluorové substituenty a/nebo siloxanové skupiny.
Ptitom budou vyuzivany rizné zpusoby bazické a kyselé, resp.
elektrofilni katalyzy.

15. Selektivni dehalogenace polyhalogenderivati .Tato ¢ast se
dotyka problematiky halogenovanych latek v Zivotnim
prostiedi. Jeho obsahem je hledani zplGsobli chemického
vyuziti polyhalogenovanych sloucenin pted jejich energeticky
naronou a ekologicky nevyhodnou totalni likvidaci.
Piedmétem vyzkumu jsou polyhalogenované primyslové
slouCeniny, a to produkty jak hlavni, tak slouceniny vedlejsi,
resp. odpady. V prvni fazi feSeni bude provadén vyzkum
regioselektivity  riznych  dehalogenacnich metod na
modelovych slou¢eninach s pouzitim fotosensibilovanych,
fotokatalytickych a dal$ich katalytickych metod.

16. Molekularni senzory. V prvni fazi tohoto projektu budou
zkoumany asociaéni rovnovahy porfyrinovych derivatd,
obsahujici perfluorované skupiny a segmenty, s riznymi typy
organickych fluorovanych latek. Na zaklad¢ vysledki 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 derivatu.

17. Ptiprava, studium vlastnosti a aplikace fluorovanych
organokovovych sloucenin. Cilem projektu je syntéza
fluorovanych stavebnich blokli na bazi organokovovych
sloucenin lithia, hoif¢iku, zinku, médi, hliniku a manganu,
studium jejich vlastnosti pomoci ab initio metod vcetné
zahrnuti interakci s rozpoustédly a vypoctdi chemického
stinéni. Ziskané teoretické a experimentalni tdaje budou
porovnany pomoci nizkoteplotni NMR spektroskopie, ktera
bude také vyuzita pro studium stability. Dale budou
syntetizovany a studovany analoga téchto sloucenin
stabilizované silylovou nebo borylovou skupinou. Ziskané
fluorované stavebni bloky budou aplikovany na syntézu
vybranych skupin biologicky aktivnich latek.

18. Piiprava novych fluorofilnich katalyzatori na bazi
polyfluorovanych cyklopentadient. Homogenni katalyza je
uéinnym nastrojem pro vyrobu novych sloucenin, ale ¢astym
problémem je efektivni separace pouzitych katalyzatort, které
Casto obsahuji toxické kovy. Svétové trendy ke snizeni zatizeni
zivotniho prostiedi vedou k zavadéni procest s vicefazovymi
systémy kapalina-kapalina. V poslednich letech byly s timto
cilem syntetizovany c&etné polyfluorované ligandy pro
homogenni katalyzatory a vyuzity pro homogenni katalyzu ve
fluorovém dvoufazovém systému. S cilem pfipravit nové typy
fluorofilnich ligandd budou syntetizovany nové fluorované
acetyleny a cyklopentadieny a vyuzity pro ptfipravu novych
typtt katalyzatorGi pro fluorovou dvoufdzovou katalyzu.
Reaktivita vzniklych katalyzatort bude studovana na
spolupracujicich pracovistich.

19. Piiprava a aplikace novych chirdlnich organokovovych
slou¢enin s C,-symetrii

KliCovym problémem pro pftipravu nékterych chiralnich

borani a siland s C,-symetrii je konfiguracni stabilita
intermedidrnich ~ organolithnych a  organohofecnatych
sloucenin, ktera vede knaronym separacim smési

diastereoisomerti a enantiomert. Cilem projektu je studium
chiralnich organokovovych sloucenin na bazi lithia, hof¢iku a
zinku, u nichz by konfiguracni stabilita byla zajisténa
konfiguraci na sousednich atomech uhliku, a to jak
experimentalnimi, tak teoretickymi ab initio postupy. Ziskané
chiralni C,-symetrické 7-bora a 7-
silabicyklo[6.3.0.0**Jundekany a jejich benzoanaloga budou
vyuzity jako Cinidla pro enantioselektivni hydroboraci,
enantioselektivni nukleofilni fluoraci a dale jako chiralni
chranici a pomocné skupiny. Pro vybrané ptipady budou téz
pripraveny analogické slouceniny obsahujici dlouhé fluorované
fetézce s cilem syntetizovat fluorofilni slouceniny, které bude
mozno po reakci snadno separovat pomoci nékteré
z fluorovych separa¢nich metod a recyklovat.

20. Katalyza v oblasti tvorby a struktury peptidi a bilkovin —
funkce priond.

V této oblasti pljde zvlast¢ 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-zfasené struktury nese typické znaky
katalyzovaného procesu. Cilem bude studovat katalytickou
funkci nukleotidd i fragmentd nukleovych kyselin pravé na
ptechod od fyziologické struktury prionu k patologické
nadmolekularni amyloidni struktuie.

21. V oblasti chemie calixareni:
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- Bude studovana metodika ptechodovymi kovy katalyzované
tvorby C-N vazby aplikovana na syntézu polymakrocyklickych
systémil na bazi calixarenl a polyazamakrocykll, dovolujici
ziskat a studovat konformacné rigidni makrocyklické struktury.

- Na syntézu podobnych polymakrocyklickych sloucenin bude
vyuzita  Zn-katalyzovana ~ 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 monosacharidii ke skeletu calixarenu,
coz je obecné prechodovymi kovy katalyzovana reakce.

- Budou také studovany dendrimerni skelety na bazi
calixarend, které jednak wvznikaji aplikaci katalyzovanych
reakei, jedna samy o sob¢ tvoii komplexy s fadou kovi i iontd
a modeluji katalyzu v siln€ nepolarnim prostfedi.

22. V oblasti aplikace_membranovych separacnich _procesu
v perspektivnich chemickych technologiich a pfi separaci
odpadnich a toxickych latek navaze vyzkum v oblasti
elektromembranovych separacnich procesti na dosud dosazené
vysledky a zaméti se pfedevsim na prohloubeni teoretickych i
praktickych  znalosti o procesech elektrodialyzy a
elektrodeionizace s cilem vypracovat obecny popis téchto
procest pro tzv. hluboké odsoleni mélo vodivych systému. Zde
se jednim z limitujicich déju stava prenos hmoty z objemu
elektrolytu k povrchu membrany. Dochazi k tzv. koncentraéni
polarizaci, ktera ptedstavuje v praktickych systémech
nezadouci jev. Prace se zaméii na obecny popis zavislosti
limitni hustoty toku hmoty na hydrodynamice toku elektrolytu
a koncentraci elektroaktivni latky. Jednou z moznych aplikaci
je napt. odsolovani roztokl organickych latek a biochemickych
systémd.

Zvlastni ptipad odsoleni malo vodivych systémi piedstavuje
ptiprava vysoce Cisté vody. Z divodu snizeni elektrického
odporu systému a omezeni limitace pfenosem hmoty je v tomto
ptipadé v prostoru mezi membranami umistnéna vrstva
iontoménice. Jedna se o proces znamy jako elektrodeionizace.
Zde bude cilem studia navéazat na dosud ziskané poznatky a
optimalizovat ~ pracovni  rezim  sériové  zapojeného
elektrodialyzac¢niho a elektrodeioniza¢niho modulu.

V oblasti anorganickych membran bude pokracovat vyvoj
technik pfipravy a zplisobu charakterizace zeolitickych a SiO,
mikroporéznich  vrstev. Pozornost bude vénovana i
membranam na bazi polymerni matrice s anorganickymi
plnivy. Sledovéan bude vztah mezi jejich strukturou a sorpénimi
a transportnimi vlastnostmi s vyuzitim mikroskopickych a
spektroskopickych technik. Dosud ziskané poznatky umozni

rozvinout teoreticky popis téchto déji na zakladé
fenomenologickych ~ matematickych modeli a metod

molekulové dynamiky. Studované membranové materialy
budou uplatnény v katalytickych procesech a pii separaci
plynt a par.

Pokraovat bude rovnéz vyvoj strukturovanych nosi¢l pro
anorganické nanoporézni membrany. Pouzit bude oxid hlinity
o rizné zrnitosti. Cilem bude pfipravit podlozky s tuzkou
distribuci pord a vétsi propustnosti. Rovnéz budou pokracovat
prace na piipravé mikroporéznich sklenénych nosicti na bazi
boritoktemicitého skla (Vycor). V tomto sméru bude cilem
vybrat vhodné slozeni vychoziho boritokiemicitého skla a
pokracovat v testovani teplot a doby tepelného zpracovani
(fazova separace) a podminek vyluhovani rozpustné faze.

23. V oblasti elektrochemického inzenyrstvi budeme sledovat
nasledujici oblasti: Jednim ze zékladnich d&ju sledovanych na
tomto poli je pfestup hmoty v oblasti pfirozené a nucené




konvekce. V oblasti pfirozené konvekce bude studium
zaméfeno na dalsi typy elektrod, jako jsou rizné naklonéné
disky a trojuhelniky. Budou stanoveny dil¢i a celkové
koeficienty piestupu hmoty a provedena korelace pfestupu
hmoty pro tyto geometrie. Jelikoz méfeni pfestupu hmoty
poskytuje dobrou simulaci piestupu tepla, ziskané korelacni
rovnice mohou byt pouzity pro odhad koeficientll piestupu
tepla v prakticky vyznamnych systémech.V oblasti nucené
konvekce se pozornost zaméti na vliv hydrodynamiky toku a
sni spojené intenzity pfenosu hmoty na odezvy
elektrochemickych senzorti pro kapilarni celu s divergentnim
tokem a pro obtékanou mikroelektrodu v oblasti laminarniho
proudéni. Vyznamné rozSifeni jiz stavajicich znalosti
predstavuje zahrnuti chemické reakce probihajici v mezni
difizni vrstvé. PokraCovat bude rovnéz aktivita na poli
matematické simulace rozloZeni potenciald a proudovych
hustot v elektrochemickych celach se zaméfenim na systémy
ur¢ené pro elektrochemickou desinfekei pitné vody.

24. V oblasti procest pro snizeni zatéZe Zivotniho prostiedi
budou predmétem nasi pozornosti nasledujici otazky:

Studium reakce oxidu véapenatého se sulfanem: problematika
spadd do oblasti horkého odsifovani generatorového plynu
pomoci pevnych sorbentd. Studie navazuje na vysledky
dosazené pti studiu regenerativnich sorbentii na bazi oxidu
zine¢natého. Pouziti oxidu vapenatého, ktery by po odsifeni
nebyl regenerovan, ale dale wvyuzit napiiklad k vyrobé
prumyslovych hnojiv a siry, se jevi oproti regenerativnim
postuptim jako vyhodnéjsi a aplika¢né schiidnéjsi. Pro pouziti
konkrétni vychozi vapenaté suroviny je tieba ziskat udaje o
prubc¢hu reakce v zavislosti na reak¢énich podminkach, coz
bude néplni navrzené studie.

Vliv produktli na reakei apatitu Kola s kyselinou dusi¢nou: pti
studiu této velmi dulezit¢ primyslové reakce pro vyrobu
kombinovanych hnojiv byl zjistén vyznamny vliv produktd,
zejména kyseliny trihydrogenfosforecné, na jeji prub&h. Tato
problematika bude dal$i néplni vyzkumné ¢innosti. Jejim cilem
je zahrnout tento vliv do kinetickych rovnic umoziujicich
vypocet pramyslovych reaktorti. To ve svém dusledku povede
k navrhu efektivnéjSich parametri procesu vyhodnéjsiho jak
z hlediska ekonomického, tak zhlediska ochrany zivotniho
prostiedi.

Zpusob ptipravy a separace zelezani: soli kyseliny Zelezové
predstavuji skupinu latek s extrémné silnymi oxidacnimi
ucinky. Jeji uplatnéni je predpokladdno predev§im v oblasti
upravy pitnych a odpadnich vod. V posledni dob¢ se vSak stale
vice dostava do popiedi i jeji aplikace v oblasti zdroji proudu.
Zcela novy aspekt ziskal pohled na tuto latku v poslednich
dvou letech z bezpecnostniho hlediska, nebot’ se jedna o velmi
uéinny prostfedek k likvidaci chemickych a biologickych
zbrani hromadného ni¢eni. Pozornost se zaméti predev§im na
oblast elektrochemické syntézy a separace Zzelezanu v silné
alkalickém prostiedi.

Separace soli kovii extrakénimi metodami: na prace zabyvajici
se prevazné extrakci primarnimi aminy bude vroce 2004
navazovat studium pii pouziti smésnych extrak¢nich ¢inidel,
studium vlivu rozpoustédel a modifikator se zaméfenim na
kovy VI. A skupiny a kovy platinové. Pravé v oblasti
zpracovani odpadnich roztokd obsahujicich platinové kovy
pouziti kapalinové extrakce nachdzi uplatnéni i v Ceské
republice.

25. V oblasti vyvoje procest pro dekontaminaci pitné a
odpadni vody budou sledovany nasledujici oblasti.
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Fotokatalyticka degradace: studium degradace polutantii na
vrstvé TiO, bude pokradovat v n€kolika smérech. Bude
studovan vliv pH na rychlost fotodegradace a dale moznost
zvyseni rychlosti odbouravani kombinaci heterogenni (TiO,) a
homogenni (Fe(III)) fotokatalyzy. Dal§im smérem vyzkumu je
potom piiprava vrstvy fotokatalyzatoru s vysokym povrchem a
zaroven dobrou vodivosti, coz umoziuje vyuzit pozitivni
ucinek vlozeni vné&jsiho napéti.Elektrochemické odbouravani
znedi$téni vod: elektrochemie piedstavuje jeden z klasickych
zpusobl odstrafiovani iontd tézkych kovi. Jak ukazaly jiz
realizované studie, jeji pfimé uplatnéni narazi ¢asto na problém
nizké Gcinnosti a selektivity a to zejména v oblasti nizkych
koncentraci vyzadovanych hygienickymi normami. Jako
vhodnd se wukdzala byt kombinace iontové vymény a
elektrochemického zpracovani regeneracnich roztoktu. Tato
kombinace se osvédéila pfi odstraiovani dusi¢nani z pitné
vody. Na tento vyzkum bude navazano pii vyzkumu
detoxifikace dilnich vod s komplexnim slozenim.

26. Na poli alternativnich zdrojii energie se pozornost zaméfuje
na vyzkum nizkoteplotnich palivovych ¢lankti typu PEM.
Studovana je moznost nahrady perfluorované sulfonované
membrany  pouzivané v soucasnosti jako  elektrolyt
membranami nesulfonovanymi. Tyto experimenty dokazaly, ze
polymery na bazi monomerl s aromatickym charakterem
vykazuji v dosud prostudovaném kratkodobém horizontu
zajimavé vlastnosti a naznacily smér dal§iho vyvoje. Paralelné
probiha vyzkum vhodného katalyzatoru anodové reakce a jeho
nosic¢e. V roce 2004 se hodlame zaméfit na vyvoj metodiky
ptipravy tzv. Membrane Electrode Assembly (MEA), nebo-li
vlastniho palivového ¢lanku, a to na bazi stavajicich
perfluorovanych i nové vyvinutych membran.

VZ MSM 223100002 - Chemie a technologie
materiali pro technologické aplikace, ochranu zdravi
a Zivotni prostiedi

Vyzkumny zamér bude vroce 2004 navazovat na dosud
ziskané vysledky a dale rozvijet feSeni z pfedchozich let.
Hlavnim nosnym védeckym problémem VZ zistava studium
vztahti mezi podminkami pfipravy materiald a jejich slozenim,
strukturou a vlastnostmi, tak, aby bylo mozno cilené
pfipravovat a vyvijet nové typy materiald s definovanymi
vlastnostmi. Z hlediska aplika¢niho bude VZ opét zahrnovat tti
hlavni oblasti, urcujici zakladni orientaci vyzkumu na FCHT:

1. Materialy pro technické aplikace
2. Materialy pro zdravi cloveka
3. Materialy a ochrana prostiedi a kulturnich pamatek

V roce 2004 se v souladu s ramcovymi programy EU vyzkum
vice posunuje do oblasti nanomaterialti. Oproti prvnim roktim
feseni je rovnéz posileno aplikaéni zaméteni vyzkumu.

Cile jednotlivych dil¢ich oblasti je mozné zobecnit a rozdélit
do nasledujicich skupin, jdoucich napti¢ jednotlivymi oblastmi
VZ:

. nalezeni a zobecnéni vztahi mezi slozenim,
strukturou a podminkami pfipravy specialnich
materiald a latek s pfedem volenymi chemickymi,
farmakologickymi, fyzikalnimi a fyzikalne-
chemickymi vlastnostmi, rozvoj fyzikalnich a
fyzikalné-chemickych metodik

. vyvoj modifikaci povrchu a  sekundérnich
povrchovych vrstev na materialech 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 materiald organickych i
polymernich
. objasiovani fyzikalné-chemickych  procest

probihajicich pfi styku materiald s prostfedim a navrhy
na zpiisoby potlaceni koroze a degradace materialti

Podrobnéjsi specifikace vyzkumu v jednotlivych oblastech:
ad 1) Materialy pro technické aplikace

Materialy na bdzi smésnych oxidiu: V ramci systematického
studia pfipravy a charakterizace vysokoteplotnich oxidovych
supravodi¢li bude pozornost zaméfena na perspektivni systém
Bi-Sr-Ca-Cu-O a na vliv ¢asteéné substituce prechodnymi a
alkalickymi kovy. Budou studovany smésné oxidy na bazi
manganit Bi;,Sr,MnO; a kobaltitd Bi,,Sr,Co0;. Cilem je
pfiprava a charakterizace monokrystalii, méfeni a interpretace
transportnich, magnetickych a tepelnych vlastnosti, zejména s
ohledem na vysokoteplotni termoelektricky jev a modelovani

termodynamické stability na zakladé méfeni a odhadu
termodynamickych dat.
Optické  vinovody: Pro uvazované pouziti aktivnich

vlnovodnych struktur bude studovana piiprava a vlastnosti
dielektrickych krystalickych a nekrystalickych materidld,
obsahujicich ionty ptfechodnych kovi. Dale bude hledan
vhodny matematicky popis procesu iontové vymény smeétujici
k optimalizaci ptipravy vinovodi danych vlastnosti

Priprava tenkych vrstev: Depozici metodou MOCVD budou
pfipravovany tenké vrstvy ternarnich pevnych roztokd nitrida
podskupiny gallia, patfici mezi nejdilezitéj$i moderni
polovodi¢ové materidly. Budou studovany podminky chemické
a elektrochemické piipravy tenkych a mechanicky pevnych
krystalickych a amorfnich vrstev na bazi Ni-P pro rentgenovou
optiku v ramci kosmického programu XEUS. Bude pokracovat
studium pfipravy mikrometrickych a nanometrickych vrstev
boridt, karbidl a nitridd pfechodnych a nepfechodnych kovi
plazmochemickymi metodami. Dale budou studovany
dynamické vlastnosti a stability senzorovych vrstev
pfipravenych pulzni laserovou depozici (In,O;, InAcAc) a
tenké kovové vrstvy na polymernim filmu a feroelektrické
materidly na bazi polymernich kompozith. V oblasti
nedestruktivni diagnostiky (NDT) materiald bude hlavni
pozornost soustfedéna na aplikace magneto-optickych vrstev
typu  Y3FesOpp, umoznujici indikovat magnetické faze
vznikajici v nemagnetickém materialu (napf. austenitu) v
disledku mechanického a tepelného namahani. Budou
studovany vlastnosti vrstev na bazi TiO, (chemicka odolnost,
svételna absorbcee, reflexe) a budou syntetizovany nové typy
anorganicko-organickych  vrstev  kopolymeraci alkoxidi
kfemiku a titanu s vybranymi organickymi polymery.

Priprava mikrovinnych struktur: Budou pfipraveny mikrovlnné
struktury s vyuzitim technologického postupu side-by-side se
zam&fenim na minimalizaci sériového odporu téchto prvka.
Studovana bude i optimalizace vlastnosti Schottkyho piechodi
a jejich tepelna stabilita.

lontové vodiva skla, sklenéné elektrody: Cilem je vyvoj novych
protonovych vodi¢i na bdzi anorganicko-organickych skel
vhodnych pro palivové ¢lanky. V oblasti sklenénych elektrod
bude hlavnim cilem nalézt moznosti ovlivnit jejich iontovou
selektivitu slozenim membran.
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Modelovani struktury skel: Bude pokracovat vyvoj pomocnych
pocitacovych programi k analyze struktury skel modelovanych
pomoci molekulové dynamiky. Pozornost bude dale vénovéana
transportnim vlastnostem na nano-urovni, korelacnim efektim
a konektivité strukturnich jednotek. Budou sledovany i zmény
povrchové struktury alkalicko-kfemicitych skel pfi tepelné
expozici.

Konstrukcéni materidaly: V oblasti polymernich materialt bude
vyzkum zaméfen na fyzikalni modifikace plasti elastomery s
cilem sledovat vliv sesitovani jednotlivych polymernich slozek
na vysledné vlastnosti, na chemickou modifikaci plastl
elastomery, v obou piipadech s cilem ziskat materidly s
vysokou  houzevnatosti, na  pfipravu  polymernich
nanokompozitii s vyuzitim vrstevnatych silikat, na pfipravu
polyimidi s definovanou strukturou a modifikaci jejich
vlastnosti kombinaci s dal$imi polymery a mikroporéznimi
Casticemi. Kapalné polybutadieny budou zkoumany jako
multifunkéni ptisada do kauCukovych smési, a to z hlediska
zlepSeni jejich zpracovatelnosti a zvyseni elasticity vysledné
pryze.

V oblasti kovovych materialt bude vyzkum orientovan na
strukturu a vlastnosti ultrarychle ztuhlych amorfnich poptipadé
nanokrystalickych slitin hliniku s pfechodnymi kovy (Ni, Cr,
Fe, Ti, Zr a dalsi), které budou vyrobeny metodou rovinného
liti (planar flow casting). Tyto slitiny se vyznacuji vysokymi
pevnostnimi vlastnostmi a tepelnou stabilitou. Dal$im cilem je
nalezeni optimalniho postupu tepelného zpracovani vysoce
pevnych slitin Al se zlepSenymi slévarenskymi vlastnostmi,
jejichz vyvoj a optimalizace jejich chemického slozeni byly
zavrSeny jiz v minulém roce. Pozornost bude vénovana
procesu iontové nitridace nastrojové oceli se zvySenym
obsahem niobu vyrobené technologii praskové metalurgie.
Budou zkouméany metody vedouci ke zlep$eni odolnosti titanu
proti vysokoteplotni oxidaci,  zejména tvorba ochrannych
povrchovych vrstev silicidd. Bude hodnocena mikrostruktura a
ochranny G¢inek vrstev pfipravenych riznymi metodami.

Vyzkum koroze a protikorozni ochrany kovl je zaméten na
alternativni kovové materidly pro vyztuze betonu, s cilem
stanovit hrani¢ni podminky pouziti ve vztahu stimulatorim
koroze a ovéfit elektrochemické metody monitorovani. U
legovanych / pasivovatelnych materiald bude sledovan vliv
pfestupu tepla na mozné dopady tohoto d&je vedouci jak ke
snizeni korozni odolnosti materialu), tak ke zvyseni agresivity
na stran¢ prostiedi. Pro studium vlastnosti oxidickych vrstev,
vznikajicich ve vodném prostiedi za zvysSenych teplot, budou
vyvinuty metody lokalniho elektrochemického hodnoceni. U
materialu na bazi médi, které jsou ve styku s pitnou vodou,
bude sledovan vliv podminek (proudéni, teploty, slozeni pitné
vody apod.) na mnozstvi uvoliiované médi. Pozornost bude
vénovana aktivité riznych typl prostfedi z hlediska interakce
atomarniho vodiku se strukturnimi souc¢astmi matrice kov.

V oblasti anorganickych pojiv a Zaromaterialii bude vyzkum
zaméfen na alkalicky aktivované materialy, tzv. geopolymery.
Cilem je ptfiprava materidli s vysokou pevnosti. U vybranych
typl materiald budou studovany jejich uzitné vlastnosti
z hlediska vyuziti jako materiali stavebnich. Pokracovat bude
studium termomechanickych vlastnosti Zarobetonll. Budou
vyvijeny nové tepelné izola¢ni materialy z vlaken se zvysenou
rozpustnosti ve fyziologickych kapalinach.

Vyzkum keramickych materialii bude nadale zaméfen na
oxidové systémy, predevsim Al,O; a ZrO,. Vyzkum ma tii
zakladni cile: vyvoj funkéné gradientni keramiky s postupné se
meénici porozitou, dale vyvoj keramického materidlu s vysoce
homogenni mikrostrukturou pro elektroizolacni aplikace a



pfiprava tzv. ATZ keramiky (Alumina Toughened Zirconia) s
vysokou mechanickou pevnosti. Vystupem bude navrh
technologie téchto materidli vcetné matematického popisu
procest.

Modelovani taviciho procesu kiemicitych skel: Dosud byly
ziskany popisy zékladnich procesi pifi taveni skel v
neizotermnich tavicich prostorech s proudénim a ptislusné
metody pro experimentalni zkoumani téchto procesti a pro
ziskavani dat do popist reprezentovanych modely. Cilem v
obdobi prodlouzeného vyzkumného zaméru je hledat a
definovat pokrocilé nebo nové principy taviciho procesu skel.
Zakladem vyzkumného postupu bude definice dil¢ich cild,
sestaveni modelu pro dany ucel z modularnich modelt
procesu, ziskani prislusnych experimentalnich dat a provedeni
parametrické studie procesu nejprve za zjednoduSenych a u
optimalnich pfipadd za co nejrealnéjsich podminek. Vysledky
prevazné kinetickych studii homogenizacnich procesit budou
vzaty za zéklad pro ziskani zakladnich technologickych
veli¢in, kterymi je mérna spotfeba energie na proces, vykon
taviciho prostoru, ptipadné jeho rozmér (miniaturizace tavicich
prostortl) a kvalita produktu vyjadfend podminkou ukonceni
homogenizacnich procesti v prostoru. V piiznivych piipadech
bude navrzeno optimalizované ¢i nové uspofadani procesu.
Kombinace fyzikalniho a matematického modelovani bude
vyuzita pro nalezeni vhodnych kombinaci jednotlivych
intenzifikac¢nich prostiedkd taviciho procesu se zaméfenim na
jejich optimélni polohu v bazénu sklafské tavici pece.

Bude pokracovat studium reaktivniho vypafovani modelovych
tavenin v atmosféfe Na,0-SiO,, Na,0-CaO-SiO, a tavenin s
obsahem B,0; v atmosféte inaktivni (dusik) a v reaktivnich
plynech (kyslik, oxid uhli¢ity, vodni para). Dale bude
pokracovat sledovani vlivu oxidl vzacnych zemin na vlastnosti
ktistalovych sklovin.

ad 2) Materialy pro zdravi ¢lovéka

Biomaterialy: Hlavnim cilem zstdva vyvoj materiald pro
kostni a dentdlni implantaty, pro cévni protézy a nahrady
kozniho krytu. Zaroven bude simulovdna interakce
pfipravenych materialti s lidskym organismem. Na rozdil od
predchozich let bude pii této simulaci sledovana interakce
biomaterialti nejen s roztoky simulujicimi anorganickou Cast
krevni plazmy, ale i vliv jednotlivych organickych slozek na
tuto interakci. Ve spolupraci s dal§imi pracovisti bude sledovan
i vliv interakce a jeji kinetiky na zivé buiky. Vystupem pak
kromé novych materiald ¢i modifikovanych materiali budou i
testovaci metody ,,in vitro“, umoziujici rychly ptredbézny
odhad vhodnosti novych materialt pro medicinské aplikace.
Vyzkum by mél pfinést i odpoveéd’ na otazku, jaké jsou hlavni
mechanismy interakce. Studovany budou pfedev§im materialy
na bazi titanu, dentalni slitiny na bazi Pd a Ag, kiemicita skla a
sklokeramika, oxidova keramika a materidly z hydrofilni
silikonové  pryze na bazi syntetickych  hydrogelt
pfipravovanych ,,in situ“ srazeci polymeraci a soucasnym
sitovanim. Nové budou pro pfipravu biomateridli pouzity i
biomimetické metody.

Odolnost obalovych materialii viici korozi a degradaci: Cilem
je zvysit chemickou odolnost skel a polymernich materialt
vici vodnym roztokti. Vyzkum bude zaméfen na sledovani
korozniho chovani bézné vyrabénych obalovych skel, pfipadné
polymernich material, na pfipravu ochrannych vrstev
(anorganickych, anorganicko-organickych) na  povrchu
obalového materidlu i na upravu jeho povrchovych vrstev.
Zaroven bude sledovana i interakce pivodnich materidld i
ochrannych vrstev s roztoky. Vystupem bude kromé navrhu
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ochrannych povrchovych vrstev pro hromadné vyrabéné obaly
i matematicky popis interakce a navrh novych testti odolnosti.

Vyzkum struktury farmaceutickych substanci: Cilem vyzkumu
je rozsifit moznosti aplikace RTG difrakénich metod na
vyzkum farmaceutickych substanci. Vyzkum bude zaméfen
pfedev§im na jev polymorfie farmaceutickych substanci v
jejich 1ékové formeé. Budou vyvijeny nové metody stanoveni
fazovych necistot v polymerni smési s detekénim limitem do
1%. Budou studovany piedevs§im statiny (atorvastatin a
simvastatin), cyklosporiny a jind imunosupresiva a namelové
alkaloidy. Vystupem bude strukturni popis jednotlivych
polymorfi a solvatomorfii z hlediska jejich patentové ochrany,
zpracovani ,,drug master file* dokument a kontrola fazové
Cistoty pfi vyrobe.

ad 3) Materidly a ochrana prostredi a kulturnich pamatek

Recyklace odpadii: V oblasti kovonosnych odpadi je cilem
vyvoj a laboratorni ovéfeni hydro- a pyro- metalurgickych
postupti pro ziskavani nezeleznych a uslechtilych kovi.
Vystupem bude néavrh technologii pro pfipravu katodového
zinku z odpadnich zinkovych galvanickych kalii se zvySenym
obsahem médi a niklu a ze stérG s obsahem chloridd po
zarovém zinkovani. Dale navrh technologie pro zpracovani
elektrosrotu, produkty budou elektrolyticky rafinovana méd’ a
anodovy kal s obsahem Ag, Au, Pt a Pd.

V oblasti polymernich odpadi se bude vyzkum tykat jednak
mechanické regenerace pryze a recyklace plasti se zaméfenim
na kompatibilizaci smési odpadnich plasti, jednak biologicky
odbouratelnych polymernich materialtt na zakladé odpadniho
polyethylentereftalatu  (PET), =z chemického hlediska
alifaticko-aromatickych kopolymerti a déle polyesteramidd,

jejichz  biologickd  rozlozitelnost  bude  ovéfovana
kompostovacimi testy a pouzitim vybranych kment
ligninolytickych hub.

K vyuziti odpadnich latek (pfedev$im popilkll a sadrovce)
sméfuji 1 studie vlastnosti a syntézy novych alkalicky
aktivovanych hydratovanych anorganickych pojiv.
Ocekavanym vystupem je navrh optimalniho slozeni z hlediska
mechanickych vlastnosti a korozni odolnosti. Materialy pro
likvidaci toxickych latek a odpadii: Bude hledana moznost
modifikace membran na bazi silikonového kaucuku a
polyolefinovych dutych vladken halogenalkyl(meth)akrylaty s
cilem zlepSeni pervaporacnich charakteristik membran pfi
izolaci halogenovanych uhlovodikti ze zfedénych vodnych
roztokll. U membran na zaklad¢ polyimidi budou studovany
jejich separacni vlastnosti pro plyny a pary organickych
rozpoustédel.

Dalsim cilem je pfiprava katalyzatort na bazi kovovych oxidd,
které budou vyuzitelné pro likvidaci plynnych polutantl
(t¢kavych organickych latek a oxidu dusného). Jako
prekurzory pro pfipravu takovych katalyzatort budou pouzity
slouCeniny typu hydrotalcitu. Vystupem by mélo byt
poloprovozni odzkouSeni vyroby katalyzatori a otestovani
ptipravenych katalyzatortt v podminkéach blizkych redlnému
procesu likvidace uvedenych polutanti.

Dale bude studovano i vyuziti kamence hlinito-amonného
vznikajiciho pfi likvidaci tézby uranu ve Strazi pod Ralskem
pro ptipravu sorbentll vyuzitelnych pfi odstrafiovani arsenu z
odpadnich a dilnich vod. Oc¢ekavanym vystupem je navrh
technologického postup likvidace As z dulnich vod na Kanku.
V souvislosti s timto tkolem budou provedeny zkousky
pfidavkt pouzitého sorbentu v kompozitech specialniho
slozeni s cilem fixace As.



Vitrifikace nebezpeénych odpadl navazuje na vyvoj chemicky
odolnych skel. Cilem je popis mechanismu a kinetiky koroze
skel navrzenych pro vitrifikaci radioaktivnich odpadi a
modelovani dil¢ich dé&u pii jejich taveni, predevsim
zdokonaleni termodynamického modelu krystalizace spinelu,
umoziujiciho ze slozeni vychozi taveniny pfedpovidat slozeni,
koncentraci a velikost krystald spinelu v zavislosti na teploté.
Vystupem budou dil¢i matematické modely, které budou dale
vyuzity i pfi tvorbé komplexniho modelu taviciho procesu
anorganickych skel.

Monitorovani  Zivotniho  prostredi: ~ Moderni  metody
charakterizace materidld budou vyuzity pii pokraovani
dlouhodobého  sledovani vyvoje morfologické kvality
stomatalnich voskd smrku ztepilého na Sesti vybranych
lokalitich Ceské republiky.

Ochrana kulturnich pamatek: Cilem vyzkumu v této oblasti je
zkoumani zakonitosti d&ju podilejicich se na korozi materialti
pamatkovych objektl, objektivizace empirickych zkusenosti z
praxe restauratori a konzervatord a vyvoj novych metod a
postupti s vyuzitim pfedevS§im Cisténi a zpeviiovani téchto
materiald s vyuzitim specialnich i primyslové dostupnych
prostfedkt a technologii.

Bude pokracovat vyzkum moznosti modifikace
organokiemicitych konsolidantt sledovanim vlivu
anorganickych soli na jejich uéinnost, vlivu zpracovani na
vlastnosti vapenné kase a moznosti jejich modifikace a vlivu
polymernich konsolidantl na vlastnosti dieva.

Bude pokracovat studium degradacnich procest historickych
kovovych materialG umoziujici nalézt nejenom jejich vhodné
modifikace, ale rovnéz technologie pro Setrné odstranéni
koroznich produkti a Gc¢inné postupy jejich konzervace, pii
respektovani pozadavku na maximalni zachovani puvodni
hmoty pamatek. Vyzkum preparaénich technik, umoziujicich
aplikaci modernich metalografickych metod pii identifikaci
historickych kovovych materiald umozni dokonaleji stanovit
puvodné pouzit¢ zpusoby umeéleckého a femeslného
zpracovani kovi. Vystupem pak jsou ndvrhy optimalnich
technik restaurovani, konzervace a konsolidace kovovych
pamatkovych objektt ¢i sbirkovych predméti.

Nov¢ bude zapocat vyvoj metodiky ke stanoveni obsahu
organického podilu v modifikovanych vapennych barvach,
vyzkum interakce opuky se stavebnimi pojivy, vyzkum
degradace a moznosti preventivni konzervace sbirkovych
objektl vyrobenych z plasti a pryZze a vyzkum moznosti
pouziti enzymd pii Cisténi kamene, zavésnych obrazi apod.

VZ MSM 223200003 - Studium chemicko-
technologickych procesi pro ochranu Zivotniho
prosti‘edi a zpracovani paliv

Analyza a hodnoceni rop

Pozornost bude zaméfena na moznosti detailni analyzy
vySevroucich podili ropy sohledem na obsah a charakter
parafinickych latek a asfaltentl, latek zptisobujicich problémy
pii dopravé ropy a ovlivilyjicich tvorbu a charakter ropnych
usad, vznikajicich pti dopravé a skladovani ropy.

Reologické vlastnosti rop z hlediska ¢erpatelnosti

Budou pokradovat prace zaméfené na studium problému
spojenych s dopravou rop. Pozornost bude zaméfena na
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hodnoceni nizkoteplotnich tokovych vlastnosti rop a jejich
smési a faktory, které tyto vlastnosti ovliviuji.

Diagnostika kvality motorovych oleji pri prodlouZenych
vyménnych intervalech

Bude se pokracovat s odbérem vzorkli opotiebenych
motorovych oleji z automobild s prodlouzenymi servisnimi
prohlidkami tak, aby byly ziskany reprezentativni udaje o
kvalité a pouzitelnosti motorovych oleju se specifikacemi VW
503.00/506.00 pro prodlouzené vyménné lhuty. U téchto oleju
bude po dobe¢ jejich pouzitelnosti uréené vyrobcem motori (30
tis. ¢i 50 tis km pro benzinové ¢i dieselové motory) stanovena
vétSina parametrd motorovych oleji, které maji vztah k jejich
uzitnym hodnotdm. Vysledky budou porovnany s parametry
Cerstvych motorovych olejii a bude posouzena velikost zmény
ve vlastnostech opotiebenych oleji.

Piiprava novych syntetickych ekologickych maziv a
hodnoceni jejich vlastnosti

Trialkylcitraty ptedstavuji podle dosavadniho vyzkumu nova
potencialni ekologicka maziva s velmi nizkou ekotoxicitou a
velmi dobrou biologickou odbouratelnosti.. Budou ovéieny
uzitné vlastnosti nového syntetického ekologického maziva (tri
(2-ethylhexyl) citratu) v realnych podminkach zemédélské
vyroby a bude provedeno vyhodnoceni jeho chovani pfi
dlouhodobém nasazeni.

Fyzikalné-chemické  vlastnosti zemnich plyndi a
zkapalnénych uhlovodikovych plyni
Mefeni parametri a ovéfovani vypocletnich  vztahu

vyuzivanych pfi studiu chovani realnych plynti prostfednictvim
modelovych smési plynii. Modelovani havarijnich situaci pfi
rozvodu zemniho plynu. Optimalizace metod suSeni zemniho
plynu. Odorizace zemniho plynu bezsirnymi latkami. Studium
koroze pod napétim kovovych materidll pouzivanych
v plynarenstvi.

Nové selektivni adsorbenty pro technologické a analytické
aplikace

Zvysovani kapacity uhlikatych a pfirodnich adsorbentd pfi
Cisténi odpadnich plyni. Modelové adsorpéni aplikace
uhlikatych a anorganickych sorbenti.

Optimalizace zplyiiovani a pyrolyza biomasy a odpadnich
plastu

Uprava slozeni a ¢&isténi plyndt  ziskavanych z riiznych
technologickych procesti. ZvySovani ucinnosti odsifeni spalin
aditivaci vypiracich kapalin a koncentrace penetranti
v odpadnich plynech. Aditivace pevnych paliv za ucelem
snizeni tvorby nezadoucich latek a nezddoucich polutanti pii
jejich spalovani. Analyza VOC v ovzdusi.

Eliminace pénéni v aerobnich i anaerobnich distirenskych
procesech

Na zakladeé vysledku studia pfi¢in vzniku pén v zafizenich pro
biologické ¢isténi odpadnich vod a zpracovani kalli bude
aktivita zaméfena na provozni ovéfeni postupti vedoucich k
eliminaci pén nebo potlaceni intenzity pénéni a stability pén.

Provozni aplikace vuprav technologie sméfujicich k
intenzifikaci procesu anaerobni stabilizace Cistirenskych
kala

Hlavnim cilem bude provozni vyhodnoceni piechodu
zmezofilni na termofilni stabilizaci a dale na studium
zvySovani energetické vytéznosti kalového hospodarstvi

Cistiren odpadnich vod.



Optimalizace postupi odstraniovani téZkych kovi zvod
srazecimi postupy

Bude vyhodnocovan efekt odstrafiovani riznych kovi
srazenim a rovnéz také adsorpci na specidlnich sorbentech.

Zavadéni modernich instrumentalnich metod pro analyzu
vod

Jde o metody pro analyzu vod, analyzu organickych latek ve
vodach (aplikovatelnost i pro ovzdusi, tuhé odpady, pozivatiny
a potraviny) pomoci GC-MS a HPLC, aplikace extrakce
tekutinou v nadkritickém stavu a aplikace mikroextrakce tuhou
fazi.

Aplikace mikroskopickych metod ve vodarenstvi

Pozornost bude vénovana zejména posuzovani ucinnosti
procesu filtrace a dale kontrole jakosti vody v distribu¢nich
sitich. Vysledky budou podklady pro vypracovani nové
oborovych norem.

Koroze a protikorozni ochrana kovi
. studium geneze a morfologie oxidickych vrstev

. aplikace elektrochemického studium

koroznich dé&ju

Sumu pro

. pouziti plazmové nanaSenych vrstev (PVD)
v ochrané materialti proti korozi

. vyzkum vlastnosti oceli pro lopatky parnich turbin

. rozvoj metodik k ur€ovani nachylnosti materiali ke
koroznimu praskani a jejich aplikace

. studium koroznich d&ji pomoci akustické emise

. studium povrchi kovli pomoci Maossbauerovy
spektroskopie a ESCA

. vyuziti metod molekulové spektrometrie, piedev§im

Ramanovy mikroskopie pfi studiu koroznich procest,
distribuéni analyza oxidickych vrstev

Selektivni sorbenty a postupy v tipravé vody

. studium sorpce oxoanionti na kompozitnich
biosorbentech a polymernich sorbentech
s polyetylénovym skeletem

. vyuziti neionogennich sorbentd v ochrané zivotniho
prostiedi

. studium sorp¢nich procesi pii tpravé vody, korelace

struktury materiald s jejich sorpénimi schopnostmi

Spalovaci a zplyhovaci procesy

. zplynovani biomasy

. chemické vazani vody do kapalnych paliv
Stabilizace/solidifikace odpadi

Vyzkum bude zaméfen na vyuziti riznych typt pojiv a aditiv
pro solidifikaci nebezpecnych odpadi a na sledovani
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vyluhovatelnosti ~ solidifikati v zavislosti na charakteru

kontaminantd.
Fytoremediace

Vyzkum bude zaméfen na sledovani schopnosti nékterych
rostlin akumulovat tézké kovy bez zasadniho vlivu na jejich
rust a vyvoj scilem vyuziti fytoremediace jako remediacni
technologie k odstranéni tézkych kovi z kontaminovanych
pud.

Korigovany head-space

Ovéfteni navratnosti pro korigované modely analyz head-space
pomoci referencnich analytickych metod.

Modelovani distribuce kontaminanti

pri atmogeochemickych méfenich

Ovéfeni a zpfesnéni modell a vztahl platnych pro distribuci
tékavych  organickych  kontaminanti  vredlnych a
pseudoredlnych zeminach, nasledované jejich rozsifenim pro
odhady a kvantifikaci atmogeochemickych méfeni na realnych
kontaminovanych lokalitach.

Laboratorni ventovaci zkousky

Zobecnéni modeld ovéfenych na atmogeochemickych
métenich VOC v zeminach a jejich zahrnuti do vypoctd a
méfeni provadénych na redlnych vzorcich v ramci
laboratornich ventovacich zkousek.

Elektrokineticka dekontaminace

Ve spolupraci s TU v Lyngby (Dansko) bude pokracovat
vyzkum zaméfeny na aplikace dané metody pii Cisténi
netypickych tuhych kontaminovanych materiali.

Promyvani kontaminovanych zemin

Technika promyvani bude studovdna v kombinaci s jinymi
sanac¢nimi postupy, zejména s biodegradaci a biosorpci.

Zavedeni terestrialnich systémi hodnoceni ekotoxicity
pevnych vzorkua

Kontaktni tzv. direct testy budou pouzity pro hodnoceni
toxickych vlastnosti kontaminovanych zemin, pevnych odpadi
a pro hodnoceni uéinnosti dekontaminaénich procesu.

Toxicita POP uréovana pomoci SPMD

SPMD jako jedna zhlavnich metodik vzorkovani POP
v zivotnim prostiedi pouzivand na FTOP bude vyuzita pro
stanoveni toxickych ucinkt latek v zivotnim prostiedi a to
pfedev§im v recipientech odpadnich vod po procesu ¢isténi,
podzemnich vod, povrchovych vod i vodnich zdrojt.

vy

Testovani toxicity na vysSich rostlinach

Budou studovany moznosti aplikace vy$Sich rostlin
(jednodé¢loznych i dvoudéloznych) pro hodnoceni toxickych a
mutagennich u¢inkd pevnych odpadii a kontaminovanych
zemin. Bude navrzena ucelena metodika testovani ekotoxicity
pud.



VZ MSM 223300004 — ZlepSovani kvality potravin a
zajiSténi optimalni vyZivy obyvatelstva

Cile feSeni vyzkumného zaméru v roce 2004 a predpokladané
vysledky jsou uspofadany podle oblasti feSenych v letech
1999-2002. Predpoklada se, ze vysledkem feseni bude ziskani
novych poznatkli vedoucich ke zlepSeni kvality potravin a
vyzivy Clovéka obecné. Realizace bude zejména formou
publikaci, prednasek a informovanim odborné i laické
vefejnosti.

VyZivova a senzoricka jakost potravin

Vyzkum Maillardovy reakce bude pokracovat izolaci a
identifikaci vyznamnych melanoidint z modelovy roztokt
imulujicich potraviny a studiem jejich antioxidacnich
vlastnosti.

Pokracovat budou prace zabyvajici se rozkladem vyznamnych
sacharidu, identifikaci produktt rozkladu (oxidac¢nich a dalsich
produktt, véetné vyvoje vhodnych metod) s cilem objasnéni
hlavnich mechanismii vzniku téchto latek.

Ve studiich oxida¢nich a hydrolytickych reakei lipidii budou
sledovany dalsi antioxidanty a voleny dalsi podminky oxidace.
Pozornost bude také vénovana monitoringu piijmu
degradacnich produktl lipidG u vybrané skupiny populace a
stanoveni rostlinnych sterolti a jejich degradacnich produkti.
Sledovan bude vliv emulgatorti, lipofilnich a hydrofilnich
antioxidanti na omezeni rozsahu autooxidace lipidu
margarinové emulze pfi konstantnim slozeni tukové nasady a
typu baleni.

Pokracovat bude vybér konzervacnich systémd vhodnych v
potravinaistvi na bazi kombinace monoacylglyceroli a
acylsacharidl vici gramnegativnim baktériim a vici plisnim.

Speciace mineralnich latek bude pokraCovat aplikaci stavajici
metodiky na cerealni materidly a identifikaci ligandd
esencialnich prvki v lusténinach a cerealiich.

Budou studovany senzoricky vyznamné chut'ové latky, zvlasté
hotké, sladké a kyselé. Vyzkum bude soustfedén predev§im na
sledovani organoleptickych vlastnosti vybranych latek a jejich
vzajemné ovliviiovani. U sladké chuti se pozornost zaméfi na
nové nahradni sladidlo Neotem (NTM), slads$i nez Aspartam.
Bude sledovana moznost jeho pouziti a jeho piipadny
synergismus a antagonismus ve vztahu k ostatnim latkdm. U
horké chuti bude pozornost vénovana slouceniné 6-propyl-2-
thiouracil (PROP), jejiz vnimani se u populace vyrazné lisi.

Pokracovat bude studium S-derivati cysteinu v rostlinnych
materialech, identifikace a stanoveni jejich rozkladnych
produktti a mechanismu jejich vzniku.

Vyzkum orientovany na nasledné reakce glukosinolati a jejich
rozkladnych produkti bude pokracovat studiem barevnych
produktt allylisothiokyanatu s aminokyselinami s cilem uréeni
jejich struktury.

Syntetizovany budou analoga resveratrolu a pokraCovat se
bude v testovani vlastnosti a i€¢ink resveratrolu a jeho analogti
na mikrobialni buniky (antioxida¢ni a antimikrobialni Gcinky),
sledovat se budou zmény metabolismu kvasinek a mozné
protektivni uéinky.

Stavajici metodika sledovani antioxida¢nich u¢inkti rostlinnych
fenoli se bude modifikovat s cilem nahrazeni levnéj$im
postupem. Pokracovat se bude ve studiu vlivu zpracovani na
antioxidacni vlastnosti potravin, zhodnoceni souvislosti
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antioxidacni aktivity s redox potencidlem, udrznosti, rychlosti
oxida¢nich zmén.

Technologicka jakost potravin

Posouzovat se budou moznosti prodlouzeni udrznosti masa a
masnych vyrobkii, pokracovat bude vyvoj objektivnich metod
hodnoceni masa a masnych vyrobkii.

Vyvinuté ELISA postupy ke stanoveni mléénych proteini
budou vyuzity ke zjistovani zmén téchto bilkovin po tepelném
nebo proteolytickém zasahu na realné vzorky a dale k testovani
a rozliSovani riznych druhti mléka a mléénych vyrobku.

V ramci studia mikroorganismti mléénych vyrobki se vyuzije
impedan¢ni metoda pro sledovani u¢inku antibakteridlnich
latek, napt. bakteriocini produkovanymi mléénymi bakteriemi
(samotnych a v kombinaci s lysozymem).

Odzkousi se antibakteridlni u¢innost nisinu u produkénich
transkonjugovanych kmenl Lactococcus lactis v modelové
pfipraveném termizovaném tvarohovém dezertu. Sledovat se
bude vyuziti organickych kyselin a jejich soli k potlaceni
nezadouciho riastu laktobacili v majonézovych a dalSich
lahtidkaiskych vyrobcich. Izolovany budou laktokoky a
laktobacily s technologicky zajimavymi metabolickymi
vlastnostmi z riznych zdroji (vetné identifikace).

U mléénych vyrobkd se budou sledovat reologické vlastnosti
gelt vybranych druhd hydrokoloidd v zavislosti na obsahu a
typu mléénych bilkovin ziskanych ultrafiltraci, pti zachovani
slozeni mlééného séra. Soucasné budou charakterizovany typy
interakci bilkovin s hydrokoloidy.

Budou ovéteny moznosti pouziti KJO; pro zlepSovani kvality a
obohacovani vyrobkll jemného peciva s vysokym obsahem
tuku a cukru.

Pokradovat bude identifikace ndhrad kakaového masla.
Vyzkum bude spocivat ve sbéru vétsiho souboru dat a rozsiteni
metod o nuklearni magnetickou resonanci. Vysledky budou
vyhodnoceny chemometricky.

Bude pokracovat identifikace polysacharidi a jejich derivatu
v cerealnich a dalSich potravinach pomoci kapalinové
chromatografie a infraervené spektroskopie. Vysledky budou
vyhodnoceny chemometricky a budou slozit ke kontrole jakosti
doplnkt stravy, které jsou polysacharidy cilené obohacovany
nebo kde jsou soucasti deklarovaného slozeni vyrobku nebo
nahrazuji tradi¢ni suroviny.

Bude pokracovat vyvoj technik, zejména s vyuZzitim
elektromigraénich postupt (stanoveni lysozymu, optimalizace
technik stanoveni markerti pro posuzovani autenticity vyrobka
zovoce a zeleniny a masnych vyrobki). Pokracovat bude
udrzovani a rozsifovani databazi k posuzovani autenticity
potravin. Budou studovany faktory ovliviiujici tvorbu zakald
v napojich. Pokracovat se bude ve studiu vlivu metod
minimalniho zpracovani na vlastnosti ovoce a zeleniny.

Studovat se budou antioxidacni ucinky chmelovych a
sladovych polyfenolt, skladba polyfenold piva a vina a jejich
vliv na jeho senzorickou a koloidni stabilitu (aplikace
rozdilnych metodik hodnoceni antioxida¢nich vlastnosti
chmele, chmelovych vyrobkl, porovnani vysledkl ziskanych
medodami s odliSnym principem hodnoceni a nalezeni vztahu
technologickych zasaht k aktuadlnimu antioxidaénimu stavu,
podrobné sledovani polyfenolovych latek piva a slozek vina ve
vztahu kjeho stabilit¢, nové metodiky stanoveni a
charakterizace téchto latek vpivu na zakladé jejich
elektrochemickych vlastnosti).



Prace zaméfené na stanoveni anorganickych kontaminti se
bodou zabyvat stanovenim Cu, Pb, Cd a vybranych
anorganickych anionti metodou pritokové coulometrie.
Pozornost bude vénovana zejména bilanci a osudu tézkych
kovii béhem pivovarského a obecné technologického procesu
v napojovém primyslu. U aniontd bude hlavni pozornost
vénovana elektrochemickému stanoveni jodidu.

Hygienicko-toxikologicka jakost potravin

Pokra¢ovani vyzkumu antinutriénich latek se bude zabyvat
sledovanim zmén o-galaktosidi ~ béhem kliceni lusténin
(cizrny, ¢ocky, piipadné nékterych dalsich).

Bude sledovan obsah fytoestrogenti v produktech obsahujicich
soju; hodnocen bude vliv podminek pfi vyrobé masnych
vyrobkl s pfidavkem sojovych izolatd ¢i koncentrati na
hladiny ve finalnim produktu. Ziskana data poslouzi k odhadu
dietarniho pfijmu téchto biologicky aktivnich sloucenin.
Zavadét se bude stanoveni isoflavoni a kumestrolu
v rostlinném materialu a potravinach pomoci RIA a ELISA
metod a pomoci kapilarni elektroforesy. Zvlastni pozornost
bude vénovana prevedeni stavajicich metod v RIA formatu na
metody ELISA, které nevyzaduji zachazeni s radioaktivné
znaCenymi latkami. Soucasti bude i ptiprava piislusnych
haptenti pro tvorbu polyklonalnich antisér.

Na zaklad¢ vySetfeni produkti konvenéniho a organického
zem&délstvi bude hodnocen vliv produkénich systémi na
hygienicko-toxikologickou jakost. Pozornost se zaméfi na
pfirodni toxiny vybranych druhti zelenin. Posuzovany budou
produkty z polnich experimentii i vyrobky z trzni sité.

Bude uzavieno hodnoceni vlivu agrotechnickych technik
(pfedplodiny, aplikované fungicidni pifipravky) na hladiny
fusariovych mykotoxini v ceredliich scilem formulovat
doporuceni pro zemédélskou praxi, ktera budou vyuzita pfi
ochrané potravniho fetézce. Ve spolupraci s prumyslovym
partnerem budou realizovany technologické experimenty
s cilem charakterizovat osud alternariovych mykotoxind pfi
zpracovani raj¢at napadenych plisnémi rodu Alternarium.

Expozice populace polybromovanym difenyletherim (PBDE)
a ptibuznym slou¢enindm- novym v CR dosud nesledovanym
kontaminantim-bude provedena na zakladé vysetfeni vzorki
matefského mléka (bioindikator).

Pozornost se zaméfi sledovani hladin karcinogenniho
akrylamidu pfi tepelném zpracovani potravin. Posuzovan bude
jak vztah mezi obsahem prekurzorii v pouzivanych surovinach
a hladinami této Skodliviny parametrti tak i vliv parametrt
technologickych operaci pouzivanych pfi jejich zpracovani.

Vyzkum aditivnich latek se bude zabyvat vyvojem
potravinaiskych obalti s antimikrobidlni funkci, budou
pokracovat podptrné aktivity mimo rozsah planu uvedeného
projektu (alternativni metody imobilizace, ovéteni dalSich
antimikrobialnich latek atd.).

Studium endogennich kontaminantti bude pokracovat analyzou
4-methylimidazolu a  2-acetyl-4-(1,2,3,4-tetra-O-hydroxy-
butyl)imidazolu kapilarni elektroforézou s vyuzitim ptedsepa-
racnich technik vyvinutych dfive, véetné mapovani ostatnich
bazickych slozek kuléru s cilem identifikovat pfidavky kulérd
riznych tfid do potravin.

Bude dale optimalizovan postup stanoveni patulinu, bude
provedena analyza obsahu v surovinach, polotovarech a
vyrobcich v riznych fazich vyroby polotovard pro kojeneckou
vyzivu a kojenecké vyzivy. Bude provedena bilance predikce
zmén jeho obsahu.

18

Budou pokracovat vyzkumné aktivity zaméfené zejména na
podporu uplatiovani Zakona ¢&. 258/2001 Sb. (zavadéni
HACCP v podnicich stravovacich sluzeb), budou provedeny
studie pro analyzu rizik pti vyrobé pokrmt a lahtidek.

Potravinaiska analytika.

Vramci hodnoceni vyzivové, senzorické a technologické
jakosti se bude pokracovat v aplikacich metod obrazové
analyzy v analyze potravinafskych materiald (zejména barevné
zmény a strukturni charakteristiky) a rozvoji internetovych
obrazovych databazi zabyvajicich se kvalitou potravin a
potravinaiskych materiald. Pokracovat budou hodnoceni
senzorické a vyzivové hodnoty lusténinovych pokrmt a pifjmu
mastnych kyselin z vybranych potravin, napt. peciva.

Pozornost se zaméfi na vyvoj a validaci analytickych postupt
vyznamné skupiny potravinovych kontaminanti s vyuzitim
novych netradiénich instrumentdlnich technik jako je
dvourozmérna orthogonalni plynova chromatografie (GCxGC)
pro separaci komplexnich smési a hmotnostni spektrometrie
s analyzatorem  typu  time-of-flight = (MS-TOF)  pro
identifikaci/kvantifikaci analytt.

Kromé diive studovanych migrantii bude pozornost vénovana
migrantim z epoxidovych laki a budou sledovany faktory,
které migraci ovliviiuji. Metody i studium migrace bude
zaméfeno na potravinové simulanty, standardné pouZzivané
k hodnoceni obalovych materialt.

Planuje se standardizace detekci hlavnich pathogennich
mikroorganismti v systému Real-on Time PCR (kvantitativni
analyza). Kromé¢ tohoto hlavniho tkolu se vyzkum soustiedi na
detekei determinant rezistence k antibiotikim v populacich
Salmonella spp. Metody detekce budou zalozeny jak na
fenotypovém, tak na genotypovém principu.

Detekce a kvantitativni hodnoceni GM plodin pomoci Real-on
Time PCR bude hlavnim tikolem. Krom¢ kukutice a s6ji budou
testovany GM psenice, brambory a fepka.

Ve vegetacni sezoné¢ 2004 budou testovany dal§i patogeny
brambor, houbového 1 nehoubového charakteru, s cilem
pokusit se vytypovat morfologické charakteristiky vedouci ke
zvySeni odolnosti rostlin ve sklenikovych, pfipadné i polnich
podminkach.

VZ MSM 223300005 — Uplatnéni progresivnich
inZenyrskych procest v potravinaiskych

technologiich s cilem vysS§iho zhodnoceni surovin a
odpadi

Cile feseni na rok 2004 jsou uvedeny opét v péti tematickych
okruzich, jez plynule navazuji na pfedchazejici kroky feseni
vyzkumného zdméru.

Tématicky okruh 1 - Separa¢ni procesy

Ve vyzkumu aplikaci membranovych procesil
v biotechnologiich bude navrzena a ovéfena strategie
membranovych separaci pii zpracovani odpadnich produktd
(lihovarskych obilnych vypalkll) s vyuzitim zejména mikro-,
ultra- a nano-filtrace a elektrodialyzy. Budou testovany a
ovéfeny vhodné markery popisujici a charakterizujici separacni
kroky véetné vytvofeni matematického modelu.

Aplikace membranovych separa¢nich procesi bude dale
rozSifena do oblasti Skrobarenstvi pifi rafinaci Skrobovych
sirupd, upravach skrobovych hydrolyzatll nanofiltraci s cilem



identifikovat vhodné membrany a ovéfit jejich vliv na efekt
odsolovaci a zahustovaci.

Vyvinutd stanice na kontinudlni preparativni chromatograficka
separace SMB (Simulated moving bed) bude vyuzita pro dalsi
separace smési sacharidd, soli, cukernych alkoholi a betainu
s cilem zvysit vytéznost procesu (napi. oddéleni sacharosy od
soli nebo sorbitolu od monosacharidl) a izolovat cenné latky
z odpadii (napf. betain z melasy) a zdalSich pfirodnich
extraktl. Pro dal$i zlepSeni separace bude navrzena a
zkonstruovana tprava stanice, jeZ variantné¢ umozni pracovat s
recyklem.

V oblasti adsorp¢nich procesti bude dale pokracovat vyvoj
metod na odstrafiovani plynnych polutantt z kondenzati
brydovych par vzniklych pfi chmelovaru a dale budou
rozvijeny metody pfirozeného mechanismu odstrafiovani
tézkych kovl pomoci ptirodnich materialli v pivovarsko-
sladafském pramyslu.

Tématicky okruh 2 - Tepelné procesy a vysoky tlak

Mikrovinny ohfev pii hydrotermické upravé potravin.

Vakuové mikrovinné suSeni nabizi alternativni cestu rychlého
a Setrného suSeni pfi zachovani ptivodniho slozeni produktu,
jeho barvy a textury. Cilem této rozSifujici etapy bude
porovnat mikrovinné suSeni nakli¢enych semen lusténin za
normalniho tlaku a za snizeného tlaku s horkovzdusnym
suSenim, vcéetné chemického a senzorického hodnoceni
pokrmu pfipravenych z nakli¢enych usuSenych semen. Déle
bude hodnocen vliv fyzikalniho oSetfeni uvedenych
rostlinnych surovin na obsah, zastoupeni a piipadnou
degradaci proteintl.

Vysoky tlak pii oSetfeni potravin.

Pii studiu vlivu vysokého isostatického tlaku na aktivitu a
stabilitu enzymt bude pozornost zaméfena vedle sledovani
vlivu pfidanych stabilizatord na moznost zvyseni stability a
enzymové aktivity ,,vysokotlakym refoldingem* - chemickou
modifikaci tlakoveé oSetfenych enzymu. Dale bude studovan
vliv aplikace vysokého isostatického tlaku na vlastnosti
potravin, zejména enzymovou aktivitu. V kombinaci s balenim
potravin bude studovan vliv teploty a slozeni atmosféry na
skladované rostlinné produkty.

Tepelné procesy v potravinafstvi.

Budou feseny dil¢i studie zamétené na optimalizaci tepelnych
procesu, na predikci vlivu zpracovani na vlastnosti potraviny
zejména s ohledem na udrzovani systému kritickych bodu ve
vyrob¢ potravin a gastronomii. Na podporu zavadéni systému
kritickych bodu ve stravovacich sluzbach bude pokracovat sbér
a vyhodnoceni teplotni historie v redlnych podminkach
prfipravy pokrmil s cilem shromazdit podklady pro analyzu
rizik a pro pfipravu novely legislativniho pfedpisu (vyhl.
107/2001 Sb.).

V dals$im vyzkumu extruznich technologii bude provedeno
srovnani vlivu riznych zivo€isnych i rostlinnych proteinii na
aroma extrudati pSeni¢né krupice s glukosou.

Tématicky okruh 3 - Rizeni procesil

V oblasti modelovani a simulace procest budou vybrané
pivovarské procesy matematicky popsany a budou vytvoreny
jejich pocitaové modely a ovéfeny na praktickych datech
z provozu. Timto bude vytvoren teoreticky zéklad pro vyssi
stupeni fizeni pivovarskych procesti. Na zakladé znalostniho
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modelu bude provedena optimalizace a ovéfena moznost fizeni
aerobnich  kultivaci s  termofilnimi  mikroorganismy
vyuzivanych pro biodegradaci lihovarskych obilnych vypalki.
Bude rozsifen model procesu elektrodidlyzy na aplikace
odsolovani odpadti - lihovarskych obilnych vypalki apod.
Dalsi rozsiteni ukolu Senzoricka a koloidni stabilita piva bude
orientovano na fizeni a optimalizaci podminek kvaseni, vybéru
kmene kvasinek a technologického postupu. Pozornost bude
soustifedéna na latky ovlivilujici organolepticky charakter,
senzorickou stabilitu a pénivost piva. Studium fizeni a
optimalizace propagace kvasnic v pivovarstvi bude rozsiteno o
optimalizaci procesu vzdus$néni a ziveni, jez bude
vyhodnocena pomoci matematické modelovani bioprocesu.

Bude dale dopliiovana databaze fyzikalné chemickych
vlastnosti potravin Nelfood, se zaméfenim na vlastnosti
sacharidd. Bude pfipraven material pro nové vydani Tabulek
vlastnosti (1.vydani v roce 1995, Bartens, Berlin). Data budou
zpracovana téz ve formé podprogrami pro vyuziti v fidicich a
regulaénich programech. Jednim zhlavnich vystupl v této
oblasti bude program pro vypocet vlastnosti sacharidd, jejich
roztokt a dalSich latek.

Pomoci vyvinutého systému pocitacového fizeni filmové
odparky ARMFIELD budou studovany rtzné rezimy
odpafovani technickych rostlinnych extrakti sohledem na
zmeénu jejich slozeni pti odpafovani (napf. surova fepna st'ava,
extrakt inulinu z ¢ekanky a pod.). Bude provadéna kompletni
hmotnostni a enthalpicka bilance zkoumanych odpatfovacich
procesi scilem ziskat podklady pro mozny navrh
primyslového zafizeni.

Pomoci vyvinuté metody vyuzivajici nizkovykonny ultrazvuk
dale bude zkouman vliv riznych podminek na Sitku
metastabilni oblasti rychlosti michani (teplota, rychlost
michani atd.). Experimenty budou orientovany na méfeni
koncentrace a metastabilni oblasti riznych druhti technickych
cukernych roztoku i dalsich roztokt sacharidt (napt. inulin).

Tématicky okruh 4 - Metody na kontrolu technologické jakost

Vzhledem k rozsahlosti tématu, budou uvedeny jen hlavni
nosné smery vyzkumu.

Pocitacova analyza obrazu — Image analysis.

Metoda analyzy obrazu bude ovéfovana pii charakterizaci
vinafskych kultur, pti rychlé detekci mikrobialni kontaminace
a zastoupeni jednotlivych kment ve smésnych kulturach a dale
i jako moznost t¥idéni bunek (bunéény tiidic - sorter).

Dale bude pokracovat aplikace metody analyzy obrazu na
hodnoceni kiehkosti a lamavosti  krystali s ohledem na
podminky v redlném priimyslovém procesu.

V analytice urené pro kontrolu masného primyslu bude
pokraovano ve zpfesiovani této metody, budou hledany
optimalni parametry snimkovani. Bude vénovana pozornost i
ke sledovani barevnych zmén trvanlivych salamt béhem
skladovani — k odliSeni barevné zménénych ploch.

Dalsi kontrolni metody pro potravinarské technologie.

Metoda NIR spektroskopie bude déale zkoumana v oblasti
cerealni technologie jako moznost predikce jakostnich znakt
fermentovaného pseni¢ného tésta analyzou NIR spekter
mouky.

Budou zkoumany mechanické a fyzikalné-chemické vlastnosti
cukrovinkafskych hmot vzhledem k jejich skladovacim
vlastnostem.  Hlavnimi  metodami  bude  kapalinova



chromatografie, polarizaéni mikroskopie a rentgenova
difrakce. Vysledky budou urCeny piedev§im pro vyrobce
cukrovinek pifi sledovéani technologické a senzorické jakosti
vyrobkd.

Budou sledovany reologické charakteristiky fermentovaného
tésta a posuzovan vliv podminek méfeni a jednotlivych
recepturnich slozek.

Metoda aniontové chromatografie v alkalickém prostiedi
s pulzni amperometrickou detekci (HPAEC — PAD) bude
testovana pro navrzeni metodiky pii kontrole falSovani
potravin (med, masné vyrobky, ovocné §tavy apod.) a dale pro
porovnani sacharidickych profild dalSich potravinarskych
komodit, napt. ovocnych $tav, dzust, kecupt apod., a dale
porovnani sacharidickych profili DIA vyrobkd slazenych
umélymi sladidly.

Budou ovétovany metody stanoveni lysozymu ve vyrobcich
(téstoviny, majonézy, ..) s cilem detekce obsahu vajec
pouzitych pro vyrobu te€stovin, piipadné dalsich vyrobku. Déle
bude sledovan obsahu organickych kyselin (mlé¢na, jantarova,
beta-hydroxymaslelnd) v cerstvych vejcich po dobu jejich
skladovani nové vyvinutou metodou kapilarni isotachoforesy.

V navaznosti na problematiku analyzy rizik a zlepSovani
preventivnich postupli ve vyrobé potravin bude stavajici
optimalizace pouziti ¢idel pokracovat studiem vlastnosti
vybranych time-temperature indikatord.

HACCP (kritické body)

Ve vybranych podnicich masného primyslu bude
konzultovano vyhodnocovani veli¢in v kontrolnich bodech.
Zvlastni pozornost bude zaméfena na objektivizaci hodnoceni
pastera¢niho u€inku pfi tepelném opracovani masnych vyrobki
a predikci aktivity vody pfi vyrobé trvanlivych salamu.

Tématicky okruh 5 - Vys§8i zhodnoceni odpadi a meziprodukti
potravinaiskych technologii a vyuZiti surovin potravinarského
prumyslu pro nepotravinaiské aplikace

Vys3i zhodnoceni odpadii potravinatskych technologii.

V ndvaznosti na membranové separace lihovarskych vypalka
budou upiesnény kvalitativni znaky jednotlivych frakei a
moznost jejich vyuziti pro krmné ucely, piip. pro recyklaci v
lihovaru.

Vyuziti bilkovin syrovatky.

Rozsifeni moznosti vyuziti bilkovin syrovatky spociva v jejich
modifikaci, napf. enzymovou hydrolyzou, nebo frakcionaci
jednotlivych slozek. Timto smérem bude zaméfen dalsi
vyzkum scilem vyuzit jedineénych funkénich vlastnosti
modifikovanych nebo separovanych bilkovin. Budou
pokracovat prace na separaci kaseinomakropeptidu. Prace bude
rozsifena na ziskani frakci o-laktabuminu a B-laktoglobulinu,
které budou dale vyuzity pro studium interakci s kaseinem pti
tvorbé gelu. K separacim bude vyuzita membranova jednotka.

Vyuziti nadbyte¢né produkce fepkového oleje.

Pokracovani vyvoje strukturnich tukd se zakladnim nositelem
kyseliny stearové bude plné ztuzeny fepkovy olej a nasledné
tepkovy olej jako hlavni slozka tukové ndsady. Dale bude
pokracovat studium vlastnosti ternarnich (a vysSich) smési
modelovych smési definovanych strukturovanych
triacylglycerolii v tukovych nasadach z hledisek struktury a
textury.

V nepotravinaiské vyuziti fepkového oleje bude pokracovat a
dokonéen vyzkum vyuziti odpadnich fepkovych oleji
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s vysokym obsahem volnych mastnych kyselin (odpady
z vyroby bionafty; silné kyselé fepkové oleje; mastné kyseliny
zrafinace  oleje aj.) cestou kysele katalyzované
interesterifikace a esterifikace v jednom reakénim stupni. Bude
ovétovano vyuziti fepkového oleje a oxidacné stabilizovaného
fepkového oleje parcidlni katalytickou hydrogenaci pro
pfipravu monoethanolamidd fepkovych mastnych kyselin a
jejich uplatnéni v detergentech.

Biodegradabilni a aktivni obaly.

Budou dale testovany ruzné moznosti vyuziti odpadi
z potravinaiskych technologii jako druhotnych surovin pii
ptipravé hydrofobizovanych biologicky odbouratelnych obalt
a aktivnich oballl. Vyzkum navazuje na ptedchozi prace a bude
zaméten na uplatnéni monoglyceridii mastnych kyselin véetné
jejich pripravy, at jiz pomoci klasickych anorganickych
katalyzatort, nebo pomoci biokatalyzy.

Vyvoj derivatd pektini a komplexu chitinu s dal§imi

polysacharidy.

Budou pfipraveny hydrofobni derivaty fepného pektinu -
alkylamidy a alkylestery. Derivaty budou charakterizovany
pomoci organické analyzy, vibracni spektroskopii a NMR
spektroskopii. Modifikaci fepného pektini lze zna¢né rozsifit
pouziti tohoto vedlejsiho produktu cukrovarnického primyslu,
napf. pro stabilizace emulzi, vazani zlucovych kyselin nebo
¢isténi odpadnich vod.

Budou vypracovany izolaéni postupy a charakterizace
chitinovych komplexd s dal§imi polysacharidy z rtiznych
biologickych zdroji. Ugelem je nalezeni novych zdrojt
chitinu, ktery je surovinou pro vyrobu chitosanu, jenz se
pouziva jako uc¢inna latka ve funkénich potravinach.

VZ MSM 223300006 — Biochemické, mikrobiologické
a molekularné genetické studie vytvarejici teoreticky
zaklad pro moderni biotechnologie

Studium struktury a funkce biomolekul
Vliv sacharidové ¢asti glykoproteinii na funkci glykoproteinu

V roce 2004 chceme pokracovat ve studiu vlivu sacharidové
slozky na konformaci peptidové casti glykoproteini noveé
zavedenymi  metodikami  zalozenymi na  hmotnostni
spektrometrii na principu MALDI-TOF. Tyto postupy by mély

umoznit odkryt 1 relativné malé zmény pfistupnosti
jednotlivych, piimo detegovatelnych aminokyselinovych
zbytkda.

Studium glykosylace a transglykosylace

Na zéklad¢ studii provadénych v minulych letech budou
testovany ~ moznosti  imobilizace  P-galaktosidasy =z
psychrotrofniho kmene Arthrobacter sp. C2-2 a vyuziti takto
imobilizovaného biokatalyzatoru pro transglykosylace. Jako
akceptory galaktosy budou testovany jak latky cukerné
povahy, tak i latky necukerné povahy. Jako latky necukerné
povahy budou testovany analoga nukleotidd, u nichz existuje
predpoklad biologické aktivity. Glykosylaci téchto latek by
mohlo byt dosazeno jejich lepsi rozpustnosti, stability a také by
mohl byt usnadnén jejich transport v  organismu.
Transglykosylace s necukernymi akceptory budou testovany
také na neimobilizovaném enzymu a vysledky budou
porovnany.

Postransla¢ni fosforylace proteinti a peptidi



Budeme se vénovat studiu zmén fosforylace proteint lidskych

tkani s malym metabolickym obratem (kolagenni proteiny
chrupavky a kosti, zubni dentin) s pfedpokladem potencidlniho
vyuziti téchto zmén jako markru stdrnuti organismu. Tyto
zmeény budou porovnany s jinymi posttranslacnimi
modifikacemi (racemizaci L forem kyseliny asparagové a
glutamové, glykosylace a glykace téchto tkani).

Enzymoimunoanalysa

Piiprava polyklonalnich protilatek proti karbamatovym
pesticidim  (carbofuran, carbaryl, methiocarb) a proti
organochlorovanym pesticidim (endosulfan, DDT) a jejich
charakterisace. Ziskané protilatky budou vyuzity pro vyvoj
analytickych postupti ELISA a piezoelektrického biosenzoru.
Vyvinuté metody budou ovéfovany analyzou realnych vzorki
znamého slozeni.

Pomoci dodanych protilatek budou vyvinuty ELISA postupy
pro stanoveni isoflavonoidt (daidzein, genistein, coumestrol),
které mohou mit potencidlni hormondlni G¢inek. Vyvinuté
postupy budou pouzity ke stanoveni obsahu isoflavonoidi v
ruznych hospodatskych plodinach.

Vypracovany postup ELISA k detekci Listeria monocytogenes
bude ovétovan na realnych vzorcich potravin.

Fosfolipasy v rostlinném metabolismu lipidt a fosfolipidt

Studium regulace aktivity fosfolipasy D ze suspenznich
tabakovych kultur BY-2 se =zaméfenim na objasnéni
mechanismu a funkce fosforylace.

Vliv vybranych vnéjSich faktord na aktivitu technologicky
zajimavych enzymu

Pii studiu vlivu vysokého isostatického tlaku na aktivitu a
stabilitu enzyma bude sledovan vliv pfidanych stabilizatord a
,,vysokotlakého refoldingu“ (chemické modifikace tlakové
osetfenych enzymtl) na moznost zvyseni stability a enzymové
aktivity.

Biologicky aktivni derivaty sacharidd a studium interakci na
molekulové urovni

Pii hledani perspektivnich biologicky aktivnich latek se
zaméfime na inhibitory glykosyltransferas odvozenych od
struktury pfirozené¢ho substratu, glykosylnukleotidu, a dale na
analogy  nojirimycinu.  Stereoselektivitu  studovanych
cykloadi¢nich reakci budeme modifikovat pomoci chiralnich
enolethert a katalyzatorGi tak, aby byl vyfeSen problém
separace smési diastereoisomerd, ktera je obvykle neschudna.
Piirodni latky (sacharidy, steroidy, terpeny) budou pouZzity
jako induktory chirality a modifikatory lipofility biologicky a
supramolekularné aktivnich latek. Bude feSena simulace
vodného prostfedi pomoci hybridnich QM/MM metod a jako
modelové latky budou pouzity jiz dfive studované derivaty
tetrosiduL.

Vyuziti biologického potencidlu mikroorganismii a rostlin v
prumyslovych a environmentalnich technologiich

Mikrobialni degradace organickych polutanti

Budeme pokracovat ve studiu vlastnosti mikroorganismi
degradujicich organickd xenobiotika, kdy okruh modelovych
xenobiotik bude vedle PCB rozsifen i na dalsi latky —
polyaromatické uhlovodiky, BTEX (benzen toluen, xylen),

MTBE (methyl-tert-butylether) s cilem vyuzit tyto
mikroorganismy  pfi  praktické  aplikaci  biologické
dekontaminace. Pozornost bude veénovdna zménam Vv
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mikrobialnich populacich béhem degrada¢niho procesu, bude
sledovana schopnost kmenti s riznou specifitou spolu s jiz
isolovanymi druhy pfezivat v redlném kontaminovaném
prostfedi a degradovat organickd xenobiotika. Bude.
zkonstruovan a vyuzit PCB-degradujici kmen obsahujici GFP
(green fluorescent protein), umoziujici detekei
mikroorganismu v redlnych podminkach. Budou navrzeny
sekvence DNA které umozni identifikaci bakterii degradujicich
PCB. Bude navrzen technologicky postup pouzivajici rostliny
a konsortia s bakteriemi pro dekontaminaci pudy zneciSténé
PCB.

Kolonizace povrchi  modelovych nosi¢t  populacemi
vybranych taxonil prokaryot a nizSich eukaryot, schopnych
odbourat konkrétni xenobiotika, bude studovana z hlediska
pozadavkld navrhu pfipravy naplni permeacnich barier a
reaktor pro velkoobjemové bio-dekontaminace vody a
ptipravy naplni biofiltrii pro bio-dekontaminace vzduchu.

Mikrobialni biomasa pro sorpci tézkych kovt

Bude pokracovat vyzkum zaméfeny na piipravu geneticky
modifikované biomasy pro akumulaci tézkych kovt.

Bude testovana afinita vazby peptidi ze série navrzené novym
pocitacovym pfistupem vychazejicim z modelovani ab inicio.
V piipad¢ zjisténi uspokojivé vazby a ofekavané¢ho poméru
peptidu ke kovu bude vyhodnocena selektivita jednotlivych
peptidit pro kovy, pro néz byly piislusné sekvence navrzeny.
Vybrané peptidy budou poté testovany ve smési kovt aby byla
potvrzena selektivni vazba. Nejlepsi peptidy budou pielozeny
do genetického kodu a exprimovany v bakteriich. Bude
testovana vazebna kapacita vzniklé biomasy.

Kvasni¢na biomasa bude kultivovana v limitu Zivin a bude
studovan jak dopad na skladbu buné¢né stény a tak i na sorpéni
vlastnosti bunéénych stén pro Ag+, Cu2+, Cd2+, Zn2+, Pb2+ z
roztoku. Pro tytéz pokusy budou pouzity také Pir-mutanty
kvasni¢nych bungk, které maji defekt v bunécné sténé. Budou
studovany zmény stény, které budou vyvolany a jejich vliv na
sorpéni vlastnosti bunéénych stén pro Ag+, Cu2+, Cd2+,
Zn2+, Pb2+ z roztoku

Mikroorganismy v biodegradacnich a dekontaminac¢nich
procesech

Optimalizace ~ dekontaminanich  procesut  pfi  CiSténi
odsavaného vzduchu z lakoven v provoznich biofiltrech bude
mimo jiné zaméfena na studium podminek vyuziti
modifikované odpadni pryze ziskané z ojetych pneumatik ve
vnitini néplni biofiltrd. Oc¢ekava se zlepSeni sorpce zejména
aromatickych uhlovodikd.

Mikroorganismy v potravinafskych technologiich

Indukce biosyntézy nisinu u kmeni Lactococcus lactis
neprodukujicich nisin, napf. u kmend, které béhen konjugacni
transpozice ztratily schopnost produkce nisinu.

Indukce biosyntézy acidocinu CHS u kmene Lactococcus
acidophilus ztracejiciho schopnost produkce zminéného
bakteriocinu spontanng.

Studium toxicity latek pomoci bunck

Bude pokracovat studium toxicity xenobiotik a latek ziskanych
jejich biodegradaci, jakozto pokles intracelularniho ATP/ADP
v lidskych HeLa bunikach ve tkanové kultufe.



Genové inzenyrstvi v biotechnologiich
Rozvoj technik genového inzenyrstvi

Bude pokracovat studium biodegradacni drahy v bakteriich
rodu Alcaligenes, zejména metabolismu
polyhydroxyalkanoati. Produkty geniit mocpABCD budou
exprimovany v E. coli BL21(DE3) ve velkém mnozstvi a u
vSech exprimovanych enzymt budou sledovany produkty
reakci s ptislusnymi substraty.

Funkéni genomika vybranych genomi

Bude pokradovat vyzkum v oblasti studia exprese
retrovirovych proteinti, zejména s cilem charakterizovat
inkorporaci nukleovych kyselin do kapsid vzniklych in vitro.
Bude sledovana schopnost tvorby ¢astic mutanty u nichz jsou
jednotlivé geny umistény do stejného ¢teciho ramce tak, aby
byl ovlivnén vzajemny pomér jednotlivych prekursoru.

Bude pokracovat vyzkum vlivu myristylace a biologicky
relevantnich bodovych mutaci na konformaci a stabilitu
strukturnich proteint retrovirl. Bude studovana struktura
mutantu matrixového proteinu (MA), u né&jz bylo dosazeno
zvySeni hydrofobicity jadra molekuly a ktery neni schopen
opustit hostitelskou bunku. Tento mutant bude myristylovan,
nebot’ Ize predpokladat, ze myristova kyselina bude zachycena
uvnitt molekuly MA.

Mikrobialni kmeny pro potravinaiské technologie

Budou studovany moznosti aplikace pritokové cytometrie ke
sledovani projevi starnuti kvasinek Saccharomyces cerevisiae
(wt, mutace RAS2vall9, RAS2vall9,ser33, RAS2ser33),
hodnoceni bunééného cyklu, obsahu DNA a analyza znaki
fizené bunééné smrti. Vyuziti bunééného tiidice (sorteru) a
metody elutriaéni centrifugace pro studium jednotlivych

bunéénych frakci (dle stafi bunék a obsahu intraceluldrnich
slozek buriky) a nasledna analyza znakd apoptosy.

Metody PCR budou aplikovany k identifikaci a
charakterizovani a) primyslovée dilezitych mikroorganismu, b)
mikroorganismu pouzivanych % environmentalnich
technologiich (napf. termofilni bakterie Bacillus
stearothermophilus) a c) mikroorganismt ohrozujicich zdravi
¢loveéka (napf. Legionella sp).

VZ MSM 223400007 - Reak¢né-transportni
chemicko-inZenyrské systémy a jejich dynamické
chovani, modelovani a Fizeni chemickych a
biotechnologickych procesi

Oblast 1. Chemicko-inZenyrské reakéné-transportni
systémy, modelovani systémi a experimentalni verifikace

la) Vyzkum bude zaméfen na studium vlivu interakce
transportnich procesl v poréznich strukturach katalyzatoru na
dynamiku, nestacionarni provozovani a moznosti fizeni
reaktor. Budou pfitom sledovany moznosti efektivniho
vyuziti vzacnych kovi (Pt, Rh) na zéklad¢ jejich optimalniho
umistnéni v porézni struktufe. Matematicky popis nelinearni
dynamiky interakce velké soustavy reakci a transportnich
procest je tvofen rozsahlou soustavou nelinearnich parcialnich
diferencialnich rovnic a pfedstavuje numericky naro¢ny
problém. Vyvoj software bude tvofit vyznamnou Cast
vyzkumné prace. Soub&zné¢ bude probihat experimentalni
vyzkum na nové vyvinutém reaktoru.
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1b) Budou provadény simulace toku kapaliny v michané
nadobé pomoci CFD a simulaéni vypocéty budou porovnany s
dosud ziskanymi experimentalnimi daty. Budou vyuzita data z
méfeni jedno a vicefdzovych systémi v jednomichadlovém
usporadani i ve vézovitych nadobach s vice michadly. Budou
testovany rizné modely turbulentniho toku a bude ovétovana
jejich vhodnost pouziti pfi simulacich promichavanych nadob.
Bude provedena simulace rozlozeni pevné zrnité faze v
promichavané vsadce. Vysledky budou porovnany s
experimenty, které budou vyuzivat vodivostni méfeni mistnich
koncentraci pevné faze. Bude zahdjena vystavba michané
nadoby priméru 60 cm se tfemi michadly na spolecné htideli.
Porovnéni experimentalnich dat z tohoto zafizeni s daty
ziskanymi dfive v rdmci VZ na nadobach mensiho pruméru
umozni studovat pravidla pro scaling-up michanych nadob.

Ic)Absorpce a destilace maji spoleény fyzikalni zéklad —
mezifazovy prostup hmoty mezi plynem a kapalinou
charakterizovany objemovymi koeficienty piestupu hmoty v
plynné (kGa) a kapalné (kLa) fazi. Dosud provedené vyzkumy
vedou k zavéru, ze prenos dat mezi destilaci a absorpci na
zaklad¢ dostupnych korelaci je riskantni v obou smérech.
Hlavnim divodem netspéchu je, ze tyto korelace nevystihuji
vliv fyzikalnich vlastnosti fazi dostate¢né piesné aby je bylo
mozné pouzit v tak Sirokém rozmezi teplot, jaké vyzaduje
pfenos dat na destilace. Pro vytvofeni spoleéné databaze
transportnich koeficienti pro oba procesy je podstatné
abychom byli schopni méfit tyto koeficienty za podminek v
destilaéni kolon€. Zahajeni experimentalniho ovéfeni na
pocitatem fizené destilani koloné¢ priméru 150 mm
vybudované v ramci stavajiciho VZ bude néaplni vyzkumu v
roce 2004. Jedna se o origindlni metodu, jejiz ovéfeni by
umoznilo zna¢né prohloubit nase znalosti o piestupu hmoty v
destila¢nich kolonach. Data ziskana pomoci této metody by
rozsifila pouZitelnost korelaci fundamentalnich transportnich
koeficientti do oblasti vyssich teplot. Znalost téchto koeficientd
by zna¢né¢ usnadnila navrhy kolon pro reaktivni destilaci
jejichz spolehlivy navrh je prozatim znaéné empirickou
zalezitosti.

1d)Cilem planovanym pro rok 2004 je vypracovani efektivnich
modelt pro separa¢ni zatizeni v pramyslu zpracovani ropy, v
nichz se zpracovavaji mnohaslozkové smési a mize dochazet
vlivem pouZzivané vodni pary ke vzniku druhé kapalné faze.

le)Studium  makro-nestabilitnich ~ slozek  proudéni v
promichavanych nadobach bude roz§iteno o Vyvoj
modifikovanych technik umoznujicich analyzovat data
vykazujici slozitou vnitini strukturu makro-nestabilitni
komponenty toku, doprovazenou vysokym stupném variability
jejich dil¢ich slozek pii prechodu od laminarniho k
turbulentnimu proudéni. Budou analyzovéana piedev§im data
ziskana métenim silovych G¢inkd kapalné vsadky na vnofené
povrchy, napf. nardzky nebo usmérfiovade toku. Vysledky
studia budou vyuzity pii konstrukci michacich zafizeni s
vys$§im stupném odolnosti proti havariim v dusledku tnavy
Casti namahanych proudici kapalinou.Bude pokracovat
vyzkum vyskytu makroviri a jejich vliv na dynamické chovani
volné hladiny. Déle bude probihat vyzkum flotace s aplikaci na
selektivni separaci plasti. Bude testovan vliv flota¢nich ¢inidel
a hydrodynamickych podminek na Gi¢innost procesu.

1f)V oblasti katalytickych polymeraci olefini se budeme
zabyvat matematickym modelovanim problému ristu Castice
polymeru ] ptitomnosti kapalné faze
(rozpoustédla/zted'ovadla) v porézni  struktufe Castice
katalyzatoru/polymeru. Jednd se o dulezity problém ve
fluidnich polymeracnich reaktorech provozovanych v tzv.
kondenzacnich rezimech a v plynné-disperznich reaktorech se



zkrapénim.  Provedeme  pfimé srovnani  efektivnich
transportnich vlastnosti v poréznich katalyzatorech ziskané
pfimymi  méfenimi s  vlastnostmi  vypoctenymi  z
rekonstruovaného porézniho prostiedi, kde rekonstrukce
vychazeji ze SEM snimkd z elektronového mikroskopu. V
experimentech bude provedeno ovéfeni popisu termodynamiky
soustav polymer — zfed'ovadlo/rozpoustédlo. V roce 2004
budou na vyvinutém mikroreaktoru probihat experimenty s
elektrolytickou diodou a tranzistorem. Budou vyvijeny
aplikacemi v oblasti biologickych microarray-reaktorti. Budou
vyvijeny metody modelovani procesii reakce a separace v
elektrickém poli v mikrokanalcich.Teoreticky i experimentalné
budou studovany neizotermni mnohaslozkové iontové
chemicky reagujici systémy, ve kterych probiha transport
hybnosti, hmoty a tepla kondukeci i konvekei a ve kterych maji
velky vyznam elektrostatické interakce. Jedna se o zékladni
vyzkum tykajici se mebranovych procesti, kombinovanych
reaktort a mikroreaktord se soucasnou separaci slozek.

Experimentalni zafizeni budou konstruovdna na bazi
fotocitlivého skla litografickym postupem a hlubokym
presnym leptanim.1g)Budou studovany aplikace

multifunkénich elektro-membranovych enzymovych reaktort a
mikro-reaktord pfi procesech vyzadujicich komplexni, multi-
enzymové biotransformace uskuteéiiované napf. pomoci
zivych bun€k mikroorganismui, kdy casto vznikaji specifické
problémy spojené s davkovanim a transportem malo
rozpustnych, rust inhibujicich nebo az toxickych substrat,
nebo s potiebou =zajistit vysokou rychlost transportu
rozpusténého kysliku a dalsich elektro-neutralnich komponent
k buikdm. K dosazeni téchto transportnich rychlosti bude
vyuzit elektro-osmoticky transport, proto budou studovany
moznosti  jeho intenzifikace a fizeni prostiednictvim
modifikaci  fyzikalné-chemickych  vlastnosti  reakéniho
prostiedi nebo prostorového uspofadani systému, piedev§im
jeho miniaturizaci a rozdélenim na mnohocetné paralelni
podjednotky. Jako modelové biotransformace budou
uvazovany biodegrada¢ni procesy alifatickych, aromatickych
nebo polyaromatickych uhlovodikt, které piedstavuji Casté a
velmi zavazné zneCiSténi zivotniho prostredi.Teoreticky i
experimentalné budou studovany nerovnovazné chemicky
reagujici prostorové distribuované systémy tvofené vodnymi
roztoky elektrolytt, které se vyznacuji vyznamnymi lokalnimi
odchylkami od rovnovazného iontového sou€inu vody a
lokalni elektroneutrality. Jednd se o zakladni vyzkum za
ucelem pochopeni experimentalnich pozorovani velmi
slozitétho chovani velmi jednoduchych systémi nékolika
slozek (napf. roztok kyseliny chlorovodikové, hydroxidu a
chloridu draselného ve vod€) pod vlivem elektrického pole
(napt. ,elektrolyticka dioda“), které doposud nemaji dostatecné
teoretické vysvétleni, a které maji potencial praktického
vyuziti, napt. v oblasti mikrotechnologii. Budeme se zabyvat
dynamikou bio-senzorti s imobilizovanymi receptory, kde
transport analyzovanych bio-molekul je fizen elektrickym
polem. Dalsim pfedmétem vyzkumu bude zkoumani vlivu
perfusniho toku na separaci slozek v  kapilarni
elektrochromatografii.Zaméfime se na studium dlouhodobych
uéinkd  vlozeného pole na vyvoj organismu hlenky
Dictyostelium  discoideum, pfedev§im na dobu tvorby
plodnice, jeji velikost, trvani jednotlivych vyvojovych stadii,
apod. Bude pokracovat experimentalni studium vlivu
vlozeného elektrického pole na nestabilitu reakéné-difuznich
vin vznikajici v dtsledku lokalni konvekce vyvolané
rozdilnymi hustotami nezreagované a zreagované reakcni
smési.

Oblast 2. Modelovani, simulace a ¥Fizeni chemicko-
technologickych a biotechnologickych procesii a systémii,
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informacni technologie a inZenyrské informacni systémy v
chemii a potravinarstvi

2a) Budou studovany metody pro vyhodnoceni miry rizika pro
ekologické havarie i v prostoru mimo areal primyslového
podniku a ohrozeni z vice procesti vcetné vlivu lidského
faktoru.Bude rozpracovana metodika sledovani dynamického
chovani procesii, at uz pifi kombinaci periodickych a
kontinualnich jednotkovych operaci anebo tzv.
kvazistacionarnich kontinualnich procesu s predikci s ohledem
na uspory surovin, energii a utilit.

2c) Na zékladé vysledkd dosazenych fesenim cild vyzkumu
pro rok 2003, jehoz hlavni orientaci je analyza vlivu
transformace logistickych fetézci na dodavatelské fetézce v
oblasti chemie a potravin a podminek nevyhnutné horizontalni
a vertikdlni integrace fizeni hmotnych tokd stejn¢ jako
integrace marketingového, logistického a finan¢niho fizeni v
tzv. Supply Chain management, je tfeba zavrSit vyzkumny
zamér navrhem organizacnich struktur, systému delegace
pravomoci, d€lby prace, toku informaci v dodavatelskych
fetézcich tak,aby bylo mozno vyuzit synergickych efektt,
zejména dal§tho snizovani ndkladii a dalsiho rlstu Grovné
sluzeb. Typové modely budou ovéfeny na simulacnich
modelech. Pozornost bude vénovana i stile vyznamnéjsi
problematice tizeni hmotnych tokl recyklaci, zejména plast a
barevnych kovi. Navrhovana feSeni budou ovéfena na dvou
realnych ptikladech z pramyslové praxe podnik chemického a
potravinaiského pramyslu.

2d) Vyzkum bude zahrnovat nasledujici body:-Vyvoj metod
pro vizualizaci a zpracovani dvourozmérnych a tfirozmérnych
obrazli pro zvyraznéni kontur, potlacovani Sumu, rekonstrukci
a Kklasifikaci dil¢ich slozek-Aplikace statistickych metod
¢islicového zpracovani signalll a obrazli na biomedicinska data
a obrazy magnetické resonance, rekonstrukce chybéjicich nebo
poskozenych ¢&asti obrazt, uziti gradientnich metod pro
zvyraznovani hran, aplikace metody analyzy hlavnich
komponent pro detekci slozek obrazi-Rozbor dat z oblasti
zivotniho prostfedi vcetn¢ analyzy zneCiSténi ovzdusi,
dvorozmérna interpolace pozemnich méfeni na vybrané
regiony, lokalizace zdroju znecist'ujicich latek-Uziti linearnich
autoregresnich metod a rekurentnich modeld umélych
neuronovych siti pro predikci Casovych tfad s aplikaci na
predpovéd’ spotieby energie véetné piislusnych intervald
spolehlivosti-Uziti fuzzy logiky ke zpracovani
biomedicinskych signald a obrazii a obrazi turbulentniho
proudéni kapalin; vyvoj metod analyzy fraktilnich struktur,
rozvoj statistickych metod stanoveni fraktalni dimenze-
Vyzkum diskrétnich optimalizacnich metod pro feSeni uloh z
oblasti umélé¢ inteligence pifi uceni hierarchickych a
samoorganizujicich se neuronovych siti-Nelinearni prediktory
Casovych tad ve zpétné vazbé, navrh metod predikce, stabilita
diskrétniho fidiciho systému, rozbor novych metod sbéru dat
pro vzdalenou analyzu signall a obrazt

2e) Bude realizovano propojeni pelistorového senzoru se
signalovym procesorem s cilem vyuziti signalového procesoru
pro fizeni méfeni a sbér namétenych dat a vyuziti digitalnich
filtr k potlaceni rusivych slozek signalu.Budou provadény
depozice a méfeni aktivnich vrstev chemickych a vodivostnich
senzort; se zaméfenim na aktivni vrstvy ze smésnych
organicko-anorganickych materiald. Budou ovéfovany dalsi
organické polovodi¢e na bazi ftalocyaninl k detekci plynu a
par. Dosazeni optimalni selektivity a dlouhodobé stability pro
konkrétni aplikaci, coz souvisi s technikou piipravy vrstev
(naprasovani v klasické podobé je zde nepouzitelné). Vyzkum
bude proto zaméfen na hledani novych technologii pfipravy
aktivnich vrstev senzorti.Hlavni pozornost bude prevazné



soustfedéna na problematiku obrazové analyzy drobnych ¢astic
rozptylenych v opticky homogennim prostfedi (napf. v ¢iré
vodé nebo v plynech) s cilem umoznit tak realizaci
jednoduchych kontrolnich zatizeni uréenych pro sledovani
kvality produktu. Budou vyuzity metody digitalniho
zpracovani jejich 2D, pfip. 3D obrazl.Vypracovani studie o
biosenzorech s cilem rozSifovani jejich aplikaci pro
monitorovani toxickych latek zejména v oblasti ochrany
zivotniho prostiedi.

2f) 1 nadale budou vytvafeny matematické modely
biotechnologickych procesti ve spolupraci s ustavy Fakulty
potravinaiské a biochemické technologie. Cilem je podchytit
timto zptsobem zadkladni primyslové biotechnologické
procesy a procesy souvisejici s ochranou zivotniho prosttedi. V
tomto sméru se jednd o dlouhodobou perspektivu. Ridici
systétm fermentoru BIOGENES 1II bude rozsifen o
primyslovou relacni databazi InSQL pro uchovavani vsech
dostupnych udaju o fizenych procesech. Tato databaze bude
tvofit jadro znalostni fidici Girovné. Systém bude vyuZzivan pro
pokracujici vyzkum fizeni riznych produkénich bioprocest a
procest biodegradace odpadi. Ve vyvoji fidicich systému
fermentoru i odparky budou rozvijeny zejména metody umélé
inteligence. Pdjde o pravidlové znalostni systémy, umélé
neuronové sité a fuzzy logiku, ale i o fadu dal$ich metod, jako
napf. ptipadové usuzovani, induktivni uceni, fuzzy-neuronoveé
sit¢ vcetné hybridnich metod. Dale budou studovany i
moznosti aplikace téchto metod v prediktivnim fizeni s cilem
dosazeni optimalniho fizeni procest.

2g) Dulezitou soucasti vyzkumu budou dal$i prace v oblasti
vyvoje a aplikace metod diskrétni optimalizace a umélé
inteligence vhodnych pro pouziti v integrovanych fidicich
systémech. Pro feSeni problémi z oblasti fizeni vsadkovych
procesu, které nelze fesit klasickymi algoritmickymi postupy,
bude analyzovana aplikace multiagentnich systému, tj. feSeni
pomoci prostiedki distribuované umélé inteligence. Jedna se o
feSeni problémt tykajicich se reakeci na nepredikovatelné
zmény ve vsadkové vyrobé, reakci na poruchy ve vyrobé,
reakci na obtizné predikovatelné vykyvy trhu a na okamzité
zmény pozadavkl zakaznikid. Bude provedena pripravna studie
pro piechod modelovani vsadkovych procesit z diskrétnich
simulaénich elementti na spojité.

Oblast 3. Nelinearni dynamika chemickych a biologickych
systémi

3a) Podrobné¢ budou studovany casoprostorové-struktury
vznikajici v reakEné-transportnich systémech s vyuzitim
stabilitni a bifurkacni analyzy. Zejména zajimavé jsou
konvektivni nestability a vznik stacionarnich struktur v
systémech s konvekci; tento jev bude srovnan se zavedenou
predstavou o vzniku struktur v disledku soucasné reakce a
difuze, tzv. Turingovych struktur.Budou studovany souvislosti
mezi jevy, které se vyskytuji v Coupled Map Lattices (CML) a
reakéné difuznich PDR s aplikacemi na S$ifeni kiivocarych
chemickych vin typu fronty a pulzu. Budeme se zabyvat i
otazkami stability a "shadowing" vlastnostmi v CML i v PDR.

3b) Bude dale rozvijen programovy soubor CONTLAB for
kontinuaci a bifurkacni analyzu v prosttedi MATLAB.
Aplikace tohoto software by postupné mély zahrnout zejména
analyzu prostorové¢ distribuovanych systému (feSeni typu vina,
chaotické struktury apod.), které bude tfeba vhodné
diskretizovat tak, aby na jedné strané¢ nevznikala parazitni
feSeni, ale aby na strané¢ druhé byl vypocet efektivni a
dostateéné rychly. K tomu budou vyuzity algoritmy na feSeni
fidkych systemti.

24

3¢) Bude vytvofen program pro dynamické simulace iontovych
systtmii ve 2D s bio-molekulami, popsanych soustavou
parabolickych PDR, jedné eliptické PDR a algebraickych
rovnic, kde program bude zahrnovat adaptivni fizeni
prostorové sité a ptipadné elektrodové reakce na skuteénych
elektrodach nebo na povrchu bio-membran.Vyvoj a aplikace
novych algoritmd pro numerické feSeni soustav rovnic
smiSeného typu (algebraické, obycejné diferencialni,
hyperbolické, parabolické a eliptické parcialni diferencialni
rovnice) s vlastnostmi, které znemoznuji jejich feSeni za
pouziti soucasné¢ dostupnych algoritmii a programi (napf.
systémy, ve kterych dochdzi k velkym zménam prostorovych
poli fyzikdlnich a chemickych veli¢in na lokalizovanych
pfedem neznamych mistech, které svym objemem piedstavuji
extrémné malou relativni ¢ast objemu celého systému)
.Diskretizace okrajovych tuloh pro parcidlni diferencialni
rovnice vede na opakované feSeni velkych tidkych soustav
linearnich rovnic. V této souvislosti budeme zkoumat moderni
algoritmy feSeni, eventudlné nové techniky pro nalezeni
vlastnich ¢isel a singularnich hodnot velkych fidkych matic.

3d) Excitabilita pH-oscila¢nich reakci bude zkoumana
experimentalné i teoreticky jednak v souvislosti s pfechodem
na oscilace ¢i bistabilitu, jednak v souvislosti s pfenosem
excitaci v soustavé dvou ¢i vice propojenych reaktord.
Zkoumané experimentalni systémy zahrnou anorganické pH-
oscilatory (thiosiran-peroxid vodiku-Cu2+) a biochemické pH-
oscilatory (papainovy systém).Bude téz dale rozpracovana
teorie prahovych excitaci. Bude pokracovat experimentalni a
teoretické studium biologického excitabilniho systému bunck
hlenky Dictyostelium discoideum.

3e) Algoritmy pro analyzu a zpracovani chaotickych ¢asovych
a Casoprostorovych fad budou aplikovany na dynamiku
hydrodynamickych systéml s makronestabilitami a také na
dynamiku chemickych vin v modelech reaktorii s kiizovym
tokem, kde konvektivni nestability lze klasifikovat pomoci
dynamickych charakteristik jako jsou napi. Ljapunovovy
exponenty.Predpokladanymi vystupy jsou pievazné publikace
v recenzovanych cCasopisech a prispévky na konferencich
vcetné plnych textll ve sbornicich

VZ MSM 223400008 — Metody a prostiedky
chemické a fyzikalné-chemické analyzy vlastnosti a
chovani bioinZenyrskych a chemicko-inZenyrskych
systému

Laborator fyzikalné-chemickych vlastnosti (LMV)

Cile ve vyvoji novych metodik, technik a pfistrojub.
Konstrukce dalsi statické aparatury pro velmi presna méfeni
tlakti nasycenych par v teplotnim rozsahu, vyznamném z
hlediska zivotniho prostiedi (ca —30 az +30 °C).

Laboratof fazovych rovnovah (LFR)

Cile ve vyvoji novych metodik, technik a pfistroji. V ramci
zdokonalovani a vyvoje technik vyuzivajicich plynové a
kapalinové chromatografie a UV spektrometrie k méfeni
limitnich aktivitnich koeficienti, rozdélovacich koeficient
voda-vzduch a rozpustnosti organickych latek ve vodé se
predpoklada testovani a aplikace nové aparatury, vybudované
v roce 2003 na bazi EPICS (potencialné vhodné pro vysoké
hodnoty rozdélovaciho koeficientu), a zahajeni prace na vyvoji
diferencialni destilacni metody (potencialné vhodné pro velmi
nizké hodnoty rozdélovaciho koeficientu). Konstrukce



aparatury pro méfeni vzajemné rozpustnosti kapalin (LLE
data) objemovou metodou. Nova aparatura bude budovana se
zdmérem vylepSeni experimentalni techniky tak, aby bylo
mozno méfit LLE data v systémech s vyssi viskozitou nebo s
nepiiznivym mezifizovym napétim. Uprava piistroje pro
meéfeni roztaznosti polymernich membran postaveného
vlastnimi silami. Je tieba rozsahlejsi rekonstrukce (zmény v
mechanické 1 elektronické ¢asti, realizace propojeni s
potitadem), ktera bude provedena ve spolupraci s Ustavem
fyziky a méfici techniky VSCHT Praha. Piistroj bude vyuzit
mimo jiné i k méfeni vzorkli membrdn a iontovych
rozpoustédel, dodanych laboratofi portugalské univerzity
Universidade Nova de Lisboa.

LaboratoF matematického modelovani a simulaci (LMM)

Bude pokracovat program vypoctu termodynamickych veli¢in
plynt, kapalin a jejich smési na zakladé¢ znalosti
mezimolekularnich sil. Nové bude provedena simulace
dodatkovych termodynamickych veli¢in nekoneéné ziedénych
smési ve vode. Vybér latek, teplotni a tlakové intervaly budou
voleny tak, aby vysledky mohly byt porovnany s
experimentalnimi daty (pfednost budou mit systémy métené na
nasem pracovisti). Chceme dale pokracovat ve studiu
termochemickych vlastnosti a chemické rovnovahy AIIIBV
polovodicu typu AlGalnN a nové téz ve vyvoji systémut Bi-Sr-
Mn-O ¢&i Bi-Sr-Ta-O, které maji z aplikaéniho hlediska
zajimavé elektrické, magnetické a optické vlastnosti. Chceme
pokracovat v dal$im testovani a vylepSovani nasi predikéni
metody pro stanoveni sluovacich tepel smésnych oxidd,
doplnovat databazi experimentdlnich Udaji o entalpiich
smésnych oxidi a vysledky téz vyuzivat k feSeni shora
uvedenych ukold. Vyzkum uvedeny v tomto bod¢ se realizuje
v ramci spoluprace s Ustavem inZenyrstvi pevnych latek a
Ustavem anorganické chemie VSCHT Praha. Matematicky
model ve formé& linearni diferencialni rovnice s jednim
parametrem se ukazal vyhovujici pro popis procest
zahrnujicich teplotni dynamické zmény. Souvislosti mezi timto
parametrem a  fyzikdlné-chemickymi  charakteristikami
biologického materialu jsou kli¢ovym krokem pro praktickou
aplikaci modelu. Umoziuji totiz pfedpovédét chovani zivych
systémt na zakladé fluktuaci exaktné definovanych veli¢in
jako je hustota, viskozita, teplotni vodivost, jez lze presné
méfit, paklize nejsou jiz dobfe znamy. Odvozeni téchto
souvislosti fesi kriticky prvek modelu, jestlize pfedpokladame
znalost kinetiky rtistu ¢i mortality (resp. jinych déja, koagulace
bilkovin, desaktivace enzymt). Jeho vyfeSeni a simulacni
oveéfeni pro limitni pfipady (konstantni nebo teplotné a casove
zavislé fyzikalni veli¢iny) predpokladame v roce 2004. V
ramci matematického modelovani fazovych rovnovah se
chceme zabyvat navrhem, studiem a testovanim nové stavové
rovnice, zalozené na miizkovych modelech. Testovani nové
stavové rovnice bude provadéno nejprve pro Cisté latky,
posléze i na binarnich systémech typu uhlovodik(y) - voda pfi
nadkritickych i podkritickych teplotach a tlacich do ca 50 MPa.
Zavedeme pojem zobecnéného parcialniho tlaku v libovolnych
smési tekutin (plynti a kapalin i chemicky reagujicich), pro
ktery plati Daltontiv zakon. Tento pojem chceme zobecnit na
smési netekutin (napf. tuhych latek). Hlavni potiz spociva v
tom, ze zatimco u tekutin lze chemicky potencial ziskat
Legendreovou transformaci, Eshelbyho tenzor nikoli, a to
zatim komplikuje formulaci parcialnich termodynamickych
vlastnosti u netekutin. g. Ve spolupraci s UFCH AV CR
dokon¢ime termodynamickou a kinetickou studii dehalogenace
polychlorovanych bifenylt a vysledky publikovat. Rozsifit
dosavadni oblast studovanych latek na kyslikaté polutanty, tj.
chloro- a bromoderivaty bifenyletheru a dioxinu. Provést
kompletaci termochemickych veli¢in uvedenych skupin latek.
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Doplnit pouZzivany program pro vypocet chemické rovnovahy
o on-line napojeni na databdzi termochemickych vlastnosti
latek.h. Budou zkoumany pravdépodobnostni a geometrické
metody stanoveni validity vysledkti klastrovacich metod v
analyze spekter, popis jejich prednosti a nedostatkd,
specifikace situaci, ve kterych je jejich pouziti vhodné c¢i
nevhodné.

Laboratot separa¢nich technik (LST)

Cile ve vyvoji novych metodik, technik a pfistrojii. Propojeni
diferencialniho permeametru s hmotnostnim spektrometrem
pro analyzu permeatu pifi méfeni propustnosti polymernich
membran pro binarni smési par organickych latek ¢i smési
organicka latka — plyn. Dokonceni nové sorpéni aparatury,
kterd umozni vedle méfeni sorpce par Cistych organickych
latek v polymerech i méfeni sorpce jejich smési.

Vypracovani  metodiky extrakce 90Sr a  90Y
trifluoronitrotoluenem a fenyltri-fluoromethylsulfonem.

Posledné jmenovana latka bude syntetizovana, nebot’ neni
dostupna komeréné.

Laboratof molekulové
Ramanova spektroskopie

spektroskopie (LMS)FTIR a

Dalsi vyvoj experimentalniho usporadani pro simultanni
meéfeni FT Ramanovych spekter a povrchové plazmonové
rezonance.

Vyvoj metodiky sledovani prib&hu reakci na povrchu
polymernich nosi¢t pomoci FT Ramanovy spektroskopie a
mikroskopie. Vyvoj postupi chemometrického zpracovani dat
pro kvantitativni vyhodnoceni reakénich krok.

Vyvoj metodiky charakterizace supramolekularnich systému
metodami vibra¢ni spektroskopie.

Vyuziti metodiky mapovani povrchu FT Ramanovou
spektroskopii pro studium povrchovych vrstev.

VCD spektroskopiee. 1

AD initio kvantové mechanické metody pouzit na simulaci
VCD spekter. Zaméfit se na interpretaci VCD spekter vodnych
roztokl chirdlnich kyselin a jejich zavislosti na pH,
koncentraci a teploté.

Rozvinout metodiku VCD pro studium samoskladnych
systémt, najit vhodné podminky (koncentrace, smésna
rozpoustédla, antiaglomeracni ¢inidla apod.), které umozni
sledovat rozdilné strukturni vlastnosti izolovanych molekul a
agregovanych chiralnich ttvarg.

Metodika studia peptidii, obsahujicich rigidni a flexibilni ¢ast,
rozvinout na studium hinge-proteinu, ktery méa imunologicky
vyznam (materidl bude pfipraven na spolupracujicim
pracovisti, Oddéleni peptidi, Ustav organické chemie a
biochemie, Ing. P. Malon.

Sledovani teplotné a rozpustédlové zavislé interakce, vedouci k
chirdlnim agreagatim a asociatim NMR spektroskopieh. V
oblasti kapalné faze bude otestovano méfeni dalSich jader,
zejména 31P, 15N, 29Si. Déle budou optimalizovany
parametry pro méteni zejména 2D inverznich experimentd a to
jak v ptipad¢ 13C, tak rovnéz 15N. V oblasti tuhé faze budou
optimalizovany podminky pro méfeni jader 13C, 31P a 29Si, a
to jak metodou MAS tak metodou CP/MAS.

Laboratof prvkové analyzy (LPA)

Cile ve vyvoji novych metodik, technik a pfistroji



Vyvoj elektrodepozice jako prekoncentraéni techniky pro
metodu atomové absorpéni spektroskopie bude zaméfen na
stanoveni nékterych biogennich prvki v télnich tekutinach
(Cu, Cr, Fe, Ni v moc¢i a krevnim seru).

Vypracovani metodiky analytické kontroly  pfipravy
radiofarmaka, které by mélo byt vhodné pro ablaci kostni
dfené. Na monoklonalni protilatku (imunoglobulin tfidy G;
1gG), se schopnosti vazby na granulocyty tvofici se v kostni
dfeni, bude navazan isothiokyanat derivatu 1,4,8,11-
tetraazacyclotetradekan-N,N’,N*’ N’*’-tetraoctové kyseliny
(DOTA).

Vypracovani metodiky pro modelové sorpéni experimenty a s
tim souvisejici studium kinetiky sorpce riznych chemickych
forem radionuklidi jodu za anaerobnich podminek a
pritomnosti modifikatorti v pevné fazi.

Vypracovani a validace metody pro stanoveni elementarni
rtuti v pracovnim a Zivotnim prostiedi. Na zaklad¢
experimentalnich dat bude vypracovan model Sifeni rtuti v
zivotnim prostiedi.

Laboratof molekularniho rozpoznavani (LMR)
Vyvoj receptort

Priprava receptorli pro senzorové aplikace pomoci metodiky
dynamickych knihoven. Sledovany analyt, piedevsim
biologicky vyznamné anionty, bude pouzit jako templat pfi
vlastni kombinatoridlni syntéze. O¢ekavame od tohoto nového
pristupu efektivni cestu k ptipravé selektivnich receptoru.

Metodika kombinatorialnich knihoven bude vyuzita také pro
piipravu specifickych inhibitori isoforem enzymu virdlnich
proteaz a NOS, kdy sledovany enzym bude sdm vybirat ze
smési nejvhodnéjsi inhibitor na zékladé sterické a vazebné
komplementarity aktivniho mista.

Vyuziti SAM pro chirlni rozpoznavani s dlouhodobym cilem
vyvinout opticky senzor pro vyznamné analyty, napt. ATP a
detektor enantiomerni Cistoty. V této souvislosti budou vyuzity
thiolovou funkeci substituované alkaloidové N-kvarternizované
slouCeniny a déle porfyrin-brucinové bis- a tris-derivaty s
thiolovou periferni substituci.

Vyvoj novych receptori pro aplikaci na vldknové optice,
predevsim pro sacharidy environ- metaln¢ dulezité analyty,
predevsim PAH a aromatickych aminolatek.

Ptiprava novych HPLC sorbentt

Vyuziti kombinatorialnich pfistupt ptipravy novych selektor
na bazi knihoven alkaloidd, pfiprava enantioselektivnich
selektor pomoci paralelnich  syntéz, testovani pro
vysokouc¢innou chromatografii a elektrochromatografii. Vyvoj
senzorti, multikomponentni senzorova analyza.

Optimalizace metody fixace receptoru na vlakno pro stanoveni
vybranych analyti. Zde pfedevsim chceme sledovat optickou
detekei vybranych nukleotidii a aminokyselin.

Budou provedeny pokusy aplikovat vyvinutd zafizeni
elektronickych nosii a jazykli k multikomponentni analyze
realnych vzorki. V planu je identifikace plisni, hub a
zjistovani stafi jejich plodnic, identifikace produktd, nékterych
surovin a meziproduktd pivovarského prumyslu, predevsim pro
kontrolu biochemickych procesi probihajicich pfi vyrobé a
skladovani  vyrobkt pivovarského primyslu. ZvySena
pozornost bude vénovana moznosti posuzovani aktivity
pivovarskych kvasnic, vlivu pasterantho pochodu a
fotooxidacnim procesiim, starnuti spojené se zménou
chemického slozeni bude porovnavano se vzorem Cerstvé
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potraviny. Zakladni testovani bude provadéno na mléénych
vyrobcich.

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

Stavové chovani a termodynamické vlastnostiStavové chovani
kapalin a kapalnych smési

Systematicka  méfeni  parcidlnich  molarnich  objemu
hydroxylovych derivata alifatické fady uhlovodikt (s jednou i
vice hydroxylovymi skupinami) pifi nekoneéném ziedéni ve
vodé.

Vypracovani  strukturné-ptispévkové metody pro odhad
parcidlnich molarnich objemti derivatd aromatické i alifatické
fady pfi nekone¢ném ziedéni ve vode.

Kompilace a kritické zpracovani nové publikovanych
literarnich dat o stavovém chovéani 1-alkanoli a n-alkand.
Zahajeni systematické kompilace dat o rychlosti zvuku v
organickych kapalinach.Tepelné kapacity kapalnych a pevnych
latek.

Meteni tepelnych kapacit a tepel fazovych piechodi latek
vyznamnych z hlediska zivotniho prostfedi. Vyuziti téchto
udaji  k termodynamicky podlozené extrapolaci tlaku
nasycenych par smérem k niz§im teplotam.

Aktualizace databaze kriticky zhodnocenych tepelnych
kapacit kapalin a dal§i vyvoj a zpresnéni strukturné-
prispévkové odhadové metody.

Tlak nasycenych par vysokovroucich organickych latekk.
Meéteni tlaku nasycenych par vysokovroucich latek
vyznamnych z hlediska Zivotniho prostfedi (zejména derivaty
benzenu, primyslova rozpoustédla). Méfeni tlaku nasycenych
par latek, které jsou pouzivany ke kalibraci tenznich aparatur.
Spoluprace: Universita Porto, Portugalsko; Universita Utrecht,
Nizozemi; Universita Minsk, Bé&lorusko; Universita Turin,
Italie.

Termodynamické vlastnosti tuhych latek

Rozvoj metod predikce termodynamickych vlastnosti

smésnych tuhych oxidl Ca, Ba, Cu a dalsich kovt.
2. Fazové rovnovahy a separacni procesy

Fazové rovnovahy ve vysoce zfedénych roztocich organickych
latek

Studium teplotni zavislosti limitnich aktivitnich koeficientl ve
vodnych roztocich 1-alkanold bude rozSifeno na isomerni
vétvené alkanoly C3 a C4. Ke spolehlivému urceni téchto
vesmes nemonotonnich zavislosti budou opét kombinovany
rizné experimentdlni techniky a wuzito simultdnniho
zpracovavani spolu s kalorimetrickymi daty o rozpoustécich
teplech a tepelnych kapacitach.

V ramci zkoumani limitnich aktivitnich koeficientd v
nevodnych systémech se v navaznosti na ucelenou studii smési
alkoholit s toluenem planuje studie smési alkohold s
ethylbenzenem.

Rozvoj stavajici databaze limitnich aktivitnich koeficientt
(PLACID) bude i v roce 2004 pokracovat pribéznym
dopliovanim dat do databaze. Vzhledem ke skluzu praci na
vyvoji programového vybaveni predpokladame realizaci
modulu exportu a tisku dat z databaze, kterda byla ptivodné
planovana na rok 2003, az v roce 2004.

Rovnoviaha kapalina-kapalina (LLE)



Experimentalni  studium teplotni zavislosti charakteru
rovnovahy kapalina — kapalina v ternarnich systémech
uréovanim prubehi kritickych kiivek (napf. systémy methanol
+ 2-methylpentan + N,N-dimethylformamid, methanol +
methylcyklohexan + cyklohexan). Vyvoj experimentalni
metody pro méfeni LLE v systémech obsahujicich vizkézni
kapalinu (napf. ethylenglykol, glycerin). Méfeni dat LLE
uziteénych pro projektovani rozpoustédel ve farmaceutickém
pramyslu (napt. ethylengykol + chlorobenzen).

Budou nadale zkoumany moznosti popisu neidealnich systémi
pomoci regularniho roztoku a Wilsonovy modifikované
rovnice pro predikci a modelovani LLE. Zvlastni pozornost
bude vénovana odvozeni vlastnosti kritické kiivky.

Pokracovat v navazané spolupraci se zahrani¢nim partnerem
meéfenim dat LLE a HE v primyslové vyznamnych systémech
obsahujicich alkoholy a uhlovodiky. Simultanni korelace
termodynamickych dat binarnich systémd. Dle potieby
roz§ifovat a upravovat vypocetni procedury.

Jevy na fazovych rozhranich

Bude pokracovano ve vyzkumu vzajemnych vztahti mezi
vlastnostmi v objemové a povrchové fazi vodnych roztoki
organickych latek relevantnich z biofyzikalniho hlediska

Experimentalni studium sorpce ¢istych organickych latek z
kapalné faze na polymernich membraniach: modifikované
polyimidy.

Membranové separace

Meéfeni koeficientil propustnosti a diftize par organickych latek
(alkoholt C1-C6, benzenu, toluenu, hexanu, cyklohexanu a
heptanu) ve vybranych polymernich membranach.

Meéteni sorpce par alkohold, n-alkdnti a aromatii a jejich
binarnich smési ve vybranych polymernich membranach.

Studium vlivu teploty na separaéni vlastnosti vybranych
pervapora¢nich membran.

Spoluprace: Ustav  polymert VSCHT Praha, Institut

petrochemickych syntéz, Moskva.
3. Chemické a asocia¢ni rovnovahy

V oblasti studia roztokl se silnymi specifickymi interakcemi
budou vysledky nasich novych termodynamickych méfeni a
méfeni NMR spektroskopii pro systémy halothanu a
trichlormetanu s tetrahydropyranem analyzovany
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jednoduchymi asociaénimi modely s cilem ziskat kvantitativni
informace o rozsahu komplexace a stabilit¢ pfislusnych
komplext.

U dfive naméfenych rovnovah pevna latka-kapalina bude
zkoumana schopnost jejich popisu 2- a vice parametrovymi
rovnicemi z dat o rovnovaze kapalina-para. Nové bude méfeno
chovani pevna latka-kapalina u systému, v némz jedna slozka
obsahuje karboxylovou, druha dusikatou skupinu.

Studium interakce oligo- a polysacharidu (neutralnich a
kationickych) s opaéné nabitymi makrocykly. Spektroskopické
sledovani  interakce  systému  sacharid-protein,  ktery
predstavuje model pro studium nekovalentni komplexace,
odpovédné za imunitni responzi.

Spektroskopické sledovani schopnosti makrocyklickych
sloucenin tvofit rizné agregované systémy, pfedev§im nano-
velikosti. Bude rozpracovana metodika spektroskopické
charakterizace nanocastic a sledovana zména jejich fyzikalné-
chemickych vlastnosti v zavislosti na velikosti.

Charakterizace interakci ligand - protilatka s vyuzitim kapilarni
elektroforézy, modelové experimenty na systémech chelatacni
¢inidlo — BSA.

Sledovani interakci radionuklid (166Ho, 90Y a 125In) - ligand
— protilatka, systémi vhodnych pro radioterapeutické aplikace,
s vyuzitim kapilarni elektroforézy.

Studium sorpce ruznych valenénich forem jodu na ptirodnich
sorbentech na bazi bentonitdi za aerobnich a anaerobnich
podminek.

Program 2 - Ziskavani udaji o chemickych a fyzikalné-
chemickych vlastnostech a chovani Zivych organizmi a
materiali biologického piivodu

Vyuziti gelové permeacni chromatografie a iontové vyménné
chromatografie pro speciaci biogennich prvki (Fe, Zn, Cu, Se,
I) v télnich tekutinach. Spoluprace s 1. LF UK Praha.

Pomoci resonan¢ni Ramanovy spektroskopie sledovat zmény
ve vzorcich biologického materialu (tkani) po ozafeni svétlem
nebo urychlenymi protony.

Pomoci FT Ramanovy spektroskopie sledovat in vivo zmény
obsahu vybranych slozek v jehlicich smrku ztepilého.



