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1. Uvod

Za co vd&dim VSCHT? Za vie. Za to, co mam, kde
jsem a co délam. A také za spoustu skvélych lidi, které
z VSCHT znam, ktef mne uéili nebo na mne jinak piisobi-
li a se kterymi jsem mohla, ¢i mohu spolupracovat. A také
moc vdécim své mamince. Vlastné ona za to mize. Kdyz
jsem na zakladce pfisla s ndpadem kam na stiedni Skolu
a s opatrnosti zminila chemii, kterou do té doby v nasi
roding nikdo nikdy nedé¢lal, jen fekla: ,,Holka, ale jo! Tady
v Usti t& chemie uzivi“. A méla pravdu. Ale to maji ma-
minky pfece ,,DYCKY*! Kdyz se chylil konec mého stu-
dia na chemické pramyslovee v Usti, fedily jsme doma
s maminkou jen dilema, zda jit vydélavat hned do ustecké
chemicky (Spolek pro chemickou a hutni vyrobu v Usti
nad Labem) nebo zda se jesté par let ,,flakat pfi studiu na
vejsSce”. Kdyz padlo rozhodnuti, Ze b) je spravng, o volbé
skoly jiz nebylo pochyb. Prosté jedingé VSCHT v Praze!

Pres ,,drobné* peripetie, zejména v tivodu studia, dané
skutecnosti, Ze jsem byla primyslovak jen malo pozname-
nany matematikou (dik vSem profesorim, docentim
a asistentim katedry matematiky na VSCHT, Ze to se
mnou zvladli), se mi povedlo tuhle uZasnou skolu dostudo-
vat. Jako primyslovak jsem byla pfesvédcena, ze muj zi-
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vot je spojen jen a jen s experimenty. Z této mylné pred-
stavy mne vyvedl doc. Vaclav Svoboda z Katedry fyzikal-
ni chemie, ke kterému jsem nastoupila na diplomku. Ptes
mirné naléhani, Ze jsem zrozena pro to stat stovky hodin
opfend o kalorimetr nikoli v8ak pro praci na pocitaci 1Q
151, mi pfifadil téma Odhadové metody pro urceni vypar-
nych entalpii organickych latek. Byla to prace zalozena
zejména na programovani, které mi pravé moc neslo, na
coz zcela jisté intenzivné vzpominaji mi tehdejsi vyucujici
z katedry ASR VSCHT. Ale s pomoci viech zi¢astnénych
se povedlo. Diky vam vsem za trpélivost a pomoc!

A co dal? Ja si myslela, Ze uz nic, ale nastésti jsem
potkala spoustu lidi, ktefi mne ,,donutili* jit dal. Ano, do-
nutili, jsem od pfirody ¢lovek liny a nebyt bice nad sebou,
vSak to mnozi znate. Prof. Vaclav Kolsky, pozdé¢ji muj
uzasny tchan, tehdy jako vedouci Katedry chemie Pedago-
gické fakulty v Usti nad Labem, mi nabidl misto asistent-
ky. To s sebou neslo nutnost vrhnout se na doktorské stu-
dium. Kde jinde nez na VSCHT! Se dvéma malymi cho-

UJEP v Usti nad Labem si neslo moc dobie piedstavit
dojizdét denné do Prahy a provadét dlouhé, narocné expe-
rimenty. Proto velmi vdé¢im prof. Stanislavu Labikovi,
tehdy vedoucimu Ustavu fyzikalni chemie, 2¢ mi doporu-
¢il nového $kolitele, prof. Vlastimila Razicku. Jemu jsem
zavazana za to, ze mi nabidl pokraovani v problematice
odhadovych metod. Tedy téma, které se dalo zpracovavat
po nocich doma bez kazdodenniho dojizdéni. Diky jeho
trpélivosti s mamou od dvou malych chobotnicek a velké
pomoci tak mohla pokracovat dal$i zajimava prace
a vzniklo mnoho c¢lankt, které patii k mym nejcitovancj-
$im. Diky prof. Ruzi¢kovi jsem mohla spolupracovat
s dalSimi skv€lymi lidmi, jako byl doc. Milan Zabransky,
prof. Rafiq Gani (DTU Lyngy, Dénsko) a setkavala se i
s dal§imi inspirujicimi lidmi z ,fyzikalky* (tedy UFCH
FCHI VSCHT). Diky témto kolegiim jsem se mych prv-
nich 20 let védeckého badani vénovala vypocetnim a od-
hadovym metoddm pro urceni fyzikalné-chemickych
a dalSich vlastnosti latek.

A pak se v roce 2006 konal Sjezd chemikii v Usti nad
Labem a k nam, na drsny sever, piijelo hejno skvélych lidi
z VSCHT. Nékteré jsem do té doby neznala a nastésti po-
znala a svét se zacal otacet zase trochu jinak. Predné, diky
prof. Bohumilu Kratochvilovi a doc. Pavlu Chuchvalcovi
jsem se ocitla mezi prima ,,klukama a holkama® v redakci
casopisu Chemické listy. A navic mne, po mé konferencni
prednasce vénované odhadovym metodam, oslovil prof.
Viclav Svoréik s dotazem na moznou spolupraci v oblasti
vypoétl k doplnéni experimentd jeho pracovni skupiny.
A tak oproti ocekavani, zacal mij Gt€k od vypoctl zpét
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k experimentim, po kterych jsem vlastné vzdy touzila
a kterym se vénuji poslednich 15 let. Diky tomu jsem po-
znala dali vyborné kolegyné a kolegy, nejen z Ustavu
inzenyrstvi pevnych latek VSCHT, ale i z jinych ustavi
VSCHT a dalsich instituci. D&kuji prof. Svoréikovi za to,
Ze 1 pfesto, ze jsem jim od vypoctd utekla, mohu s jeho
tymem i nadéle od té doby spolupracovat.

2. 20 let odhadovych metod s VSCHT Praha

Fyzikalni chemie je zajimavé a nddherna ¢ast chemie,
bez jejichz zakond a vztahl se neobejde zZadna oblast kaz-
dodenniho Zivota a dotyka se témér vSech védnich disci-
plin, primyslu, vyzkumu, atd. Kurceni fyzikalné-
chemickych vlastnosti latek nam slouzi: (a) experimentalni
metody, které patii mezi nejpiesnéjsi, jsou vsak narocné na
technické vybaveni, na Cistotu latek a na experimentalni
cas; (b) neexperimentalni postupy, kdy vyuzivame zna-
mych termodynamickych vztah nebo rdznych empiric-
kych ¢i semi-empirickych modeld k jejich vypoctu ¢i od-
hadu.

I v materialovém vyzkumu se obcas vyskytnou situa-
ce, kde, i ptes bouilivy vyvoj instrumentalnich technik,
nelze pouzit experiment (napt. v ptipadé¢ latek, které mo-
hou poskozovat pfistroj nebo by se béhem experimentu
mohly rozkladat, neni jich pro experiment dostatecné
mnozstvi nebo nam chybi dostatecné technické vybaveni
apod.). V takovych ptipadech je nutné nalézat vhodné, pro
nase ucely dostatecné presné, neexperimentalni postupy
pro urceni dulezitych fyzikalnich a fyzikalné-chemickych
vlastnosti latek. Tyto metody mohou byt rozdéleny do
n&kolika skupin'™: napf. na (a) metody Vypocerni &
Odhadové, dle toho, zda maji navrzené modely teoreticky
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zaklad nebo jsou Cisté empirické nebo (b) podle pozadav-
ki na vstupni udaje na tzv. QPPR modely (Quantity-
Property-Property-Relationship), které vyZaduji pro odhad
dané vlastnosti znalosti hodnot jinych fyzikalné-
chemickych vlastnosti a jsou tudiz ndrocné na vstupni
udaje nebo QSPR metody (Quantity-Structure-Property-
Relationship) vychazejici pouze ze znalosti struktury lat-
ky. Do této skupiny patii také metody strukturné prispév-
kové (SPM)' . Jsou zaloZeny na tzv. aditivnim princi-
pu*®’. Celkova hodnota veli¢iny latky je déna souttem
piispévki strukturnich jednotek ¢i strukturnich fragmentt,
z nichZ se latka sklad4. Za strukturni jednotky mohou byt
povazovany atomy, skupiny atoml ¢i chemické vazby
v molekule. Kazda z téchto skupin (fragmenti ¢i struktur-
nich jednotek) ma jakousi parcialni hodnotu (pfispévek),
kterou ptispiva k celkové hodnoté vlastnosti latky (viz
obr. 1). V literatufe se nachdzi rizné ¢lenéni téchto metod
a ruzné pohledy na strukturni fragmenty a prispévky. N¢é-
kteti autofi popisuji molekuly pomoci bud’ atomarnich,
vazebnych nebo skupinovych piispévki. Jini autofi rozli-
$uji metody (prispévky) nultého az 2. fadu®’, podle toho,
jak velkou ¢ast molekuly piispévky popisuji. SPM byvaji
nejcastéji aplikovany na odhady vlastnosti Cistych, prede-
v§im organickych latek. Byvaji v8ak vyvijeny i pro anor-
ganické latky™"?) organokovové slougeniny™"'% a také
pro sm&si™ ' Vyjime&né jsou prezentovany i pro dalsi
skupiny latek, napf. pro polysacharidy'?, polymery ™" %13,
lipidy", ptipadng i iontové kapaliny'>'®.

Tyto metody byly navrzeny pro odhad mnoha dilezi-
tych vlastnosti latek, napt. pro odhady kritickych vlastnosti
(napt. cit."'7), normalni teploty varu®™® ' parametri
stavovych rovnic™ '8 acentrického faktoru, aktivitnich
koeficienta™" '), tlaku nasycenych par™" 2 viskozity
kapalin ¢i plyna®™® 2D tepelnych kapacit™®" 362229 yy_
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Obr. 1. Priklad rozloZeni molekuly ethanolu pomoci atomarnich, vazebnych nebo skupinovych piispévki
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parnych entalpii & vyparnych entropii®™™ 3429 tepelné
vodivosti kapalin?, plynt®, permeability plynu a difuz-
nich koeficienti™, hustot®’, povrchového napéti*', rozpust-
nostnich parametri*?, teplot vzplanuti’ atd.

Ve svém vyzkumu jsem se podilela, pravé s kolegy
z VSCHT, ptedev§im s prof. Vlastimilem Ruzickou, doc.
Milanem Zabranskym a prof. Rafigem Ganim (DTU
Lyngby, Denmark) na vyvoji modelii pro odhady mnoha
fyzikéalné-chemickych nebo toxikologicky vyznamnych
vlastnosti pfedev§im organickych latek, napf. vyparnych
entalpii**, vyparnych entropii, tepelnych kapacit &istych
latek™®. Spolu s dalsimi kolegy jsme pak jesté vytvofili
podobné modely pro odhady teplot vzplanuti’, reaktivac-
nich schopnosti reaktivatorii acetylcholinesterasy inhibo-
vané chlorpyrifosem a sarinem’, botnavosti polymerni
membrany Nafion v organickych rozpoustédlech”® apod.
Posledni zminéna prace byla zajimavou a hezkou spolu-
praci s milymi kolegynémi, opét z UFCH, doc. Lidou Bar-
tovskou a dr. Alenou Randovou.

ProtoZe pro vyvoj piesného modelu jsou, kromé dal-
Sich kroku, klicova zejména spolehliva vstupni experimen-
talni, kriticky zhodnocena data, vznikla pod vedenim prof.
Razicky a doc. Zabranského a ve spolupraci s prof.
E. S. Domalskim (NIST Maryland, USA) jesté jedna nad-
hernd a naro¢néa prace® — vice nez 400strankové publikace
prezentujici experimentalni, kriticky zhodnocena a dopo-
rucend data o tepelnych kapacitich organickych a nékte-
rych anorganickych latek. Pracovali jsme na ni nékolik let
a velmi dékuji kolegim za trpélivost a za moc hezkou
publikaci.

3.15 let experimentii s VSCHT Praha

Ackoli posledni dobou prevladaji nazory, Ze vSe
pujde diive nebo pozd¢€ji namodelovat, nasimulovat, napo-
Citat, predikovat a ze nebude tieba experimentli a experi-
mentatord, jsem presvédCena o tom (a vZzdy to na svych
pfenaskach zdlraziuji), Zze mezi nejpresnéjsi meto-
dy urceni fyzikalnich, chemickych a fyzikalné-chemickych
vlastnosti latek patii bezpochyby (a i nadale budou vzdy
patfit) experimentalni metody, byt’ jsou naro¢né na pristro-
jové vybaveni, na Cistotu a mnozstvi métenych latek
a experimentalni ¢as. Poslednich 15 let mého védeckého
pusobeni se nese ve znameni navratu k experimentalni
praci a to ke stanoveni materidlovych charakteristik zejmé-
na v oblasti pfipravy a stanoveni povrchovych vlastnosti
nanostrukturovanych povrchi riiznych materiald. Velmi
dékuji za tuto spolupraci opét kolegim z VSCHT Praha,
zejména z Ustavu inZenyrstvi pevnych latek pod vede-
nim prof. Véaclava Svoréika a jeho tymu skvélych, mla-
dych, pracovitych a Sikovnych kolegli a studentd. A¢ ten
ptvodni zdmér z jejich strany byl jiny a méla jsem se podi-
let zejména na teoretické a vypocetni praci, kterou by se
daly doplnit jejich experimenty, udalosti se semlely jinak
a ja se naopak vrhla po 20 letech zpét k oblibenym experi-
mentim. Alespon letmo jsem se jesté vratila k vypocetnim
postuptim i v této oblasti a podilela se na odhadech hustoty
zlatych nanostruktur naprasenych na pevny substrat’>>¢.

609

Referat

Pripravy nanostrukturovanych povrchti a studium
jejich povrchovych vlastnosti jsou v poslednich letech
velmi bouflivé rozvijeny jednak z diivodu vyvoje pokroci-
lych technik pro jejich pfipravu i naslednou charakterizaci
povrchli materialti, ale zejména pro moznosti rozsifeni
vyuziti téchto materialli v mnoha oblastech b&zného Zivo-
ta, v primyslu, medicing, elektronice, optice, pti zachytu
nebo degradaci $kodlivych latek a mnoha dalSich oblastech.
Pii tzv. modifikaci povrchti materiald riznymi metodami
vznikaji na povrchu nové (nano-)struktury, které maji vyraz-
né odlisné povrchové vlastnosti za soucasného zachovani
(ptivodnich) objemovych vlastnosti materialt®” .

3.1. Ptipravy nanostrukturovanych povrchu

Vyzkum v této oblasti je zaméfen na hledani optimal-
nich podminek aktivace a modifikace povrchti rGznych
materiali (substratt) k jejich konkrétnim, pfedem zada-
nym aplikacim a nasledné Siroké charakterizaci takto pii-
pravenych materiali a wurCenim rozdili zejména
v povrchovych vlastnostech pied a po jednotlivych krocich
aktivace a/nebo modifikace. Pfi téchto vyzkumech byly
modifikovany povrchy mnoha riiznych materialii, zejména
ruznych typl polymerd, ale téz silikatt, kovu, skel, uhliko-
vych ¢astic a dalsich®* 7. Pro aktivace a modifikace po-
vrchul substratii byly pouzity rizné metody a jejich kombi-
nace (viz obr. 2): (a) fyzikalni postupy, napi. pisobeni
plazmatu®®" ¥7*2) laseru, excimerové lampy™ *® nebo UV
zafeni*®*; (b) chemické postupy, napt. chemicka aktivace
povrchii pomoci tzv. Piranha roztoka™ a/nebo roubovani

ruznych chemickych latek a tim novych funkénich skupin
na povrchy substrati*®™**’ roubovani kovovych nano-
&astic* ™7 (¢) fyzikalng-chemické depozice napafovani
& naprasovani kovovych?#*7 & yhlikovych nano-
struktur a nanovrstev”>’%; (d) jejich kombinace, kdy
v prvnim kroku dochazi k tzv. aktivaci povrchu (fyzikalné,
chemicky) a naslednému chemickému roubovani. VSechny
tyto modifikace vedou ke zménam povrchovych vlastnosti,
napt. ke zméné€ mechanickych, chemickych, fyzikalnich,
teplotnich, elektrickych, optickych i biologickych vlast-
nosti, av§ak za soucasného zachovani plivodnich objemo-
vych vlastnosti materiali.

3.2. Charakterizace nanostrukturovanych povrchi

Pro oblast pfipravy nanostrukturovanych materialti
hraji vyznamnou roli jejich nésledné charakterizace,
zejména  povrchovych vlastnosti’”*’, které vedou
k ovéfeni toho, zda byly modifikace tispésné a zda doslo k
upravam na povrchu, které byly ptivodné planovany nebo
zamyS$leny. Vlastnosti, které jsou pro rizné aplikace dile-
Zité, jsou zejména povrchova chemie, drsnost a morfolo-
gie, smacivost (polarita), povrchovy naboj, specificky
povreh, porozita material a fada dalsich”’*. Pro studium
chemie povrchu materidld se vyuZzivaji zejména rizné
spektroskopické metody, nejéastéji fotoelektronova mikro-
skopie (XPS)*77, infraCervena spektroskopie
s Fourierovou transformaci (FTIR)***"%®, Ramanova spek-
troskopie®**7*#"_ Pro studium drsnosti a morfologie povrchu
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Obr. 2. Schéma mozZnych postupt aktivace a modifikace povrchi substratii: 1. fadek — aktivace povrchi, fyzikalng ¢i chemicky;
2. tadek — chemické roubovani riznych chemickych latek a/nebo Eastic; 3. fadek — syntéza Castic, jejich modifikace a nasledné roubovani

na ptedem aktivovany a/nebo chemicky modifikovany povrch substratu

nam slouzi fada mikroskopickych metod, jako mikroskopie
atomémich sil (AFM)7-3%42- 515356 6264666873746 o fe
kalni mikroskopie®, skenovaci elektronovd mikroskopie
(SEM)*6:48-3254-36.67.68.74 " 1 ters mize byt doplnéna energe-
ticky disperzni rentgenovou spektroskopii (SEM-EDX)
(cit.5"%547) (tato kombinace umoZiuje téZ analyzy che-
mie povrchu) nebo transmisni elektronovd mikroskopie
(TEM). Smacivost byva charakterizovana pomoci stano-
veni kontaktniho thlu (Ghlu smaceni) nejcastéji pomoci
destilované vody®’ 32357 5963646770.7576 “yrvnziti i jinych
kapalin s riiznou polaritou pak umoznuje stanovit téz povr-
chovou energii. Dllezitym parametrem byva téz specificky
povrch a porozita materialu. Ty jsou studovany pomoci
sorpce plyna* "4 °776 nejcastéji dusiku a vyhodnocenim
izotermy BET (Brunauer-Emmett-Teller) pro specificky
povrch a analyzou podle Barrett-Joyner-Halenda (BJH)
nebo pomoci density function theory (DFT) pro vyhodno-
ceni porozity materialti. Pro uspé$né adheze chemickych
latek nebo mikrobi na povrchy je dulezity povrchovy na-
boj. Ten je studovan uréenim hodnoty zeta potencialu po-
moci elektrokinetické analyzy. K tomu ndm slouzi fada
elektrokinetickych metod s ohledem na to, zda urujeme
néboj &astic v disperznim prostiedi’®> nebo naboj na riz-
nych planarnich substratech’’3%4434375961763.6873.76 " 1)
nech, prascich®, apod. Velikosti &astic a klastri jsou stu-
dovany jiz vySe zminénymi mikroskopickymi metodami
(AFM, SEM, TEM), ale téz UV-Vis spektroskopii ¢i po-
moci dynamického rozptylu svétla (DLS)*. UV-Vis slouzi
také pro studium fotofyzikalnich vlastnosti studovanych
materiala®*5°62™ Pro kovové nanovrstvy a nanostruktu-
ry se Casto vyuziva téZ stanoveni povrchové elektrické
vodivosti nebo odporu**”%8"! Ubytek materialu (ablace)
pti nékterych fyzikalnich postupech modifikaci je mozné
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stanovit gravimetricky’®***. Velikost kovovych klastri,
jejich miizkové parametry a chemie jsou Casto studovany
rentgenovou difrakéni analyzou (XRD)******7!  tyrdost
a adheze tenkych nanovrstev nebo nanostruktur na substra-
tech pak pomoci nanoindenta¢nich technik®**™”*. U po-
vrchové modifikovanych vzorkd byvaji studovany
i mechanické™*>%, ptipadné magnetické vlastnosti®'. Mo-
hou byt urCovany i zmény teplot fazovych ptrechodu po-
moci kalorimetrie™.

Rada materialdi je vyvijena i pro bioaplikace. Tyto
materialy jsou pak podrobovany riznym biotestiim, napf.
testim adheze a proliferace bungk?7#347ST86TII6 gt
bakterialnim testim vuci nekterym typiim bakterii***"
nebo testiim na inhibici rstu fas®

V materidlovém vyzkumu se velmi Casto setkdvame
s kombinaci vysledkii mnoha vySe zminénych metod. Pra-
v¢ jejich porovnani a vzajemna korelace nam poskytuji
komplexni informace o studovanych povrsich a o vysled-
cich modifikaci riznych substrata’®*°.

4. Zaveér

Vsechny vyse uvedené (a to zde uvadim jen vybrané)
prace a vysledky vznikly ve spolupraci se skvélymi kole-
gynémi a kolegy z VSCHT Praha. Jsem velmi rada, e jiz
35 let jsem s VSCHT spojena a vlastné od doby mého
prvniho vstupu na jeji pidu se tento fetéz neptetrhl. Budu
velmi doufat a pfat si, aby se nepfetrhl nikdy a abych
s VSCHT mohla i nadale spolupracovat. Natésti i dale
fedime nékolik spolenych projektit GACR, TACR a Mi-
nisterstva zdravotnictvi a velmi si pfeji, aby to vydrzelo co
nejdéle.
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Chtéla bych zde podekovat mnoha lidem, nejprve vsem
mym ucitelim na ZS a SS (p. ucitelce M. Jdrové
a dr. V. Synkovi), kteri mne ,,zblbli* do chemie a posléze
fyzikalni chemie. Dale bych chtéla podékovat ,, celé
VSCHT*, vsem trpélivm uciteliim, kteii mi, i pres mé
,,drobné* nedostatky, pomohli vystudovat. Zejména dékuji
za to, ze jsem za celou dobu studia citila ode vsech spise
prijemny, kolegialni pristup. Chtéla bych podékovat vsem,
kteri mi nabidli moznost spoluprace s VSCHT, dékuji
i vedeni VSCHT a jednotlivych fakult za piiznivé vztahy po
celych 35 let a ze zde, diky tomu, je stdle jakysi miistek
mezi VSCHT a nasim usteckym, chemickym regionem.
Nejvice dékuji vsem ,, trpelivvim* a milym kolegiim
z VSCHT, kteri se mnou doposud vydrzeli spolupracovat,
omlouvam se, ze nyni jiz bez titulii, Standovi Labikovi,
Vlastovi Riizickovi, Milanovi Zabranskému a dalsim kole-
gynim a kolegiim z UFCH, Vaskovi Svorcikovi, Petrovi
Slepickovi a jeho zZené Nikole, Oleksimu Lyutakovi a mno-
ha dalsim. Bohuzel, Milan si toto podékovani jiz neprecte
(zemrel 8. 8. 2022), Milane, za vse Ti moc dékuji. A nejvic
dekuji vsem mym skvélym doma: mé mamince, manzelovi
a jeho rodiciim, nasim uzasnym chobotnickam (Zdenicce
a Martince), mé sestiicce a jejim vSem rostakiim za to, Ze
Jje mam a za velkou pomoc a podporu, a viastné i tatinkovi
(ktery take jiz odesel), diky nemuz ,,jsem na svete .
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Z. Kolska (Centre for Nanomaterials and Biotech-
nology, Faculty of Science, J. E. Purkyné University in
Usti nad Labem, Usti nad Labem): For What Am I
Grateful to the University of Chemical Technology in
Prague? 35 Years of Cooperation in the Field of Esti-
mation Methods and Preparation and Characterization
of Nanostructured Materials

In this short writing I tried to describe my all-life
positive experience with the University of Chemical Tech-
nology (UCT) Prague, starting from the student age till
now, my adult age. At UCT, I met many amazing people
not only when I was a student but especially as a research-
er and an academic person. I am very grateful for all col-
laborations with them: firstly in the field of estimation of
various physico-chemical properties of chemical com-
pounds, which lasted for 20 years, and then in the field of
preparation and characterization of nanostructured materi-
als for many applications which has been continuing last
15 years.
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e Kolska Z.: Chem. Listy /76, 607-613 (2022).
https://doi.org/10.54779/ch120220607

613

Referat



