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of young life scientists
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GENERAL INFORMATION

Interdisciplinary Meeting

of Young Life Scientists is

an annual prize awarding
competition organized and powered
in collaboration with a general and
long-term commercial partner, Life
Science division of Merck. The aim of
the Meeting is to promote young Life
Scientists in their early careers, to
establish a platform for sharing their
ideas, oustanding results and important
innovations and, last but not least, to
allow them for networking with other
researchers. English is the official
language of the Meeting.

TERMS OF PARTICIPATION

& REGISTRATION

Registration is opened for
young researches and students under
the age of 35 (year of birth 1987 and
younger), who are employed in the Czech
Republic or in the Slovak Republic.
All interested are obliged to register and
send the abstract of their presentation
together with a the list of publications
before January, 31st 2022.

We kindly ask you to indicate during your
registration for which section you would
like to apply and whether you prefer to
present a lecture or a poster. In 2022,
the competition will be divided into the
following sections (both for oral lectures
and posters):

e Bioscience & Molecular Biology
(proteomics, genomics, synthetic
biology etc.)

e Materials Science for Life
(biomaterials, polymer chemistry,
biosensors etc.)

e Advanced Analytics in Life
Science (separation techniques, mass
spectrometry etc.)

e Organic Chemistry & Catalysis
(synthesis, medicinal chemistry etc.)

Registration form & abstract guidelines
are available on-line at the Meeting web
page wwwi.interdisciplinarymeeting.cz

TIMELINE & PRACTICAL
INFORMATION

Deadline for registration
& abstract submission is January,
31st 2022.

Expert committee will then select the
best applications in all sections before
March, 15% 2022.

All selected finalists will be invited to
participate at the final competition
during the Meeting itself which will take
place at Hotel Devét Skal in Milovy on
May, 16 - 19% 2022. The authors of the
winning oral lectures in each section

and also authors of the best posters

will be awarded a prize at the end of

the Meeting. Meals and accomodation
for all invited participants are pre-paid
by the Organizers of the Meeting, the
participants themselves are to cover their
expenses for beverages during the event
and transportation to the event venue.

ORGANIZERS & CONTACTS

General partner - Life Science division of Merck spol. s r. o.

Czech Chemical Society

Czech Society for Biochemistry and Molecular Biology

Technology Transfer Office of the Institute of Organic Chemistry
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Uvodni slovo piedsedy CSCH

Milé kolegyné a kolegové, vazeni ctendari,

rychle jako voda uplynulo osm let od chvile, kdy Vds
oslovil na tomto misté v Uvodniku nasich Chemickych listii
prof. Jan John, jakoZto nové zvoleny predseda Ceské spo-
lecnosti chemické (CSCH). Dnes se dostalo této pocty
a duvery mé osobé.

Nez se zacnu vénovat chemické komunité a souviseji-
cim zdlezitostem, rdad bych Vim vSem poprdl Stastny
a uspésny vstup do nového roku. Byva zvykem prat i hodné
zdravi a vétsinou to bereme jako formalitu. Na pocdtku
roku 2022, obdobné jako na pocdtku roku minulého, tako-
véto prani nabyva velmi redlnych rozméru. Ve chvilich,
kdy pisi tyto radky, pocty pozitivné testovanych osob na
Covid-19 v nejriznéjsich mutacich podstatné prevysuji
hrozivou vinu z jara 2021. Vime vsak, Ze dilezité nejsou
absolutni pocty, ale osoby ohrozené primo ¢i neprimo na
zivoté. Dovolte mi proto, abych vyslovil nadéji, ze dalsi
viny, pokud prijdou, budou vykazovat podstatné nizsi sta-
tistické charakteristiky (vysku, Sikmost, spicatost) jak co do
absolutniho poctu, tak poctu zemrelych.

Asi tak jako kazdy, kdo se ujimd jakékoliv funkce,
premysli o tom, jak pokracovat v prdaci svych predchiidci
(nebo jak se od nich odlisovat). Moje iiloha je o to téz§i, ze
navazuje na prdaci tak uspésnych predsedii, jako byli prof.
Vilim Simdnek, prof. Jitka Ulrichovd, prof. Jan John, kteii
vyznamné prispéli ke stabilizaci a rozvoji jak jednotlivych
odbornych skupin a pobocek, tak CSCH jako celku. Dovol-
te mi, abych jim touto cestou vyjadril podékovani za mana-
Zerskou prdci nezisté odvedenou ve prospéch CSCH,
kterd i diky nim patii mezi aktivni odborné spolecnosti jak
v rdamei Ceského svazu védeckotechnickych spolecnosti
(CSVTS), tak i Rady védeckych spolecnosti Ceské republi-
ky (RVS). Vérim, ze se budu moct oprit o zkuSenosti a po-
moc dosavadniho predsedy CSCH, prof. Johna, ktery tuto
funkci svédomité vykondval po dvé volebni obdobi a nyni
bude piisobit jako 1. mistopredseda a ex offo ¢len Predsed-
nictva CSCH.

[ presto, zZe clenstvi v nasi spolecnosti je dobrovolné,
CSCH registruje v soucasné dobé bez mdla 1300 individu-
dlnich clenii z Ceské republiky, Slovenska a jinych stdtii.
Jejich aktivity jsou zaméreny jednak regiondlne (diky po-
boc¢kam v Brné, Olomouci, Ostravé, Pardubicich, Plzni
a Zliné), jednak v souladu s naplni 26 odbornych skupin
(OS). Kromé toho zacala v poslednich letech velmi aktivné
piisobit sekce CSCH pod ndzvem Asociace mladych chemilaj.

Dovolte mi, abych svou pozornost vénoval dvéma
nendpadnym, ale presto primo esencialnim soucdstem
CSCH, tj. sekretaridtu CSCH a redakci Chemickych listi
(jmenovité se jednd o RNDr. Helenu Pokornou, Ing. Alenu
Vikovou a Ing. Radmilu Répkovou). Uvedené slozky posky-
tuji naprosto nezbytné a neocenitelné zdzemi, podporu
a opérny bod pro cinnost OS, pobocek, Hlavniho vyboru,

Uvodnik

Predsednictva a jsou nepostradatel-
nym opérnym bodem predsedy CSCH.

CSCH je v soucasné dobé plné
zapojena do struktur Evropské chemic-
ké spolecnosti (European Chemical
Society — EuChemsS), rada nasich cle-
nit  zastupuje  CSCH v divizich
a pracovnich  skupinach ~ EuChemsS.
Clenové CSCH aktivné pracuji v fadé
dalsich mezindrodnich organizaci —
European Chemistry Thematic Network (ECTN), Europe-
an Chemist Registration Board, Chemistry Eurobachelor
Label Committee, International Society of Electrochemis-
try atd. CSCH zastupuje Ceské chemiky v nékterych dalsich
mezindrodnich organizacich, zde je treba zminit zejména
International Union of Pure and Applied Chemistry
(IUPAC), v jejichz divizich a vyborech aktivné piisobi sa-
mostatné rada cCeskych chemikii, a dale International Uni-
on of Food Science and Technology (IUFoST). Z hlediska
prestize a financovani cinnosti CSCH se jako velmi diilezi-
ty jevi spoluviastnicky podil v evropskych casopisech
v ramci konsorcia Chemistry Europe (diive ChemPubSoc
Europe), kde prof. Viastimil Vyskocil piisobi jako clen
panelu redaktori konsorcia vydavatelil.

Dovolte mi krdtce se zastavit u dvou casopisi vydava-
nych CSCH, jmenovité Czech Chemical Society Symposi-
um Series (CCSSS) a ceského narodniho casopisu
s bohatou historii, Chemickych listi (ChL). Zatimco
CCSSS ma jasné definovanou, reknéme nekonflikini roli
mezi ostatnimi casopisy (publikuje abstrakty a plné texty
prispévkii z konferenci a sympézii porddanych CSCH),
ChL se nachadzi ve velmi slozité situaci. Podle Web of
Science i Article Influence Score (A1S) jsou ChL Fazeny do
nejnizsiho kvartilu a Sance na razantni posunuti smeérem
vzhiiru je v nedohlednu. Soutézivé univerzity, a jesté vice
po svétové proslulosti  touzici ustavy Akademie véd,
v drtivé vétsiné bud zakazuji svym pracovnikiim publikovat
v casopisech mimo prvni polovinu v Zebricku uspésnosti
(kvartily Q1 a Q2), nebo blahosklonné nezapoctou clanky
publikované v ChL do hodnoceni zaméstnancii. Avsak na-
Jjdou se i pripady, kdy jeden clanek v ChL musi byt vyvadzen
vice nez jednim Cclankem publikovanym v casopise
v prvaim kvartilu uspésnosti Q1. To vSe usti v situaci, kdy
redaktori (zde je potreba ocenit sisyfovské usili prof. Jiriho
Barka) vymysli nova a novd témata, ktera by prildkala
dalsi prispévatele, a témér jednotlivé je obchdzeji a pre-
svédcuji. Nelze vsak uplné z tohoto nepriznivého stavu
vinit pouze autory ,, Metodiky hodnoceni vyzkumnych or-
ganizaci a programii ucelové podpory vyzkumu, vyvoje
a inovaci* (ve zkratce ,, Metodiky 17+, pripadné nasledu-
Jicich), kteri nechtéji mj. umysiné protéZovat jeden z jazy-
kii. Je potreba presvédcit vedeni jednotlivych instituci,
kterd jsou zodpovédna za sestavovani pravidel evaluaci, ze
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Jje treba vyjmout ceské ndrodni casopisy (to jest casopisy
vydavané v ceském, pripadné ve slovenském jazyce) z mno-
ziny hodnocenych casopisii a zaradit je do zcela nové kate-
gorie. O vwvoji a smérovani ChL v budoucnosti pojedndva
podrobnéji clanek Séfredaktora Chemickych listii prof.
Vyskocila: Chemické listy ve svétle dnesni doby’.

Pred Hlavnim vyborem, ale i OS, pobockami a viast-
né celou CSCH stoji nejen Fada novych iikolsi, ale i Feseni
generacni problém, ktery zminoval jiz mij predchidce,
prof. John, ve svém Uvodnim slovu v ChL pFi néstupu do
funkce v roce 2014. Vékovy primér clemi CSCH neni roz-
hodné takovy, aby nds mohl napliiovat optimismem. Je
potreba hledat vhodné zpiisoby motivace mladych chemi-
ki, predevsim ze studentskych iad, pro vstup do CSCH.
Snizeny konferencni poplatek na sjezdy chemickych spo-
lecnosti nesmi byt jedinou motivaci. V tomto ohledu by
chtélo Predsednictvo CSCH vice spolupracovat s Asociaci
mladych chemiki, kteri ndm, jiz ddavno ne dvacetiletym,
pomohou lépe pochopit problémy mladsich vékovych sku-
pin a zpusoby, jak s nimi komunikovat, jakymi prostiedky
propagovat nase cile a jak je motivovat nejen ke vstupu,
ale predevsim k aktivni prdaci pro CSCH a celou chemic-
kou komunitu.

Tak jako v jinych oblastech lidského Zivota by nemélo
byt cilem jedince, v tomto piipadé funkciondie CSCH na
Jjakékoliv vurovni, pouze zastavat funkci od svého zvoleni az
do odchodu z aktivniho piisobeni, aniz by si vychoval své-
ho nastupce, ktery by pokracoval v jim nastoleném trendu,
znal vsechny problémy spojené s vykondvanou funkci
apod. Vyzyvam proto nds vSechny vékové pokrocilejsi
k vychove mladé generace nasich nastupcii. To plati nejen
pro CSCH, ale i pro mezindrodni organizace, v ni je
CSCH c¢lenem (napi. EuChemsS) nebo v nich zastupuje
Ceské chemiky (napr. IUPAC). Je potieba, aby diive ¢i
pozdéji nevyhnutnd generacni obména nepredstavovala
zlomovy bod, ale spojité pokracovani aktivit CSCH.

V strukture CSCH jsou OS/pobocky, které jsou velmi
aktivni (pro CSCH a celou chemickou komunitu). Na dru-
hé strané mdame OS/pobocky, které existuji v seznamu na
webovych strankdch, ale jejich cinnost je bud pouze for-
mdlni, nebo dokonce viibec Zadnd. Mezi cile, které si Pred-
sednictvo vytycilo, patri revitalizace takovychto soucasti
CSCH. Nikoliv za cenu dovedného stavéni Potémkinovych
vesnic (1j. vykdzani formdlnich aktivit, které clenové vyko-
svého pracovniho uvazku, jiz ddvno existujici vzdjemné
spoluprace mezi vysokymi Skolami a obdobnymi instituce-
mi nebo organizovani soutézi, konferenci ve spolupraci
s jinymi jiz fungujicimi skupinami). Jednd se nam o vytvd-

Uvodnik

Feni novych aktivit, atraktivnich nejen pro dosud pasivni
cleny CSCH, ale i pro Sirokou chemickou obec. Receno
slovy klasika: ,, Pracuj kazdy s chuti usilovnou na narodu
roli dedicné, cesty mohou byti rozlicné, jenom viili vSickni
méjme rovnou *“ (J. Kolldar: Slavy dcera).

Dovolte mi vyjadrit sviij ndzor na dalsi oblast sméro-
vani CSCH. Pokud se podivim po realizovanych aktivitdch
Spolecnosti, jsou smérovdny ve velké mire na vysoké skoly
a jejich studenty (nechtél bych v zadném pripadé pominout
podil CSCH na organizaci Chemické olympiddy ¢i popula-
rizacnich akci, jako je ,,Chemie a dalsi prirodni védy na
Slezskoostravském hrade* apod.). V souladu s timto zjiste-
nim neni prekvapujici, Ze pocet clenit spolecnosti, kteri
nejsou studenty ani nepusobi v akademické sfére, neni
rozhodné vysoky. Spoluprdce mezi akademickymi praco-
Visti je bezesporu na svétové urovni a drtiva vétsina akade-
mickych pracovnikit ma prehled o nejnovéjsich poznatcich
v oblasti zdkladniho vyzkumu. Soucasné viak casto netusi,
Jjaké priumyslové chemické podniky se nachdzeji v jejich
regionu ¢i oblasti jejich zaméreni, jaké postupy, metody
a pristroje se v nich pouzivaji, jaké maji pozadavky na nove
nastupujici absolventy Skol apod. Nefunguje tak zpétnd vazba
pro upravu ucebnich osnov. A pravé v tomto sméru by mohla
CSCH sehrat velmi vyznamnou a pozitivni roli.

Rad bych z tohoto mista pozdravil i nase kolegy ze
Slovenskej chemickej spolocnosti (SChS), se kterymi nds
poji mnohé profesni i osobni kontakty. Byl bych rad, kdyby
se ndam v nasledujicich letech podarilo zintenzivnit vzdjem-
né styky, spoluprdci, vyménu zkuSenosti a mnohé jiné.

Jsem si védom, ze se ndm pravdépodobné nepodari
zrealizovat vSechny vytycené ukoly, ale pripomerime si
citdt Svatopluka Cecha: ,,Sldb Jjenom ten, kdo v sebe ztratil
viru, a maly ten, kdo znd jen maly cil.“ A nezapominejme
ze , Casto ticha pastuchova chyzka vice pro vlast miuize
délati nezli tabor, z néhoz valcil Zizka* (J. Kolldr: Slavy
dcera).

Zaverem bych Vam, vazeni ctenari naseho jediného
impaktovaného chemického ndrodniho casopisu, jménem
svym, Predsednictva i celého nového Hlavniho vyboru
CSCH popidl jesté jednou mnoho §tésti, vispéchii, ale pie-
devsim pevné zdravi v novém roce 2022.

Tomas Navratil
Predseda CSCH
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1. Uvod

Rada rozhodnuti o kvalitd produktu je v soutasnosti
zalozena na vysledcich méfeni. To plati i v oblasti stano-
veni kovli ve vodach. Spolehlivost ziskanych vysledki
méfeni je tedy naprosto zasadni. Prokazovani kvality'
(angl. quality assurance) méfeni a zabezpeceni vhodnosti
vysledkti méfeni pro dany ucel 1ze dosdhnout pouzivanim
validovanych postupid méfeni, s tim spojenou metrologic-
kou navaznosti vysledkti a odhadem nejistoty méteni. Pri-
b&Zné probihajici fizeni kvality' (angl. quality control) a to
jak vnitini (vnitrolaboratorni), tak vnéjsi (mezilaboratorni)
pak zajisti, ze vysledky méteni (véetné nejistoty méfeni) si
udrzuji stejnou kvalitu jako v okamziku validace. Kvalita
vysledki neni ovlivnéna pouze méfenim vzorkd
v laboratofi ale podstatnou mérou také jejich odbérem.

Historie fizeni kvality v hydroanalytickych laborato-
fich? zacala jiz koncem 70. let minulého stoleti, kdy byly
laboratofe v byvalém Ceskoslovensku zapojeny do tzv.
okruznich rozborii potradanych Vyzkumnym ustavem vo-
dohospodaiskym (VUV) v Praze. V laboratofich VUV
byly pfipravovany vzorky pro jednotlivé ukazatele a ty
byly nasledn& distribuovany do laboratoii celého Cesko-
slovenska. Tuto ¢innost miizeme zafadit do tzv. externiho
hodnoceni kvality (EHK) slouziciho k porovnani vysledki
zicastnénych laboratofi. Nejvétstho rozmachu dosahlo

EHK v oblasti analyzy vod v 90. letech 20. stoleti, kdy se
jednotlivych programtit EHK zaméfenych pfiblizné na
30 ukazatelti kvality vod zucastiiovalo i 300 laboratofi
z Ceské republiky. Tento princip hodnoceni ,kvality pra-
ce“ je dnes bé&znou soucasti ¢innosti akreditovanych zku-
Sebnich laboratoti ve formé& zkouseni zpisobilosti, jak
bude uvedeno déle. Po roce 1989 se koncepci zavadéni
fizeni kvality do hydroanalytickych laboratofi vénovalo
resortni akreditacni stfedisko (ASLAB pfi pfejmenovaném
Vyzkumném tustavu vodohospodaiském T. G. Masaryka)
zalozené Ministerstvem Zivotniho prostiedi CSFR v roce
1991. Stiedisko v roce 1993 zahajilo provéfovani systémi
managementu kvality laboratoti s pozadavky tehdy platné
normy CSN EN 45001 (cit.’), a dale pokracovalo
v organizovani tzv. okruznich rozborti. V prvni poloviné
devadesatych let byla v CR zahajena také akreditace tech-
nické zpusobilosti laboratofi, kterou provadél a doposud
provadi Cesky institut pro akreditaci, o.p.s. (CIA) jako
narodni akredita¢ni organ. V ramci jednoznac¢ného vykla-
du pojmu akreditace se koncem 90. let 20. stoleti nazev
stfediska zménil na Stfedisko pro posuzovéani zplsobilosti
laboratoti (ASLAB) a akreditaci nadale provadi v Ceské
republice pouze CIA. V roce 2001 doglo po vydani normy
CSN EN ISO/IEC 17025 (cit.*) k pfem&né posuzovanych
systému kvality tak, aby byly v souladu s touto normou,
ktera pln& nahradila normu CSN EN 45001. Tuto pfem&nu
posilila v roce 2003 i legislativni zména urcujici, ze kon-
trolu pitné vody mohou provadét pouze akreditované labo-
ratofe. Norma CSN EN ISO/IEC 17025 prosla od roku
2001 nékolika revizemi a v soucasnosti je platnd verze
vydana v roce 2018.

Tento prispévek si klade za cil predstavit soucasné
standardy a vyzvy spojené s prokazovanim kvality vysled-
ki v analytické zkuSebni laboratofi. Obecné principy bu-
dou prezentovany na problematice stanoveni kovil ve vo-
dach. Pouzit¢é pojmy a terminy jsou konzistentni
se 3. vydanim Mezinarodniho metrologického slovniku®,
ptipadn& normou CSN EN ISO 9000 (cit.").

2. Odbér a stabilizace vzorku

Vlastnim analyzam v laboratofi piedchazi obvykle
odbér vzorkl a jejich transport do laboratofe. Neni tomu
jinak ani v oblasti stanoveni kovii ve vodach. Je tieba za-
bezpecit, aby analyzovany vzorek reprezentoval vzorkova-
ny objekt v misté a ¢ase odbéru. Dojde-li pfi odbéru vzor-
ku ¢i jeho transportu do laboratofe k n¢jaké chybé ¢i kon-
taminaci, nelze ji obvykle napravit a dojde ke zkresleni
vysledku. Prestoze jednotny a obecny piedpis pro odbér
vzorkd neexistuje, je tato problematika podrobné popsana
v technickych normach CSN EN ISO 5667 zaméfenych na
jakost vod — odbér vzorki. Doposud bylo vydano 24 casti
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této normy, které jsou prubézné aktualizovany, pficemz
nékteré z nich mohou kratkodobé pozbyt platnosti. Tato
fada norem pokryva také problematiku odbéru sedimentii
¢i cistirenskych kali. V dubnu 2021 byly ve fazi pfipravy
tfi Gasti této normy’. Krom& samotné techniky odbéru po-
skytuji uvedené normy doporuceni pro material vzorkov-
nic, jejich pfipravu, podminky transportu a stabilizace
vzorkd. V zékladnich rysech lze uvést, ze k odbéru vod
urcenych pro analyzu kovili se pouzivaji plastové vzorkov-
nice obvykle pfedptipravené louzenim ve ziedéné kyseling
dusi¢né. Pokud se vzorky neanalyzuji kratce po odbé-
ru, je doporuceno je stabilizovat koncentrovanou kyse-
linou dusi¢nou o cistoté uréené ke stopové prvkové
analyze (1-2 ml kyseliny na 1 litr vzorku). Jsou-li vzorky
analyzovany pomoci spektrometrti se zmlzovaci, je vhodné
je pred analyzou samotnou zfiltrovat pfes membranovy
filtr s velikosti poru 0,45 pm (cit.®).

Od roku 2018 akreditované laboratore podle odst.
7.6.1 normy’ ,,pFi vyhodnocovani nejistoty méreni za pou-
Ziti vhodnych metod analyzy musi vzit v vivahu vSechny
prispévky, které jsou vyznamné, véetné téch, které vyplva-
Ji z odbéru vzorkii*“. Podle dostupnych informaci pozada-
vek na zahrnuti nejistoty spojené s odbérem vzorkii neni
v soucasnosti uveden v legislativé souvisejici se sledova-
nim kvality pitné vody. Nicméné publikované udaje
o prispévku nejistoty odbéru vzorkl v pfipad¢ stanoveni
rozpusténého Zeleza v ttvaru podzemni vody® &i stanoveni
konduktivity v primyslové odpadni vod&'’ vedou k zavé-
ru, ze nejistota odbéru vzorku je vyssi nez nejistota analy-
zy odebranych vzorkd v laboratoti. V CR bylo provedeno
nékolik studii v ramci Programu rozvoje metrologie zame-
fenych na vyhodnoceni nejistoty méfeni zahrnujici nejisto-
tu vzorkovani pro méfeni riznych ukazatelli véetné kovi
v environmentélnich matricich’. Vysledky studie zroku
2019 pro povrchové a surové vody ukézaly, ze redlna cel-
kova rozsifena nejistota zahrnujici i odbér vzorki je vyssi,
nez je v soucasné dobé udavana laboratofemi. Nejvyssi
hodnoty nejistoty nad 20 % byly, co se tyce kovi, naleze-
ny pro Fe a Mn (cit.?).

3. Metrologicka navaznost

Metrologicka navaznost je kliCovym prvkem moder-
nich systému prokazovani kvality a vzdjemného uznavani
vysledkli u chemickych méteni. Porovnavani vysledki
v Case ¢i mezi laboratofemi je z metrologického hlediska
smysluplné pouze pii dodrzovani principii metrologické
navaznosti. Metrologickd névaznost vysledki zminovana
ivCSN EN ISO 17025 je definovéana jako: ,viastnost
vysledku méreni, pomoci niz miize byt vysledek vztazen ke
stanovené referenci pres dokumentovany nepreruseny
retézec kalibraci, z nichz kazda se podili svym prispevkem
na stanovené nejistoté méreni (cit.®). Je nutno zdiraznit,
ze se jedna o vlastnost vysledku méfeni. Mlizeme se totiz
setkat s chybnym slovnim spojenim navaznost méfidla
(ev. navaznost laboratote ¢i metody), historicky pochazeji-
cim z ndvaznosti pfimych fyzikélnich méfeni, kde kalibra-
ce méficiho prostiedku — méfidla byla jedinym a postacuji-
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cim nastrojem, jak zajistit metrologickou navaznost. Roli
stanovenych referenci v definici ztélestiuji v oblasti stano-
veni kovu certifikované referen¢ni materialy (CRM), které
jsou specialnim zbozim s omezenou dobou pouzitelnosti,
které si laboratote kupuji. Tyto CRM nejcastéji ve formé
vodnych kyselinami stabilizovanych roztokli nabizi fada
vyrobcet, a to jak ve formé jednoprvkovych, tak i smés-
nych CRM. Tyto materialy jsou vzdy doprovazeny certifi-
katem, ktery by kromé certifikované hodnoty koncentrace
nebo hmotnostniho zlomku kovu a rozsifené nejistoty mél
obsahovat informaci o zajisténi metrologické ndvaznosti.
Z certifikovanych referencnich materidld se zvlasté pro
ucely kalibrace zafizeni pripravuji dalsi referen¢ni materi-
aly misenim, fedénim nebo jinymi zptsoby. Norma’
v priloze uvadi, ze certifikované hodnoty CRM od vyrobci
referen¢nich materialti fidicich se ISO 17034 poskytuji
metrologickou navaznost. Norma dale uvadi, Ze existuje
vice zplisobli k prokdzani shody s ISO 17034. Pro labora-
tofe je vSak nejsnazsi nakupovat CRM od vyrobct, ktefi
jsou v souladu s normou ISO 17034 akreditovani. Certifi-
kované referen¢ni materialy jsou dodavany s omezenou
dobou platnosti. Za uréitych okolnosti 1ze dobu platnosti
certifikatt prodlouzit, jak uvadi aplikaéni list publikovany
Spole¢nym vyzkumnym stfediskem Evropské komise''.

Hodnota vlastnosti (koncentrace) nové piipraveného
materialu se odviji od hodnoty (koncentrace) CRM pouzi-
tého pfi pfipravé napf. kalibracnich roztoki. Takovéto
aplikace CRM zahrnujeme pod obecny nazev ,,pridéleni
hodnot dal§im materialdim®. Mezi nejcastéj$i metody pti-
pravy patii gravimetrie a volumetrie. Koncentrace ¢i latko-
vy zlomek se miize vypocitat na zakladé udaju o ptipravée.
Tyto operace s CRM se nepovazuji za pferuseni fetézce
metrologické ndvaznosti, nejistota metody piipravy vsak
musi byt zahrnuta do kombinované nebo rozsitené nejisto-
ty ptidélené hodnoty.

r

4. Validace a verifikace postupi méreni

Z celé tady metrologickych aspektti ovliviiujicich
spolehlivost vysledkti zkousek laboratofi patii validace
v souCasné dob¢ knejméné problematickym. Z tohoto
divodu bude této problematice vénovano méné prostoru
nez ostatnim aspektiim.

Laboratof musi pouzivat vhodné postupy méteni, tedy
takové, které umoznuji zvladnout pozadavky, jez jsou na
méfeni kladeny. Pokud zakaznik nestanovi metodu, ktera
ma byt pouzita, doporucuje se pouzivat metody publikova-
né bud v mezindrodnich, regiondlnich nebo ndrodnich
normach, nebo od renomovanych odbornych organizaci
nebo v pfislusnych védeckych publikacich a Casopisech,
piipadné specifikované vyrobcem zaftizeni (tzv. aplikacni
listy). Tyto metody prosly procesem, definujicim analytic-
ké pozadavky a experimentalné potvrzujicim, Casto i for-
mou mezilaboratorni studie, Ze uvazovana metoda je zpt-
sobila zvladnout pozadavky, které jeji pouziti vyzaduje,
tedy validaci. Validace postupu méteni (metody) tedy pro-
kazuje, ze postup je ,,vhodny pro dany ucel”, napt. pro
stanoveni Na a K metodou plamenové emisni spektrome-
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trie ve vodé v koncentraénim rozsahu od 0,1 mg 1™ do
1 mg 1™ s koeficientem variace reprodukovatelnosti 9,0 %
pro pitnou a 2,4 % pro povrchovou vodu. Termin validace
je definovan® jako ,,Ovérovdni, Ze specifikované pozadavky
Jjsou primérené pro zamyslené pouziti“. Verifikace
(ovefeni) postupu je definovana jako ,, Poskytnuti objektiv-
niho ditkazu, ze dand polozka spliiuje specifikované poza-
davky*”. Vzhledem k tomu, Ze tyto definice jsou obecné
a nezaméfuji se primarné na validaci/verifikaci postupi
méfeni, zaslouZi si pro oblast chemickych analyz interpre-
taci. Oba terminy poukazuji na proces ovéteni vykonnosti
zkuSebni metody (postupu méfeni), abychom zjistili, zda je
schopna poskytovat vysledky vhodné pro konkrétni ucel.
K verifikaci se nejcasté&ji ptistupuje pti zavadeéni jiz valido-
vaného postupu méfeni napt. z normy do laboratofe. Nao-
pak validuji se postupy méfeni, které laboratof nové vyviji
nebo hodla pouzivat mimo rozsah v norm¢ uvedeny.

Laboratof musi rozhodnout, které vykonnostni cha-
rakteristiky se musi vyhodnocovat pii validaci i verifikaci
postupu méfeni a v nékterych ptipadech i jak detailni by
mélo hodnoceni jednotlivych vykonnostnich charakteristik
byt. Nejcastéji pii validaci hodnocené vykonnostni charak-
teristiky pro postupy méfeni urcené pro kvalitativni ¢i
kvantitativni analyzu uvadi tabulka I.

Problematika pouzivanych metod stanoveni kovi (jak
chemické, tak i1 instrumentdlni analyzy) je vzhledem
k zdsadnimu vyznamu analyzy vod a dlouhé dobé jejich
provadéni znacné rozsdhld a k podrobnéjsi orientaci
v problematice 1ze doporucit studium specificky zaméiené
literatury'>". Ztejm& nejrozsahlejsi piehled pouZivanych
ovéienych metod ke stanoveni kovii ve vodach'® zmitiuje
pouziti nasledujicich instrumentalnich metod: atomova
absorp¢ni spektrometrie (s plamenovou i elektrotermickou
atomizaci a pomoci generovani hydridli a studenych par),
optickd emisni spektrometrie s induk&né vadzanym plazma-
tem (ICP-OES), hmotnostni spektrometrie s indukéné va-
zanym plazmatem (ICP-MS) a anodicka rozpoustéci volta-
metrie. Pro vétSinu laboratoii je dulezité, ze konkrétni
postupy stanoveni kovli pomoci téchto instrumentalnich
metod jsou uvedeny v normach'*'® a to usnadiuje jejich
zavedeni a pouzivani. Zminéna piehledova literatura'
uvadi i dal$i metody instrumentalni ¢i chemické analyzy
vhodné pro stanoveni konkrétnich prvka, naptiklad K po-

Tabulka I
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moci iontové selektivni elektrody nebo plamenovou emis-
ni spektrometrii. Dal§im pfikladem maze byt vyuziti mole-
kulové absorpéni spektrometrie pro stanoveni nékterych
kovi (napt. Cr, Mn). Volba konkrétni instrumentalni me-
tody laboratoii bude ovlivnéna tadou faktorti, mezi néz
bezesporu patii dosahované meze detekce ¢i rychlost ana-
lyzy, popi. spotieba vzorku (sekvenéni méfeni u AAS ¢i
simultanni méfeni u ICP-OES a ICP-MS).

Stanoveni kovii ve vodach lze fadit mezi postupy
slouzici ke stanoveni stopovych slozek a v soucasnosti
témer vzdy zahrnuje pouziti nékteré vyse zminéné metody
instrumentalni analyzy. Typicky pouzivané pfistrojové
vybaveni je pocitatem fizeny systém, ktery jak pii instala-
ci, tak pti Gdrzbé vyzaduje specialni znalosti a nastroje,
které analytik ¢asto nema. Je tedy nutna spoluprace doda-
vatele (vyrobce, servisni organizace) a analytika. Proto
zastupci analytické vefejnosti a prednich vyrobct analytic-
ké instrumentace vypracovali Ctyfstupiiové schéma péce
o instrumentaci specialné vyvinuté pro tuto oblast a nazy-
vané kvalifikace instrumentace. Toto schéma odrazi typic-
ké etapy vybéru instrumentace, jeji instalace, prokazani
parametrii deklarovanych vyrobcem a posouzeni, zda je
instrumentace v poradku pro zamyslenou analytickou apli-
kaci'”. U poé¢itadovych systémi spojenych s analytickou
instrumentaci se oCekava, ze uzivatel ma pocitaCovy sys-
tém pod kontrolou, systém otestoval a je schopen dolozit,
ze mé pozadovanou funk¢nost. Souhrnné je mozno konsta-
tovat, ze pro tuto specifickou oblast ¢asto oznacovanou
jako validace programového vybaveni (softwaru) neexistu-
ji vSeobecné uznavana pravidla. V soucasné dob¢ se pouzi-
vané programy rozd¢luji do nékolika kategorii podle rizik,
kterd jejich pouzivani pfinasi, a tomu odpovidd i rozsah
validace, ktera by pted jeho pouzitim méla byt v laboratofi
provedena'®. Komer¢ni bézné dostupné programy (napf.
textovy editor, tabulkovy procesor), obecné pouzivané
v ramci navrhovaného rozsahu jeho pouziti, 1ze povazovat
za dostate¢né validované. Komerc¢ni pfistrojové programy
se povazuji za validované vyrobcem ¢i dodavatelem in-
strumentace nebo se vétSinou jeho validace provétuje
v ramci celkové validace pouzivaného analytického postu-
pu v laboratofi.

Vykonnostni charakteristiky pouzivané pii validaci riizné zaméfenych postupti méteni (upraveno z cit.'”)

Vykonnostni charakteristika Kvalitativni analyza

Stanoveni hlavnich slozek

Stanoveni stopovych slozek

Preciznost
Pravdivost
Selektivita +
Mez detekce +

Mez stanovitelnosti
Pracovni rozsah a linearita
Robustnost +

+ +
+ +
+ +

+

+
+ +
+ +
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Definice méfené
velig¢iny, seznam
sloZek nejistoty

[

Vnitrolaboratorni
pristup

Vyhodnoceni ' Vyhodnoceni

viech sloZek s vysledku
vyuzitim vnitrolaboratorni

matematického validace popfr.
modelu vnitiniho QC

(piistup zdola (pfistup shora
nahoru) dolti)

1

Mezilaboratorni
pfistup
|
[ 1

Vyhodnoceni Vlyhodnoceni
vysledki vysledkd zkouSeni
mezilaboratorni zpusobilosti
_ validace (GSN ISO/EC
(CSN ISO 5725, 17043 a CSN I1SO
¢ast 5) 13528)

Obr. 1. Riizné p¥istupy k vyhodnoceni nejistoty méfeni (upraveno z cit.)

5. Nejistota méreni

Nejistota méfeni poskytuje kvantitativni udaj o kvali-
té vysledku méfeni. Zakladnim predpokladem pouziti ne-
jistoty méfeni je odhad jeji velikosti podle jednotné meto-
diky platné pro vSechny obory méfeni. Soucasnd definice
nejistoty meéteni: ,mezdporny parametr charakterizujici
rozptyleni hodnot veliciny prirazenych k mérené velicine
na zdkladé pouzité informace” (cit.®) vyjadiuje, Ze se jedna
0 parametr popisujici miru rozptyleni hodnot (napt. vybé-
rovy odhad smérodatné odchylky ¢i polovina $itky konfi-
denc¢niho intervalu), jez by mohly byt divodné ptisuzova-
ny méfené veli¢ing. Ceskému &tenafi stoji za to pfipome-
nout, ze jednim z prikopnikl pouzivani parametrti popisu-
jicich rozptyleni hodnot v analytické chemii (pfedchidce
nejistoty) byl Karel Eckschalger pisobici na Univerzité
Karlové. Jiz v Sedesatych letech 20. stoleti publikoval pra-
ce o vyuziti zakona §ifeni chyb v chemii'’.

Zakladnim dokumentem popisujicim obecné zplisoby
vyhodnoceni nejistoty méteni nejen v chemickych labora-
tofich je Pokyn ISO pro vyjadieni nejistoty méfeni z roku
1995, tzv. GUM (z anglického Guide to the expression of
uncertainty in measurement)®. Specifika chemickych mé-
feni si vyzadala pfirucky, které by laboratofim usnadnily
interpretaci ISO GUM v oblasti chemickych méfeni napf.
od Eurachem”' nebo Nordtest™.

Razné pristupy k odhadu nejistoty uvadi obr. 1. Za-
kladni pozadavky pro vSechny uvedené pfistupy lze shr-
nout do nasledujicich 3 bodu:

—  jasna definice métené veliCiny,

—  podrobny popis pouzivaného postupu meéfeni a poloz-
ky zkousSeni (tj. vzorku),

—  podrobny rozbor efektl ovliviiyjicich vysledek méfe-
ni.

V nasledujicim textu bude vénovana pozornost pouze
nejroz§itenéjSimu  zptsobu odhadu nejistoty méfeni
v bézné praxi analyzy vody — vyhodnoceni vysledki vali-
dace a QC jedné laboratote. Tento zplsob lze dobfe popsat
rovnici (/), ve které se podle zdkona Sifeni nejistot propa-
guji dva zdkladni pfispévky k nejistot€¢ méteni
(kombinovana standardni nejistota u.): prispévek preciz-
nosti syp a piispévek vychyleni vysledka (pravdivost) uy:

U, = /Syp U (1)

Velikost piispévku preciznosti se snadno ziskd bud’
z opakovanych méfeni béhem validace nebo z regula¢nich
diagramii*?. Pro ziskani realné hodnoty veli¢iny méfeni je
vhodné prispévek preciznosti hodnotit za podminek mezi-
lehlé preciznosti® (z tohoto diivodu dolni index MP u syp)
a ne pouze za podminek opakovatelnosti® a dale je nezbyt-
né zohlednit, na jaké koncentraéni hladiné bylo méfeni
provedeno. Vyhodnoceni ptispévku vychyleni je obecné
(analyzou vhodnych CRM, zkoumanim vytéznosti za pou-
ziti redlnych materiald s ptidavkem standardu analytu, ¢i
porovnani s vysledky ziskanymi jinou metodou).
V zakladni a b&zné dostupné literatuie®**** se zpisoby
vypoctu prispévku vychyleni v detailech 1isi. V obecné
roving lze uvést, Ze jde o hodnoceni vytéznosti a jeji nejis-
toty, viz rovnice (2). Matematicky je vytéznost Ry defino-
vana jako pomer Ry = Cops/Cres, kde cops 0dpovida pozorova-
nému obsahu (mnozstvi, koncentraci) a c.r odpovida sku-
te¢né hodnoté obsahu, mnoZstvi ¢i koncentraci ziskané
z 0dajii o referenénim materialu, zmétené referencni meto-
dou ¢i zjisténé analyzou materialt s pfidavkem analytu.
V rovnici (2) u.ps piedstavuje standardni nejistotu cops
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a Urerstandardni nejistotu Crey.

2 2
we = Ry - [”_bJ {”_t] )
Cobs Cref

Pokud jsou béhem validace postupu méfeni odhaleny
dalsi vyznamné ptispévky k celkové nejistoté méteni, 1ze
rovnici (/) o tyto piispévky rozsitit.

Vzhledem k relativni jednoduchosti jak matrice, tak
analyzy, nepatii odhad nejistoty méteni pro stanoveni ko-
vl ve vodach mezi casto publikované problematiky.
V roce 2016 byla publikovana ptipadova studie vypoctu
nejistoty vysledkli stanoveni Pb, Zn, Cr, Mn, Cu, Cd a Hg
pomoci ICP-MS v pitné vod&®. Byly posuzovany vlivy
jednotlivych ptispévki k celkové nejistoté a hodnotu nejis-
toty nejvice ovliviioval piispévek souvisejici s vychylenim
(faktor vytéznosti) a piipravou kalibra¢nich standardi.
Vysledné rozsitfené nejistoty (k = 2) se pohybovaly od 0,11
do 0,70 pugl™ pro analyty na koncentratnich hladinich
jednotek az desitek pug ™.

Je-li tieba zohlednit i nejistotu spojenou s odbérem
vzorkd, je jeji zahrnuti do celkové nejistoty méteni ()
mozné stejnym zpisobem pomoci zakona propagace nejis-
tot z rovnice (3):

[ 2 2
Umgr = VUov +Uyy (3)

kde u,y je nejistota vzorkovani a u,, je nejistota analyzy.
Rovnice (3) vychazi zpojeti pouzivaného v dokumentu
Eurachem’, Ze méfeni se sklada ze dvou sloZek, a to odbé-
ru vzorku a analyzy.

Zavérem této kapitoly jesté zminime, Ze prestoze je
mozné uvadét vysledek a nejistotu nékolika zpiisoby, nej-
Castéj$i je uvadeni vysledku x spolu s rozSifenou nejistotou
U = k-u, vypoctenou s pouzitim koeficientu rozsiteni k =2
(coz odpovida konfidenéni trovni pfiblizné 95 %). Dopo-
ruCuje se nasledujici forma zapisu vysledku: (x+ U)
(jednotek).

6. Rizeni kvality

Po provedeni validace nebo verifikace zavadéného
méficiho postupu je v laboratofi béhem jeho pouzivani
nutné poskytovat pribézné doklady o tom, ze cely postup
ma trvalé stabilni hodnoty vykonnostnich valida¢nich pa-
rametri a hodnotu nejistoty méfeni, které byly stanoveny
pfi validaci. K tomu slouzi pravé fizeni kvality (angl. qua-
lity control, QC), které 1ze rozd¢lit na opatieni vnitiniho
fizeni kvality a opatfeni vné&jSiho fizeni kvality.

Mezi nejcastéj$i nastroje vnitiniho ftizeni kvality se
tadi analyzy kontrolnich vzorkd, slepych vzorkd a dupli-
katni analyzy realnych vzorki, jejichz vysledky se obvykle
vynaseji do regulacnich diagrami. V oblasti stanoveni
kovti 1ze za pomérné¢ nizké naklady pouZzivat jako kontrol-
ni vzorky matricové CRM povrchovych ¢i odpadnich vod.
Ptikladem mohou byt CRM od kanadského vyrobce Envi-
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ronment and Climate Change, ktery nabizi pomérné Siro-
kou 8kalu CRM s certifikovanymi hodnotami koncentraci
fady kovii na hladinach jednotek, desitek a stovek pg 1.
Nejrozsifenéjsim typem regulacnich digramu jsou ty, které
navrhl Walter A. Shewhart a jejich teoretické zéklady,
implementaci v laboratofi a interpretaci dobie popisuje
ptirucka Nordtest s téméf pohadkovym nazvem Trollbo-
ok*®. Nicmén& v soudasnosti platnym normativnim doku-
mentem pro oblast Shewhartovych regula¢nich diagramt
je CSN ISO 7820-2 (cit.?’), jez nahradila oblibenou normu
CSN ISO 8258. Regulagni diagramy a v nich rozhodujici
regula¢ni meze se obvykle konstruuji s vyuzitim statistic-
kého zpracovani (aritmetického priméru a vybérového
odhadu smérodatné odchylky) dostateéné velkého mnoz-
stvi vysledkt ziskanych za vhodné dlouhou dobu. Dalsi
zpisob urCeni regulacnich mezi miZze vychazet
z pozadavkl zékaznika ¢i legislativy nebo miize byt posta-
ven na cilové nejistoté méfeni’®. Prabéznym vyhodnocova-
nim regulacnich diagramii je mozné posoudit a rozhod-
nout, zda vysledky naméfené laboratofi jsou vyhovujici
aje mozné je predat zakaznikovi, nebo je nutné analyzu
opakovat a piipadné upravit podminky méfeni. Je tieba
jesté zminit vhodnou Cetnost kontrolnich vzorkl pro vniti-
ni QC. Obvykle se udava, ze série kazdych 20 vzorka by
méla obsahovat alesponi 1 kontrolni vzorek. U jednodu-
chych metod s vysokym poctem vzorkii miize byt Cetnost
kontrolnich vzorkli i niz§i. Naopak u slozitych matric
v ptipad¢ napt. stopové analyzy se doporucuje Cetnost
kontrolnich vzorkt vyssi.

Vedle opatfeni vnitiniho fizeni kvality se provadéji
1 opatfeni vnéjsiho systému fizeni kvality — mezilaborator-
ni porovnani zkousek (MPZ) ¢i mezilaboratorni porovna-
vani odbért vzorki. Z nékolika druhtt MPZ se v ramci
vnéjstho systému fizeni kvality uplatiiuje téméf vylucné
zkouseni zpusobilosti. Laboratof si u poskytovatele zkou-
Seni zpusobilosti (je-li to mozné, tak akreditovaného®)
objedna sluzbu posouzeni své vykonnosti spocivajici
v dodani vzorku ¢&i vzorkd a nezavislého vyhodnoceni
a porovnani vysledki, které laboratof poskytovateli po
analyze zaSle. NejCast&jsi zplsob posouzeni Uspé$nosti
v tomto MPZ je tak zvané z-skore (z) uvedené v rovnici
(4), které vsak nebere v tvahu nejistotu méteni laboratote:

Z:(x—X) )

(o2

ve které x je vysledek uvadény laboratofi, X je vztazna
hodnota, ¢ predstavuje smérodatnou odchylku pro posuzo-
vani zpisobilosti. Zpisoby uréeni vztazné hodnoty a smé-
rodatné odchylky pro posuzovani uvadi podrobné norma
CSN ISO 17043 (cit.”). Vykonnost laboratofe Ize povazo-
vat za vyhovujici, dosahne-li z-skore v intervalu -2 az 2.
Z dtvodu nezahrnuti nejistoty do posuzovani néktefi po-
skytovatelé zkouSeni zpusobilosti ptistupuji i k vyhod-
noceni dal§ich kritérii, zejména zeta-skore ¢i E, Eisla®,
Velmi dulezitou otazkou je volba vhodného zkouseni zpi-
sobilosti’'. V nékterych piipadech, které se pii analyze
kovi ve vodach témér nevyskytuji, si laboratofe mohou
uspotadat vlastni porovnani vysledkli mezi sebou. V tomto
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ptipad€ je vSak nezbytné splnit fadu pozadavkd, jejichz
prehled vcetné stru¢ného ndvodu, jak takové porovnani
usporadat, 1ze najit v literatuie™.

Neméné dtlezitou oblasti vnéjsiho fizeni kvality je
mezilaboratorni porovnani odbérti vzorkl. Prestoze se
jedna o pomérné komplikovanou zalezitost, nékolik akre-
ditovanych poskytovateli zkouseni zptisobilosti nabizi toto
porovnani i v oblasti analyzy vod. Tato problematika ma
v Ceské republice diky finanéni podpofe ze strany Utadu
pro technickou normalizaci, metrologii a statni zkuSebnic-
tvi v ramci Programu rozvoje metrologie témét patnactile-
tou historii s vefejné dostupnymi vystupy zaméfenymi
nejen na nezavislé posuzovani odbérti vzorki rGznych
environmentalnich matric, ale i vyhodnoceni nejistoty
méfeni vEetné nejistoty odbéru vzorki****.

7. Zavér

Sledovani kvality vody je v Evropské unii detailné
popsano a regulovano nékolika smérnicemi Evropské ko-
mise®>*, coZ podtrhuje vyznam, ktery je v Evropé na sle-
dovani kvality nejen pitné vody kladen. Zatimco analyzy
slozek o vysSich koncentracich ne¢ini vesmés laboratofim
problémy, dosazeni pozadovanych parametri kladenych
na laboratofe v oblasti analyzy stopovych koncentraci jak
kovu, tak i fady organickych latek je stale feSenou zalezi-
tosti i v dnesni dobé. K posouzeni spolehlivosti vysledku
ziskaného konkrétnim postupem meéfeni muize laboratof
pouzit tii zakladni pilife: metrologickou navaznost, valida-
ci postupu méfeni a nejistotu méfeni. Nasledné prubézné
hodnoceni se pak provadi pomoci opatfeni vnitiniho
a vn¢&jsiho fizeni kvality. VSechny tyto nastroje hraji dile-
zitou roli pfi posuzovani laboratofe zdkazniky, organy
statni spravy ¢i béhem procesu akreditace laboratore.

Publikace vznikla s podporou grantu ,, Epidemiologie
vankomycin-rezistentnich enterokokii v Ceské republice:
One Health Concept* (NV18-05-00340, Ministerstvo zdra-
votnictvi CR).
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1. Uvod

V tomto pfispévku voln¢ navazujeme na Zdklady
interpretace hmotnostich spekter' a Resené priklady in-
terpretace  produktovych spekter peptidii® uvedené
nostni spektrometrii. Ukdzeme, jak lze vyuzit open-source
aplikaci CycloBranch® (https://ms.biomed.cas.cz/

cyclobranch/) pro dereplikaci, tedy proces pfitazeni jiz
znamych chemickych latek a de novo charakterizaci ma-
lych molekul v datovych souborech obsahujicich hmot-
nostni spektra. Zamétime se na spektra ziskana kombinaci
kapalinové chromatografie ve spojeni s hmotnostni spek-
trometrii (LC-MS) a spektra z datovych souborti zobrazo-
vaci hmotnostni spektrometrie (MSI)**.

Zatimco LC-MS data mizeme z informatického po-
hledu chapat jako posloupnost hmotnostnich spekter lisi-
cich se v reten¢nim Case, spektra ziskand pomoci zobrazo-
vaci spektrometrie pak jako matici, kde pro kazdé spek-
trum zname soutadnice [X, y]. CycloBranch této analogie
vyuziva a oba typy spekter zpracovava obdobnym zpiso-
bem v davkovém modu. Nazvy ¢i sumarni vzorce latek
pfitazenych  vLC-MS  datech miZeme zobrazit
v chromatogramu (obr. 1). U latek nalezenych v MSI da-
tech provadime fazi s optickym obrazem ziskanym jinou
zobrazovaci metodou (obr. 2). Nase aplikace se zvlasté
hodi pro spektra zmé&fena s vysokym rozlisenim® a latky
s mensi molekulovou hmotnosti (< 2000 Da), kterymi mo-
hou byt i mikrobidlni sekundarni metabolity’, cyklické
peptidy®, metalofory’ "', apod. Nagim p¥ispévkem se snaZi-
me adresovat nedostatek studijniho materidlu, ktery je
v Ceské odborné literatufe vénovan této problematice.

2. Dereplikace

Dereplikace je proces zalozeny na vyhledavani
v databazi jiz znamych latek. Pro kazdou latku potiebuje-
me znat jeji sumarni vzorec, kterému odpovida teoreticka
izotopova obalka'*"*. Naslednd provedeme porovnani
vsech teoretickych obalek se vSemi experimentalné ziska-
nymi izotopovymi profily. K sestaveni teoretickych izoto-
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Obr. 1. Dereplikace latek z chromatogramu standardnich siderofori. Zleva jsou zobrazeny Zelezité formy pyoverdinu E, pyoverdinu
D, ferricrocinu a desferrioxaminu E. Ve vystupu de novo analyzy se misto nazvu latek zobrazuji sumarni vzorce. (Barevna verze obrazku

je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chemické listy).
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Obr. 2. Dereplikace triacetylfusarininu C z datového imzML souboru zobrazovaci hmotnostni spektrometrie. Ctverec odpovida
jednomu spektru v imzML souboru definovanému soufadnicemi [X, y] a skute¢nému rozméru 200 pm x 200 pm. Barva ¢tverce odpovida
intenzité piku nalezené latky v daném spektru. Spodni vrstva zobrazuje fotografii sklicka, ktera byla pofizena pro spravnou orientaci
a korelaci s MS daty (12T Solarix FTICR, Bruker Daltonics, Billerica, MA, USA). Software umoziuje provést fuzi s libovolnym histolo-
gickym vySetfenim, pokud mame k dispozici obrazek v TIF, JPG, BMP, PNG nebo GIF formatu. Pfi de novo analyze se misto nazvt latek
zobrazuji sumarni vzorce. (Barevna verze obrazku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chemické listy).

povych obalek potiebujeme znat tabulkové hodnoty, které
definuji relativni atomové hmotnosti nuklidti jednotlivych
prvkd a jejich procentudlni zastoupeni v prirods™".
S jejich vyuzitim vygenerujeme sumarni vzorec pro kaz-
dou kombinaci nuklida jednotlivych prvki, ze kterych je
dana latka slozena.

V nasledujicim ptikladu pouzijeme latku desferrio-
xamin E (FOXE) s molekulovym vzorcem
12C,, Has *Ne' O, pro ktery mizeme vytvofit kombinace
s proménlivym poétem stabilnich nuklidd, napt. °C, 'O,
atedy varianty 12C2513C21H4814N61609, 12C2513C1H4814N61608170,
apod. Pro kazdy takto ziskany sumarni vzorec vypocteme
hodnotu m/z (pomér hmotnosti a naboje) a relativni inten-
zitu kazdého odpovidajiciho teoretického piku v izoto-
povém Kklastru.

Predpokladejme, Ze mame obecnou latku se sumar-
nim vzorcem C,H;N.O,S,, kde a, b, ¢, d, e > 0, a kterou
pro ucely vypoctu rozdélime na jednotlivé chemické prvky
C,, H,, N, O; a S,. Pocet kombinaci izotopi roste
s poctem atomt dané¢ho prvku podle definice multinomic-
kého rozvoje""®. Uvazujeme-li napf. dva stabilni izotopy
uhliku ®C, '®C a hodnotu @ = 3, dostaneme s vyuzitim

12

binomické véty &tyfi kombinace izotopl (*C + Bey =
120120120 4 3 % B02eBe 4 3 x 120BeBe 4+ Belcbe,
Pocet kombinaci v tomto ptipadé vypocteme jako a + 1;
tedy 3 +1=4.

Stejny postup mizeme aplikovat i na nuklidy vodiku
(*H, *H) a dusiku (N, “N). V ptipadé nuklidd kysliku
(%0, 70, "*0) je jiz potieba pouzit trinomicky rozvoj. Pro
dva atomy kysliku, tedy d = 2, rozvadime ('°0 + "0 +
]80)2 — 160160 + 170170 + 180180 + 2 x 160170 + 2 x
%00 + 2 x "0"™0. Potet kombinaci odpovida vzorci
(d+1) x (d+2) / 2. Pro Ctyfi stabilni izotopy a e atomu siry
odpovida pocéet kombinaci (e+1) x (e+2) x (e+3) / 6, apod.

Kalkulace kombinaci izotopt pro jednotlivé a nejcas-
t&ji se vyskytujici biogenni prvky nevyzaduje mnoho vy-
pocetniho ¢asu ani paméti. Problém nastava ve chvili, kdy
se snazime ur€it kombinace izotopt pro celou molekulu,
napiiklad FOXE (C,;H4sN¢Oy). Vyse uvedenym postupem
dostaneme (a+1) x (b+1) x (ct1) x ((d+1) x (d+2) / 2) =
(27+1) x (48+1) x (6+1) x ((9+1) x (9+2) / 2) = 28 x 49 x
7 x 55 =528 220 kombinaci stabilnich izotopt. Tato meto-
da neni z vypocetniho hlediska optimélni, a to ani pro rela-
tivné malé molekuly, kdy snadno piekroc¢ime desitky
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i stovky miliént kombinaci. Avsak vyhodou je, Ze nasobe-
nim polynomli mizeme kromé kombinaci jednotlivych
izotopti snadno urcit i jejich relativni intenzity v ramci
izotopové obalky. V dal§im textu budeme nejintenzivnéjsi
piky nuklida 'H, *C, "N a '®O pro jednoduchost uvadst
bez nukleonového Cisla.

Pro praktickou aplikaci miizeme vyuzit fakt, ze mno-
ho kombinaci izotopt tvoii piky s velmi malou intenzitou,
a mizeme tedy omezit , Sitku* teoretické izotopové obal-
ky. K optimalizaci vypoctu zavedeme konstantu », kterd
definuje maximalni pocet atomt daného prvku, které bu-
deme nahrazovat izotopy. Napt. pro n = 5 tak mizeme
vypocitat pocet atomt uhliku nc, které budeme v dané
molekule nahrazovat izotopy, jako nc = min(a, n). Uvazu-
jeme-li nc = 5, potom generujeme pouze kombinace Cs,
C,BC, G5, C,°Cs, €Cy a PCs. Pokud plati, Ze a > n,
doplnime zbyvajici pocet atomu uhliku (tj. a — nc) nejcas-
t&ji se vyskytujicim nuklidem “C. Pro FOXE timto zjed-
nodusenym postupem ziskame kombinace C,s, Cy°C,
C2513C2, C2413C3, C2313C4 a C2213C5. Analogicky muizeme
definovat ny = min(b, n), ny = min(c, n), no = min(d, n), ns
= min(e, n), aj. Pokud predpokladame, ze ny = ny =no =9,
pro FOXE dostaneme (5+1) x (5+1) x (5+1) x ((5+1) %
(5+2)/2)=6 x 6 x 6 x 21 = 4536 sumarnich vzorci odpo-
vidajicich kombinacim izotopd, tedy pocet akceptovatelny
pro vykon standardnich osobnich pocitacu.

Pro predikei teoretickych intenzit jednotlivych izoto-
pickych pikdi odpovidajicich vygenerovanym sumarnim
vzorcum pouzijeme opét metodu zalozenou na multino-
mickém rozvoji'*". Pii vypodtu pouZijeme nasledujici
pravdépodobnosti vyskytu stabilnich izotopt uhliku, vodi-
ku, dusiku a kysliku: p(C) = 0,9893, p(**C) = 0,0107, p(H)
=0,999885, p(*H) = 0,000115, p(N) = 0,99632, p("°N) =
0,00368, p(0) = 0,99757, p('’0O) = 0,00038 a p('*0) =
0,00205. Ve FOXE pravdépodobnost vyskytu iontu
[C2513C2H48N609+H]+ vypoclteme jako soucin
pravdépodobnosti vyskyti jednotlivych prvkd,
tedy p(C2513C2H49N609) = P(Czslscz) X p(Ha9) X p(Ne) %
p(Oo) = 0,02922, kde p(C,5"Cy) = 27!/ (25! x 2!1) x p(C)*
x p(*C)? = 0,03071; p(Huo) = p(Hao*Ho) = 49! / (49! x 01)
< p(H)" x p(H)" = 0,99438; p(Ng) = p(Ns "No) = 61/ (6!
0!) x p(N)® x p("*N)” = 0,97812; a koneéné& p(Oy) =
P(05'70,'%09) = 91/ (91 x 01 x 01) x p(0)” * p("0)" x p(**0)’
=0,97834.

Podobné vypocteme pravdépodobnost vyskytu mono-
iZOtOpiCkéhO iontu [Cz71‘1481\16()94‘1‘1]Jr jako p(C27H49N609)
= p(Ca7) * p(Hag) x p(Ne) x p(Og) = 0,74792 x 0,99438 x
0,97812 x 0,97834 = 0,71169. Uvedenym postupem urci-
me i pravdépodobnosti zbyvajicich izotopickych kombina-
ci. Po vygenerovani teoretické obalky musime jesté pro-
vést normalizaci intenzit. Pokud je relativni intenzita teo-
retického iontu [C,7H4sNgOo+H]" rovna 100 %, pak inten-
zita [Cps"°CoHysNgOo+H]" je 4,1 %. ProtoZe pii vypoétu
pouzivame faktoridly, které mohou zpUsobit preteceni
nebo zaokrouhlovaci chyby i pti pouziti 64bitového poci-
taCe, je vhodné naprogramovat algebraickou optimalizaci
uvedenych vyrazi pred jejich vypoctem. Naptiklad vyraz
27! /(25! x 21) mizeme vypocitat jako 27 x 26 / 2. Nako-
nec odstranime teoretické piky s velmi malou intenzitou
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(0,1 %).

Pro vSechny teoretické piky vypocteme odpovidajici
hodnoty m/z jako soucet monoizotopickych hmotnosti
prislusnych nuklidd. Nasledné prochazime seznam piki
setiidény v klesajicim potadi podle intenzity a provadime
jejich shlukovani podle pfedem definované hodnoty rozli-
Seni FWHM (Full Width at Half Maximum). Tedy podle
sitky piku v poloving jeho vysky uvazujeme-li, Ze spek-
trum je v profilovém nikoliv ¢arovém modu. Hodnotu
FWHM uvadime v Daltonech [Da]. Je-li rozdil m/z hodnot
dvou pikd mensi nebo roven hodnot¢ FWHM, oba piky
slou¢ime do jednoho. Novou hodnotu m/z vypocteme jako
vazeny pramér ptivodnich hodnot, kde vahy jsou definova-
ny intenzitami puvodnich teoretickych pikt. Intenzitu no-
vého piku pak vypocteme jako soucet intenzit pivodnich
piku.

Pfi porovnavani teoretického a experimentalniho
spektra ke kazdému teoretickému piku pfifadime experi-
mentalni pik s minimalni odchylkou hodnoty m/z. Pokud
ptifadime experimentélni pik k nejvy$S§imu teoretickému
piku v dané obdélce, nastavime teoretickou hodnotu intenzi-
ty nejvyssiho piku na intenzitu zméteného piku. Intenzity
ostatnich pikt v teoretické obalce pak proporcionalné re-
dukujeme a odstranime piky, jejichz intenzita je niz$i nez
minimalni hodnota zadana na vstupu.

Abychom eliminovali co nejvice faleSné pozitivnich
vysledkd, provedeme jesté filtrovani s vyuzitim vlastnosti
izotopovych obalek. Na vstupu miizeme definovat mini-
malni pocet pikt, které musi byt v kazdé izotopové obalce
anotovany. Pokud hledame [M+H]" ionty, pouZijeme napf.
hodnotu 2 (hleddme monoizotopicky '*C pik a jeho *C
analog). Pro Zelezité formy sideroforii [M+Fe—2H]" Ize
nastavit napf. hodnotu 3 (sledujeme monoizotopicky pik
M apartnerské piky v obélce odpovidajici *C a **Fe).
Filtrovaci kritérium muiiZzeme posilit pozadavkem, aby dana
latka s danym minimalnim poctem anotovanych izotopic-
kych pikt byla nalezena ve vice spektrech. Pro MSI data
mizeme navolit, Ze se ma vyskytovat minimalné¢ v 50
spektrech (vétsi oblast zajmu zahrnujici padesat pixeld,
region of interest, ROI), pro LC-MS data pak, Ze ma byt
ve 2 nebo 3 spektrech navazujicich pfesné za sebou, apod.

Experimentalni a teoretickou izotopovou obalku muize-
me déle porovnat napf. pomoci thlové vzdalenosti (kosinové
podobnosti) 8(4, B) = cos \((Z; aib) / (N(E: a2 )N(E: b)), kde
A a B jsou vektory intenzit a kde a; € A a b; € B jsou teore-
tické a experimentalni intenzity piku i. Vzdalenost 6 mize-
me dale normalizovat do intervalu <0, 1> dé€lenim hod-
notou m/2, pfi¢emz hodnota 0 znamena nejlepsi skore.
S takto vypoctenym skore mizeme provést statistické hod-
noceni vysledku.

Pii analyze produktovych spekter'® naptiklad
v proteomickych experimentech se k tomuto Gcelu bézné
pouziva metoda zalozena na poméru poctu fale$né pozitiv-
nich vysledka viéi poétu vSech nalezenych vysledki (tzv.
false-discovery rate, FDR)'. Pied vyhleddvanim
v databazi proteinovych sekvenci do této databaze pridame
neexistujici sekvence slouzici jako ,,navnada“ (tzv. decoy
database). Casto se pouziva metoda, pii které se sekvence
aminokyselin ve vstupni databazi proteinovych sekvenci



Chem. Listy 776, 11-19 (2022)

zapiSi v obrdceném potfadi a z nich se nésledné generuji
kratké peptidové sekvence stejnym zpusobem jako
z originalnich proteinovych sekvenci. Tim je dosazeno
efektu, ze struktura dat je podobnad a zaroven, Zze pocet
validnich sekvenci pfiblizné odpovida poctu faleSnych
peptidovych sekvenci. Pokud se k experimentalnimu spek-
tru daného peptidu pfifadi teoretické spektrum navnady,
vime, Ze se jedna o falesné pozitivni vysledek. Pfi stanove-
ni FDR pro danou prahovou hodnotu skore ¢ zahrneme do
vypoctu pouze polozky, které maji vzdalenost 6 < . Hod-
notu FDR pak vypocteme podle vzorce FDR = FP / (FP +
TP), kde FP (false positives) je pocet falesné pozitivnich
vysledkl a TP (true positives) je poCet spravné piifaze-
nych vysledk.

Podobny postup lze aplikovat i na metabolomicka
data analyzovana bez vyuziti MS/MS. V tomto ptipadé
generujeme navnady ve formé neexistujicich (zcela ne-
pravdépodobnych) teoretickych izotopovych obalek. Pro
data ziskana zobrazovaci hmotnostni spektrometrii muze-
me v literatufe najit postup, ktery k sumarnim vzorcim
jednotlivych latek ptidava adukty, které se nemohou bézné
vyskytovat (vétSina prvkl z periodické tabulky kromé H,
Na, K a n&kterych prvki s velkym protonovym &islem)'®.
V jiné praci autofi pfidavaji k sumarnim vzorciim v data-
bazi atom vodiku, ¢imz zajisti, Ze soucet valenénich stavi
vSech atomu ve vzorci nebude odpovidat realné latce, a ze
navnady nebudou ovlivnény vyraznou zménou hmotnosti,
kterd vznikne po pfidani prvku s velkou atomovou hmot-
nosti'®. Z nai zkugenosti jsou viak hodnoty FDR vypodte-
né témito postupy velmi citlivé na vstupni data na rozdil
od metody, ktera je bézné€ pouzivana v proteomice. Proto
je vzdy nutné vysledky manualné zkontrolovat a konfron-
tovat s piislusnou literaturou, tedy ovéfit, zdali zkoumany
organismus miize produkovat nalezenou latku nebo ne.

3. De novo charakterizace

De novo charakterizaci sumarnich vzorct lze v LC-MS
a MSI datech provadét analogicky jako pti dereplikaci.
Klicovym rozdilem je fakt, Ze nemame k dispozici databa-
zi latek, ve které bychom mohli vyhledavat, a proto musi-
me vytvorit virtualni databazi sumarnich vzorcti. Budeme
tedy generovat kombinace s opakovanim ze vstupniho
seznamu chemickych prvka (napt. H, C, O, N). Takovym
pristupem vsak ziskdme mnoho fale$né pozitivnich sumar-
nich vzorct, kterym nebudou odpovidat zadné existujici
chemické latky. Touto problematikou se ve své praci zaby-
vali jiz autofi Kind a Fiehn®®, ktefi definovali 7 heuristic-
kych pravidel pro filtrovani fale$n¢ pozitivnich sumarnich
vzorct zalozenych na:
(1) omezeni poétu atomd ve vzorci,
(2) pravidlech podle Lewise a Seniora vyuZzivajicich zna-
losti valen¢nich stavt jednotlivych prvki,
(3) izotopovych obalkach,
(4) poméru poctu atomti vodiku a uhliku,
(5) pomeérech poctu atomu dalSich prvka (dusik, kyslik,
fosfor a sira) vici poctu atomi uhliku,
(6) statistickém pozorovani ¢etnosti vyskytu jednotlivych
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prvkil v existujicich databazich a
(7) vyskytu trimetylsilylovanych latek'.

V nasem ptipadé (FOXE) nejprve omezime celkovy
pocet atomtl ve vzorci a voliteln€ i maximalni pocty atomi
jednotlivych prvkd ve vstupnim seznamu. Ze vSech vyge-
nerovanych kombinaci prvkd pak ponechame jen ty, které
splituji t¥i zakladni pravidla podle Seniora*’. Prvni pravi-
dlo rika, Ze soucet valen¢nich stavi v§ech atomu ve vzorci
musi byt sudy. Druhé pravidlo, ze soucet valen¢nich stavii
musi byt vét§i nebo roven dvojndsobku maximalniho va-
len¢niho stavu a konecné treti pravidlo, ze soucet valenc-
nich stavli musi byt vétsi nebo roven 2 x (a — 1), kde a je
pocet atomti ve vzorci. Pfi vypoctu se v§ak z vykonového
hlediska nevyplati testovat druhé pravidlo, protoze elimi-
nuje jen velmi malo vzorct s velmi malou molekulovou
hmotnosti (napt. CHy).

V dalsim kroku otestujeme, jestli pro zbyvajici su-
marni vzorce prevedené na typy iontti hledané uzivatelem
(napt. [M+H]" a [M+Na]") plati, Ze jejich teoretické hod-
noty m/z jsou v intervalu mezi minimalni a maximalni
experimentalni hodnotou m/z, které jsou rovnéz zadany
uzivatelem. Pokud ano, aplikujeme dale vySe uvedena
pravidla (4), (5) a (6). Detaily lze nalézt v tabulkach I, II
a Il v literatue®. V nasem piipadé pravidla (4) a (5) roz-
Sifujeme jesté o volitelné pravidlo, které tikd, ze pomér
poctu atomi dusiku a kysliku ma byt mensi nebo roven 1,
coz je vyhodné zejména pii de novo analyze peptidi. Pro
pfedstavu jesté uved’me, Ze Sesté heuristické pravidlo pod-
le Kinda & Fiehna naptiklad tika, ze pokud vzorec obsa-
huje skupinu prvki N, O, P, a S vice nez jedenkrat, pak
pro pocet vyskytl jednotlivych prvki plati, ze N < 10, O <
20,P<4aS<3.

Vzhledem k tomu, ze generovani velkého mnoZstvi
teoretickych izotopovych obalek je vypocetné narocné,
provedeme jesté predtim redukci zbyvajicich sumarnich
vzorcl pomoci analyzovaného souboru dat. Vstupni sou-
bor obsahujici LC-MS nebo MSI data prohledame
a zjistime, zda obsahuje monoizotopické piky odpovidajici
zkoumanym vzorcim. Pokud neobsahuje, mizeme dany
vzorec z vysledkll odstranit, protoze vime, Ze i kdybychom
vygenerovali izotopovou obalku, ve vysledku by se obélka
nena§la. Podobné jako v pfedchozim piipadé mizeme
vyzadovat, aby dana latka byla nalezena ve vice spektrech.
Pro latky, které projdou vSemi filtrovacimi kritérii, vygeneru-
jeme izotopické obalky pomoci multinomialni expanze
a dale pokracujeme stejnym postupem jako u dereplikace.

Protoze pomoci de novo ptistupu anotujeme mnohem
vice experimentalnich piki nez pti dereplikaci, je vhodné
detailn¢ analyzovat i chyby méfeni hodnot m/z a odchylky
teoretickych a experimentalnich intenzit pro jednotlivé
izotopické piky’. Pro dany izotopicky pik a nejvyssi pik
v obalce vypocteme absolutni hodnotu rozdilu hodnot m/z.
Toleranci chyby ozna¢ime t,,, a otestujeme pomoci vzorce
max; ||TMZ; — TMMZ| — |EMZ, — EMMZ|| | TMMZ x 10°
< Tw, kde TMZ; je teoreticka m/z hodnota izotopického
piku, EMZ; je experimentalni m/z hodnota odpovidajiciho
piku, TMMZ je m/z hodnota nejintenzivnéjsiho teoretické-
ho piku a EMMZ je m/z hodnota nejintenzivnéjsiho experi-
mentalniho piku. Pro danou izotopovou obalku tedy vy-
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pocteme rozdil mezi teoretickou hodnotou m/z ur€itého
izotopu a nejvyssiho piku |TMZ; — TMMZ). Stejny postup
aplikujeme 1 na odpovidajici experimentalni piky |[EMZ; —
EMMZ). Déle vypocteme rozdil obou hodnot. Protoze po-
stup aplikujeme na vSechny izotopické piky v obélce, vy-
bereme maximalni hodnotu. Nasledn¢ provedeme jesté
prevod na jednotky ppm vydé€lenim hodnotou TMMZ
a vynasobenim koeficientem 10°. Pokud je vysledna hod-
nota < 1,,, danou latku zachovame, v opaéném ptipadé ji
z vysledki vyhledavani odstranime.

Parametr 1, je vhodny i pro data, ktera byla naméte-
na s vysokym rozliSenim, ale nebyla spravné nakalibrova-
na. Miazeme tedy prohledavat spektra s toleranci chyby
meéfeni hodnoty m/z naptiklad 10 ppm a dale nastavit, ze
chyba rozdilti hodnot m/z mezi nejintenzivnéj§im pikem
v obalce a libovolnym jinym izotopickym partnerem muize
byt maximalné 3 ppm. Pro uplnost zdiraznéme, ze zatim-
co chybu méfeni v tomto ptipadé uvazujeme v intervalu
<-10, 10> ppm, hodnota t,, se pohybuje v intervalu
<0, 3> ppm.

Toleranci chyby rozdilu teoretické a experimentalni
intenzity oznac¢ime t;, a otestujeme pomoci vzorce

max; |T11 / TM*EII/EM| X 100 < Tjy
kde TI; je teoreticka relativni intenzita izotopického piku,
EI; je odpovidajici experimentalni relativni intenzita, TMI
je relativni intenzita nejvyssiho teoretického piku a EMI je
relativni intenzita nejvy$siho experimentdlniho piku. Pro-
toze po prfifazeni teoretickych a experimentdlnich pika
nastavujeme hodnotu intenzity nejvy$siho teoretického
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piku na hodnotu intenzity pfifazeného experimentalniho
piku, pfi¢emz intenzity ostatnich teoretickych pikd propor-
cionalné redukujeme, mtizeme vzorec prepsat do tvaru:
max; |(71'i — EL) / EMI| x 100 < Tjy

kde TI'; = TI; x EMI / TMI je normalizovana teoreticka
intenzita. Pro vysvétleni uved'me, Ze pokud je EMI =
100 % a 1y = 10 %, tolerance chyby relativni intenzity
jednotlivych izotopt je 10 %. Pro EMI = 50 % je tolerance
chyby relativni intenzity izotopt jen 5 %, pro EMI = 20 %
jen 2 %, atd.

4. Bioinformaticka podpora

Pii analyze dat pomoci aplikace CycloBranch nejprve
otevieme dialog nastaveni (v hlavnim okné vybereme
»Search — Settings” (obr. 3). Pro dereplikaci vybereme
z nabidky ,,Compare Peaklist(s) with Database — MS,
LC-MS, MSI¥, pro de novo analyzu sumarnich vzorct pak
rezim ,,Compound Search — MS, LC-MS, MSI“. Ostatni
mody slouzi pro analyzu MS/MS spekter®. Vstupni soubor
s hmotnostnimi spektry mize byt ve formatech zalozenych
na jazyce XML (eXtensible Markup Language). Pro
LC-MS data doporuéujeme format mzML (cit.?), pfi zob-
razovaci analyze (MSI, mass spectrometry imaging) je
nutné ze softwaru vyrobce vyexportovat data ve formatu
imzML (cit.?).

Pro zpracovani imzML souboru je potieba nainstalo-
vat knihovnu OpenMS ve verzi 2.3 a vys§i**. Aplikace je

A Settings...

Search
Compare Pealdist(s) with Database - MS, LC-MS, MST w

Mavdenum Number of Theeads:

Experimental Spectrum Spectra
Peptide Type: Cyche
Fie: [1:fsderafory_smes.djanaiyss.baf
Scanno.:

Precursor mfz Ratio:

Preasser lon Adduct:

Charge: :2
Precursar mfz Eror Tolerance: 1.000 pg
mjz Error Tolerance: |5.000 porm
Mirirum Threshaid of Relative Intensity: | 1.000 %

Minim Theshaid of Abschute Intensity: | 100000

mfz Riatios minmum: 650,000 2] [manimum: 140,000

Ew 0.050000 Oa

Database of Buidng Blocks

Bukding Bk Database Fie: Select

Mandeum Number of Combined Blodks:
Incompiete Paths in De Movo Graph: remove (speed up the search)
Maximum Cumulative Mass of Blodks:

N-fC-terminal Modifications File:

Miscelanecus

I =

- [u] *
Thecretical Spectrum/Spectra -
SequenceCompound Database Fie: MW&}MMWﬁﬂ_&WLﬂﬂMM.m: Select
Score Type: Mumber of y-ons
Maximum Number of Reported Sequence Canddates: |
Peptde Sequence Tag:
MeK-2H]- ~] | scectm
[M=Fe-2H]+
et [M=Fe-3H-Na]+ Cear A
lon Types:
[M+Fe-3H+K]+
[2M=Fe-2H]+
[2M+Fe-3H+Nal+ o
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C
o Clear 21
g Add
Peutral Losses | Chemecal Blements: P
d Remave
Defauit
HOON
Mandmum Number of Combined Losses Elements: 0 =
Report Unmatched Theoretical Peaks: (m}
Generate Full Isotope Patterns: (=]
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Advanced Formula Chedk:
/O Ratio Check:
Isatape mz Tokerance: 4,000 pom ]
Isotope Intersity Tokrance: 10,000 % 3
-
Load Save Yoms_dereplicacen’ | | Save As...

Obr. 3. Priklad nastaveni aplikace pro dereplikaci v LC-MS datech. Pro de novo analyzu zménime mod programu na hodnotu
,»,Compound Search — MS, LC-MS, MSI* a podle velikosti zkoumanych latek nastavime hodnotu ,,Maximum Number of Combined Ele-
ments“ napt. na 150 nebo 200. Pii analyze MSI dat vybereme vstupni soubor ve formatu imzML a volitelng zvySime hodnotu ,,Minimum

Number of Spectra® napf. na 50.
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navrzend i pro zpracovani objemnych dat, které byvaji
Casto vystupem MSI analyzy (fadové desetitisice spekter,
desitky gigabytil). Profilova data z imzML souboru jsou
rozdélena po 100 spektrech a s vyuzitim nastroji
z knithovny OpenMS nésledné v davce zpracovana do vy-
stupniho imzML souboru, ktery je fadové mensi nez pi-
vodni soubor a obsahuje ¢arova spektra.

Kromé formatu XML je mozné zadat vstupni data
i vnativnich formatech nékterych vyrobcd, v soucasné
dobé¢ jsou podporovany formaty baf (Bruker), raw
(Thermo) a raw (Waters). Alternativné mizeme pouZit
i format txt (na kazdém ftadku uvedeme hodnotu m/z
a intenzitu oddélenou tabulatorem, jednotliva spektra od-
délime prazdnym fadkem).

Dale nastavime maximalni hodnotu naboje generova-
nych iontl ,,Charge®. Chceme-li generovat teoretické piky
odpovidajici iontam [M+H]" a [M+2H]*", pouzijeme hod-
notu 2. Pro piky odpovidajici iontim [M—H] zaddme hod-
notu —1. Déle nastavime toleranci presnosti hodnot m/z
(napf. 5 ppm). Volitelné nastavime i minimalni prah rela-
tivni a absolutni intenzity analyzovanych pikd, pficemz
ob¢ hodnoty se aplikuji soucasné. Zejména pii de novo
analyze je dilezité vhodné nastavit interval, ve kterém
budou zkoumané hodnoty »/z (minimum a maximum ,,m/z
ratio”). DostateCnym z(zenim tohoto intervalu miZzeme
vyrazné omezit mnozstvi vygenerovanych sumérnich vzor-
cti’. Dosahneme tak nejen urychleni vypodtu, ale usetiime
i hlavni pamét’ pocitace. Dale nastavime hodnotu FWHM,
ktera by méla odpovidat zkoumanym spektrim. Doporucu-
jeme nejprve zobrazit zkoumana profilova spektra (napft.
v akvizi¢nim software) a odhadnout typickou Sitku piku
v poloving jeho vysky.

V pravé ¢asti dialogu zvolime databdazi latek, ve které
budeme vyhleddvat. V soucasnosti jsou k dispozici databa-
ze neribozomalnich peptidi®, siderofort’’, lipidi*® a mi-
krobialnich metabolitt rodG Alternaria, Aspergillus, Can-
dida, Cladosporium, Eurotium, Fennellia, Metarhizium,
Paecilomyces, Phoma a Trichothecium. Vzhledem k tomu,
ze databaze je v textovém formatu, je mozné si jednoduse
vytvofit vlastni databazi s vyuzitim vestavéného editoru,
vlastniho skriptu nebo s vyuzitim $ablony pro Microsoft
Excel (Sablona je voln¢ ke stazeni na strankach aplikace
CycloBranch). Déle vybereme typ generovanych iontl,
napt. [M+H]" nebo [M+Fe—2H]".

Pokud provadime dereplikaci, je mozné navolit se-
znam neutralnich ztrat (napt. H,O a NH;) spolu
s maximalnim poctem jejich opakovani. Naptiklad hodno-
ta 2 znamena, Ze pro kazdy teoreticky pik budou generova-
ny i piky odpovidajici ztratam H,O, NH;, H,OH,O,
NH;NH; a HONH;. Tato funkce ma vSak Castéjs$i vyuziti
pfi analyze MS/MS spekter.

Pokud provadime de novo analyzu, nastavime ve stej-
ném okné seznam chemickych prvkd, ze kterych budeme
skladat jednotlivé sumarni vzorce (napt. H, C, O, N)
a omezime maximalni pocet prvki ve vzorci (napf. 150
nebo 200). Chceme-li omezit maximalni pocet vyskyti
jednoho prvku, ucinime tak ptimo v seznamu prvki napf.
pomoci zapisu ,,S:2%. V takovém piipadé tedy povolime
vyskyt maximalné dvou atomu siry. Aplikace umoziuje
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reportovat i vSechny vygenerované, ale nepfifazené teore-
tické piky, coz mize byt nékdy vyhodné pro malé databa-
ze latek. V pripadé velkych databazi nebo velkého mnoz-
stvi generovanych sumarnich vzorci doporucujeme kvuli
zvySeni vykonu aplikace a prehlednosti vysledkti ponechat
tuto moznost vypnutou.

Pomoci volby ,,Generate Full Isotope Patterns* povo-
lime generovani teoretickych izotopovych obalek. Pokud
bychom tuto funkci neaktivovali, budou se generovat pou-
ze teoretické piky odpovidajici monoizotopickym iontiim.
To muze byt vhodné pro rychlé prohledani spekter, ob-
vykle vSak dostaneme velké mnozstvi faleSné pozitivnich
vysledkl. Parametrem ,,Minimum Number of Isotopic
Peaks® nastavime minimalni vyzadovany pocet izotopic-
kych pikt v teoretické izotopové obalce, které musi byt
ptifazeny experimentalnim pikiim, aby dana latka byla
hlasena jako nalezena. V piipadé, ze nastavime minimalni
pocet izotopickych pikd na hodnotu vyssi nez 1 a hledame
ionty typu [M+Fe—2H]', automaticky se z vysledk vyhle-
davéni odstrani latky, pro které nebyl nalezen pik odpovi-
dajici izotopu **Fe. Dale se odstrani latky, pro které je
pomér intenzit piki odpovidajicich **Fe/*°Fe vétsi nez empi-
ricky stanovena hodnota 0,1. Pokud nastavime vysokou hod-
notu hmotnostniho rozliseni formou FWHM < 0,001, apliku-
ji se podobnd pravidla i na poméry intenzit pikd v rdmci
jemnych izotopovych struktur. Takto mizeme postihnout
arozlisit i nuklidy **S/**S, *'K/*K, “Cu/*Cu, “Ni/**Ni,
O2Ni/*8Ni, %Zn/%Zn, Zn/**Zn, ®7n/*Zn, apod.

Podobné lze vyuzit i dalsi parametr, ktery definuje
minimalni pocet spekter, ve kterych musi byt dana latka
nalezena. Jak jiz bylo uvedeno v ¢asti vénované dereplika-
ci, pro LC-MS data miizeme pouzit napi. hodnotu 2 nebo
3. Zde navic plati podminka, ze spektra, ve kterych byla
latka nalezena, musi byt v chromatogramu hned za sebou.
Pro MSI data mizeme nastavit napiiklad hodnotu 50, tedy
latka musi byt nalezena minimalné v 50 ,,pixelech®. Ptes-
toze existuji 1 prace, které se zabyvaji rozlozenim téchto
pixeld v ploge obrazku'®, vsoucasné verzi nadi aplikace
tato funkce neni implementovana. Jednim z divodi je
i fakt, ze v zavislosti na nastaveni (napf. prahu minimaln{
intenzity), nemusime pii zobrazeni hledané latky nutné
pozorovat souvislou plochu a mohli bychom tak pfijit
o informace, které hledame.

Posledni volbou je minimalni pocet riznych iontd,
které musi byt nalezeny pro danou latku ,,Minimum Num-
ber of Ion Types®. Nastavenim hodnoty na 2 a vybérem
iontd [M+Na]" a [M+K]" tak miizeme zajistit, Ze ve vy-
sledku uvidime pouze latky, pro které se najdou oba typy
iontl zaroven. U LC-MS analyzy se zvolené typy iontl
mohou objevit v odlisném reten¢nim Case. Pii zpracovani
MSI dat musi byt oba typy iontl nalezeny ve stejnych
spektrech. VSechny tii uvedené parametry lze libovolné
kombinovat. Mizeme tak hledat latky, pro které chceme
ve vystupu vidét minimalné dva teoretické izotopické piky
pritazené experimentalnim pikim minimalné ve tfech
spektrech za sebou apod.

Pokud provadime de novo analyzu, doporucujeme
zapnout kontrolu vygenerovanych sumarnich vzorcl po-
moci funkce ,,Basic Formula Check®, ktera aktivuje pouzi-
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€8 CycloBranch - O X
Eile Search Tools View Help
CHA®FR VAL RITS SlO=HE Y 99O
E¥] ] | | ] E0] B | | OO [ e | [ Resst

N Spectrum ID Time Title Matched Peaks Ratio of Matched Peaks [%]  Sum of Relative Intensities ~ Weighted Ratio of Matched Peaks [%] *
540 540 8.204130 scan=540 0 0.000000 0.000000 0.000000
541 41 8.218630 scan=541 4 11.4285T1 141,956480 55.645729
542 542 8235330 scan=5342 5 17.857143 141.781341 66.835893
543 543 8250330 scan=343 5 20.833333 141.,227571 68606749
544 544 8.264950 scan=5344 5 18.518519 144964655 67.105124
543 545 8.290550 scan=545 5 1anm 142.490544 52.180357
546 546 8305130 scan=346 4 anm 142619518 38.278886
547 547 8319520 scan=347 0 0.000000 0.000000 0.000000
548 548 8334080 scan=542 0 0.000000 0.000000 0.000000 A
Processing the peakdist no. : A
100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 ok
Total number of spectra: 1326
Caloulating FORs... ok
CycloBranch successfully finished at 11:25:17 (time elapsed: 0 hrs, 0 min, 7 sec).

v

Obr. 4. Hlavni okno a vystup aplikace zobrazujici seznam jednotlivych spekter v LC-MS analyze. Pro kazdé spektrum je zobrazena
statistika poctu anotovanych pikd, soucet jejich intenzit, aj. Dvojklikem lze otevtit detail daného spektra. Z nabidky ,, Tools* Ize rovnéz
oteviit chromatogram nebo okno pro obrazovou fuzi. Pti analyze MSI dat se misto sloupce udavajiciho retenéni ¢as zobrazi sloupce se
soutadnicemi [X, y] daného spektra. (Barevna verze obrazku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chemické listy).

© Experimental Spectrum Mo, 543 - Time: 8.250330 - o x
Eile Fingd \iew Help
1 C *, & [ § = T
E’i@* Q&= 8 @ ﬂ}l_h,l NRJ' ~ v @wz: 52063235 |5 - [sse6sT10 % set Reset
[M+Fe-2H] 1+ Deglercoxacing E {1+ C27 Fe H4E NG O3 [99.82%] 1+ 1302 C25 54Fe H4E NG 0 [0.28%]:1+ C27 S4Fe H4S NG 180 OB [0.12%];)
B854.26630
100 % =
90 % —
&0 % —
0% —
€0 % —
0% = [U+Fe-2H] 1+ Deglermioxaming E (1+ 13C C26 Fe Ha8 NG O [84.40%]: 1+ C27 57Fe HEE NE 09 [56T%]1- O
40 % — 655 26981
::_ [1+Fe-2H] 1~ Desfermioxpmine £ (1+ C27 S4Fe HeB N 03] [M+Fe.25] 1+ Degferrguamne £ (1+ 1302 C25 Fe H46 NG 09
10% = BEZ2TION 656.27300
0% ' T T T T T T T T . 1
£52.083 es2523 e52582 853,441 853501 65438 esan2 55279 855738 655,198 £56.857
< >
Pattern Type  Th ical miz ical Intensity [%] Experi 2 Relative Intensity [%]  Absclute Intensity  Error [ppr] Summary Formula MName
1 [MsFe-2H] 1+ 652271691 6346218 652271026 6087207 1620429 -1018530 14 C27 SFeHAENG O Desfersicxamine E
2 [M+Fe-2H] 1+ 653274600 1993804 £53.274542 2010784 535275 0074262 1+ 13CC26 SFe M5 NG 05 [92.95%]; 1+ C27 59 H46 19 NS 09 [7.05%]; Desfermicxamine E
3 [M«Fe-2H] 1+ B54.267056 100.000000 654.266209 100000000 26620232 -1161116 1+ C27 Fe H46 N6 09 [99.62%]; 1+ 13C2 €25 54Fe H46 N6 09 [0, 26%)]; 1+ C27 59F¢ Docterrioxamine £
4 [MeFe-2H] 1+ 655.269825 34469182 655.265913 nBNnBR 7538137 0023443 I+ 13C C26 Fe HA6 NG OF [84,90%]; 1+ C27 57Fe H6 N6 09 [6.67%]; 1+ C27 Fe H4 Desferricnamine E
5 [MeFe-2H] 1+ 656272117 7.809406 656.273003 am2258 1281034 1350387 14 13C2C25 Fe Ha6 NG 09 [52.38%]; 14 C27 Fe H46 N6 180 08 [23.59%); 14 130 € Desferioxamine
< >

Obr. 5. Detail hmotnostniho spektra. Spektrum 1ze oteviit dvojklikem na pfislusny fadek v hlavnim okné programu, na chromatografic-
ky pik v okné zobrazujicim chromatogram, na ¢tverec odpovidajici danému spektru v okné s obrazovou fuzi nebo na fadek v tabulce
zobrazujici seznam vSech anotovanych pikt v celém souboru. (Barevna verze obrazku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Che-
mické listy).
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1= Summary Table of Matched Peaks - compound 2 of § - o x

File  Help

Y ‘x u Name v :mew < |>| R ¥ |Name v |= v <||l=| OO Fiter Rest
(1] Time. Pattern Type miz Intensity %] miz Rel y[%]  Absolute Intensity  Errer [ppm)] Surnmary Forrmula A

79 508 7724050  [MeFe-2H] 1+ TEO.252T46 6341639 769.250928 £.200806 176339 -236374 |1+ CH SPcHENIOLY; Femeracin

80 508 7724050 [MeFe-2H]1- TTIL24M21 100000000 771.247025 100.000000 283002 1421708 1+ C28FeHASNG 013 [99.55%]; 1+ 1302 C26 54Fe H45 NS 013 [0.28%]i 1+ Famricrocin

81 508 TT2050 [MeFe-2M] 1+ TT2250732 36764345 772250901 33661488 557266 0215270 14+ 13CC27Fe HASNG O13 [B2.00%]; 1+ C28 Fe H45 19N N8 013 [9.00%: 1+ Fenicrocin

B2 508 7724050 [MeFe-2H]1+ 773252083 9371142 T73.252986 TAB1142 212180 0004755 1+ 13C2C26 Fe HA5 N5 013 [46.97%]; 1+ C28 Fe H45 N9 180 012 [28.38%] ferricracin

83 509 7738380 [MeFe-2H] 1. TEO252T46 6341639 T69.251652 6843724 1369268 1422856 | 1+CHSFeHENIOLY; Fericrocin

84 509 TTIBB0  [MeFe-2H]1s  TTOISHTE 2131315 TI0.255134 2211449 a8 DAs335 14 13CC27 54Fe HAS NG 013 [30.11%];1+ €28 54Fe H45 154 N8 013 [9.59% Funrigrocin

85 509 7738380  [MeFe-2M]1+ TTLZ4BIZ 100.000000 T71.247055 100.000000 20007613 1332257 L+ CIBFeHAS NG 013 [39.55%]; 14 1302 €26 54Fe HAS N9 013 [0.28%]: 1+ Femricrocin

86 509 778380  [MeFe-2H] 1+ TTLI50732 36.764348 TTL250799 29515131 5906073 0086765 L+ 130 C2TFe HAS NS 013 [B2.00%]; 1+ C28 Fe H45 15N N8 012 [3.00%): 1 Femricrocin

87 509 7738380 [MeFe-2H] 1. TT3.252083 83142 773.253654 6404933 1299481 0888144 1+ 13C2.C26 Fe H45 N9 O13 [46.57%]; 1+ C2 Fe HAS NS 180 012 [28.38%). Fenricrocin

88 509 7738380 [MeFe-2H] 1+ 774255953 1456010 4256110 1440660 280242 0.202428 1+ 13C C27 Fe H45 N9 180 012 [54.94%]; 1+ 1303 C25Fe H45 N9 013 [28.1 Femicrocin

B9 510 7753050  [MeFe-2H] 1+ TEG.252745 6341639 769251762 6.590063 330013 1279289 1+ CE SFeHASNG 013; Femicrocin

90 510 TTE050  [MeFe2H]1- TI0S5476 2131315 TI0.255629 1936377 1143014 0198042 1+ 13C C27 S4Fe HA5 N9 013 [50. 11%]; 1+ C28 54 W45 1SN O13 [9.89% Farriernein

91 510 7753050  [MeFe-2H] 1+ TTI24B121 100,000000 TT1.247020 100,000000 59028462 AT 1+ C28 Fe H45 N9 013 [99.55%]); 1+ 1302 C26 54Fe H45 N9 013 [0L28%]; 1+ Fericrocin

92 510 775050 [MeFe-dH]1s TT2250732 36764345 T12.250757 31.972600 18872934 0033438 1+ 13CCITFe HAS NG O13 [52.00%]; 1+ C28 Fe H45 150 NG 013 [9.00%]: 1+ Fenmicrocin

93 510 7753050  [MeFe-2H] 1+ 773252083 0371142 773253160 6.552776 1868003 020177 1+ 1C2C26Fe HAS NG 013 [46.57%]; 1+ C23 Fe H45 N9 180 012 [28-38%]. Femricrocin

94 510 7753050 [MeFe-2H] 1+ 74255053 1.866010 T74.255708 1173845 £2903 0317308 |1+ BCCITFEHBND 100 012 (LR 1+ X 23 Fe HASND 013 [28. 1 Fervicracin )

< >

Obr. 6. Pirehledna tabulka piki anotovanych v celém souboru dat. Pomoci Sipek 1ze postupné prochazet a zobrazovat nazvy vsech
nalezenych latek (resp. sumarni vzorce pii de novo analyze). Po nastaveni filtrovacich kritérii se automaticky aktualizuji i grafické infor-

mace zobrazené v chromatogramu nebo okné s obrazovou fuzi.

ti pravidel pro kontrolu valenénich stavii jednotlivych prv-
ki podle Seniora, viz vyse. Funkce ,,Advanced Formula
Check* pak pridava pravidla (4), (5) a (6) podle Kinda
a Fiehna. Posledni moznost ,,N/O Ratio Check* slouzi pro
odstranéni latek, ve kterych je pomér poctu atomi dusiku
vici poctu atomua kysliku vyssi nez 1. Tento filtr lze
s vyhodou pouzit k zizeni seznamu elementarnich slozeni
pii analyze peptidd. V piipadé dereplikace i de novo analyzy
mizeme nastavit hodnotu t,,,, parametrem ,,Isotope m/z To-
lerance® a Ty, parametrem ,,Isotope Intensity Tolerance*.

Po nastaveni parametrl algoritmus zahdjime ptikazem
,»Search — Run” v hlavnim menu aplikace. Po ukonceni
vyhledavani se v hlavnim okné zobrazi seznam jednotli-
vych spekter (obr. 4), ktera mizeme dvojitym kliknutim
mysi oteviit a dale analyzovat (obr. 5). Prikazem ,,Tools
— Summary Table of Matched Peaks* mizeme zobrazit
tabulku vSech piki anotovanych ve vSech spektrech
(obr. 6). Pti filtrovani fadku v tabulce se automaticky aktu-
alizuje zobrazeni chromatografickych pikd (obr. 1)
v piipadé¢ LC-MS dat nebo zobrazeni fize s optickym ob-
razem v piipadé MSI dat (obr. 2). Mlizeme takto snadno
prochézet a zobrazovat nalezené latky. Dvojitym kliknutim
mys$i na dany chromatograficky pik nebo na dany ,,pixel*
v okné s fuzi mizeme rovnéz zobrazit detail pfislusného
spektra. Podrobnosti k obrazové fuzi a dalsi informace 1ze
najit v pokynech pro uzivatele na webu aplikace (https://
ms.biomed.cas.cz/cyclobranch/docs/html/tutorials.html).

Prdce byla podpoiena Grantovou agenturou Ceské
republiky (21-17044S).
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J. Novak and V. Havlicek (Institute of Microbiology
of the Czech Academy of Sciences, Prague, Czech Repub-
lic): Compound Dereplication and De Novo Characteri-
zation of Small Molecules by Mass Spectrometry

We describe the molecular dereplication principles
and de novo characterization of small molecules obtained
from liquid-chromatography mass spectrometry and imag-
ing mass spectrometry data sets. Our methodology aims at
supporting chemists and computer programmers to under-
stand the hidden computing algorithms used for metabo-
lomics mass spectrometry data processing. The approaches
have been made available in the open-source tool Cyclo-
Branch. The presented tutorial extends the interpretation of
mass spectra portfolia described in a series of papers pub-
lished in Chemicke listy, issues 2/2020 and 3/2020.

Keywords: CycloBranch, dereplication, de novo character-
ization, mass spectrometry, metabolomics, mass spectrom-
etry imaging, liquid chromatography, isotopic structure
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Uvod

V padesatych az sedmdesatych 1étech minulého stole-
ti byly hormonélni peptidy z neurohypofyzy, vasopressin
a oxytocin, jednim z nejvyznamnéjSich vyzkumnych pro-
gramii Ustavu organické chemie a biochemie Ceskoslo-
venské akademie véd (dale také UOCHB) a predmétem
zajmu velmi podstatné ¢asti védecké, klinické a farmaceu-
tické obce v tehdejiim Ceskoslovensku. Nové vyvinuté
chemické, biofyzikalni a farmakologické postupy umozni-
ly v té dob¢ ¢etnym laboratotim v fad¢ dalSich zemi zaby-
vat se otazkou zavislosti jejich biologickych aktivit na
struktufe jejich molekul. Prazsky ptispévek k tomuto vy-
zkumu je vyznamné spojen s UOCHB a piedevsim se jmé-
ny Frantika Sorma a Josefa Rudingera'.

Historicka poznamka: Neurohypofyza, oxytocin
a vasopressin: prvni polovina 20. stoleti

Klinicky zajem o neurohypofyzarni peptidy je pozo-
ruhodné starého data, pozornost kliniki upoutaly jiz pocat-
kem 20. stoleti. AZ do padesatych let byly ovsem, stejné
jako jiné hormonalni piipravky, k dispozici pouze ve for-
mé¢  extrakti  z biologického  materidlu, pievazné
z veprovych a dobytéich hypofyz ziskavanych z jate¢nich
zvirat.

Uterotonické ucinky hypofyzarnich extraktli popsal
ve farmakologické studii poprvé v roce 1909 H. H. Dale”.
Jejich pouziti v porodnictvi nasledovalo brzy po publikaci
jeho sdé€leni v Biochemical Journal, zpocatku pro 1é¢bu
porodniho krvaceni v ptipadech hypotonie/atonie myome-
tria d&lohy nebo po cisaiském fezu®*, pozdgji k posileni
retrakce d&lohy pro porod placenty’. Jako lékové formy,
zpravidla parenteralné aplikované, piichdzely v Gvahu
mirn¢ kyselé vodni extrakty hovézi neurohypofyzy, produ-
kované farmaceutickymi firmami pod rliznymi firemnimi
nazvy — Pitocin, Pituitrin (Parke Davis & Co), Pituglandel
(Hoffmann-La Roche), Infundibulin. Jejich standardizaci
definovala Farmakopéa Spojenych statti (USP): piipousté-
la 16 % celkového znecisténi a preparaty mély obsahovat
10 mezinarodnich jednotek oxytocinu® a malé procento
konzervacnich latek (0,5 % chlorbutanolu).

Rovnéz v nefrologii a angiologii nalezly pituitdrni
extrakty od druhého desetileti 20. stoleti obcasné pouziti.
Souvislost neurohypofyzy s ziznivkou (diabetes insipidus)
byla znama z klinickych zkuSenosti®; o 16&bé& s ni spojené
polyurie hypofyzarnimi extrakty referovali poprvé v roce
1913 F. Farini’ a R. von den Velden®. Pozdg&jii aplikace
téchto extrakti pro hemostazu v gastroenterologii pfi vari-
cealnim krvaceni, v protiSokové terapii a pii lokalni anes-
tezii cituje v piehledu K. Saameli’.

Preparéty pfipravované extrakei zvifecich neurohypo-
fyz obsahovaly ov§em kromé peptidovych hormoni i fadu
dal$ich komponent — potencidlnich alergent ¢i pyrogen-
nich latek — a je s podivem, ze pfti parenteralnim podavani
jsou nezadouci Gcinky v literatufe zminovany jen ziidka
(viz napi.b). Piesto se tyto formy peptidi jako Gsp&sna
1é¢iva udrZely aZ do poloviny padesatych let°.

* 4 15.7.2021. Nekrolog dr. Flegela viz Drasar P.: Chem. Listy 715, 575 (2021).

* Mezinarodni jednotka (IU) oxytocinu je nové definovana jako uterotonicka aktivita 1,68 pug mezinarodniho standardu
NIBSC (National Institute for Biological Standards and Control); viz https://www.nibsc.org/documents/ifu/76-575.pdf.
V prepoétu: 1 mg (nového) mezinarodniho standardu (ca. 10 mol oxytocinu) = 595 IU. Stary standard (lyofilizované ho-
vézi neurohypofyzy) uvadél 500 IU.

® U klinickych piipada popsanych v tehdejsich sd&lenich §lo velmi pravdépodobné o neurogenni (centralni) formu Ziznivky
(d.i. centralis). U jeji renalni formy (d.i. renalis), nezavislé na plasmatické koncentraci vasopressinu, jde zpravidla o mutaci
genu vasopressinového receptoru V2R ¢i jeho signélni drahy.
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Oxytocin, vasopressin a jejich analoga: vyzkum
na UOCHB

Zasadni zlom v dostupnosti ¢istych preparati peptido-
vych 1é¢iv nastal po publikaci prvni syntézy oxytocinu'®"!
a vasopressinu'> v laboratofi Vincenta du Vigneauda na
Cornellové Univerzit¢ v New Yorku. Téméf soucasné
navrhli alternativni postupy syntézy oxytocinu chemici
basilejské firmy Sandoz AG" a prazska laboratoi Josefa
Rudingera'* na UOCHB CSAV; diagramy stavajicich syn-
téz shrnul koncem 60.let Boissonas s Guttmannem'’.
Koncem 50. let byly tedy k dispozici jen ,,spolehlivé” me-
tody peptidové syntézy ,.v roztoku*“. Zdokonaleny a pfi-
zpusobeny k danym uceltiim byly téz farmakologické testy
a fyziologické experimentalni postupy. Tim byla dokonce-
na prvni etapa jejich vyzkumu, jejimz cilem bylo pfede-
v§im objasnit zavislost mezi strukturou peptidového fetéz-
ce aspektrem biologickych aktivit hormont, a to
i z fylogenetického hlediska (v 60. letech bylo jiz znamo,
ze v jednotlivych zivocisnych tiidach se vyskytuji analogy
hormont piivodné identifikovanych u savci). Vysledkem
byly strukturné modifikované neurohypofyzarni hormony
s pozoruhodnymi  farmakologickymi  charakteristikami
adalsi moznost zmén akombinace aminokyselin
v jednotlivych polohach peptidu. V prib&hu prvni polovi-
ny 60. let vyvstala pfirozené otazka, které z téchto latek
mohou byt klinicky pouzitelné; fada takto ziskanych ana-
logi tuto moznost naznacovala.

Klinické uziti nového 1é¢iva je ovSem vzdy spojeno
s otazkou jeho syntézy ve velkém méfitku (upscaling);
upscaling je kritickym limitem produkce jejich lékovych
forem. Postup laboratornich syntéz pouzivany v 50. a 60.
letech byl pro vyrobni techniku naro¢ny a nadto neekono-
micky: na zakladd udaji ve star$i literatuie'®' jsou vy-
tézky produktl syntézy oxytocinu v jednotlivych stup-
nich 30-85 %; ztraty vztazené na vychozi produkty mohou
byt pii devitistupriové syntéze az 92-99,8 %. Dnes pouzi-
vana syntéza kratSich peptidli v pevné fazi na rtiznych
nosi¢ich v kombinaci s jejich Cisténim vysokouc¢innou
kapalinovou chromatografii (HPLC) vyrobu ovSem zrych-
lila a zjednodusila.

Referat

Nicméné, synteticky oxytocin byl jiz ke konci 50. let
distribuovan nékolika evropskymi firmami. Slo o produkt
vyrabény v rozsifeném laboratornim métitku, Casto patrné
ziskavany ve spolupraci firem s vyzkumnymi laboratote-
mi: Oxytocin-Spofa (Praha), Syntocinon Sandoz (Basel) —
pozdéji Syntocinon Novartis, Oxytocin Ferring (Malmo,
Kiel) — pozdé&ji Oxytocin Ferring-Lé¢iva (Praha), na pocat-
ku 60. let i firmou Sanabo GmbH Wien®.

Jesté méng ptizniva byla tato situace pro vyrobu ana-
logli oxytocinu, a to i pfes to, ze n¢které z nich byly pokla-
dany za velmi nadéjné pro klinické uvziti. Jejich realnou
Sanci bylo ovSem tézké posoudit. Farmakologické testy na
izolovanych tkanich i na zvifatech in vivo jsou zpravidla
zavislé na extrinzickych (iontové sloZeni okolniho média
ve farmakologickém textu, pH, atd.) a intrinzickych fakto-
rech testovaciho systému (hormonalni stav pfislusné tkang,
atd.) a jejich ucinek v klinické praxi nelze spolehlivé od-
hadnout. Rozhodujici jsou proto pouze klinické testy. Uve-
deni nové 1écivé latky a jeji 1ékové formy je velmi dlouhy
a komplikovany proces. Uspét mohou jen spolec¢nosti pra-
cujici v systému ,,spravné vyrobni praxe™ (SVP).

Pred koncem 20. stoleti byly farmaceutické firmy
pracujici v systému SVP v Ceskoslovensku ojedinglé. Tim
lze také vysvétlit, ze se zde vyrabélo v gramovém mnoz-
stvi pouze jediné nové peptidové uterotonikum, Methy-
loxytocin Spofa, ackoliv prazské laboratofe, zvlasté na
Ustavu organické chemie a biochemie CSAV, patiily
v designu a syntéze peptidi ke svétové Spicce. Piitom Slo
o analog, ktery v gynekologické a porodnické praxi nedo-
sahl velkého rozsiteni. Farmakologické studie uz tehdy
dokladaly, ze chranéni hydroxylu methylovou skupinou na
aromatickém jadru tyrosinu v poloze 2 vede ke snizeni
uterotonické aktivity pfi zachovani jistého stupné afinity
k oxytocinovému receptoru, tedy k posunu od agonismu
k antagonismu'®!’. Obecné jsou starsi udaje o aktivitach
2-O-methyltyrosin-oxytocinu spiSe nejasné; presngjsi data
v oblasti agonisticky pisobiciho peptidu uvadéji 0,05-0,1 %
aktivity oxytocinu, nulovou (pouze antagonistickou) akti-
vitu vasopressorickou u krysy a 1,8 % u kohouta. Publiko-
vana data o klinickych vlastnostech (Spofa) nejsou v tomto
sméru piili§ piesvédéiva'®. Z klinického hlediska zajima-

¢ Podobna situace ptichazela v prvni poloving 20. stoleti u vétSiny, ne-li u v§ech, hormonalnich preparatd izolovanych béz-
nymi biochemickymi technikami ze zivociSnych tkani. Riziko, ze dojde k nebezpe¢nym nasledkiim, bylo znacné a spojeno
jako prvnimu (14letému) pacientovi s infaustni prognézou diabetu (typy I, II nebyly tehdy jesté identifikovany) byl
v kritické situaci v prosinci 1921 na jedné z klinik Toronto General Hospital intraven6zné aplikovan jest¢ nedokonale vy-
Cistény extrakt pankreatu ptipraveny F. Bantigem a C. Bestem. Osetiujici 1¢kat, Dr. W. Campbell, ho oznacil jako ,,a thick
brown muck®. Nicméné, a nastésti, hypoglykemicky uc¢inek byl neslychany a nepiedpokladany, zadna vazné&jsi nezadouci
reakce nenastala, a proto dal$i vyzkum inzulinu nebyl blokovan (viz Michael Bliss: ,,The Discovery of Insulin®, The Uni-
versity of Chicago Press, 1982, str. 112).

4 Pozoruhodné je, Ze oxytocin, vyrabény podle postupu z UOCHB v n.p. Lé¢iva — SPOFA, obsahujici stopy diethyletheru
po extrakci zbytkt chranicich skupin, se uzival v porodnictvi jesté v 70. letech minulého stoleti.

¢ Peptidlaboratorium der Firma Sanabo Wien XII. Udaje o produkei v této firmé chybi. Ve firmé byl ¢inny spolupracovnik
profesora Hanse Tuppyho, Hans Nesvadba, pivodné Organisch-chemischen Institut der Universitit Wien. Firmu pievzala
podle ustniho sdé€leni jednomu z autort tohoto textu firma Sandoz AG (V. P., sd€leni B. Berde, Sandoz AG, Basel, 1968).
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vy, 1 kdyz fyziologicky ne zcela podloZeny, je prokdzany
pokles laktacidozy u dlouhotrvajicich porodt. U poroda,
u nichz se délozni kontrakce zesilovaly oxytocinem, po-
kles laktacidozy pozorovan nebyl: autofi z Ustavu pro
matku a dit¢ v Praze-Podoli"® uvadgji hladinu laktatd pii
nahrad¢é oxytocinu methyloxytocinem zhruba 20nasobné
niz§i. Pfesto se tento 1¢k v zahrani¢i nerozsifil a mél vy-
znam spiSe lokalni.

Podstatné zajimavéjsi pro klinickou praxi byla analo-
ga vasopressinu (pfedevsim 8-lysin-vasopressinu) synteti-
zovanych v laboratorich UOCHB. Slo jednak o analoga
hormonogenového typu?®*' s prodlouzenym w&inkem,
z nichz [(Gly)s-Cys',Lys®]vasopressin byl pozdg&ji vyrabén
ve Svédsku jako Glypressin Ferring® (Terlipressin INN)
a v Némecké spolkové republice jako Haemopressin fir-
mami Curatis Pharma GmbH a Meduna Arzneimittel
GmbH. Jako velmi slibny se jevil analog vasopressinu
s vyraznym posunem ve farmakologickém spektru smérem
k antidiuretické aktivité 1-deamino-8-D-argininvasopressin
(Desmopressin INN, dDAVP)**?*. V prvnim ptipadé $lo
o peptidy s pouzitim v ptipadech, kde hrozil kardiovasku-
larni kolaps: traumaticky Sok ¢&i krvaceni z ezofagealnich
varixd. Literatura pfinasi fadu zprav o jejich terapeutickém
pouziti, v konkurenci s dals§imi kardiovaskuldrnimi léky
nebyly vSak na prvnim misté. Pokud jde o dDAVP, byl
hned po prvnich klinickych zkouskach rozpoznan jako
potencialni peptid pro substitucni terapii diabetes insipidus
(viz®). V mensim mnozstvi, kolem 30 g za rok, byl
dDAVP nejprve vyrabén v UOCHB, pozd&ji po vybudova-
ni novych peptidovych laboratoti v roce 1976 ve statnim
podniku Lé¢iva-SPOFA. Tehdejsi feditel UOCHB a pred-
seda akademie véd Frantisek Sorm se snazil o jeho rychlé
zavedeni do vyroby a tim i jeho rozsifeni v klinické praxi.
V Ceskoslovensku viak nebyl piili§ uspéiny, piedeviim
v disledku strnulé hospodaiské a legislativni politiky.

Potatky spoluprace UOCHB s firmou Ferring
Likemedel AB Malmo

K prvnimu kontaktu UOCHB se zéstupci firmy Fer-
ring Likemedel AB Malmé doslo na podzim roku 1967 na
sympoéziu ,,Pharmacology of Hormonal Polypeptides*

Referat

v Milanu prostfednictvim danského neurofyziologa Nielse
A. Thorna, profesora fyziologie na kodafiské univerzita".
Sympézium bylo zaméfeno na hormonalni polypeptidy
a proteiny®, z UOCHB se ho na pozvéani ucastnili
s prednaskami Josef Rudinger, Karel Jost a Vladimir Plis-
ka. (Jejich souhrnné sdéleni bylo publikovano v Advances
of Experimental Medicine and Biology™). Niels Thorn
seznamil V. P. s tehdej$im vedoucim I¢katské sekce firmy
Ferring AB, Janem Mulderem, ktery rovnéz patfil mezi
ucastniky sympozia. Utelem seznameni oviem nebyla
budouci spoluprace firmy s UOCHB (a tim méné& pozdg;jsi
produkce dDAVP jako 1é¢iva), nybrz jiz déle predtim pla-
novany spolecny projekt Thorna a V. P., tykajici se tehdy
jesté neobjasnéného transportu neurohypofyzarnich hor-
mont z nervovych zakonceni v neurohypofyze do periferni
cirkulace’®”’. V laboratofich firmy Ferring syntetizovali
kratce predtim Carlsson a Sjoholm" oxytocin a 8-lysin-
-vasopressin specificky tritiovany na tyrosinu v poloze 2
(cit.®*). Oproti nespecificky tritiovanym produktim se
predpokladala podstatné omezena izotopova vymeéna
s okolnimi molekulami vody; to se ostatné potvrdilo
v dlouhodobé studii stability tritiovaného vasopressinu™.
Tritiovany vasopressin mohl tedy byt s vyhodou pouzit
v uvedeném projektu a Jan Mulder dal nejen najevo svij
souhlas, ale zaruéil i svoji plnou podporu. Cast kodafiské-
ho projektu se tim presunula do Ferringovskych laboratofi
v Limhamnu u Malmg, na druhém biehu Oresundu, kde
bylo tehdy hlavni sidlo firmy. Vedle jiz jmenovaného Jana
Muldera se na projektu podileli pfedevsim vedouci che-
mickych laboratofi Lars Aake Ingemar Carlsson a jeho
asistent Jan-Ake Skoldbock, ktefi syntetizovali a &istili
oxytocin pro vyrobu lékovych forem, farmakolog Per Me-
lin, zabyvajici se neurohypofyzarnimi hormony (jeho jmé-
no je tzce spojeno s pozdejSimi uspéSnymi léky — Atosi-
ban, Carbetocin), dale ekonomicky feditel Ferringa Sam
Matarasso a predevsim zakladatel firmy Ferring, jeji prezi-
dent a v té dob¢ jest¢ hlavni akcionat Frederick Paulsen
a jeho manzelka Eva Paulsen. V diskusich s V. P. byl také
zminén nové syntetizovany analog dDAVP z laboratofe
Milana Zaorala na UOCHB a jeho pozoruhodné spektrum
aktivit se silnym posunem k aktivit¢ antidiuretické
a s témét uplnou absenci vazokonstrikéni aktivity. Pres
pomérn¢ nizkou prevalenci centralni formy diabetes insi-
pidus se dADAVP jevil jako naprosto preferencni prostredek

"Niels Anker Thorn (1924-2014), Institute of Medical Physiology C, Panum Institute, University of Copenhagen, Den-
mark.

¢ International Symposium on the Pharmacology of Hormonal Polypeptides, held in Milan, Italy, September 1416, 1967.
(Publikace: Proceedings of an International Symposium on the Pharmacology of Hormonal Polypeptides, held in Milan,
Italy, September 14—16, 1967. Editors: Nathan Back, Luciano Martini, Rodolfo Paoletti. Plenum Press, 1968).

" Lars Aake Ingemar Carlsson byl vedouci peptidovy chemik ve firemnich laboratofich firmy FERRING, Ingvar Gosta
Holger Sjoholm, pozdéji profesor na Uppsalské univerzité, pracoval v té dobé na Kralovském farmaceutickém institutu
(Kungliga Farmaceutiska Institutet) ve Stockholmu. K syntéze pouZzili v prvnim stupni jimi syntetizovany L-3 iodotyrosin-
-lysin-vasopressin, ve kterém v alkalickém prostiedi substituovali jod plynnym tritiem. Ziskali tak tritiovany peptid s tehdy
tictyhodnou specifickou radioaktivitou 2—3 Ci/mmol (7,4-10'°-1,1-10"" Bq/mmol) a vyhnuli se tehdy b&zn& pouzivané pri-
mé expozici zavéreéného produktu — tedy oxytocinu ¢i 8-lysin-vasopressinu — tritiem (Wilzbachova metoda), vedouci
k nespecifické vyméné riznych vodikovych atomti v molekulach obou peptidi tritiem.
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pro substitucni terapii; dosud pouzivany Pitressin riznych
vyrobctt vykazoval nepiijemné az nebezpecné vedlejsi
ucinky spojené s vasokonstrikéni aktivitou. Analog vzbu-
dil pochopitelny zajem zvlasté u Jana Muldera a u Frederi-
ka Paulsena. O tomto zajmu referoval V. P. po navratu
tediteli UOCHB Frantisku Sormovi. Zda se, Ze ten mezi-
tim ucinil dal$i pokus prosadit vyrobu dDAVP
v Ceskoslovensku; po jeho nezdaru pozadal Sorm o zpro-
stfedkovani kontaktu s Ferringem. Jan Mulder pfileté]l do
Prahy k pfedbéznému jednani o podminkach spolupréce,
1969 béhem nékolika hodin dohodnuto. Prvni dohoda byla
pisemné dokumentovana a podepsiana F. Sormem,
J. Mulderem a V. P. a pfedloZena pravnimu oddéleni Aka-
demie ke schvéleni'. Jeho platnost byla potvrzena jesté
v prib&hu odpoledne a Jan Mulder odletél do Svédska
s ptfedbéznou pisemnou dohodou, ktera piinesla firm¢ Fer-
ring neocekavany uspéch a zisk, chemikiim obou stran
prosp&iné kontakty a také finanéni vyhody pro UOCHB.

Nékolik poznamek k firmé FERING v dobé
pocatku spoluprace s UOCHB

Na pocatku 70. let, tedy v dob&é pocatku kontaktd
mezi obéma institucemi, byla firma Ferring AB spiSe men-
$im farmaceutickym podnikem, od roku 1954 v Malmé-
Limhamnu'. Je$té vroce, kdy zapocala spoluprice
s UOCHB, byl veskery provoz firmy soustfedén ve vile
blizko pobiezi Oresundu; k rozsifeni o daldi nemovitosti
v okoli a k rozsahlé ptistavbé doslo po tomto datu. V jejim
Cele stal jiz zminény zakladatel firmy Dr. med. Frederik
Paulsen  (1909-1997; ptvodné Friedrich, narozen
v Dagebiill, Nordfriesland, Schleswig-Holstein)31 (obr. 1).
Byla to po vSech strankidch vzdcnd a vysoce vzdélana
osobnost. Jeho zdjmy zahrnovaly nejen jeho pavodni vé-
decky obor — endokrinni farmakologii; stejné intenzivné se
zabyval historii a jazykem svého rodného kraje, Severo-
frizskych ostrovil (od jména ostrova Faroe a jeho obyvatel
ferringii je odvozeno jméno spolecnost Ferring), svétovy-
mi déjinami, literaturou a lingvistikou. Soucasny politicky
vyvoj a socialni otazky s nim spojené sledoval o¢ima libe-
ralné progresivniho pozorovatele. Samoziejmé mél jako
teditel firmy odpovédnost za jeji ekonomicky prospéch,
avSak védeckd stranka byla jeho pfednostnim zdjmem.

Referat

Z toho hlediska také pohlizel na spolupraci s ¢eskou stra-
nou, i kdyz se aktivné na jednanich s UOCHB nepodilel.

Prvnim lékafskym feditelem vyzkumu byl az do své
tragické smrti (30. dubna 1976) Holand’an Dr. med. Jan
Louis Mulder, ktery, jak jiz bylo zminéno, navazal ze
§védské strany spolupraci s UOCHB. Dik svym organizag-
nim schopnostem a kontaktim na evropskych klinikach
dosahl rychle povoleni ke klinickym zkouskam. To, ze
dDAVP byl véas a Siroce dostupny v l1ékaiské praxi byla
pfedevsim jeho zasluha. Jan Mulder podnikl rovnéz kon-
cem roku 1969 prvni kroky ke klinickym testim jednoho
z prvnich potentnich oxytocinovych antagonistli z labo-
ratoi UOCHB, 1-N-acetylcystein-2-O-methyltyrosin-
-oxytocinu®**®  ve Svédsku. Pozdg&jsi Gsp&ny rozvoj
v aplikaci tokolyticky pusobicich oxytocinovych analogii
(atosiban) nastal az po jeho smrti. Ve funkci feditele jej
vystiidal Hans Vilhardt (1940-2015) z Ustavu lékaiské
fyziologie na univerzit¢ v Kodani (pozdéjsi profesor tam-
té2). Po ném nasledoval Jan Ivan Thorell (¥1934), profe-
sor klinické chemie na univerzit¢ v Lundu; odesel pozdéji
do vedouci funkce ve vyzkumu Pharmacia Diagnostics AB
(Uppsala). Posledni z této fady, dosazeny jesté Frederikem
Paulsenem sen., byl Iain C. A. F. Robinson (¥*1949) z Na-
tional Institute for Medical Research, Mill Hill, London.

Vedouci pozice ve firemnim vyzkumu zaujimaly dvé
osobnosti, peptidovy chemik Lars Aake Ingemar Carlsson
a farmakolog Per Melin'. Prvni z nich byl zde jiz n&koli-
krat zminén jako vyznamny syntetik, ktery se o svou pu-
blicitu mezi evropskymi kolegy malo zajimal, publikoval
spiSe jako spoluautor; jeho doménou byly peclivé naro¢né
syntézy v laboratofi, nevyhybajici se ani operacim
s radioizotopovym znacenim peptidd. Uvazoval je
s ohledem na provozni produkci peptidovych lé¢ivych
latek v SirSim smyslu. Tyto vlastnosti ocetiovala fada mla-
dych peptidovych chemikt a v Malmé tak vznikla inova-
tivni skupina peptidovych syntetiki. Mezi jinymi byl pol-
sky chemik Jerzy Trojnar (*¥1943), ktery pozdé&ji Carlsso-
novu funkci ptevzal (v 1étech 2003-2008 byl pak ¢inny
v Ferring Research Institute Ltd., San Diego, CA™ jako
jeden z feditelt).

Per Melin stal na pocatku vyvoje farmakologického
testovani a vyzkumu ve firmé Ferring. Jeho publikaéni
aktivita je rozsahla, byl vitanym partnerem v Cetnych vy-
zkumnych a klinickych projektech. Ma velmi vyznamny
podil na zavedeni tokolytika atosibanu do klinické praxe

stupny (¢i snad neni na ptislusnych mistech zajem zvetejnit priibéh téchto jednani).

J'V roce 1956 byla oteviena pobo¢ka FERRING GmbH v Kielu, vedena bratrem Frederika, Dr. Otto Paulsenem. Byla od
pocatku zaméfena na produkei 1é¢iv a na jejich odbyt, zv1asté na némeckém trhu.

¥ Sdéleni na okraj (V. P.): po navratu Hanse Vilhardta na kodafiskou univerzitu uvazoval F. Paulsen sen. o pozvani Tomi-
slava Bartha (1938-2007) z UOCHB do této funkce. V té dob& (pocatkem 80. let) existovaly ale opravnéné pochyby, Ze by
kdokoliv z tehdejsi CSSR (a i z ostatnich zemi pod sovétskym vlivem) mohl takovou funkci prevzit. Doklada to nicméné

tehdejsi izké vztahy mezi spole¢nosti FERRING a UOCHB.

'V souasnosti nebylo autordm mozné jejich Zivotopisné tidaje zjistit. Lars Carlsson zemfel — snad koncem 90. let — na
nasledky diabetu, Per Melin odesel po roce 1999 do penze a presidlil do Velké Britanie.

™ Ustav zanikl v roce 2016.
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Obr. 1. Autoriim dostupné fotografie osob spojenych s projektem spoluprace UOCHB — Ferring Likemedel AB, Malmé

a s jeho pouzitim jako inhibitoru oxytocinového receptoru vyzkumu a vyvoje peptidi v Ustavu organické chemie
ve farmakologickych a fyziologickych studiich®** a biochemie CSAV. Vliv jeho zakladatele a feditele Fran-
tiska Sorma byl, pro jeho postoje a nazory na okupaci Ces-
koslovenska armadami zemi VarSavské smlouvy, potlaco-
van a postupné slabl. Pies trvajici védeckou kvalitu tstavu

Vyzkum neurohypofyzarnich peptidu

v Ceskoslovensku po roce 1968 a jeho pfisluinikii byly podminky vyzkumu v disledku
3 politicky motivovaného omezeni kontaktli se svétovou

Rok 1968 piedstavoval v Ceskoslovensku meznik vé&deckou komunitou, nedostatku importovanych chemika-

z mnoha historickych hledisek. Byl kriticky také z hlediska lif a pfedev§sim snahami o byrokratické fizeni vyzkumu
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velice ztizeny.

Laboratot Josefa Rudingera (1924—-1975) byla po jeho
odchodu v roce 1968 do Svycarska rozd&lena na dvé &asti.
Jednu z nich vedl Karel Blaha, jehoz védecka aktivita ve
spolupraci s Ivo Friem byla zaméfena spiSe na problémy
fyzikalné chemickych a spektralné chiroptickych vlastnosti
peptidi. Ve vyzkumu neurohypofyzarnich hormoni
a hlavné pak analogi oxytocinu pak pokracoval zejména
Karel Jost a Karel Poduska, spolu s Vladimirem Gutem.
Biochemické a biologické vlastnosti latek pak nadale stu-
doval Tomislav Barth. Ve Vyzkumném ustavu farmacie
a biochemie v Praze (VUFB) pak pokragoval ve vyzkumu
peptidit vedle Ivana Krej¢iho také zak Josefa Rudingera
Evzen Kasafirek (tragicky zahynul v kvétnu 2001 (cit.*®)").

Druhou skupinu peptidi vedl Milan Zaoral. Pfredmeé-
tem jeho zajmu byly zejména vasopressinova analoga,
pfedevsim jiz pfed rokem 1968 podrobné zkoumany vliv
modifikace  struktury = vasopressinu v poloze 8
(enantiomerni zdmeéna L/D argininového postranniho fetéz-
ce) v této pozici. Jak zminéno vyse, analogy 1-deamino-8-
-D-arginin-vasopressin (ADAVP, Desmopressin) a 1-tri-
glycyl-8-lysin-vasopressin (Terlipressin) byly pak prodany
v licenci firm¢ Ferring AB, ktera tak ziskala pravo vyrabét
tyto latky pro zapadoevropské staty a pro USA.

Produkce peptidovych 1é¢iv v Ceskoslovensku
v 70. a 80. letech

V Ceskoslovensku byly tradiéng peptidy vyrabény
laboratorné v nepfilis velkych (gramovych) mnozstvich
v narodnim podniku (dale také n.p.) Léciva v ramci skupi-
ny SPOFA (zkratka pro Spojené farmaceutické zavody).
Vedeni SPOFA a LéCiv sice spolupracovalo jiz od padesa-
tych let sUOCHB, peptidy vSak piedstavovaly
z vyrobniho a ekonomického hlediska jen nepatrny objem
a maly zisk. Tomu odpovidal i maly zdjem ceského farma-
ceutického primyslu o tento druh kvalifikované chemie.
Po prodeji licence firmé Ferring zdjem o peptidovou vyro-
bu v n.p. Léciva ponekud vzrostl a v disledku toho byly
laboratotfe peptidii v zavodé LéCiv v prazskych Komota-
nech postupné rozsiteny a rekonstruovany (nové oddéleni
peptida v Lécivech bylo vsak otevieno az v lednu 1976).
Analogy neurohypofyzarnich  hormond, které jiz
v relativné velkém objemu licenéné vyrabél Ferring, byly
v Lécivech v podstatné mensim objemu vyrabény pro soci-
alistické staty vychodni Evropy a Sovétského svazu. Zisk
z vyroby peptidi byl vSak v celkovém objemu vyroby
v n.p. Léiva stale velmi maly.

V poloprovoznim oddéleni UOCHB byly nékteré
peptidy, schvalené jako 1é¢ivé latky, syntetizovany pro n.p.
Léciva. Je nutno zminit, ze v sedmdesatych letech nebyl
jeste ani ve vyrobnich farmaceutickych provozech zaveden
systém SVP (viz vyse). Pfiméteng, avSak z hlediska SVP
stale nedostate¢n& vybaveny poloprovoz UOCHB, mohl

" http://www.csbmb.cz/bulletin/2002_2.pdf
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tak byt jeSt€¢ vyuzit ipro vyrobu lécivych piipravki.
Zejména Cisténi peptidl predstavovalo v n.p. Léciva velky
problém. Prvni Sarze 1é¢ivé latky desmopressinu byly pro-
to vyrabény v poloprovozu UOCHB a &idtény primo
v laboratoti Milana Zaorala. 20-30 g desmopressinu bylo
pak dodavano pro vyrobu lékové formy desmopressinu
pod nazvem Adiuretin SD (nosnich kapek) v mécho-
lupskych Lécivech.

Analog oxytocinu 2-O-methyltyrosin-oxytocin (methyl-
oxytocin) byl v oddéleni peptidi ve skupiné Karla Blahy
¢istén jen v malém mnozstvi (kolem 5 g) metodou proti-
proudého  vytfepavani, zavedenou vroce 1944
L. C. Craigem’’. Surovy methyloxytocin byl vyrdbén pii-
mo v Lécivech v Praze Komotanech postupem vyvinutym
v UOCHB. UOCHB tak pomahal pii vyrob& peptidii az
téméf do poloviny osmdesatych let minulého stoleti.

Wewr

Pozdéjsi vyvoj

Vztahy mezi vyzkumniky prazského okruhu a labora-
tofemi Ferring AB v Malmé byly od konce 60. do polovi-
ny 70. let velmi produktivni a vedly k vyvoji terapeuticky
zajimavych analogi neurohypofyzarnich peptidi. UOCHB
se po uzavieni zminéné dohody stal pro Svédskou firmu
a pro jeji vedeni soucésti védeckého zazemi, ke kterému se
vedle jiz tradi¢nich skandinavskych univerzitnich kontakti
(Uppsala, Lund), casto vlivem prazskych peptidovych
vyzkumnikd, ptipojovali védci-peptidaii z dalSich zemi.
Ze §védské strany prisly naproti tomu impulsy, které
v pozdgjsich Sedesatych letech iniciovaly zahajeni moder-
néjsiho pristupu k peptidové vyrobeé v Praze.

Vté dobé oviem autokratickd politika v Cesko-
slovensku védeckému rozvoji — pokud nevedl ke kratkodo-
bym ekonomickym piinostiim — nepiala a styk mezi védec-
kymi pracovniky ze zapadnich zemi a z evropskych zemi
pod sovétskym vlivem administrativnimi a finan¢nimi
opatfenimi ztézovala, ¢i spiSe znemoznovala. Po roce 1969
vedeni UOCHB ztracelo moZnosti volné spoluprice se
zapadnim zahrani¢im; osobni styky s kolegy z Ferringov-
skych laboratofi byly koncem sedmého desetileti velmi
omezené. Za takovych okolnosti se vyzkumné a i vyrobni
aktivity firmy Ferring postupné soustiedily na spolupraci
s dalsimi evropskymi a zadmotskymi laboratofemi.

V této situaci vznikla z iniciativy Frederika Paulsena
v lednu 1981 mensi mezinarodni skupina externich védec-
kych pracovnikii s nazvem ,,Ferring Colloquium® se zdmé-
rem sledovat vyvoj v oboru peptidovych farmaceutik a tak
podporovat rozvijejici se vyzkumnou komunitu v Malmé®.
Spole¢né publikace autorti z této skupiny a vyzkumnikt
z Ferringa byly az do ukonceni jeji ¢innosti v fijnu 1986
obvyklé. Na jeji navrh sponzorovala firma Ferring (a poz-
déji PolyPeptide Group) pro Evropskou peptidovou spo-
le¢nost (The European Peptide Society) ,,Josef Rudinger
Memorial Award®, cenu udilenou za vyznamné prispévky
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k chemii peptidd, spojenou s plenarni prednaskou na pravi-
delnych Evropskych peptidovych sympoziich (v dvouroc-
nich cyklech)’. V roce 1983 organizovali ¢lenové kolokvia
ve Stockholmu mezindrodni sympozium na téma
,biogenetika neurohormondlnich peptidi®, vroce 1985
pak publikované v Academic Press?. S fadou piislusnika
tohoto seskupeni pak Ferring navazal uzsi a obcas i for-
malni kontakty: Ulf Ragnarsson (Biomedical Center, Uni-
versity of Uppsala) byl v letech 1980-1987 konzultantem
firmy, Clenové jeho laboratofe (Lars-Eric Larsson, Bengt
Sandberg) spolupracovali v projektech tykajicich se neuro-
hypofyzarnich hormont; spoluprace s Michaelem Szelke
vedla k zaloZzeni vyzkumné odbocky Ferringa v Anglii.
Uzké védecké kontakty existovaly s Gstavy dalSich ¢leni
kolokvia, znichz dva znich ptevzali docasné vedouci
postaveni laboratoii Ferring v Malmé (Hans Vilhardt, Iain
C. A. F. Robinson). Skupina ukoncila svou ¢innost, pfes
nesouhlas Frederika Paulsena sen., pro neshody
s nastupujicim novym vedenim Ferringu. V roce 1988
pfevzal vedeni rodinného podniku nejmladsi syn Frederika
star§iho Frederik Dag Arfst Paulsen (¥1950).

Pod jeho vedenim doslo k zékladnim zménam ve
struktufe firmy, které se velmi podstatné tykaly i spolupra-
ce s Ceskou stranou. V ramci ,,joint venture™ Ferringa se
skupinou Léciva Praha vznikla v l1étech 1990-1992 nejpr-
ve spolecnost Prague Polypeptide Institute spol. s.r.o.
a pozd¢ji Ferring-Léciva a.s., kam postupné presla cast
zaméstnanci spoleCnosti LéCiva st.p. Praha, rozsifena
o dalsi peptidové chemiky. Vyrobni prostory pro produkeci
zéakladnich peptidi pro farmaceutické preparaty zistaly
nejprve v laboratofich Léciv v Praze — Komotanech, poz-
deji se spolecnost jiz pod nazvem Polypeptide Laborato-
ries Praha pfest¢hovala do laboratofi v Hostivari, kde fir-
robu a vyuziti radioizotopti.

Pro produkci 1ékovych forem byl po roce 1997 urcen
nové vybudovany farmaceuticky podnik spole¢nosti
,Ferring Lé¢iva“ v Jesenici u Prahy.

Podle firemni informace (https://www.ferring.cz/)

Referat

byla pak Ceskad pobocka v roce 2008 rozdélena na dve sa-

mostatné jednotky:

— vyrobni zavod Ferring-LécCiva a.s. vyroba lékovych
forem peptida a dalSich, pro spole¢nost Ferring Group
zajimavych 1é¢iv,

— marketingovou organizaci Ferring Pharmaceuticals
CZs.r.o.

Vice nez padesatileté vztahy mezi peptidovymi vy-
zkumniky v Praze a v pivodné malé svédské firmé Ferring
AB, ktera se béhem casu — a jisté i zasluhou ¢eskych part-
nerl — vyvinula ve vyznamnou svétovou farmaceutickou
firmu, pokracovaly tak za novych historickych podminek
jiz na zcela jiné osobni a institucionalni Grovni.
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V. Pliska®, A. Patizek®, and M. Flegel
(“ Department of Biology, Eidgendssische Technische
Hochschule (ETH), Ziirich, Switzerland, ® Department of Ob-
stetrics and Genecology, 1st Faculty of Medicine of Charles
University and General University Hospital in Prague, Pra-
gue, Czech Republic, “ Department of Chemistry of Natural
Substances, University of Chemistry and Technology, Prague,
Czech Republic): Neurohypophyseal Peptides from Prague
and Swedish Laboratories Used as Medications: Desmo-
pressin, Terlipressin, Carbetocin. Part 1: History of Re-
search and Beginnings of Industrial Production

From the fifties to the seventies of the last century, the
neurohypophyseal peptides oxytocin and vasopressin con-
stituted one of the main research areas at the Institute of
Organic Chemistry and Biochemistry in Prague (IOCB).
A significant contribution to this area is associated with
the names of FrantiSek Sorm, director of the said institute,
and Josef Rudinger, head of the institute’s peptide labora-
tory. At that time, newly developed research tools enabled
to synthesize structural analogues of these hormones in
numerous laboratories worldwide and hence to investigate
the structure-activity relationships within this peptide
group. Contributions of single peptide-chain positions to
the respective biological activities were identified which
opened a possibility to rationalize a design of peptides
with a combination of changes in several positions. Sever-
al clinically interesting peptides were synthesized in the
late 1960s at the IOCB and employed as therapeutics:
[(Gly)s-Cys',Lys*]-vasopressin  (Glypressin Ferring®,
Terlipressin INN), 1-deamino-8-p-arginine vasopressin
(Desmopressin INN, dDAVP), and later the uterotonics
carbetocin (INN), widely used in obstetrics to prevent post-
partum haemorrhage. Since the industrial production of pep-
tide therapeutics was scarcely possible under the conditions
of socialist economy in Czechoslovakia as well as in other
countries under the Soviet influence, F. Sorm agreed to use
the already established scientific contacts of IOCB with the
Swedish pharmaceutical company Ferring AB and to transfer
the production licences to Sweden. The license agreements
were signed in 1969 and led to a quick spread of dDAVP in
the substitution therapy of the central form of diabetes insipi-
dus and, moreover, contributed to a fast upsurge of the Fer-
ring company. Somewhat later, Glypressin was produced as
a therapeutic with a prolonged action in cases of cardiovascu-
lar collapse. Contacts between Prague peptide chemists and
the Ferring company lasted on a rather informal base until
the end of the 1980s. After the fall of the totalitarian regime
in Czechoslovakia in 1990, Ferring started a joint-venture
collaboration with the newly organized Czech company
Léciva st.p. Praha in a newly established group Prague Poly-
peptide Institute spol. s. r.o. (later Ferring-Léciva A.S.).
A substantial part of the peptide-production capacities was
then transferred to new buildings in Prague.

Keywords: neurohypophyseal hormones, oxytocin, vaso-
pressin, deamino-Dp-arginine vasopressin, DDAVP, Gly-
pressin, Terlipressin, Ferring company, peptide drugs

e Pliska V., Pafizek A., Flegel M.: Chem. Listy /16,
20-27 (2022).
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1. Uvod

Aerosoly jsou v klinické praxi soucasti 1écby Siroké
Skaly onemocnéni. Mohou byt podavany na ki i sliznice,
dominantné pak inhala¢né k 1écbé respiranich onemocné-
ni (infekce DCD, CHOPN, tuberkuléza, nadorova one-
mocnéni, cysticka fibroza, atd.), ale i k docileni systémo-
vého efektu (napf. u DM II, genové terapii, atd.)"*. Aplika-
ce inhala¢nich aerosoli predstavuje neinvazivni zplsob
podani nesouci fadu vyhod: omezeni , first-pass efektu®,
degradace 1é¢iva v travicim traktu, bohaté krevni zasobeni
plicni tkang a jeji velka absorpéni plocha®. Inhalaéni léky
ve farmaceutické terminologii délime podle skupenstvi
aplikovanych ¢astic na tzv. tekuté inhala¢ni pfipravky
(pary, tekutiny pro rozpraSovani, davkované tlakové pii-
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pravky) a inhala¢ni prasky. Prasky pro inhalaci jsou do
plic dopravovany pomoci praskovych inhalatord (DPI),
které jsou spolu s kapalnymi davkovanymi inhalatory
(MDI) pro své vyhody (stabilita, pfesnost davkovani, malé
rozméry) nejpouzivangjsimi typy'. Cilem pitispévku je
poskytnout zakladni piehled o modernim trendu v oblasti
inhala¢nich aerosolt, ktery ptedstavuji velké porézni ¢ésti-
ce. Problematika je diskutovana jak z pohledu vlastnosti,
které musi tyto formulace splilovat, tak i metod farmaceu-
tické technologie pouzivanych pro piipravu vhodnych
mikrocastic s uvedenim konkrétnich piikladi z oblasti
vyzkumu i klinického pouziti.

2. Plicni depozice suchych ¢astic po inhalaénim
podani

Plice jsou siln¢ prokrveny organ o absorpéni plose asi
100 m?. Tenk4 bun&&na bariéra umoznuje témsf okamzity
prostup i velkych molekul 1é¢iv. Vyhodou je i nizka enzy-
matickd aktivita epitelu. Podani farmaka plicni cestou
predstavuje neinvazivni zpusob aplikace v pfipadech, kdy
je nevhodna injekéni ¢i peroralni cesta. Prili§ velké ¢i malé
Castice nemohou dosahnout terapeutického Gc¢inku v distal-
nich oblastech plic. Malé ¢astice jsou vydechovany nebo
eliminovany bunkami imunitniho systému. Velké castice
ulpivaji v hornich cestach dychacich nebo jiz v dutiné ust-
ni. Velikost ¢astic farmaceutickych aerosolil se proto musi
pohybovat v tzv. respirabilnim rozmezi (1-3 pm) (cit.z).
Nevyhodou téchto ¢astic je rychld eliminace pfirozenymi
mechanismy (imunitni systém, mukociliarni transport). To
vede k nutnosti ¢astého davkovani. Modernim formulac-
nim trendem pro piipravu ¢astic pro hlubokou plicni depo-
zici jsou tzv. velké porézni Castice (LPP) o fyzickém pri-
méru > 5 um a hustot& < 0,4 g cm™ (cit."). Pouzitim t&chto
formulaci lze docilit prodlouzeného uvoliiovani lé&iva’.
Tyto Castice musi spliiovat fadu parametrd zasadnich pro
jejich ocekavanou depozici v dychacim traktu. Moderni
farmaceutické technologie umoziiuji jejich piipravu rlizny-
mi technikami, jejichz pfiklady jsou uvedeny v dalsich
kapitolach'”.

Krom¢& parametrd samotnych &astic (tvar, velikost,
hustota, slozeni), resp. vlastnosti vysledného aerosolu
(fyzika aerosolll) ovliviiuje depozici také anatomie dycha-
cich cest a zplisob dychéni. Pfi inhalaci plisobi na Castice
nekolik fyzikalnich principt ovliviiujicich jejich vysledné
chovéani v dychacich cestach. Dillezitym faktorem je také
dispergace Castic pred samotnou aplikaci. Pro popis depo-
zice suchych ¢astic v plicich bylo definovano nékolik me-
chanismt, u kterych hraji podstatnou roli pravé jejich aero-
dynamické vlastnosti. Jde o principy: zachyceni — Castice
v blizkosti stény na ni ulpi; setrvaény mechanismus — pro-
jevuje se prevazné v hornich cestach dychacich, kdy tézsi
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Castice nejsou schopny pokracovat ve sméru proudéni
vzduchu dal do plic; sedimentace — uplatiluje se pii niz§ich
rychlostech v bronchiolech a jejich vétvenich, podle miry
proudéni dochazi k usazovani leh¢ich ¢astic; difuze — po-
pisovana v celych plicich vlivem a mirou turbulentniho
proudéni; elektrostaticka precipitace — pokud se latka ne-
souci naboj ptiblizi ke sténg, je vytvoreno zrcadlové napéti
a Gastice tak ke sténé piilne®. Heyder a spol. na zakladg
in vivo studie definovali tfi cesty transportu a mechanismy
usazovani  Castic na  povrchu dychacich  cest.
U termodynamické cesty (usazovani difuznimi mechanis-
my) hraje roli pouze primér ¢astice, ne jeji hustota. Pre-
chodova cesta/mechanismus depozice je ovlivnén hlavné
délkou a hloubkou nadechu. Uplatiiuje se difuze, setrvac-
nost a gravitace. Tteti aerodynamicky mechanismus je dle
velikosti deponovanych Castic délen na dalsi tii stupné.
Vliv na kone¢nou depozici ma pritok vzduchu, doba nade-
chu, hustota a velikost ¢astic. Depozice je povazovéana za
ucinnou, pokud je v zamysleném misté pfitomna polovina
aerosolu z celkového mnozstvi aerosolu deponovaného
v plicich®”.

3. Hodnoceni vlastnosti ¢astic pro plicni aplikaci

Vlastnosti ¢astic suchych praskd pro inhala¢ni podani
(velikost, tvar, povrch, porovitost, hustota, aerodynamicky
pramér, povrchovy naboj, dispergovatelnost resp. aerosoli-
zovatelnost) ovliviiuji v§echny aspekty souvisejici s jejich
dorucenim do dychacich cest. U finalnich ptipravkd se
navic testuje stejnomérnost podané davky a davka jem-
nych &astic (aerodynamické stanoveni jemnych &astic)'”.

3.1. Tokové vlastnosti, hustota, pérovitost

Jsou nejcastéji hodnoceny na zakladé méfeni sypné
a setfesné hustoty, ze kterych je odvozen Hausnertv po-
mér. Sypna hustota je definovana jako hustota volné nasy-
paného prasku do kalibrovaného odmérného valce. Settes-
na hustota podava informace o tokovych vlastnostech pras-
ki a neptimo o silach ptsobicich mezi ¢asticemi a jejich
pérovitosti. Porovitost ¢astic ma vliv na celkovou hustotu
materialu, ovliviluje aerosolizovatelnost, rychlost uvolio-
vani lé¢iva nebo naptiklad rozpousténi 1é¢ivé latky.
K méfeni pérovitosti materialtl s trojrozmérné distribuovany-
mi pdry je vyuzivano Brunauer-Emmett-Tellerovy metody,
spocivajici v absorbci plynu na pevny povrch materialu.
Zjisténim objemu plynu je pak mozno odvodit pdrovitost.
Porovitost mize byt téz odvozena ze zdanlivé (setfesné) a
pravé (pyknometrické) hustoty materidlu. AvSak v tomto
piipad¢ nejde urcit oddélen¢ pro samotnou ¢astici, ale jako
komplexni vlastnost praskového materialu, kde je brana
v ivahu i mezerovitost prasku (void fraction)' ',

3.2. Fyzick4 velikost a morfologie
Morfologie castic vyrazné ovliviiuje jejich chovani

v dychacich cestach. Nejcastéji je hodnocena mikroskopic-
kymi metodami. Optickou analyzou lze hodnotit plochu
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Castic, ekvivalentni primeér, obvod c&astice, délku, sitku,
kruhovitost, tvarovy faktor, hrubost, velikostni distribuci
afadu dalSich parametri. Pro detailni zobrazeni struktury
povrchu se vyuziva elektronova mikroskopie. Velikost
Castic je mozné stanovit také pomoci rozptylu svétla —
laserové difrakce. Jedna se o optickou metodu vyuzivajici
rozptyl laserového paprsku v kapalném nebo plynném

prostiedi po dopadu na vzorek'*™"*.

3.3. Aerodynamicky pramér

U praskt uréenych k plicnimu podani je pro Gspésnou
depozici v dolnich partiich plic kliovy tzv. aerodynamic-
ky ekvivalentni primér vyjadieny rovnici (/) (pramér
sférické &astice o hustoté 1 g cm >, ktera ma v gravitadnim
poli stejnou sedimentacni rychlost jako sledovana ¢astice)
(cit. >0

P
d, =d
¢ £ pref”Xr

kde d, je aerodynamicky ekvivalentni primér, dy., geome-
tricky pramér Castice (obvykle zméteny pomoci laserové
difrakce, kdy jde o primér referencni kulovité ¢astice roz-
ptylujici svétlo stejné, jako Castice méfend; nebo ziskany
analyzou velikosti ¢astic pomoci Andersenova kaskadové-
ho impaktoru), X; tvarovy faktor (hodnota 1 znamend kou-
li), p zdanliva hustota (u téchto formulaci Casto hustota
setfesna), precreferenéni hustota 1 g cm > (cit.>'*).

Pro sférické castice je aerodynamicky ekvivalentni
priamér rovny geometrickému priméru dye, (v tomto piipa-
d¢é mozno oznacit jako fyzicky primér ¢astice) nasobené-
mu druhou odmocninou hustoty ¢astice:

d, = (VP dyeo 2)

V podstaté to znamena, ze aerodynamicky prameér d,
velké porézni Castice (nizka hustota) mize byt mensi nez
malé &astice o vysoké hustots®.

Stfedni aerodynamicky primér (MMAD) inhalova-
telnych castic je 1ékopisné uréovan pomoci tzv. Anderse-
nova kaskadového impaktoru. Zatizenim proudi plyn, kte-
ry unasi Castice, ty se pak dle svych parametrii usazuji na
odpovidajici trovni sit. Pouzitim Andersonova impaktoru
lze také ziskat parametry celkového vydeje 1é¢iva (mass
output) z aplikatoru, parametr ,,impactor mass“ (mg resp.
%) udavajici hmotnost Castic o velikosti mens$i nez 10 um
usazenych v impaktoru. Klinicky nejvyznamnéjsi parametr
je udaj o frakci jemnych castic tzv. ,.fine particle fracti-
on“ (FPF) uvadény v procentualnim zastoupeni respirabil-
nich ¢astic (fine particles). Jedna se o frakci emitovanych
Castic, které jsou mensi nez Castice o velikosti kolem
3,5 um, coz je povazovano za horni hranici dychatelnych
&astic'™'>!7. Z hodnot zdanlivé (setfesné) hustoty lze vyu-
zitim rovnice (/) vypocitat aerodynamicky pramér. Pro
sférické castice je vzorec zjednodusen dle Edwardse
(rovnice (2)). Dle dosavadnich poznatki ma nejvétsi
mnozstvi Castic, které dosdhnou alveolarni oblasti plic,
velikost okolo 3 pm. Na zaklad¢ rovnice (/) se prumeér

)



Chem. Listy 716, 28-34 (2022)

porézni Castice d,, [pm], kterd docili maximalni hluboké
plicni depozice pro svoji nizkou hustotu p < 1 stanovi dle
vztahu’:

()

kde d, je pramér Castice, p, hustota ¢astic (mensi nez 1).
Pro neporézni ¢astice muze byt pouzit vzorec teoretic-
kého aerodynamického praméru MMADL:

MMADt = P Ayeo
P

kde d,, je geometricky primér Castice, p, hustota ¢éstice,
p1 referencni hustota o hodnoté 1 g em > (cit.'®).

Aerodynamické vlastnosti se daji zméfit i pomoci tzv.
APS. Principem této metody je méfeni doby priletu ¢asti-
ce mezi dvéma lasery. Velké Castice maji vetsi setrvacnost,
veétsi Stokesovo ¢islo. Porovnanim s castici o znamych
parametrech ve znamém konstantnim prutoku vzduchu Ize
dle Stokesova ¢&isla zjistit acrodynamickou velikost®:

“)

pd*U
18ud,

Stk =

()

kde d, (um) je aerodynamicky pramér &astice, U (ms ')
rychlost proudéni vzduchu, x (Pa.s), viskozita vzduchu
a dy (cm) pramér segmentu®.

3.4. Depozice ¢astic v modelu plic

V prubéhu minulého stoleti byly plice popsany vice-
krat, av§ak k zhotoveni realistického modelu plic doslo az
s prichodem technologii jako CT a MRI. V Ceské republi-
ce byl na zakladé kombinace Schmidtova modelu a CT
plic dobrovolnikti za spoluprace s Fakultni nemocnici
u svaté Anny a VUT Brno vytvofen realisticky model
s nosni i Gstni dutinou uréeny k méfeni regionalni depozice
aerosoli. Nedokonalosti tohoto modelu je, Ze podava in-
formace jen do sedmé generace vétveni, neobsahuje plicni
surfaktant, je pomérné obtizna simulace plicniho prostiedi
0 100% vlhkosti, atd. Kombinaci s pocitacovou simulaci
vSak model dava hodnotna data o proudéni a chovani ¢as-
tic v dychaci soustavé. Model samotny (obr. 1) je slozen
z 21 od sebe oddélitelnych segment. Nejuzsi vétve
(bronchioly) maji vnitini primér 3 mm. Terminalni bron-
chy ¢itaji deset svodovych vystupt. Kazdy plicni lalok je
zastoupen parem piislusnych svodi. Zminény model byl
pouzit v nékolika méfenich. Farkas a spol. ve studii porov-
navali pocitatové simulace lokalni depozi¢ni frakce ¢éstic
s experimentem na modelu plic za rozdilnych dechovych
cyklﬁ6’ 1921
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4. Metody pripravy suchych ¢astic pro plicni
aplikaci

S modernim trendem piipravy vétSich Castic s vyso-
kou pdrovitosti se kromé zdokonalovani klasickych metod
ptipravy mikrocasticovych systémi do vyzkumu dostavaji
i nékteré technologie nové?.

4.1. Krystalizaéni techniky

Velikost a tvar krystalli hraji vyznamnou roli pfi for-
mulaci prasku pro plicni podani a jeho chovéani v dycha-
cich cestach. Malé krystaly mivaji obvykle nevhodné toko-
vé vlastnosti omezujici jejich plnéni do aplikatoru a des-
agregaci pti aplikaci. Tvar krystald ovliviluje moznosti
mikronizace, sypnou a setfesnou hustotu a také depozici
v plicich. K pozadované krystalizaci je nutné nastaveni
a kontrola ftady procesnich parametrit (rozpoustédlo/
srazedlo, obsah vody v ném; teplota; tlak; doba, za kterou
se dosahne ptesyceného roztoku; intenzita michani; pH

Obr. 1. Umélé plice — segmentirni model plic (konstrukce VUT
Brno 2019)*': 1- segment s dutinou tstni, 2 — pradusnice, 3 —
bifurkace, 3 — leva praduska, 5 — mezi¢lanek k vétveni lalokd, 6 —
vétveni do pravého dolniho laloku (14, 15 — vétve predstavujici
dolni levy lalok), 7 — vétveni do levého horniho laloku (13, 16 —
horni levy lalok), 8 — prava pruduska, 10 — vétveni k pravému
dolnimu a pravému stiednimu laloku, 12 — vétveni do pravého
dolniho laloku (22, 18 — pravy dolni lalok), 11 — vétveni do pra-
vého stfedniho laloku (17, 20 — pravy stfedni lalok), 9 — vétveni
do pravého horniho laloku (19, 21 — pravy horni lalok)
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sem pro detailni nastaveni procesnich podminek a jejich
znalosti. Vede k produkci ¢astic o pozadované velikosti
s dobrou reprodukovatelnosti procesu. Je nutno znat kiiv-
ky rozpustnosti, §itku metastabilni oblasti, polymorfni
chovani dané latky, pouzit a volit vhodna rozpoustédla ¢i
aditiva. Nejcastéji vyuzivanym principem je pfidani krys-
talti do mate&ného roztoku (tzv. o&kovani)™. Obecné je pii
tvorbé inhaland klasicka krystalizaéni metoda ve farma-
ceutické praxi vyuzivana jako pocatecni krok pro ziskani
krystalické ucinné latky. Ta je vétSinou dale upravovana
jinymi pfevazné mikronizacnimi metodami. Pfi pokusech
o zménu tvaru ¢astic laktosy pro vyhodnéjsi plicni depozi-
ci bylo zjisténo, ze jehlicovité Castice mély pii dalSim
zpracovani vhodn&j§i vlastnosti nez kvadrové'®. Pfi zmen-
Sovani velikosti ¢astice je nutno brat v potaz moznou fyzi-
kalné-chemickou zménu produktu (povrchova energie,
velikost distribuce ¢astic, povrch, hustota, vznik el. naboje,
zvyseni hygroskopicity, vyskyt amorfnich struktur atd.)>.

Sonokrystalizace umoziuje piipravu produktu
o pozadovanych  vlastnostech pro plicni aplika-
¢i***® Vlivem tzv. kavitaéniho efektu jsou ultrazvukem
o frekvenci 20-100 Hz tvofeny v mate¢ném roztoku mi-
krobubliny. Ty jsou mistem, kde vznikaji matecnd jadra,
coz umozni uniformni rist ¢astic. Ultrazvukem generova-
né teplota a tlakovy gradient maji vliv na vyslednou mor-
fologii a snizuji agregaci vznikajicich &astic*>. Sonokrysta-
lizaci lze formulovat napf. antiastmatikum salbutamol.
Muhammad a spol. pfipravili z roztoku salbutamol-fosfatu
suchy krystalicky prasek s krystaly délky 0,5-3,0 um
o sitce 0,01-0,30 pum. Byl pouzit ultrazvuk o frekvenci
24 Hz a isopropanol jako antisolvent. Za pouziti sprejové
susarny byly zformované astice vysuseny”*?’. Ptikladem
lécivého pripravku pouzivaného k 1écbé astmatu a CHOPN
je pomoci sonokrystalizace vyrdbény Seretide® (Glaxo-
SmithKline, Irsko) s obsahem bronchodilatans salmeterol-
xinafoatu®.

Ptiprava ¢astic pomoci superkritické fluidni technolo-
gie je jednou z novéjsich krystaliza¢nich metod v pfipravé
mikro- 1 nanocasticovych systému. Technologie vyuziva
vlastnosti tzv. superkritickych kapalin (nejcastéji oxid
uhli¢ity nebo ethanol), které maji vlastnosti na hranici
mezi plynem a kapalinou. Jde o latky vysoce stlacitelné
s hustotou kapaliny a vysokou rozpoustéci kapacitou
i selektivitou®*’. Tuto metodu lze vyuzit dvéma smdry.
V prvnim ptipad¢ je superkriticka kapalina vyuzita jako
rozpoustédlo. Latka rozpusténa v superkritické kapaliné po
dekompresi precipituje a je ziskan vysledny produkt. Za-
stupci této metody jsou REES a PGSS. REES je schopna
produkovat Castice s relativné tizkou velikostni distribuci.
PGSS se pouziva nejcastéji u polymernich materiali, kde
je vyuzito jejich plastifikace diky rozpustnosti v SC-CO,.
Druhy zpusob vyuziti SC je jeji pouziti jako antisolventu
(snizuje rozpustnost ucinné latky v primarnim rozpousté-
dle). SC jako antisolvent probublava roztokem 1é¢iva
a diky nerozpustnosti u¢inné latky v ném se tvoii Castice.
Produkované castice jsou obvykle nesférické a vykazuji
nizkou sypnou hustotu. Velky vliv na vysledny produkt
ma geometrie trysky. SEDS je modifikaci PGSS metody,
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kde je pouzita multikomponentni tryska. Dal§i novéjsi
technikou je tzv. ASES, kdy je roztok u¢inné latky rozpra-
Sovan do prostiedi superkritické kapaliny. SFEE se vyuzi-
va k extrakei vnitini faze emulze olej ve vodé (o/v). Vy-
sledné ¢astice vykazuji termodynamicky stabilni vlastnosti
a jsou uniformni{**>?. Kanlara a spol. s vyuzitim SC for-
mulovali porézni chitosanové Castice s inkorporovanymi
nanocasticemi nesouci GLP-1 a si-RNA pro 1é¢bu diabetu.
V prvnim kroku byly pfipraveny nanocastice si-RNA
o velikosti 100—150 nm enkapsulované do chitosanu meto-
dou iontové gelace. Nésledné z takto pfipravenych nano-
castic vznikly pomoci CO, jako antisolventu nano-mikro
porézni ¢astice. Jejich nosi¢ byl tvofen PGLA a GLP-1 byl
pouzit jako u¢inna latka. Stfedni velikost vyslednych ¢as-
tic dosahovala 4,7 um. Inhala¢ni podani laboratornim my-
§im prokazalo prodlouzeny uc¢inek snizeni glykemie, zpi-
sobeny synergickym vlivem GLP-1 a si-RNA (cit.>* ).

4.2. Mikronizace a mleti

Pro produkei ¢astic s respirabilni velikosti se vyuziva-
ji dva typy mlyni — kulové a fluidni. Princip nejcastéji
pouzivaného tryskového mlynu (fluidni mleti) spociva ve
vzajemné kolizi Castic unaSenych hnacich médiem pfii
vysoké rychlosti. Vzniklé c¢éstice jsou turbulenci plyni
odvadény z pracovni komory, vétsi setrvavaji k dalsi mi-
kronizaci*’. Touto metodou mohou byt produkovéany ¢asti-
ce o velikosti 1-20 pm. Dilezita je velikost (75—-1000 um)
a fyzikalni vlastnosti vstupniho materialu (kiehkost, plasti-
cita atd.)’**¥. Mleti v kulovém mlynu je centrifugalni
nebo planetarni pohyb mlecich kouli, které svym pohybem
drti material v prostoru mezi nimi*’. Nevyhodou mlecich
procestt je nedostatecna kontrola velikosti, morfologie
a povrchovych vlastnosti ¢astic a vznik elektrostatického
naboje, ktery snizuje aerosolizovatelnost vzniklého prasku.
Mikronizaci samotnou nelze docilit vzniku ¢astic slozitéj-
Sich struktur (napf. porézni, duté Castice, nanocasticové
struktury, &astice s modifikovanym povrchem)***’. Gan-
derton a spol. pouzitim tryskového mlynu mikronizovali
inzulinovy prasek na inhalovatelnou velikost okolo 2,4 um
(cit.**). Zhang a spol. tryskovym mletim piipravili sedmi-
fragmentovy usek CSP, ktery ma potencial pro 1é¢bu idio-
patické cystické fibrozy. Vysledné Castice o aerodynamic-
kém praméru 1,58 £ 0,1 um a FPF 93,3 £ 3,3 % byly inha-
la¢n& podany laboratornim mysim. Uginek depozice byl
potvrzen statisticky vyznamnym snizenim kolagenni tkané
v postizenych plicich®.

4.3. Sprejové suseni

Predstavuje jednoduchou a ekonomicky piijatelnou
cestu pripravy castic pro plicni podani. Principem je roz-
praseni kapalné disperze ucinnych a pomocnych latek pres
trysku a nasledné vysuSeni leticich kapek odpafenim roz-
poustédla®*®*°. V prvnim kroku dochazi k atomizaci
vstupni disperze pies trysku. Tento krok ma vyrazny vliv
na parametry vysledného produktu. Zalezi na rychlosti
proudiciho plynu, typu pouzitého atomizéru, koncentraci
a viskozit¢ disperze a rychlosti postupu disperze smérem
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k atomizéru®. V dal§im kroku dochézi v temperované
pracovni komote k odpateni rozpoustédla z kapek vznik-
lych atomizaci. Nejprve se odpatuje rozpoustédlo z po-
vrchu, tim se zvySuje koncentrace pevné slozky na po-
vrchu. Formuje se ¢astice s kapalnym jadrem. Nasledné se
smérem dovnitf celd Castice prohiiva, ¢imz je dosuSeno
zbylé mnozstvi rozpoustédla. Cely proces se odehrava za
letu kapek susici komorou’. Vzniklé &astice putuji pres
separacni zafizeni (cyklona, filtr, elektrostaticka separace)
do sbérné nadoby™ . Sprejové suseni se asto kombinuje
s jinymi metodami, napiiklad enkapsulaci. Vanbever
a spol. pripravili sprejovym susenim $kalu suchych poréz-
nich praskovych formulaci z B-laktosy a albuminu s obsa-
hem 1é¢iv (albuterol, inzulin, B-estradiol) s geometrickym
primérem 3—15 pum a setfesnou hustotou 0,04-0,60 g cm .
Primérna hodnota aerodynamického priméru byla urcena
v rozmezi 1-3 pm. Respirabilni frakce a emitovana davka
byly urCeny za pouziti Andersonova kaskadového impak-
toru, kdy byl prasek aerosolizovan z DPI Spinhaler™
(Aventis, France)®.

4.4. Sprejova lyofilizace

Jedna se o proces, kdy je disperze s 1é¢ivem nastiik-
nuta do pracovni komory, kterd je podchlazena kryogenni
kapalinou, typicky kapalnym dusikem. Touto metodou lze
pfipravit nano- a mikroc¢astice k plicni aplikaci. Metoda je
suSeni. Vyuziva se ptevazné pro termolabilni latky urcené
k inhalaci®. V prvnim kroku dochazi k prudkému zmraze-
ni nastiikovanych kapek disperze?’. Tento krok je urdujici
z pohledu vysledné velikosti a tvaru ¢astic. Nasledné dojde
k lyofilizaci rozpoustédla. Vysledkem jsou obvykle sféric-
ké porézni Castice s nizkou hustotou, vykazujici lepsi aero-
solizaéni a tokové vlastnosti**. Ve studii Al-Hakima
a spol. byla porovnana morfologie ¢astic vzniklych sprejo-
vym susenim a sprejovou lyofilizaci. SD c¢astice mély
hladky povrch a vyssi hustotu oproti poréznim c¢asticim
vzniklych SFD (cit.*’). P¥i provedeni metody klasickym
zpusobem tzv. SFG dochazi ke zmrazeni kapek nad hladi-
nou kapalného dusiku. Modifikovana metoda SFL spociva
v nastiiku disperze pfimo do kryogenni kapaliny a vede ke
vzniku jemnéjSich povrchovych struktur a snizené ag-
regaci Castic. Yu a spol. ptipravili SFL porézni inzuli-
nové mikrocastice o aerodynamickém praméru 5-7 pm
a nizké hustot& 0,002-0,015 g cm > (cit.*®).

4.5. Kombinované techniky (emulgace, enkapsulace)

Pro tvorbu suchych praskovych formulaci jsou emul-
gacni a enkapsulacni techniky pouzivany jako mezioperac-
ni postup. Castice se do pevné faze pievadi pouzitim dalsi
metody (sprejové suseni, lyofilizace, odpateni druhé faze
atd.). Velikost a uniformita vznikajicich sférickych castic
hraji v inhalaéni terapii vyznamnou roli (biodostupnost,
cilend depozice, chemicka a fyzikalni stalost). Vhodna je
napiiklad metoda membranové emulzifikace. Kapalina je
do jiné nemisitelné kapaliny extrudovana pfes membranu
o definované velikosti port (pfima emulzifikace), nebo
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muze byt vnitini faze ¢astecné pfedemulgovana (premixni
metoda)*’. Edwards a spol. pouzili emulgaéni metody
k ptipravé poréznich a neporéznich ¢astic z PLGA a testo-
steronu. Neporézni Castice (pozn. fyzicka velikost dgeo=
3,5 um, p = 0,8 g cm ) vykazovaly vyrazné nizsi respira-
bilni frakce oproti ¢asticim poréznim (dg, = 8,5 um, p =
0,1 gem™)’. Enkapsulace resp. mikroenkapsulace p¥inasi
fadu vyhod pfevazné pro lé¢iva, u nichz lze touto techni-
kou zvysit jejich stabilitu a Gc¢inek. Vhodnym nosi¢em
mohou byt napf. liposomy, které maji schopnost difundo-
vat do mukozni vrstvy plic. Liposomy jsou aerosolizovany
nebulizérem produkujicim homogenni velikost ¢astic. En-
kapsulaci je mozné kombinovat s dal§imi metodami za
cich jako nosi¢ liposomalnich resp. nanocasticovych for-
mulaci'®. Pfikladem liposomalni formulace je Ambisome®
(Astellas Pharma US Inc., USA). Jde o nebuliza¢ni pfipra-
vek obsahujici antifungalni makrolid amfotericin B pouzi-
van?;lsjako prevence aspergilosy u pacientl po transplantaci
plic™.

5. Zavér

Za optimalni zpisob dopraveni lé¢iva do pozadova-
nych ¢asti plic lze v souCasnosti povazovat aplikaci vel-
kych poréznich suchych ¢astic slouzicich jako nosice Gcin-
nych latek. Tyto Castice se vyznacuji lep$imi aerodynamic-
kymi vlastnostmi umoziiujicimi hlubokou plicni depozici
a delSim setrvanim v misté ptisobeni. V soucasnosti se déle
rozvijeji metody jejich pripravy. Sprejové suseni patii
k nejpouzivanéj§im metoddm, a Ize ho kombinovat
s ostatnimi vyrobnimi procesy (enkapsulace, emulgace,
mikronizace atd.). Pro vyhodnoceni aerodynamickych
vlastnosti Castic jsou pouzivany specifické metody jako
hodnoceni pomoci Andersonova kaskadového impaktoru,
APS, atd. Pro simulaci co nejrealisti¢téjsich podminek byl
na VUT Brno vytvofen model umélych plic a simulator
dechového cyklu. Experimentem in vitro tak lze zjistit
koncentraci aerosolu v konkrétni ¢asti plic za pouziti riz-
nych dechovych moda (normalni dychani, astmatik, lobek-
tomie atd.).

Prdce vznikla za podpory projektu MUNI/1213/2020.

Seznam zkratek

APS aerodynamic particle sizer

ASES aerosol solvent extraction system process
CHOPN chronicka obstrukéni plicni nemoc
DSC diferencni skenovaci kalorimetrie
CSp caveolin scaffolding domain peptide
CT pocitacova tomografie

DCD dolni cesty dychaci

DM II diabetes mellitus druhého typu

DPI dry powder inhaler

GLP-1 glucagon like peptide 1

LPP large porous particles

MDI metered dose inhaler
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MMAD mass median aerodynamic diameter
MRI magnetickd rezonance
PGSS particle from gas saturated solution process
PLAL-Lys kopolymer kyseliny polymlé¢né a lysinu
PLGA poly(mlééna-glykolova) kyselina
PLLA kyselina polymlécna
REES rapid expansion of supercritical solutions
SC supercritical
SC-CO, supercritical carbon dioxide
SEDS solution enhanced dispersion by supercritical
fluid
SF superkritickd kapalina
SFEE supercritical fluid extraction from emulsion
SFG spray freezing into gas
SFL spray freezing into liquids
SFV spray freezing into vapour
si-RNA small interfering ribonucleic acid
STK Stokesovo ¢islo
VUT Vysoké uceni technické
XRD rentgenova praskova difrakce
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a basic overview of the mechanisms of deposition of dry
inhalable powders and methods of their preparation and
evaluation. Spray drying together with micronization and
crystallization techniques are among the most used meth-
ods of preparation of the discussed particles. Besides,
these techniques can be combined with other production
processes (encapsulation, emulsification, etc.). The evalua-
tion of the properties of particles suitable for pulmonary
application is based on specific requirements for their den-
sity, porosity, shape, aecrodynamic parameters, and deposi-
tion in the lungs, which can now be simulated on an accu-
rate model of artificial lungs.
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1. Uvod

V soucasné dob¢ je kladen celospolecensky diraz na
udrzitelnost, obéhové hospodarstvi a obnovitelné zdroje.
Tento trend se projevuje téz v prumyslu, kde je snahou
snizovani energetické a materidlové narocnosti procesi
a jejich celkova intenzifikace pro zvyseni G¢innosti, snize-
ni ekonomickych nakladd, zvySovani bezpe¢nosti prace
a redukei ekologickych havarii' . Jednou z moznosti, jak
intenzifikace dosahovat, je implementace membranovych
technologii, kupfikladu reverzné osmotické, ultrafiltracni

mikroporézni

vldkno

vystup faze 2 -,

vstup faze 1 )
potting

a mikrofiltracni membrany znamenaly revoluci pii vyrobé
pitné vody*®.

Na rozdil od filtra¢nich membran nebo reverzné os-
motickych, 1ze v§ak membrany vyuZzivat i jako zatizeni pro
sdileni hmoty nebo separaci, jako nahradu konvenénich
energeticky naro¢nych kolonovych nebo michanych zati-
zeni. Tato zafizeni jsou oznacovana jako membranové
kontaktory a dle zptisobi jejich pouziti se d€li na membra-
nové absorbéry a membranové extraktory’ .

V konvenénim zatizeni na sdileni hmoty a separaci
dochazi k ptenosu hmoty mezi dvéma omezené misitelny-
mi fazemi jejich vzajemnym intenzivnim kontaktem bud’
v michanych nebo kolonovych zatizenich. Naproti tomu
v membranovych kontaktorech k miseni dvou fazi nedo-
chdzi a mezifazova plocha vznikd na rozhrani membrany
v jejich mikropérech'®!".

Obecné maji membranové kontaktory fadoveé vétsi
aktivni plochu vztazenou na stejnou jednotku objemu zafi-
zeni'?.

Cilem tohoto ptispévku je blize predstavit techniku
membranovych kontaktort s kritickym zhodnocenim jejich
vyhod a nevyhod, a to vcetné predstaveni aplikacniho po-
tencidlu téchto zafizeni a nasledné také i nekterych vybra-
nych jiz realizovanych provoznich jednotek.

2. Membranové kontaktory

Prestoze mohou membranové kontaktory vypadat
podobné jako jind membranova zafizeni, jejich funkce je
zasadn¢ odlisnd. Vétsinou se jednd o mikroporézni nese-
lektivni membrany. Ty mohou byt deskové, ale v prevazné
vetsiné piipadu se vyuziva uzkych, ¢i piimo kapilarnich,
dutych poréznich vlaken. Sténa membrany je protkana
drobnymi kapildrami (mikropory), které spojuji vnitini
a vngjsi prostor vlaken a vytvaii tak komunikacni kanal
umoziujici sdileni hmoty (viz obr. 1). Materialy vlaken
jsou nejcastéji hydrofobni polymery, jako je polypropylen
(PP), polyethylen (PE), polytetrafluorethylen (PTFE), per-
fluoralkoxyalkany (PFA) nebo polyvinylidenfluorid
(PVDF). Pouzitelné jsou vsak i hydrofilni polymery nebo

pory

vstup faze 2
___+vnitini strana
vystup faze 1

Obr. 1. Membranovy kontaktor s dutymi mikroporéznimi vlakny s paralelnim usporadanim toku fazi
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piipadné anorganické materialy ¢i keramické hmoty”"?.

Jednotliva vlakna jsou uspotadana do svazki, jeZ jsou
vlepeny v modulu pomoci adhesivniho lepidla, které zaro-
ven oddéluje prostor mezi fazemi na vstupu a vystupu fazi
do modulu. Nejjednodussi provedeni membranového kon-
taktoru s dutymi vlakny (obr. 1) je opatieno vstupem
a vystupem na opac¢nych koncich modulu pro jednu z fazi
proudici uvniti vlaken a na sténé modulu vstupem a vystu-
pem pro druhou fazi, ktera proudi wvné vlaken
a umoziiuje tak paralelni tok fazi. Existuji vSak také designo-
va feSeni umoziujici kolmy tok se stfedovou perforovanou
natokovou a sbérnou trubkou a prepazkou'”.

Membrana v kontaktoru funguje jako pasivni bariéra
umoznujici nedisperzni kontakt fazi. V ptipadé membrano-
vého absorbéru se jedna o kontakt plynné a kapalné faze
a v ptripad¢ membranového extraktoru o dvé nemisitelné
kapalné faze (vodna a organickd). Mezifazové rozhrani
je imobilizovano v pérech membrany vyplnénych jednou
z fazi. U hydrofobnich membran je v porech bud’ plynna,
nebo organicka faze. Diky tomu, Ze neni nutné faze mezi
sebou misit, odpada i nutnost jejich nasledovného déleni.
V tomto uspotadani lze s vyhodou provozovat procesy
zalozené na kontaktu fazi, jako je absorpce plynd, stripo-
vani plynli, extrakce mezi dvéma kapalnymi fazemi
ap0d9’15717.

Pii smaceni porli jednou z fazi hraje dilezitou roli
smacivost materialu membrany. Smaceni je vyjadfovano
pomoci kontaktniho thlu 6, jenz udava stupen smaceni pfi
interakci pevné latky a kapaliny. Kontaktni thel se méfi
mezi tecnou povrchu kapky v misté, kde se kapka dotyka
smaceného povrchu a samotnym povrchem, viz obr. 2.
Materialy, jejichz kontaktni uhel méfeny s vodou je mensi
nez 90°, budou hydrofilnimi membranami a kapalna faze
bude v takovych ptipadech sméacet povrch i pory. Materia-
ly, jez maji s vodou kontaktni tthel vétsi nez 90°, jsou hyd-
rofobni a jejich povrch vodnou fazi smacen nebude'™".
Z dat uvedenych v literatute’ vyplyva, Ze z b&Zné pouziva-
nych materiali pro vyrobu hydrofobnich membran ma
nejveétsi kontaktni uhel s vodou PTFE (112°), druhy nej-
vétsi kontaktni uhel s vodou ma PP (108°).

Hydrofobni membrany s kontaktnim thlem vét§im
nez 90° nebudou pfirozené smacené vodou, stejné tak ne-
budou smaceny ani jejich mikropdry, které tak zlstanou
vyplnéné vzduchem pii kontaktu vodné a plynné faze,
a v pripadné kontaktu vodné a organické faze budou pory
zaplnéné organickou fazi. Na stran¢ faze, kterda membranu
nesmaci, musi byt aplikovan mirny ptetlak. Diky pretlaku
je smacejici faze udrzovana uvnité mikropora. Timto zpu-
sobem je zajistén rovnovazny nedisperzni kontakt dvou
fazi v mikropérech membrany. Pfetlak v§ak nesmi piekro-
¢it urcitou kritickou hodnotu tlaku AP, kdy je rovnovazny

0<90° 6=90°

Obr. 2. Znazornéni kontaktniho thlu pro rozdilné smaceny
povrch
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stav naruSen a nesmacejici fize zacne pronikat do vldken.
Tento kriticky pretlak je matematicky popsa’ln18 Youngo-
vou-Laplaceovou rovnici (7):

AR _2ycost (1)

I

kde y [N m'] je povrchové napéti, 6 [°] je kontaktni tihel
a r [m] je polomér péru (prifez péru aproximovan kru-
hem). Na ptikladu systému, kde dochazi v membrané
s velikosti port 0,03 um ke kontaktu vzduchu a vody, lze
vypoctem zjistit, ze pro hodnoty kritického prirazového
tlaku plati APc > 2 MPa. Péry membrany v takovém systé-
mu zistanou vyplnéné vzduchem, pokud je pro pietlak
vody (AP) splnéna podminka: 0 < AP < AP¢. Pti splnéni
této podminky lze provozovat membranovy kontaktor
v nedisperznim stavu i pfi zméné ostatnich provoznich
parametrd, jako jsou napiiklad rychlosti pritokd fazi nebo
teplota.

Obdobné podminky plati také pro systém, kde jsou
v kontaktu dvé vzdjemné nemisitelné kapalné faze (vodna
a organicka). Pouze s tim rozdilem, Ze v rovnici (/) sym-
bol y reprezentuje mezifazové napéti mezi vodnou a orga-
nickou fazi. Pory jsou v tomto ptipadé vyplnény organic-
kou (hydrofobni) fazi'**.

Mezi dal$i moZnosti provedeni spadd také systém,
kde jsou na obou strandch membriny uvazovany vodné
faze, jez nesmaci polymer, jehoz pdry tak ziistanou vypl-
néné vzduchem a dochédzi tak k prenosu tékavé slozky
skrze poéry vyplnéné vzduchem z jedné faze do druhé.
V takovych piipadech se jedna o tzv. plynové membrany.
Lze je s vyhodou uplatnit naptiklad pfi odstranovani amo-
niaku ¢ sulfanu z vod*'*. Hlavni vyhody a limity pouziti
membranovych kontaktort jsou shrnuty v tab. L.

3. Pfenos hmoty v membranovych kontaktorech

V membranovych kontaktorech je jedna z fazi imobi-
lizovana v porech membrany, proto v nich nedochazi ke
konvektivnimu toku. Prenos hmoty se tak déje vyhradné
difuzi skrze imobilizovanou fazi na zaklad¢ koncentracni-
ho gradientu ve sméru poklesu koncentrace. Z toho divo-
du vytvafi imobilizovana faze dodate¢ny odpor proti pie-
nosu hmoty v porovnani s tradi¢énimi disperznimi systémy.
Odpor proti pfenosu hmoty je vyjadien jako pievracena
hodnota koeficientu pfestupu hmoty. V membranovych
kontaktorech je celkovy odpor proti prenosu hmoty vyjad-
fen pomoci tii dil¢ich odport v fadé za sebou. Dva z nich
popisuji odpor proti prestupu hmoty na fazovém rozhrani
a dalsi odpor proti pfenosu hmoty skrze mikropory mem-
brany. Pro aplikace, kde je v kontaktu plyn-kapalina, prou-
di plyn po vngjsi stran¢ vlaken a kapalina je uvnitf, je jeho
odpor déan nasledujici relaci':

1 1 1 1
= + +
K,d. Hk, d,,  Hk

out

kood,

out

wt din (2)

kde K, [m s '] je celkovy koeficient prostupu hmoty, ko,
[m s '] koeficient pfestupu hmoty na vngjsi stran& vlaken,
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kmo [m s'] koeficient prestupu hmoty skrze mikropory, ky
[m s '] koeficient pfestupu hmoty na vnitini strané vldken,
i, dim @ doy[m] jsou vnitini primér, logaritmicky pramér
a vn&j§i pramér vldkna a H [Pa m® mol '] je Henryho kon-
stanta.

Obdobné¢ 1ze matematicky vyjadtit odpor proti pifeno-
su hmoty, kde jsou v kontaktu dvé kapalné faze, pouzitim
rozdélovactho koeficientu m; misto Henryho konstanty,
kde m; je definovan jako pomér koncentrace latky
v organické a vodné fazi. Pro hydrofobni membranu, kde
je organicka faze na vngjsi strané vldken a hnaci sila vy-
chazi z koncentrace v organické fazi, je popis odporu proti
pfenosu hmoty dan rovnici (3) a dale Ize popsat stejny
piipad, kdy hnaci sila vychazi z koncentrace ve vodné fazi.
Popis odporu proti pifenosu hmoty je potom dan rovni-
ci (4) (cit.?):

LS WS )
KOdin kos dout kmo dlm kwl din
1 1 1 1
e @
Kwdin kwt din mikmodlm mikosdout

kde Kopa K,[m s '] jsou celkové koeficienty prostupu
hmoty, ko, kmo@ kyw:[m s '] jsou koeficienty prestupu hmo-
ty a diy, dim @ doy [m] praméry vlakna, m;je bezrozmérny
rozdélovaci koeficient mezi vodnou a organickou fazi.
Aby uvedené rovnice (2) — (4) platily, musi byt splné-
ny nasledujici pfedpoklady: systém je v ustdleném stavu,
na mezifdzovém rozhrani je ustanovena rovnovaha, veli-
kost port a vlastnosti membrany jsou v celé membrané
jednotné, zaktiveni mezifazového rozhrani v porech neo-
vliviiuje vyraznym zplsobem rychlost pfenosu hmoty,
prenos hmoty je dostate¢né popsan aproximativnim mode-
lem vychézejicim z filmové teorie’, neprobihd Zadny
transport hmoty skrze neporézni ¢ast membrany, faze, jez
jsou v kontaktu, jsou navzdjem nemisitelné a rovnovazna
distribuce rozpusténé latky je konstantni v celém zkouma-

Tabulka I
Souhrn vyhod a nevyhod membranovych kontaktora
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ném rozsahu koncentraci.

Z rovnic (3) a (4) je dale patrné, Ze pro vysoké hodno-
ty m;se stava hlavnim odporem pro pfenos hmoty hrani¢ni
vrstva u fazového rozhrani na strané vodné faze. Naopak
pro velmi nizké hodnoty m; se stavaji dominantnimi odpo-
ry proti pfenosu hmoty hrani¢ni vrstva na strané organické
faze a membrany.

Koeficient prestupu hmoty skrze membranu ky,je
jednak funkei difuzniho koeficientu faze, ktera vypliuje
pory, ale zaroven také parametrit membrany, zejména téch
vyjadiujicich vlastnosti port a 1ze jej matematicky vyjadiit
nasledujici rovnici®:

2D,
oS (3)
M \Hout in
kde D [m* 5] je difuzivita ve fazi vypliujici pory, ey je
bezrozmérnéd porozita membrany, 7y je bezrozmérna tortu-
ozita membrany a di,a dy[m] vnitini a vnéjsi primér
membrany.

vvvvvv

nebo se jedna o kompozitni membrany, nebude predchozi
vztah platit a koeficient &, musi byt vyjadfen jinym zpt-
sobem nebo uréen experimentalné.

Prenos hmoty je zajistovan kontinudlné v celé délce
membranového kontaktoru a jeho celkovou ucinnost Ize
vyjadiit pomoci parametru rychlosti pfenosu hmoty (R)
pro kazdou slozku. Jeho obecny popis lze vyjadiit nasledu-
jicim zptisobem’:

R= KOA (Ci,out_ ci,in) (6)
kde R [mol s™'] je rychlost pfestupu hmoty, Ky [m s™'] je
celkovy koeficient prostupu hmoty, 4 [m?] je plocha vn&jsi
strany membrany, ¢; oy [mol m73] je koncentrace slozky i
ve fazi na vné&jsi strané vlaken a c¢;;, [mol m> ] je koncen-
trace slozky i ve fazi uvnitt vlaken. Napiiklad pfi membra-
nové extrakcei, kdy proudi po vnéjsi stran¢ vlaken organic-

Vyhody

Nevyhody

Nedochazi k disperzi fazi
Neni potiebné déleni fazi

Neobsahuje pohyblivé ¢asti

Snadny up-scale

Snadngéjsi obsluha

Moznost pouziti kapalin s podobnou hustotou
Nedochézi k prepliiovani ani pénéni

Nasobna plocha vztazena na jednotku objemu zafizeni
Snadno definovana a neménna mezifazova plocha

Moznost pouziti vertikaln¢ i horizontalné bez naruseni
ucinnosti procesu

ZvySeny odpor proti pfenosu hmotu dany membranou
Provoz mozny pouze pti tlaku niz§im, nez je kriticky
prurazny tlak

Vyssi naklady

Zanaseni membran

Preferenéni toky
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k4 faze a uvnitt vldken voda, je c¢; . koncentrace slozky i
v organické fazi a ¢;;, jeji koncentrace ve vode.

Z uvedenych vztahd vyplyva, Ze nejvétsi odpor pie-
nosu hmoty muze nastavat bud’ nedostatecnou difuzi latek
skrze pory membrany, nebo nedostate¢nou vyménou hmo-
ty v okoli hrani¢ni vrstvy mezifazového rozhrani. Difuzi
v porech lze ovlivnit pouze volbou materialu, zatimco
dostate¢nou vyménu hmoty blizko fazového rozhrani lze
ovlivnit spravnym designem modulu.

4. Design a vyroba membranovych kontaktoru

Primérni snahou pfi vyrobé membranovych kontakto-
ri je dosazeni maximalniho kontaktu dvou zijmovych
fazi. Hlavni funkéni jednotkou membranového kontaktoru
je samotna membrana, nicméné rozhodujici vliv na celko-
vou ucinnost kontaktoru ma zejména vnitini design uloZe-
ni membrany. Protoze v soucasné dobé¢ jsou pro ucely
membranovych kontaktorti vyuzivana zejména duta mikro-
porézni vlakna, je snahou jednotliva vlakna v kontaktorech
usporadat do takové podoby, aby méla celd jednotka co
nejlepsi hydrodynamické vlastnosti pro obé faze. Jak totiz
vyplyva z rovnic uvedenych v piedchozi kapitole, celkovy
pfenos hmoty je zavisly na dil¢ich koeficientech pfenosu
hmoty v kazdé z fazi. Se zvétSujicim se rozmérem kontak-
toru a s tim souvisejicim veétSim poctem individudlnich
vléken je usmértiovani toku uvnitf modulu zdsadnéjsi nez
pro malé laboratorni testovaci moduly. Zaroven je design
podstatny pro efektivitu velkovyroby modula’.

Postup pii designu a nasledné vyrobé se odviji zejmé-
na od rozhodnuti, ktera z fazi ma byt ptivadéna do vlaken
a ktera po jejich vngjsi strang, a dale potom jaky smér toku
fazi je pozadovén, zda paralelni nebo kolmy k ose vlaken.
Od toho se déale pokracuje k vybéru vhodné membrany
s ohledem na jeji dostate¢nou chemickou odolnost, vnitini
a vng&jsi prumér a velikost pori. Pro aplikace, kde dochazi
ke kontaktu plynné a kapalné faze, se voli obecné vlakna
uzsi, ten¢i a s mensimi pory a plynna faze proudi vétSinou
uvniti vlaken. Naopak pro aplikace, kde jsou v kontaktu
dvé kapalné faze, se vétSinou voli spiSe vlakna §ir§i pro
dosazeni co nejnizsi tlakové ztraty v modulu”.

Po vybéru vhodného materialu membrany se provede
design celého modulu. Nejjednodussim je valcovy tvar, ve
kterém je umistén svazek vlaken a tok je paralelni'®. Tako-
vé moduly jsou zaroverni snadné pro vyrobu. Nevyhodou
tohoto usporadani vsak je, Ze pfi nartstajicim poctu vlaken
neni zaji$téno rovnomérné usporadani vldken a jejich stej-
na délka, vznikaji tak mista s v&étSi a mens$i hustotou vla-
ken, ¢imZ dochazi pti provozu k tvorbé preferenénich tokd
a s tim souvisejici pokles rovnomérné distribuce toku faze
na vngjii strang vlaken”'%1%%,

Pro prekonani téchto nedostatkd byly od dob prvniho
designu® navrzeny riizné formy modulii pro dosaZeni kol-
mého toku fazi viigi sob&”'*. Bylo totiz zji§téno, ze kolmy
tok faze na vngjsi strané vlaken vyrazné zlepSuje ptenos
hmoty v modulu v porovnani s paralelnim tokem””**. Vy-
roba modult s kolmym tokem je vSak stdle ndkladnéjsi nez
vyroba moduld s paralelnim uspofddanim toku fazi, a pro-
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to je i v soucasné dob¢, zejména pro vyrobu mensich mo-
dulti ¢i v mensim objemu vyroby, vyuzivano stale modulil
s paralelnim uspofadanim. Pro piekonani problémui
s tvorbou preferencnich tokil a zajisténi kolmého toku byl
vymyslen koncept fabrikace dutych vldken podobnym
zpusobem, jako jsou vyrabény tkaniny, jen s tim rozdilem,
7e osnova je zde tvofena dutymi vlakny a utek tvofi nité
z chemicky odolného materidlu, které zaroven vytvari
prostor mezi jednotlivymi vladkny. Tyto tkaniny z dutych
vlaken jsou nasledné navinuty na centralni natokovou per-
forovanou trubku'*.

Kolmého toku je dosahovano dvojim zplsobem.
V prvnim piipadé je odtok umistén v plasti modulu a tak je
faze ptitékajici natokovou stfedovou trubkou nucena prou-
dit smérem k plasti, ¢imz kolmo obtéka vlakna ulozena
v modulu podéln¢ s natokovou trubkou. V druhém, efek-
tivnéj§im pfipadé, je stfedova trubka rozdélena na dveé
Casti (natokovou a odtokovou) vlozenim zatky doprostied
a modul je tak doplnén ve stfedu pfepazkou. Natok je rea-
lizovan v prvni polovin¢ stfedové trubky, kdy je tok faze
dale usmérnovan smérem k plasti diky piepazce vlozené
doprostfed modulu. Poté co u plasté obteCe prepazku, je
tok v druhé poloviné modulu zase piivadén do stfedové
odtokové trubky. Diky tomuto uspofadani je zajistén kol-
my tok k podéIné& ulozenym vlaknim'®. P¥i vyrobé moduli
jsou v soucasné dobé¢ Castéji aplikovany také postupy, kdy
jsou vlakna postupné navijena na otacejici se stfedovou
trubku ve vrstvach nad sebou, kdy vznikaji helikalni struk-
tury, nebo jsou aplikovany takové zplisoby vyroby, aby
helikalni struktura byla pfimo produktem vzniku samot-
nych vldken. V obou piipadech vznikaji moduly, které
maji diky vznikajicim vifivym toklim uvnitf vldken jesté
lepsi koeficient pfestupu hmoty v mezni vrstvé faze prou-
dici uvnitt vlaken'**.

Pfi designu membranovych moduli lze vyuzit také
ramovych  konstrukei, kdy jsou vlakna napnuta
v konstrukei ramu a jednotlivé ramy jsou nasledné sklada-
ny nad sebe vzdy v dalsi vrstvé kolmo na vrstvu pfedchozi.
V tomto designu lze vyuzit moznost kontaktu tfi fazi
a integrovat tak do modulu dalsi technologicky krok, na-
ptiklad spojit absorpci s naslednym stripovanim, ptipadné
vyuzit vice riznych extrakcnich Cinidel pro déleni smési
latek s rozdilnou afinitou k pouzitym extrakénim Cini-
dlam”™". Design jednotlivych moduli se zarovei &im dal
vice 1isi dle zamyslené aplikace a vznikaji rizné specialni
integrované systémy zahrnujici i vice dil¢ich moduld zapo-
jenych v sériich &i paralelnich vétvich soutasng’.

5. Pouziti v provedeni plyn-kapalina

Jednu z prvnich aplikaci membranovych kontaktort
pro kontakt kapaliny a plynu lze najit v biomedicing, kde
jiz v roce 1971 autofi popisuji pouziti novych materialti
zkoumanych pro okyslicovani krve a odstrafiovani oxidu
uhligitého jako zafizeni na podporu Zivota®’. Zatim ned-
spésné byly membranové kontaktory zkoumany také pro
mozné ziskdvani rozpusSténého kysliku ve vod¢ a dychani
pod vodou®?. Neusp&iné tyto pokusy byly zejména pro-
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to, ze ve vode¢ je kysliku relativné malé mnozstvi. Koncep-
tu odstraniovani kysliku z vody pomoci membranovych
kontaktori se vSak vyuziva naptiklad pro vyrobu ultra
&isté vody™’. Dale byly membranové kontaktory vyuZity
pii ziskavani dusiku a kysliku ze vzduchu absorpci
do vhodného média’'.

Jinym velkym odvétvim je separace oxidu uhli¢itého
ze vzduchu nebo z odpadnich plyni vyuzitim membrano-
vych kontaktori'’***. Zkoumany byly moznosti odstra-
tiovani vlhkosti ze vzduchu®® nebo naopak jeho ovlhée-
ni*’. Dal3i potencial piedstavuji také pro odstrafiovani
t&kavych slozek z vod*', nebo k odstrafiovani amoniaku
a oxidu sifi¢itého ze vzduchu jako potencialné uplatnitelna
technika k jejich separaci z odpadnich plyna*. Dale je 1ze
aplikovat jako zafizeni pro prevenci tniku tékavych latek
do ovzduii®. Jako pramyslové aplikace jsou instalovany
zejména jednotky odstranujici rozpusténé plyny z vod pro
vyrobu ultra &istych vod”™ nebo zafizeni pro odstrafiovani
amoniaku z vod".

6. Pouziti v provedeni kapalina-kapalina

Stejné jako v predchozim piipad€, i v provedeni pro
kontakt dvou kapalnych fazi ptedstavuji membranové kon-
taktory Siroky aplikacni potencial. VyzkouSeny byly labo-
ratorné zejména pro Cisténi odpadnich vod nebo odstratio-
vani ¢i znovuziskdvani cennych latek z odpadnich vod,
typicky zejména kovi.

Jedna z prvnich aplikaci membranovych extraktori
byla v roce 1979 pro ziskavani stopovych mnozstvi orga-
nickych latek z vod za ucelem jejich analytického stanove-
ni*. Nasledovaly experimentalni price zaméfené na od-
straflovani organickych latek z odpadnich vod za vyuziti
modelovych kontaminanti 2-chlorfenolu, nitrobenzenu,
toluenu a akrylonitrilu®’. Jejich dal$i mozné vyuziti je smé-
fovano k extrakci penicilinu z vodného roztoku, kdy byla
porovnavana mezi sebou dveé extrakéni Cinidla Aliquat 336
a Amberlite La-2 (cit.*®). Jini autofi zkoumali ziskavani
penicilinu podobnym zptisobem, kde se zamétovali zejmé-
na na popsani odporu proti pienosu hmoty*’. V dalsi studii
byla zkouSena membranova extrakce k odstrafiovani pesti-
cidt z vod™.

Nejvetsi mnozstvi literarnich zdroji vSak zatim uvadi
experimentalni ovéfeni membranovych extraktor pro
extrakei kovll jako moznosti jejich zpétného ziskavani
z odpadnich proudl nebo odstrafiovani nezadoucich toxic-
kych kovt z odpadnich proudd za Géelem snizeni toxicity
odpada®’. Napriklad se jedna o selektivni ziskavani ger-
mania z odpadd vznikajicich pti zpracovani uhli nebo zin-
ku, kdy autofi zjistili, ze v jejich usporadani je mozné se-
lektivné ziskavat germanium s ucinnosti presahujici 98 %
(cit.”"). Jini autofi odzkouseli selektivni odstrafiovani zin-
ku z vodného roztoku smési zinku a Zeleza vznikajici pti
procesu galvanického pokovovani®. Zjistili, ze zinek lze
selektivné odstranovat ze vznikajici odpadni vody a vracet
do procesu, coz mize znamenat vyrazné materialové
i finanéni Gspory. I dal§i autofi znovuziskali zinek
z odpadni vody po galvanizaci®’. Jinym piikladem miize
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byt odstrafiovani arsenu z vody, kdy autofi® vyuzili ex-
trakéni Cinidlo Aliquat-336 a pfi nejlepSich podminkach
dosahli Gcinnosti az 70 %. Dalsi moznosti jsou vyuziti
membranovych extraktort k znovuziskavani médi*!, pii-
padné zlata® nebo odstrafiovani chromu a médi
z pramyslovych odpadnich vod®®. Popsané pramyslové
aplikal;:e jsou zejména zafizeni na selektivni extrakei kovi
zvod”.

7. Zavér

Membranové kontaktory jsou aparaty pro sdileni
hmoty a oproti jinak béZzné pouzivanym kolonovym nebo
michanym zafizenim pfedstavuji vyraznou Usporu energii,
materialu a mista a jsou tak idealnim technickym prostied-
kem pro intenzifikaci pramyslovych procest pro sdileni
hmoty. Jejich hlavni vyhodou oproti kolonovym nebo mi-
chanym zafizenim je zejména mnohem jednodussi celkové
technické feSeni bez nutnosti disperze fazi mezi sebou.
Tim odpadé i nasledné nutnost faze oddélit. Diky tomu, ze
je jejich funkenost nezavisla na gravitaci, lze v nich pouzi-
vat i kombinace latek, které by v zafizenich vyzadujicich
gravitacni déleni fazi nebyly mozné a zaroven je mozné
umistit je jak horizontaln¢, tak vertikdlné bez omezeni
jejich vykonu. Protoze maji nasobné vétsi povrch vztazeny
na objem zafizeni, maji celkové mnohem mensi naroky na
prostor nez konvenéni zafizeni. Diky této konstrukci byly
od dob svého prvniho predstaveni jako konceptu vyzkou-
Seny pro mnoho riznych aplikaci zahrnujicich odstranova-
ni toxickych latek z plyni a vod, zbavovani rozpusténych
plynd pro tucely vyroby ultra Cistych vod, nebo naopak
syceni kapalin plynem at’ uz pro ucely potravinarského
priamyslu, nebo jako zafizeni pro mimotélni okysli¢ovani
krve. Potencidl vyuziti membranovych kontaktori
v primyslovych aplikacich je proto velmi slibny.
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V. Durdak, M. Martinec, and R. Skarohlid
(Department of Environmental Chemistry, University of
Chemistry and Technology Prague): Membrane Contactors
and Their Application Potential

Nowadays, due to the scarcity of natural resources,
there is more pressure on the reuse of materials and the
application of circular economy principles. For this pur-
pose, increasingly efficient and energy-saving technolo-
gies capable of extracting valuable raw materials from
waste streams are needed, thus reducing energy and mate-
rial dependence on primary resources. One such innova-
tive technology is represented by membrane contactors,
which enable mass sharing without the need for phase
dispersion within each other, thus achieving lower opera-
tional and space requirements, as compared to convention-
al mass sharing devices (e.g. packed bed, tower column or
stirred bed reactors). In addition, membrane contactors are
very versatile and can be used not only for the recovery of
valuable materials from waste streams in waste manage-
ment processes (in particular recycling of metals or organ-



Chem. Listy 716, 35-41 (2022)

ics), but also as life-saving devices in biomedical applica-
tions (e.g. as extracorporeal blood oxygenation devices).

Keywords: membrane contactors, hollow fibers,
membrane extraction, membrane absorption
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Uvod

Kvartérne amoniové soli patria medzi latky, ktoré sa
vyznacuju antimikrobidlnou aktivitou a preto sa zarad’uju
medzi dezinfekéné latky. Ciel'om Stadia kvartérnych amo-
niovych soli je ndjst’ taku latku, ktord bude mat’ nizku lo-
kalnu drazdivost’ a zaroveni bude mat’ dobra G&innost'”.
Kedze rezistencia baktérii na antimikrobialne lieky sa
nad’alej zvySuje, je potrebné syntetizovat’ a skimat’ nové
Struktary. Zaroven je dolezité Studovat a postupne kom-
pletizovat’ fyzikalno-chemické, farmakokinetické a far-
makodynamické vlastnosti tychto latok®. Ked’ koncentracia
povrchovo aktivnej latky vo vode dosiahne ur¢iti hodnotu,
ktora sa oznaCuje ako kritickd micelova koncentracia
(CMC), nastane zhlukovanie jej monomérov do miciel*’.
Hodnota CMC je ovplyviiovana roznymi faktormi ako
napr. samotnd Struktira tenzidov, pritomnost’ aditiv alebo
zmena teploty’. Uz aj nepatrné zmeny v podmienkach
vedu k zmene schopnosti tvorit’ micelové agregaty. Kritic-

Obr. 1. Chemicka Struktira Studovanej zlic¢eniny 1188-RM-13-16

42

ka micelovi koncentraciu je mozné stanovit’ roznymi fyzi-
kalnymi metddami, ako je napriklad meranie elektrickej
vodivosti, povrchového napitia alebo meranie turbidity,
pretoze s formovanim miciel sa rapidne menia fyzikalne
vlastnosti roztokov’ . Pri kritickej micelovej koncentracii
sa v dosledku tvorby miciel menia smernice koncentrac-
nych zavislosti fyzikdlnochemickych vlastnosti roztokov
povrchovo aktivnych latok. Hodnoty CMC ziskané
z koncentracnych zavislosti jednotlivych veli¢in nemusia
byt uplne totozné, pretoze vlastnosti celého systému su
samotnym vznikom agregatov rdznym spdsobom ovplyv-
nené'”.

Vznik micely sa v§eobecne vysvetl'uje ako hydrofob-
ny ucinok, ktory je hlavnou hnacou silou. Aby sme pocho-
pili interakcie, ktoré ~ podmienia  micelizaciu
a predpovedaju zmeny vo vlastnostiach micelovych rozto-
kov v dosledku posobenia roznych faktorov, je tiez dolezi-
té Studovat’ vplyv elektrolytov (soli) na micelizaciu''.

Z pomedzi roznych fyzikalnych parametrov su husto-
ta a aj parcialny molovy objem ¥V, ukazovatele dostatocne
citlivé na Strukturdlne zmeny, ktoré vznikaju v rozto-
koch'?. Parcidlny molovy objem predstavuje prispevok,
ktory tvori zlozka zmesi k celkovému objemu roztoku.
Pouziva sa pri vypoctoch zmien objemu v dosledku miesa-
nia neidedlnych roztokov. Meniace sa molekularne pro-
stredie anaslednd zmena interakcii medzi molekulami
vedi k zmenam termodynamickych vlastnosti roztokov.
Parcidlny molovy objem latky v roztoku zavisi od rdznych
faktorov, ako je teplota, tlak a koncentracia vSetkych pri-
tomnych zloziek'*™". Je moZné ho stanovit' experimental-
ne, napriklad meranim hustoty®.

Pridavok elektrolytov do vodného roztoku spdsobuje
znizenie hodnoty CMC vicsiny povrchovo aktivnych la-
tok, najvyraznej$i ucinok sa prejavuje prave v pripade
ionovych povrchovo aktivnych latok'”'®. Anorganické soli
(napr. chloridy, bromidy a i.) ovplyviiuju adsorpciu idno-
vych povrchovo aktivnych latok na rozhrani vzduch —
voda a nasledne aj ich agregaciu vo vodnom roztoku. Roz-
diel v ucinku chloridov a bromidov je sposobeny tym, ze
silne polarizované aniény ako Br sa zdaju byt viac
,povrchovo aktivne® ako menej polarizované Cl". Maju
tendenciu hromadit’ sa v povrchovej vrstve v dosledku
silnej interakcie s elektrickym polom na rozhrani a tato
tendencia sa zvySuje v poradi CI < Br (cit.'?).
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Material a metody

Na analyzu bola vybrand latka zo série kvartérnych
amoniovych soli s r6zne dlhym uhl'ovodikovym retazcom.
Chemicky nazov tejto latky je N,N-dimetyl-N-(3-((1R,5S)-
-1,8,8-trimetyl-2,4-dioxo-3-azabicyklo[3.2.1]oktan-3yl)
propyl)hexadekan-1-aminiumbromid s pracovnym oznace-
nim 1188-RM-13-16 (obr. 1). Tato latka bola pripravena
podla prace®. Identita a Eistota analyzovanej latky bola po-
tvrdena meranim a interpretdciou jej 'H-NMR, "“C-NMR
a IR spektier, stanovenim teploty topenia, polarizaciou
a elementarnou analyzou.

"H-NMR (CDCl;) &: 0,88 (t, 3H, J = 7,03 Hz); 0,96
(s, 3H); 0,98 (s, 3H); 1,19 (s, 3H); 1,26-1,35 (m, 26H);
1,70 (s, 2H); 1,80-2,04 (m, 5H); 2,17-2,30 (m, 1H); 2,71
(d, 1H, J = 6,45 Hz); 3,45 (s, 6H); 3,52-3,58 (m, 4H); 3,77
(t,2H, J =7,03 Hz).

BC-NMR (CDCL) 3:14,0; 14,1; 19.5; 21,6; 21,9;
22,7, 22,8; 25,3; 26,25 29,25 29.4; 29,5; 29,6; 29,7(2C);
31,9; 34,2; 36,4; 44,4; 51,3; 54,4; 56,3; 61,4; 64,0; 176,4;
178,4.

IR (v/em'): 2921, 2843, 1723, 1669, 1469, 1373,
1343, 1332, 1179, 1002, 929, 823, 724

Teplota topenia bola 100-101 °C, [a]p*' = + 27,7°
(0,5 gna 25 ml etanolu).

Elementdrna  analyza  (CHN):  Pocitané  pre
C31HsoBrN,O,: C 65,13; H 10,40; N 4,90; Najdené: C
64,74; H 10,14; N 4,79.

Chemikalie ako chlorid sodny, chlorid draselny, bro-
mid sodny a bromid draselny boli dodané z firmy Sigma-
Aldrich BioXtra, >99,0 %. Tieto soli boli pouzité bez
nasledného precistenia.

Experimentalna ¢ast’

Pripravil sa zasobny roztok skiimanej latky 1188-RM-
13-16 s koncentraciou 6,5:10 mol I v destilovanej vode.
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Nasledne sa nariedili série roztokov s postupne klesajiicou
koncentraciou az po hodnotu 1,0-10°* mol I'. Pouzitim
pyknometrickej metody sa stanovili hustoty takto priprave-
nych roztokov’'. Obdobne sa postupovalo aj pri priprave
roztoku skiimanej latky 1188-RM-13-16 v pritomnosti soli
NaCl, KCI, NaBr a KBr, kedy sa z kazdej soli pripravili tri
roztoky so stupajucimi koncentraciami 0,01; 0,025 a 0,05
mol I''. Pri tychto roztokoch sa taktiez zmerala hustota
rovnakym sposobom, ako to bolo v pripade vodného rozto-
ku skumanej latky 1188-RM-13-16. Cely proces merania
sa vykonal v stabilnom teplotnom prostredi, aby sa predis-
lo moznym odchylkam v kone¢nych vysledkoch. Hustota
roztokov bola stanovena pouZzitim Gay-Lussacovho pykno-
metra s objemom 10 ml kalibrovanym pri 20 °C, Simax
(Ceska republika). Roztok skumane;j latky 1188-RM-13-16
sa pomocou mikropipety preniesol do pyknometra. Hmot-
nost’ pyknometra sa merala na analytickych vahach a na-
sledne sa vypocitala hustota. Hustota roztokov skiimanej
latky 1188-RM-13-16 sa merala v troch vyhotoveniach
a pouzité boli priemerné hodnoty. Aby sa predislo chybe,
vSetky vypolty boli vyhotovené pomocou pocitacového
programu Power Basic.

Vysledky a diskusia

Na ziklade ziskanych experimentdlnych udajov boli
hodnoty CMC jednotlivych roztokov skiimanej latky 1188-
RM-13-16 stanovené v programe OriginPro 8.6 ako prie-
secnik dvoch linearnych funkcii, teda kriviek zavislosti
hustoty od koncentracie roztoku skimanej latky 1188-RM-
13-16 vo vodnom prostredi a v pritomnosti soli NaCl,
KCl, NaBr a KBr. Koncentracie tychto soli boli 0,01;
0,025 a 0,05 mol I"'. Celé meranie sa uskuto¢nilo pri labo-
ratérnej teplote T =296,15 K.

Hustoty a CMC skimanej latky 1188-RM-13-16,
ktoré boli analyzované v destilovanej vode a aj v pritom-
nosti soli NaCl a KCl, st znazornené na obr. 2.
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Obr. 2. Zavislost’ hustoty od koncentracie latky1188-RM-13-16. (A) m v prostredi destilovanej vody, @ v prostredi 0,01 mol 1! NaCl,
A v prostredi 0,025 mol I NaCl, ¥ v prostredi 0,05 mol I"' NaCl. (B) m v prostredi destilovanej vody, ® v prostredi 0,01 mol 1" KCI, A

v prostredi 0,025 mol I"KCL Vv prostredi 0,05 mol I KCl
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Tabulka I

Piivodni a metodické prace

CMC, stupent ionizacie o a molova Gibbsova energia AG° skiimanej latky1188-RM-13-16 v destilovanej vode a v rozto-
koch NaCl, KCI, NaBr a KBr s koncentraciou 0,01; 0,025 a 0,05 mol I"! pri teplote T = 296,15 K

Koncentracia soli CcMC o AG°

[mol 17'] 10 [mol I'"] [kJ mol™]
H,O

0,0 3,92 0,520 -18,92
NaCl

0,01 3,63 0,648 -16,61

0,025 2,53 0,604 —-18,27

0,05 1,92 0,568 -19,63
KC1

0,01 2,64 0,668 -16,88

0,025 1,98 0,620 -18.,47

0,05 1,10 0,596 -20,28
NaBr

0,01 5,56 0,522 -17,31

0,025 4,71 0,465 -19,52

0,05 3,27 0,401 21,71
KBr

0,01 4,84 0,588 -17,14

0,025 4,20 0,498 -19,37

0,05 3,09 0,486 -20,63

Z tabulky I vyplyva, ze pre vodny roztok latky 1188-
RM-13-16 bola stanovena hodnota CMC 3»,92-10_4 mol l’l,
ktora sa po pridani soli NaCl v koncentracnom rozmedzi
0,01 az 0,05 mol "' znizila. Hodnoty CMC klesli este vy-
raznejSie po pridani soli KCI do vodného roztoku latky
1188-RM-13-16 v jednotlivych koncentraciach 0,01; 0,025
a 0,05 mol I"". Elektrolyty NaCl a KCI v celom koncen-
tracnom rozsahu (0,001-0,005 mol 1’1) hodnotu CMC
znizovali a teda podporovali tvorbu miciel. Z tychto hod-
ndt dalej vyplyva, ze sol' KCl hodnotu CMC znizovala

1,003

(A)
¥y ¥ ¥ v
-y v
- —
1,001 4
o
5
- N e
S 1,000 A ARk —A—k
2 A b -
3=1
w
% 0999
I e e * ¢ * o
. L]
. n
. ® - = =
- L
0,996 - Y
L e cMe
0.997

T T T T T T T
00001 00002 00003 00004 00005 00006 00007
Koncentracia (mol/l)

efektivnejsSie ako NaCl. K podobnému zéveru dospeli aj
v inych pracach® .

V d’alSej Casti prace sa sledoval aj vplyv soli NaBr
aKBr na hodnotu CMC analyzovanej latky. Hustoty
a CMC skimanej latky 1188-RM-13-16, ktoré boli analy-
zované v destilovanej vode a aj v pritomnosti soli NaBr
a KBr, su znazornené na obr. 3.

V predchadzajicej Casti prace sa spominalo, ze pre
vodny roztok Studovanej latky 1188-RM-13-16 bola stano-
vena hodnota CMC na 3,92-10 * mol I'". Hodnota CMC po
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Obr. 3. Zavislost’ hustoty od koncentracie litky 1188-RM-13-16. (A) m v prostredi destilovanej vody, @ v prostredi 0,01 mol I"! NaBr,
A v prostredi 0,025 mol I"' NaBr, ¥ v prostredi 0,05 mol I"' NaBr. (B) m v prostredi destilovanej vody, ® v prostredi 0,01 mol I"" KBr,

A v prostredi 0,025 mol I'KBr, ¥ v prostredi 0,05 mol 1" KBr
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1,0025

NaBr 0,05 mol/l

y = 0,62x + 1,0021
R?=0,9941

1,0024

1,0023 CMC
1,0022
y =1,1905x + 1,0018
R?=0,9964

Hustota (g/cm®)
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Obr. 4. Grafické znazornenie zavislosti koncentracie latky
1188-RM-13-16 s pridavkom elektrolytu NaBr (0,05 mol 1)
od hustoty

pridani soli NaBr zacala stipat’ nad tato hodnotu, ale len
v pripade roztokov, kde bola koncentracia tejto soli 0,025
20,01 moll™. Pri vyi$ej koncentracii soli NaBr (0,05
mol ") sa hodnota CMC zniZila pod hodnotu, ktora bola
stanovend v destilovanej vode. Po pridani soli KBr do
vodného roztoku latky 1188-RM-13-16 hodnoty CMC
vzrastli eSte efektivnejSie a rovnako ako v pripade NaBr,
rovnako len po koncentraciu 0,025 mol 1™ (tab.I). Oba
tieto elektrolyty pri koncentracii < 0,025 mol I miceliza-
ciu nepodporili. Zvysenim ich koncentracie nad 0,05 mol I'*
sa hodnota CMC znizila rovnako ako pri elektrolytoch
NaCl a KCl a nastala podpora micelizacie. Z tychto do-
siahnutych parametrov d’alej vyplyva, Ze sol' KBr hodnotu
CMC zvysuje viac ako sol’ NaBr.

Rozdiel v t¢inku vsetkych pouzitych soli (chloridov
aj bromidov) je pravdepodobne zapriineny vic$im van
der Waalsovym polomerom bromidového aniénu v porov-
nani s chloridovym aniénom ako uvadza v praci aj Andria-
mainty a spol.”>*,

Vypocet ionizaéného stupiia o

Z pomeru sklonu dvoch pretinajicich sa kriviek za-
vislosti nad a pod bodom zlomu hodnoty kritickej micelo-
vej koncentracie bol vypocitany ioniza¢ny stupen () pod-
I'a rovnice (1):

a = Sz /S 1 (1)

Kde §; je sklon krivky pod hodnotou CMC a S, je
sklon krivky nad hodnotou CMC*'. Pre ilustrciu uvadza-
me aj priklad grafu zavislosti koncentracie latky s pridav-
kom elektrolytu NaBr (0,05 mol I'!) od hustoty s vyznade-
nymi prieseCnikmi a prislichajucimi rovnicami s hodnota-
mi spolahlivosti R%. Hodnoty spolahlivosti R? boli pre
vsetky ostatné elektrolyty podobné (obr. 4).

Molova Gibbsova energia AG®

Molova Gibbsova energia AG®, ktora je zodpovedna
za tvorbu miciel skiimanej latky 1188-RM-13-16 v destilo-
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vanej vode a v prostredi NaCl, KCl, NaBr a KBr je uvede-
na v tab. I a pocita sa podl'a nasledujtcej rovnice (2):

AG°=RT(1,5 — a)InCMC
kde R je plynova konstanta a 7 absolttna teplota.

Pri vsetkych roztokoch skiimanej latky 1188-RM-13-
16 zaporné hodnoty AG° naznacuju, ze proces micelizacie
prebieha spontanne®. Molova Gibbsova energia AG® naj-
prv stupa so zvicsujucou sa koncentraciou soli NaCl, KCl,
NaBr a KBr a vo vsetkych pripadoch vykazuje maximum
pri koncentracii 0,01 mol I"'. So zvy3ujiicou sa koncentra-
ciou soli potom klesd aZ po koncentraciu 0,05 mol 1’
(obr. 5). Tento jav pravdepodobne naznacuje, Ze so zvysu-
jucou sa koncentraciou anorganickych soli nastava tvorba
stabilnejSich miciel. Podobné vysledky zaznamenal aj Ren
vo svojej praci®’.

)

Vypocet parcialneho molového objemu

Parcialny mélovy objem V), je mozné definovat’ po-
mocou rovnice (3):

Va= (GV/ Ein)r,p (3)

kde OV predstavuje zmenu celkového objemu a » je pocet
molov latky. Parcidlny mélovy objem dvoch zlucenim je
potom mozné vyjadrit’ ako ich zmes pri zndmej teplote 7.
Z predoslej rovnice potom mozno po extrapoldcii defino-
vat’ nasledovny vzt'ah (4):

4

kde M je molekulovd hmotnost’ skimanej latky, p, hustota
rozpustadla, p hustota roztoku a ¢ je ekvivalentna koncen-
tracia roztoku v mol I"! (cit.®*°). Molekulova hmotnost’
kvartérnej amoniovej soli bola 571,7 g mol™'. Hustota vo-
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Obr. 5. Zavislost’ molovej Gibbsovej energie AG° od soli NaCl,
KCl, NaBr a KBr. Koncentracia soli je 0,01; 0,025 a 0,05 mol I
pri teplote T =296,15 K
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Obr. 6. Zavislost’ parcidlneho mélového objemu od koncentracie latky 1188-RM-13-16. (A) m v prostredi destilovanej vody, e v
prostredi 0,01 mol 1" NaCl, A v prostredi 0,025 mol I"' NaCl, ¥ v prostredi 0,05 mol I"! NaCl. (B) m v prostredi destilovanej vody, ® v
prostredi 0,01 mol I"' KCI, A v prostredi 0,025 mol 1! KCI, ¥ v prostredi 0,05 mol I"' KCI

dy pri teplote T =296,15K bola 0,99754. Tato hodnota
bola odgitané z tabulky pripravenej podl'a danej prace®.

Parcidlny mélovy objem bol vypocitany podla rovni-
ce (4) ato pre vSetky roztoky skimanej latky, ¢i uz vo
vode alebo v pritomnosti soli NaCl, KCI, NaBr a KBr.
Grafické znazornenie zavislosti parcidlneho molového
objemu od koncentracie roztoku skimanej latky
v prostredi jednotlivych soli pri roznych koncentraciach je
uvedené na obr. 6. a 7.

Z vysledkov vyplynulo, Ze spolu so stipajucou kon-
centraciou latky 1188-RM-13-16 stipali aj hodnoty par-
cidlneho mélového objemu, pri€om pri niz§ich koncentra-
cidch bol ndrast hodnét vyraznejsi ako pri vysSich koncen-
traciach roztoku. Z obr. 6 je zrejmé, ze hodnoty parcialne-
ho molového objemu roztoku latky 1188-RM-13-16
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v destilovanej vode boli vysSie ako hodnoty dosiahnuté
v roztokoch anorganickych soli. Podobné vysledky boli
dosiahnuté aj v inych pracach?'*’. Parcialny mélovy objem
roztoku latky 1188-RM-13-16 v pritomnosti NaCl bol
niz8i ako vo vodnom roztoku, ale vyssi ako v roztoku latky
1188-RM-13-16 s KCI (obr. 6).

Dalej sa uréil parcidlny mélovy objem skiimanej latky
1188-RM-13-16 aj v pritomnosti soli NaBr a KBr (obr. 7).

Podobné vysledky ako pri roztokoch s pritomnost'ou
soli NaCl a KCl boli zaznamenané aj u soli NaBr a KBr.
Roztok skumanej latky 1188-RM-13-16 v pritomnosti soli
NaBr mal hodnoty parcidlneho moélového objemu nizsie
ako vodny roztok, ale vyssie ako roztok s obsahom KBr
(obr. 7).
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Obr. 7. Zavislost’ parcidlneho mélového objemu od koncentracie latky 1188-RM-13-16. (A) m v prostredi destilovanej vody, e v
prostredi 0,01 mol 1" NaBr, A v prostredi 0,025 mol 1" NaBr, ¥ v prostredi 0,05 mol I"' NaBr. (B) m v prostredi destilovanej vody, e v
prostredi 0,01 mol I'KBr, A v prostredi 0,025 mol I'KBr, ¥V v prostredi 0,05 mol "' KBr
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Zaver

Hodnota kritickej micelovej koncentracie klesala
v pritomnosti soli NaCl a KCI, pricom sol' KCI bola v
znizovani CMC efektivnejSia. Hodnoty kritickej micelove;j
koncentracie zvysili soli NaBr a KBr. Sol’ NaBr podporuje
micelizaciu menej ako KBr. Vypocitanim parcidlneho
molového objemu V, pre vodny roztok a roztoky soli
a porovnanim ziskanych hodnét sa zistilo, Ze hodnoty par-
cialneho molového objemu v destilovanej vode boli vyssie
ako v roztokoch soli. Molova Gibbsova energia AG° je
negativna a klesa so zvySujicou sa koncentraciou soli
NaCl, KCl, NaBr a KBr v roztoku.

LITERATURA

1. Andreica B.-I., Cheng X., Marin L.: Eur. Polym. J.
139, 110016 (2020).

2. LiR.,Wang Z., Xu Q., Yao S., Li Z., Song H.: J. Mol.
Struct. 71209, 127918 (2020).

3. Morrison K. R., Allen R. A., Minbiole K. P. C.,
Wuest W. M.: Tetrahedron Lett. 60, 150935 (2019).

4. Le T., Hussain S., Shi-Yow L.: J. Mol. Liq. 294,
111582 (2019).

5. Ghosh K. K., Baghel V.: Indian J. Chem. 474, 1230
(2008).

6. Batigoc C., Akbas H., Boz M.: J. Chem. Thermodyn.
43,1349 (2011).

7. Scholz N., Behnke T., Resch-Genger U.: J. Fluoresc.
28,465 (2018).

8. Zhou R, Jin Y., Shen Y., Lai S., Zhou Y., Zhao, P.:
J. Dispers. Sci. Technol. 42, 152 (2020).

9. Bahraminejad H., Manshad A. B., Keshavarz A.:
Energy Fuels 35, 1259 (2021).

10. MacDonald S., MacLennan S., Marangoni D. G.:
J. Mol. Liq. 302, 112531 (2020).

11. Salem J. K., El-Nahhal I. M., Salama S. F.: Chem.
Phys. Lett. 730, 445 (2019).

12. Vilseck J. Z., Tirado-Rives J., Jorgensen W. L.: Phys.
Chem. 77, 8407 (2015).

13. Romero C. M., Rodriguez D. M., Ribeiro A. C. F.,
Esteso M. A.: J. Chem. Thermodyn. /04, 274 (2017).

14. Bai Y., Schaberg M. S., Hamrock S. J., Tang Z.,
Goenaga G., Papandrew A. B., Zawodzinski T. A.:
Electrochim. Acta 242, 307 (2017).

15. Holovko M., Kovalenko A., Hirata F.: J. Mol. Ligq.
217,103 (2016).

16. Schiel J. E., Hage D. S.: Talanta 65, 495 (2005).

17. Sharma S., Kumar K., Chauhan S., Chauhan M. S.:
J. Mol. Liq. 297, 111782 (2020).

18. Xu Q., Nakajima M., Ichikawa S., Nakamura N., Roy
P., Okadome H., Shiina T.: J. Colloid Interface Sci.
332,208 (2009).

19. Kumar B., Tikariha D., Ghosh K. K.: J. Dispersion
Sci. Technol. 33, 265 (2012).

20. Bukvay M.: Syntéza a studim agregacnych a anti-

mikrobnych viastnosti opticky aktivaych amfifilnych
amoniovych soli. Rigordzna prdca. Univerzita Ko-
menského, Bratislava 2014.

47

Piivodni a metodické prace

21. Bhattarai A., Chatterjee S. K., Jha K.: Phys. Chem. 3,
1 (2015).

22. Andriamainty F., Cizmarik J., Holikovda M.: Sci.
Pharm. 72, 221 (2004).

23. Andriamainty F., Cizmarik J., Malik 1: Acta Fac.
Pharm. Univ. Comenianae 56, 31 (2009).

24. Jha K., Bhattarai A., Chatterjee S. K.: Bibechana /17,
131 (2014).

25. Andriamainty F., Cizmarik J., Malik L: Ces. Slov.
Farm. 57, 260 (2008).

26. Tennouga L., Mansri A., Medjahed K., Chetouani A.,
Warad I.: J. Mater. Environ. Sci. 6, 2711 (2015).

27. Ren Z. H.: Ind. Eng. Chem. Res. 54, 9683 (2015).

28. Wandrey C., Bartkowiak A., Hunkeler D.: Langmuir
15,4062 (1999).

29. Shah S. K., Bhattarai A., Chatterje S. K.: Am. J.
Chem. Eng. 2, 76 (2014).

30. Tanaka M., Girard G., Davis R., Peuto A., Bignell N.:

Metrologia 38, 301 (2003).

E. Salanci®, F. Andriamainty®, D. Adamove®, and
R. Miklas" (“ Department of Pharmaceutical Chemistry,
® Department of Chemical Theory of Drugs, Faculty of
Pharmacy, Comenius University, Bratislava, Slovak Re-
public): Study of the Effect of Chlorides and Bromides
on Critical Micelle Concentration and Partial Molar
Volume of Quaternary Ammonium Salt

The critical micelle concentration (CMC) of the se-
lected surfactant belonging to quaternary ammonium salts
with chemical designation N,N-dimethyl-N-(3-((1R,5S)-
-1,8,8-trimethyl-2,4-dioxo-3-azabicyclo[3.2.1]octane-3yl)
propyl)hexadecane-1-amine bromide was determined.
Simultaneously, the effect of the addition of various con-
centrations of NaCl, KCI, NaBr, and KBr salts on the
CMC value of the substance was observed and compared
with those obtained in an aqueous solution at
T=1296,15 K. Based on the results obtained, it was con-
cluded that NaCl and KClI salts decreased the critical mi-
celle concentration, while NaBr and KBr salts did not sup-
port micellization and CMC values therefore increased. In
the case of solutions of a substance in the salt environ-
ment, when compared to the substance's solution in dis-
tilled water, a decrease in partial molar volume was ob-
served. From the concentration density dependencies of
the substance, an ionization degree of o was determined.
Finally, the molar Gibbs energy AG®° was also calculated
and found negative for all salt solutions, while increase
with their increasing concentration.

Keywords: critical micelle concentration, salts, density,
partial molar volume
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Uvod

Pii spalovani odpadt, napt. tuhych komundlnich od-
padi (TKO), jsou nejbéznéjsimi znecistujicimi latkami
pritomnymi ve spalinach prach, HCI, NOy, SO, a nékteré
tézké kovy (véetné rtuti)'. Koncentrace plynného chloro-
vodiku ve spalinach jsou obvykle né¢kolikanasobné vyssi
nez koncentrace SO,, a proto se k samostatnému odstrané-
ni HCI ¢asto vyuziva rychlé ochlazeni spalin a selektivni
absorpce HCI do horké vody. Kysely roztok po selektivni
absorpci HCI do vody obsahuje ¢ast rtuti a také ¢ast pra-
chovych ¢astic nezachycenych na filtrech. Tékavéjsi slou-
Ceniny tézkych kovi (hlavné Cd, Pb, Cu, Zn, ¢aste¢né Hg)
jsou neseny hlavné na ¢asticich popilku zachycenych ve
filtrech. Roztok HCI z rychlého ochlazeni spalin a absorp-
ce do vody lze pouzit k vyluhovani Cd, Zn, Cu a Pb
z popilku®® a pozd&jsi separaci a ziskavani vybranych
tézkych kovia®’. Odpadni kovova rtuf ma dnes zapornou
trzni cenu a technologicky se nevyplaci ji izolovat
z odpadnich proudu, kde je ji pfili§ malo. Na druhé strané
by rtut’ méla byt kviili své toxicité odstranéna z kapalnych
a pevnych zbytkl po spalovani TKO ve formé pokud moz-
no neskodné, netoxické slouteniny®’. Navzdory pokroku
pfi hledani novych metod odstratiovani, stabilizace a deto-
xikace slouCenin rtuti ve formach stabilnich sloucenin
s nizkou nebo minimalni biologickou dostupnosti® ' se
zda, Ze sulfid rtutnaty (HgS) dosud zistava jedinou neto-
xickou formou rtuti vhodnou pro dlouhodobé skladovani
a skladkovani. Pii pfeméné elementdrni rtuti a vodo-
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rozpustnych sloucenin rtuti (zejména HgCl,) na HgS zi-
stdvd hlavnim problémem, jaké chemické cinidlo a jaky
proces (pokud mozno ekologicky, Setrny k zivotnimu pro-
stiedi) by mél byt pouzit. Pomérné jednoducha chemicka
metoda, srazeni sulfidu rtutnatého z vodnych roztokd ob-
sahujicich Hg®", je zaloZena na pfidani roztoku Na,S nebo
polysulfidu sodného (Na,Sy). Tato metoda je jednoducha,
ale spiSe nevhodna pro kyselé roztoky v disledku rozkladu
sulfid a tniku toxického sulfanu'*'*. Navic srizeni HgS
(v zavislosti na slozeni roztoku) nemusi byt vzdy dostatec-
né selektivni. Dalii alternativou je vazba rtuti (Hg*" iontt)
adsorpci/chemisorpci na ¢astice aktivniho uhli nebo jiného
porézniho sorbentu impregnovaného sirou pro tvorbu neto-
xického HgS. Tontoménicové pryskytice s funkénimi sku-
pinami -SH jsou v zasadé vhodné pro odstrandni Hg?', ale
thiolové skupiny mohou podléhat oxidaci a tim pfispivat
ke snizeni reaktivity. Casto nejsou vhodné pro aplikaci
v silné kyselych roztocich a jejich selektivita pro rtut’ mu-
ze byt i neuspokojiva v roztocich s mnoha kovovymi kati-
onty, jsou-li v prebytku oproti rtuti. Dalsi dilezitou zalezi-
tosti je stabilita iontoméni¢ovych pryskytic obsahujicich
rtut’ pii dlouhodobém skladovani/skladkovani s ménicimi
se povétrnostnimi podminkami a proménlivou kyselosti
prostredi.

Elementarni sira je naproti tomu ekologicky sorbent
s vysokou afinitou pro odstrafiovani rtuti (ve formé Hg’
i Hg?"), ale na druhé strané s nevyhodou velmi pomalé
sorpéni reakce za béznych podminek (teplot) na HgS.

Jako vhodné reaktivni sorbenty rtuti na bazi siry jsou
v posledni dobé navrhovany slouceniny syntetizované
pomoci tzv. inverzni vulkanizace mezi elementdrni sirou
anenasycenymi slouc¢eninami z rostlinnych oleji nebo
obecné mezi sirou a vybranymi nenasycenymi organicky-
mi sloueninami'>"". Nekatalyzované vulkaniza¢ni reakce
rostlinnych oleji se sirou'®?" vyzaduji pro piipravu sor-
bentu teploty nad 180 °C a delsi reakéni Casy. Béhem reak-
ce se ¢asto uvolni zna¢né mnozstvi H,S.

U katalyzovanych inverznich vulkanizaci*' > Ize jako
katalyzatory pouzivat diethyldithiokarbamaty'*?' (DDTC),
napi. DDTC zineénaty, Zeleznaty, nebo médnaty*"**, pii
padng DDTC sodny” (dale jen Zn-DDTC, Fe-DDTC,
Cu-DDTC, Na-DDTC). Teplota dostatecna pro katalyticky
proces je nizsi (obvykle mezi 140 a 160 °C), tvorba H,S je
také nizsi a reakéni rychlost je vyssi nez v piipadé nekata-
lyzované inverzni vulkanizace.

Jak bylo prokazano'>'®** okolnosti jako struktura
nenasycenych oleju, pfitomnost vicenasobnych dvojnych
vazeb v mastnych kyselinach, pfitomnost hydroxylovych
skupin a piidavkd nékterych chemikalii** s dvojnymi vaz-
bami a obsahem kysliku ¢i dusiku pfispivaji k a¢innéjsi
sorpci rtuti z vodnych roztokt HgCl,. Prechod od vylozené
hydrofobnich sorbentl k sorbentim s mirné¢ hydrofilni
povahou pfispiva k u¢inng&jsi sorpci rtuti z roztoki'*?.
K mensi hydrofobicité a vyssi reaktivité se rtuti vedou také
koncové thiolové skupiny na povrchu ¢astic. Jak bylo zjis-
téno™*®, vyluhovani rtuti i olova z takto piipravenych
sorbentll po sorpci tézkych kovil z roztokd je velmi nizké,
prakticky zanedbatelné, a proto se mize rtut’ zachycend
v této podobé skladkovat jako netoxicky odpad. Uginnost
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sorpce rtuti a kapacita sorbentli na bazi vulkanizacnich
produktli rostlinnych olejli pfi odstrafiovani rtuti z vodnych
roztoktit HgCl, zavisi na typu a slozeni vychozich oleju,
hmotnostnim podilu siry v produktu, na procesu ptipravy
sorbentl, velikosti ¢astic, umélém zvysSeni porozity Castic
jinak prakticky neporézniho nebo jen malo porézniho sor-
bentu®, podminkach sorpce (teplota, koncentrace rtuti,
pH, pfitomnost dalSich iontd), heterogenité povrchu ¢astic
sorbentu (napf. krystalky siry a jeji reaktivita na povrchu
&astic) atd. '™,

Zatimco vulkanizace nenasycenych organickych slou-
¢enin sirou je zaloZena na vytvafeni pficnych vazeb mezi
molekulami organickych latek pomoci navazanych fetézct
siry, inverzni vulkanizace je zaloZena na vytvareni pric-
nych vazeb (,,zesitovani®) mezi fetézci rozstépenych cyk-
lickych molekul siry pomoci nenasycenych organickych
latek vetné esterti nenasycenych mastnych kyselin.

I kdyz jsou produkty inverzni vulkanizace rostlinnych
oleji dlouhodobé¢ stabilni za béznych podminek, jejich
dlouhodoba biodegradovatelnost se stale zkouma a taktéz
jsou provéfovany moznosti recyklace a dal$iho vyuziti
t&chto produkt vyrobenych z olej a siry®.

My jsme se v nasi studii soustedili na srovnani sor-
bentli vyrobenych katalytickou inverzni vulkanizaci ze
dvou odlisnych rostlinnych olejt (slunec¢nicového a Inéné-
ho oleje), jejichz katalytickd pfiprava nebyla v literatufe
nalezena. Polymerni produkty vulkanizace na bazi polysul-
fidd byly pouzity k odstranovani rtuti z kyselych, velmi
ziedénych vodnych roztokti HgCl, (koncentrace 4 mg
HgCly/l) za dvou riznych teplot. Udaje o odstrafiovani
rtuti z téchto roztoktl, odpovidajici podminkdm pfi odstra-
fovani HCl ze spalin pomoci horké vody pii spalovani
odpadti, v dostupné literatufe chybi. VétSinou byly zatim
studovany'>'*?* sorpce rtuti z roztokt HgCl, o koncentraci
nad 100 mg ™. Vliv doprovodnych iontd na sorpci rtuti
z kyselych roztokl vychazel opét z praktickych zkusenosti
z vypirky chlorovodiku ze spalin, kde se nejcastéji vysky-
tuji doprovodné ionty pochazejici z nezachyceného popil-
ku (zelezo, hlinik, vapnik a zinek). Experimentalné jsme
ovefili pifitomnost reaktivnich sulfidi a thiold v téchto
polymernich sorbentech vyluhovanim ve vodé za bazic-
kych podminek a kontrolou uvoliiovani H,S pii nasledné
neutralizaci a okyseleni roztoku. Testovano bylo dale vy-
luhovani zinku z polysulfidického sorbentu vyrobeného za
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pomoci katalyzatoru na bazi Zn-DDTC, které zatim nebylo
provadéno.

Experimentalni ¢ast

Syntéza polymernich sorbentl z rostlinnych oleji
a siry

Produkty z inverzni vulkanizace rostlinnych oleju,
nékterych odpadi z potravinarského primyslu a nékterych
nenasycenych organickych chemikalii elementarni sirou'®>'
ptredstavuji slibnou moznost environmentalné udrzitelného
odstrafiovani rtuti se soucasnou pfeménou na netoxicky
HgS. Cyklické molekuly polymerni siry jsou v takovém
procesu rozstépeny. Poté jsou casteéné propojeny pomoci
nenasycenych ¢asti organickych molekul. Konce roztrze-
nych fetézci molekul siry mohou byt castecné volné
a tudiz reaktivni. Zjednodusené schéma inverzni vulkani-
zace s polymernim produktem s vysokym obsahem siry je
na obr. 1. Inverzni vulkaniza¢ni proces mize byt katalyzo-
van napf. relativné béznou vulkaniza¢ni chemickou latkou,
jako je napf. Zn-DDTC. Hmotnostni pomér siry k nenasy-
cenému rostlinnému oleji pouZzitému pro inverzni vulkani-
zaci se doporucuje'®*'** nastavit v rozmezi 0,8:1 az 1,2:1.

Pro ptipravu rtutovych sorbenti pomoci inverzni
vulkanizace jsme zvolili dva nenasycené rostlinné oleje:
Inény olej ziskany lisovanim za studena a slunecnicovy
olej. Obsah a typy nenasycenych mastnych kyselin, jodova
Cisla oleji a nékteré dalsi udaje jsou uvedeny v tab. I. Jodové
Cislo Inéného oleje, jehoz obvykly rozsah je 138—178, dosa-
huje nejvy3si hodnoty”” mezi rostlinnymi oleji.

Protoze katalyticka metoda piipravy takového sorben-
tu vyuziva relativné nizsi teplotu a vyzaduje kratsi reakéni
dobu, rozhodli jsme se pouzit postup s vulkaniza¢nim ka-
talyzatorem Zn-DDTC.

Pro katalyticky polymerac¢ni postup pro reakci siry
s rostlinnymi oleji28 bylo pouzito nasledujici mnozstvi
chemikalii: 40 g praskové siry (p.a.), 40 g oleje (bud
43,5 ml slune¢nicového oleje nebo 43 ml Inéného oleje)
a | g katalyzatoru (Zn-DDTC p.a., Sigma Aldrich). Pro
reakci reaktivnéjsiho Inéného oleje se sirou jsme v piiprav-
ném postupu pouzili z bezpecnostnich divoda dusikovou
atmosféru, abychom zabranili rychlé oxidaci reaktivniho

s-s_  T>159C AR g\s/s‘s/\(s‘s/sé
7 P o— 's/s‘s{S}s/S‘s' —_— R
s. s n Y s
S-S %s\ _S...S \E
S S
Elementami Polymemi sira Organicka slou¢enina Produkt inverzni polymerizace:
sira Sg s koncovymi radikaly  se dvéma vinylovymi polymer s vysokym

skupinami obsahem siry

Obr. 1. Zjednodusené schéma'® inverzni vulkanizace — vznik inverzné vulkanizovaného zesitovaného polymeru s vysokym obsa-
hem siry. Na konci fetézcl siry mohou byt i radikaly S*, S;* a thiolové skupiny SH
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Tabulka I
Dulezité vlastnosti pouZitych rostlinnych oleji

Piivodni a metodické prace

Olej Obsah mononenasycenych ~ Obsah polynenasycenych. Jodové ¢islo
Typ Hustota [g cm™] mastnych kyselin [hm. %]  mastnych kyselin [hm. %]

Slunecnicovy 0,92 11 64 130
Lnény 0,928 20 69 158

oleje. Vulkaniza¢ni reakce Inéného oleje je rychlejsi nez
u slunecnicového oleje, a tim je také ohfev smési zplsobe-
ny reakci intenzivnéjsi. Detaily piipravy sorbentt kataly-
zovanou vulkanizaci dvou vybranych oleji jsou uvedeny
v dodatku na webové strance tohoto ¢asopisu.

Ukazalo se, ze pro drceni a mleti kusti ztuhlych sor-
bentl je nutné nejprve dosahnout jejich zkiehnuti hlubo-
kym ochlazenim na —78 °C pomoci suchého ledu. Drceni
a mleti sorbentu za takovych teplot bylo ponékud obtizngj-
$i u produktu z oleje Inéného neZ ze sluneénicového. Roz-
drcenim, mletim a prosivanim se pfipravilo z obou sorben-
td nékolik frakei srtiznou velikosti zrna: d, < 0,4 mm
(prachova frakce), frakce 0,4—1,5 mm (ta vétSinou byla
uzita pro sorp¢ni experimenty s odstranovanim rtuti z roz-
tokll) a velikostni frakce nad 1,5 mm, ktera slouzila jako
rezerva pro dalii experimenty. Céstice sorbentii pfiprave-
nych z obou oleji mély v prvnich dnech po piipravé pii
skladovani v uzaviené lahvi detekovatelny zapach slouce-
nin siry. Sirny zapach se pak Casem postupné snizoval.
Vnitini porozita ¢astic sorbentil, vzhledem ke kompaktni
kaudukové povaze vnittku ¢astic tohoto typu sorbentii™*, je
nepatrnd. Povrch a uspofadani povrchu ¢astic (napf. mnoz-
stvi a velikost povrchovych ,,volnych* krystalku siry) zavi-
si na poméru siry k oleji pti ptipravé, na celkovém procesu
pripravy sorbentu a na zptisobu a podminkach drceni/mleti
Castic. Pfi drceni Castic za nizkych teplot se méni také
kvalita a slozeni povrchu ¢astic. Rozmérové mensi (hlavné
prachové) frakce sorbentli obsahuji relativné vice ¢astecek
volné siry.

Vliv teploty a pH na odstranéni Hg?" z vodnych
roztokl

Sorbenty, jejichz ¢astice maji velikost v rozmezi 0,4
az 1,5 mm a které byly pfipraveny z oleju reakci se sirou
(hmotnostni pomér siry a ptislusného oleje 1:1), byly pou-
ity pro sorpéni experimenty k odstrandni Hg?' iontd
z vodnych roztokd. Pfi laboratornich sorpénich testech pro
odstraniovani rtuti z roztokli byly pouzivany 4 g sorbentu
(na bazi reakce siry bud’ s Inénym nebo slunecnicovym
olejem) a 100 ml vodného roztoku HgCl,. Podle litera-
tury'>!'*'® 1ze pii sorpci Hg z koncentrovangjsich roztokd
HgCl, (stovky mg Hg/l) dosahnout kapacity asi 10 mg
Hg/1 g sorbentu (pro milimetrové neporézni Castice) za
jeden den sorpce (tj. asi 1 hm.%). U poréznich sorbentl
(pfipravenych napf. pomoci malych ¢astic NaCl vprave-
nych do sorbentu a jejich naslednym odstranénim vodou ¢i
s pomoci superkritického CO,) se da dosahnout vyssi
rychlosti sorpce Hg a pripadné i vysSich kapacit sorben-
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tu?*+*° Otazka vyuzitelnosti (kapacity) sorbentu nemusi
vSak byt pro tyto typy sorbentld dulezita, protoze jejich
cena muze byt nizka diky piipravé z odpadnich oleji
a siry. Cilem na$i prace proto nebyl vyzkum dosazitelné
kapacity téchto sorbentii pro sorpci rtuti z roztoki HgCl,.

Roztok pro sorpci rtuti®® byl piipraven z demine-
ralizované vody a HgCl, (Cistota p.a.). Koncentrace HgCl,
v roztoku byla 4 mgl"' (to odpovidd koncentraci rtuti
2,995 mg I™). 100 ml vodného roztoku HgCl, bylo prede-
hiato na zaddanou teplotu a potom byla ptidana davka 4 g
sorbentu. Roztok s ¢asticemi sorbentu byl michan magne-
tickym michadlem a béhem experimenti udrzovan ohie-
vem na zadané teploté. V prvni sadé experimentii byla
studovana sorpce rtuti z vodného roztoku o pH = 6 pfi
dvou vybranych teplotach 50 °C a 75 °C. Ve druhé sadé
sorpcnich experimentt byla upravena hodnota pH vodného
roztoku HgCl, na hodnotu pH = 2 pfidanim malého mnoz-
stvi kyseliny chlorovodikové a byla métena sorpce rtuti za
teploty 50 °C. V pulhodinovych az dvouhodinovych inter-
valech (podle predbézné zjisténé rychlosti ibytku koncen-
trace rtuti v roztoku béhem sorpce) byly odebirany vzorky
vodného roztoku (typicky o hmotnosti mezi 0,05 g
a 0,2 g), které byly nasledn& analyzovany®® na obsah rtuti
pomoci rtutového analyzatoru DMA-80 evo (Milestone
Co.) as vyuzitim kalibra¢nich roztokd s HgCl, (koncen-
trace Hg 0,05-3 mg1™"). Prim&ma relativni chyba stano-
veni koncentraci rtuti byla mezi 5 a 8 %.

Utinnost sorpce rtuti (17) v daném &ase sorpce 7, byla
vypoctena z pocatecni koncentrace rtuti v roztoku (cHg—o)
a stanovené koncentrace Hg v roztoku se sorbentem
v daném okamziku sorpce 7, (cHg-):

’7(‘[)() = [(CHg‘l: 0) - (CHg‘l:TX)]/(CHgI:O)

Ucinek doprovodnych soli na odstranéni Hg?"
z vodnych roztoku

Koncentrace doprovodnych iontli ve vodném roztoku
HCI ziskaném pri Cisténi spalin byvaji fadoveé vyssi nez
koncentrace rtuti. Z kovovych ionti byvaji ptitomny
v roztoku relativné vyssi koncentrace iontd zeleza, hliniku,
vapniku a zinku. Proto jsme zvolili fadové vyssi koncen-
trace FeCl;, CaCl, a ZnCl,.

Utinek doprovodnych rozpusténych soli Ca, Fe, a Zn
na sorpci Hg byl zkouman pti pH = 1,5 (upraveno malym
pridavkem  koncentrované kyseliny chlorovodikové)
ateploté¢ 50 °C. Pocate¢ni slozeni vodného roztoku pro
Hg-sorpcni experimenty se sorbenty vyrobenymi z Inéné-
ho a slune¢nicového oleje bylo nasledujici: 4 mg HgCL/1,
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60 mg FeCly/1, 25 mg ZnCl,/1 a 40 mg CaCl,/1.

Odpovidajici molarni koncentrace soli v roztoku jsou:
0,0147 mmol HgCly/1, 0,37 mmol FeClsy/l, 0,36 mmol
CaCly/1 a 0,183 mmol ZnCly/1. Jak je zfejmé, molarni kon-
centrace doprovodnych soli jsou o vice nez jeden tad vyssi
nez koncentrace HgCl, v roztoku pro sorpci. Vysledky
sorpénich experimentli pro oba typy sorbentti byly porov-
nany.

Vyluhovani sulfidi a zinku ze sorbentd vzniklych
katalyzovanou reakci oleju se sirou

Kdyz rostlinné nenasycené oleje reaguji se sirou, po
katalytické depolymerizaci siry pfi hmotnostnim poméru
sira/olej ~ 1 zlstava cast siry (asi 10-20 %) nezreagovana
a muze mit nékteré relativné reaktivni volné molekularni
konce nachylné k reakcim s t&zkymi kovy*'**?’. Podobné
fetézce siry vazané v molekuldch nenasycenych rostlin-
nych oleji maji nékteré periferni, koncové ¢asti také reak-
tivngjsi, Gasteénd zménéné na radikély (S.*), sulfidové (S)
nebo SH-skupiny.

Pro orienta¢ni odhad reaktivit koncové siry a SH-
funk¢nich skupin v sorbentech piipravenych inverzni vul-
kanizaci se pouzivé vyluhovani s vyuzitim reakce reaktiv-
nich skupin nesoucich siru s roztokem NaOH. V nasem
testu bylo pfedehtato 50 ml 0,1 M roztoku NaOH na 50 °C
a do tohoto roztoku byly pfiddny 2 g sorbentu vyrobeného
z Inéného oleje (velikost castic 0,4-1,5 mm). Po
2 hodinach michani roztoku s ¢asticemi sorbentu pii teplo-
t& 50 °C byl roztok s Casticemi prefiltrovan. Filtrat byl
neutralizovan pomalym pfidavanim zfedéné kyseliny chlo-
rovodikové pfi intenzivnim michéni na kone¢nou hodnotu
pH asi 5. Béhem neutralizacniho postupu byly zjiStény
uniky sulfanu: to znamend, ze v molekulach sorbentu byla
pritomna mala ¢ast reaktivni siry a/nebo SH-skupin reagu-
jici s roztokem NaOH.

Sorbenty vyrobené z rostlinnych olejt a siry katalytic-
kou inverzni vulkanizaci obsahuji zinek ve formé Zn-
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DDTC. V nasem piipadé byl obsah Zn-DDTC v pfiprave-
nych sorbentech asi 1,23 hm.% (pfi zanedbani odpatovani
siry, olejii a Zn-DDTC béhem piipravy sorbenttl). Odpovi-
dajici  teoreticky obsah zinku v sorbentech byl
0,223 hm.%.

Vyluhovani zinku ze sorbentt je zavislé predevsim na
pH a vlastnostech (povrchu) sorbentil. K vyluhovani byly
odebrany tii vzorky sorbentl: sorbent vyrobeny ze slunec¢ni-
cového oleje, frakce 1,5-4 mm, sorbent vyrobeny z Inéného
oleje, frakce 1,5-4 mm a sorbent z Inéného oleje frakce
0,1-0,4 mm. Byla pouzita deionizovana voda (pH = 6,5)
o teplot¢ 50 °C a pomér sorbentu a vody byl 4 g sorbentu
na 100 ml vyluhujici vody. Doba vyluhovani za stalé¢ho
pomalého michani byla 3 hodiny.

Vliv pH vyluhovaciho roztoku na vyluhovani zinku
byl zkouman pfi teploté 50 °C a byla pouzita deionizovana
voda okyselena kyselinou chlorovodikovou na hodnotu
pH = 1,5. U vlivu pH na louzeni byl pouzit pouze sorbent
vyrobeny z Inéného oleje, frakce 1,54 mm. Doba vyluho-
vani byla 3 hodiny. Koncentrace zinku ve vyluhujici vodé
byla stanovena metodou ICP-OES (zatizeni Perkin Elmer,
typ Avio 500).

Vysledky a diskuse

Vliv teploty a pH na odstranéni Hg?" z vody pomoci
sorbentd na bazi katalyzované vulkanizacni reakce
Inéného a slunecnicového oleje

Casové zavislosti uginnosti sorpce Hg*" z vodného
roztoku HgCl, (pocatecni koncentrace 4 mg HgCly/1) pti
teploté 50 °C jsou porovnany***® pro dva typy piiprave-
nych sorbentli (na bazi Inéného a slunecnicového oleje)
na obr. 2.

Srovnani u&innosti sorpce Hg®" zvodnych roztoki
HgCl, pomoci dvou typt sorbentli pfi teploté¢ 75 °C je
ukdzano na obr. 3.

Hg Sorpce - Inény olej se sirou a sluneénic. olej se sirou pfi 50 °C

—O—Lnény olejs S
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Obr. 2. Zavislost G¢innosti sorpce rtuti (adsorbované mnoZstvi Hg** na dvou p¥ipravenych sorbentech) z vodnych roztoki HgCl,

(4 mg I'") za teploty 50 °C
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Hg sorpce - Inény olej se sirou a slunecnic. olej se sirou pfi 75 °C
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Obr. 3. Zavislost u¢innosti sorpce rtuti (sorbované mnoZzstvi Hg** na dvou sorbentech) z vodnych roztokii HgCl, (4 mg 1) za tep-

loty 75 °C

Porovnani G&innosti sorpce Hg”' pii teploté 50 °C
a 75 °C naznaCuje, ze zvySujici se teplota sorpce vede
k rychlej$i sorpci rtuti®!, Zvlasté sorbent piipraveny ze
slune¢nicového oleje je ucinngjsi pii vyssi teploté sorpce.
Céstice pouzitych sorbentd byly relativng vétsi (0,4—1,5
mm). V pfipadé vyuziti menSich a/nebo poréznich ¢éstic
s vy§88imi  hodnotami specifického povrchu lze oceka-
vat™?3% yyisi uginnost sorpce. Hg”' se adsorbuje na po-
vrchu ¢astic sorbentu jak fyzikalni sorpci, tak i chemisorp-
ci®. Po relativné kratké dobé se adsorbovana rtut’ pteméni
na sulfid rtutnaty®*?*! ktery je nerozpustny ve vodé
anetoxicky. Uginnost odstrafiovani nizkych koncentraci
Hg mtize béhem jedné hodiny a za teplot okolo 80 °C pro
mensi ¢astice (pod asi 0,4 mm) dosahnout hodnot pfiblizné
90 %. Céstice b&zné pripravenych sorbentd jsou oviem
prakticky neporézni, kompaktni kaucukovité-sklovité
struktury. Daji se vSak pripravit také porézni &astice”**°,
a to smichdnim roztavené smési siry s olejem a s malymi
¢asticemi NaCl. Po skon¢eni vulkanizaéni reakce, ochlaze-
ni arozdrceni sorbentu se malé Castice NaCl nechaji roz-
pustit ve vodé za vzniku porézni struktury uvniti ¢astic.
Jinou moznosti je rozpusténi superkritického CO,

v sorbentu a rychlé uvolnéni tlaku, ¢imz se vytvoii porézni
houbovita struktura ¢astic.

Za podminek nizsich hodnot pH ve vodnych roztocich
HgCl, (okyselenych pfidanim kyseliny chlorovodikové) je
komplexu [HgCl,]*) G¢inn&jsi nez za neutralnich hodnot
pH. Porovnani ¢asovych zavislosti sorpce rtuti z kyselych
roztokl (pocatecni pH =2) a z roztokli v neutralni vodé
(pocatecni pH = 6) pii teploté 50 °C je uvedeno v tab. II.
Vzhledem k uc¢inné a rychlé sorpci rtuti za kyselych pod-
minek byla uvazovana pouze celkova doba sorpce do
4 hodin.

Desorpce rtuti z polymerizovanych sorbentl se sirou
do vody je velmi nizka az zanedbatelna, jak bylo experi-
mentalng prokdzano a popsano v literatuie®**'. To zname-
na, ze rtut’ je vazana v téchto sorbentech prevazné nebo
uplné v podobé HgS prakticky nerozpustného ve vodé.
Polymerni sorbenty pfipravené pomoci inverzni vulkaniza-
ce mohou byt také vyuzity pro solidifikaci/stabilizaci
arelativné  bezpe¢né skladovani jinych  sorbenti
a materialti obsahujicich t&7ké kovy>*® (napt. Hg, Pb,
Cd).

Tabulka IT

Porovnani ¢asovych zavislosti G¢innosti sorpce rtuti z neutralnich a kyselych (pH = 2) vodnych roztoki pfi teploté 50 °C
(cit.?)

Olej pouzity kreakci pH vodného roztoku Sorbovany podil Hg [hm.%]

se sirou po 1 hodiné po 2 hodinach po 4 hodinach
Slunecnicovy =6 37 58,6 69
Slune¢nicovy 2 97 99 99,5

Lnény ~6 47 70 75,1

Lnény 2 95 98 99,5

52



Chem. Listy 716, 48-55 (2022)

Vliv doprovodnych soli s vybranymi ionty kovi
na odstranéni Hg”" z vodnych roztokt

Sorpce rtuti sorbenty pripravenymi inverzni vulkani-
zaci z nenasycenych rostlinnych olejii je pomérné velmi
selektivni*'?**3% diky velmi vysoké afinitd rtuti a Hg®"
iontl k volnym radikalim S;* a SH-skupindm na koncich
fetézcl siry ve vulkanizovanych zesitovanych polyme-
rech. My jsme testovali sorpci rtuti ze zfedénych kyselych
vodnych roztokti HgCl, za pfitomnosti vice nez o jeden
iad vyssich molarnich koncentraci soli Fe’*, Ca*" a Zn*".
Vysledky jsou uvedeny v tab. III. Jak je ziejmé, vysledky
a ucinnost sorpce rtuti jsou podobné Ucinnosti sorpce za
podobnych podminek bez doprovodnych soli**. To zname-
na, ze piitomnost vyssich koncentraci soli béznych kovi
(Fe, Ca, Zn) ma pouze okrajové Gitinky na sorpci Hg®*
iontl pomoci sorbentll pfipravenych vulkanizaci vybra-
nych nenasycenych rostlinnych olejt.

Tabulka IIT

Casova zavislost u&innosti sorpce rtuti z kyselych vodnych
roztokl (pH = 1,5) pti teploté 50 °C za piitomnosti vybra-
nych soli rozpusténych ve vodnim roztoku (4 mg HgCly/1,
60 mg FeCly/1, 25 mg ZnCl,/1 a 40 mg CaCl,/1)

Olej pouzity Sorbovany podil Hg [hm.%]

k reakei se po 1 hodiné¢ po 2 hodinach po 4 hodinach
sirou

Slunecnicovy 97 99 99,5
Lnény 95 96,5 99

Vyluhovéani sulfidi a zinku ze sorbenti
pfipravenych katalyzovanou inverzni vulkanizaci

Zasadity vodny roztok (50 ml 0,1 M roztoku NaOH)
pouzity k vyluhovani 2 g sorbentu vyrobené¢ho ze Inéného
oleje obsahoval po dvou hodinach louzeni urcitou nizkou
koncentraci sulfidi. Po skonceném louzeni byl pfi pomalé
neutralizaci zasaditého filtratu kyselinou chlorovodikovou
zjistén Unik sulfanu. Nebyl vSak pfi neutralizaci zazname-
néan zakal, coZ znamena, ze koncentrace polysulfidi (S,%)
v zasaditém roztoku byla miziva. Tim bylo potvrzeno, ze
v molekulach sorbentu je pfitomna mala cast reaktivni
sulfidické siry a/nebo SH-skupin. Tyto skupiny pfispivaji
k rychlé a pevné sorpci rtuti na povrchu vulkanizovanych
sorbentll vyrobenych z oleje a siry.

Tabulka IV
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Sorbenty vyrobené katalytickou inverzni vulkanizaci
z nenasycenych olejlii obsahuji zinek ve formé Zn-DDTC,
jehoz obsah v pfipravenych sorbentech ¢inil asi
1,23 hm.%, coz odpovida obsahu zinku 0,223 hm.%.

Ucinnost vyluhovani zinku z t&chto sorbentil je zavis-
la predevsim na pH a kvalité povrchu sorbenti (velikosti
Castic a porozité). Vysledky vyluhovani zinku ze tii
vzorkll sorbentli vyrobenych ze slune¢nicového oleje,
frakce 1,5-4 mm, ze Inéného oleje, frakce 1,5-4 mm a ze
Inéného oleje, frakce 0,1-0,4 mm) pii pH =~ 6,5 a srovnani
s vyluhovanim Zn z kyselého roztoku (pH = 1,5) jsou shr-
nuty v tab. IV. Doba vyluhovani byla 3 hodiny pii 50 °C.

Jak je zdokumentovano v tab. IV, vyluhovani zinku
ze sorbentl za kyselych podminek je podstatné vyssi nez
vyluhovani z neutralnich roztokti. Nicméné i za kyselych
podminek mnozstvi odstranéného zinku ¢ini 4-5 hm.%
celkového mnozstvi Zn pifitomného v sorbentu pro veétsi
Castice sorbentu a pravdépodobné kolem 10-12 % u men-
Sich castic sorbentu (pokud vezmeme v uvahu analogii
s vyluhovanim v neutralni vod¢ (pfi pH = 6,5).

Zavéry

Horky absorpéni roztok ze selektivniho odstranéni
HCI vodni vypirkou spalin vzniklych pti spalovani tuhého
komunalniho odpadu ve spalovnach je siln¢ kysely a obsa-
huje vyznamnou c¢ést rtuti v téchto spalindch pfitomnou
(zejména ve formé par HgCl,). Selektivni odstranéni rtuti
z horkych kyselych roztokl chlorovodiku lze provést sor-
benty produkovanymi katalytickou inverzni vulkanizaci
nenasycenych rostlinnych oleju.

Produkty (sorbenty) vzniklé katalytickou inverzni
vulkanizaci Inéného oleje a slunecnicového oleje
(hmotnostni pomér siry k oleji 1:1, pfiblizné 1 hm.% kata-
lyzatoru na bazi diethyldithiokarbamatu zine¢natého) vy-
kazuji relativné mirné vyluhovani zinku ze sorbenti za
kyselych podminek (pH mezi 1 a 2). Castice téchto sor-
bentt obsahuji na povrchu také reaktivni sulfidickou siru
a SH-skupiny, které jsou zjistitelné vyluhovanim za bazic-
kych podminek (pH > 12). Tyto reaktivni skupiny pfispi-
vaji k rychlému a pevnému chemickému vazani rtuti
k sorbenttim.

Sorbenty vyrobené z rostlinnych olejt a siry jsou pfi
sorpci Hg”' rychlejsi a uginngjsi za vyssich teplot (v roz-
mezi piiblizné od 50 °C do 80 °C) a zejména za vyssich
hodnot pH nez elementéarni sira. Tyto sorbenty neuvoliuji

Vysledky testli s vyluhovanim zinku ze sorbentt pii pH = 6,5 a pH = 1,5

Typ oleje pro ptipravu Hodnota pH pfi ~ Rozmezi velikosti Koncentrace Zn ve Mnozstvi Zn odstranéné
sorbentu vyluhovani ¢astic [mm] vodé [mg 1] z 1 kg sorbentu [mg]
Slunecnicovy 6 1,5-4,0 0,064 1,65

Lnény 6 1,5-4,0 0,024 0,6

Lnény 6 0,1-0,4 0,051 1,59

Lnény 1,5 1,5-4,0 3,86 96,6
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za kyselych podminek sulfan, na rozdil od srazecich Cini-
del pro rtut’ (Hg2+ ionty) na bazi Na,S nebo Na,S. Pro
rychlejsi sorpci rtuti a vyssi sorpéni kapacitu téchto sor-
bentt se doporucuji mensi ¢astice sorbenti a postupy ve-
douci k dosazeni vétsi porozity a vnitintho povrchu. Sor-
benty vyrobené vulkanizaci rostlinnych olejii obsahuji po
sorpci rtut’ ve formé HgS, jsou stabilni, netoxické a vhod-
né pravdépodobné i pro dlouhodobé skladovani/
skladkovani.

Selektivita této metody pro odstranéni Hg*" z kyse-
lych vodnych roztoktt HCI za ptitomnosti fadové vyssich
molarnich koncentraci FeCl;, ZnCl, a CaCl, je velmi vyso-
ka. Rtut’ mize byt u¢inn¢ odstranéna i ze zfedénych kyse-
Iych vodnych roztokli (napt. u koncentraci rtuti v fadu
jednotek mg HgCly/litr).

Seznam zkratek

Cu-DDTC diethyldithiokarbamat méd’naty
DDTC diethyldithiokarbamat
Fe-DDTC diethyldithiokarbamat Zeleznaty
Na-DDTC diethyldithiokarbamat sodny
TKO tuhy komunalni odpad
Zn-DDTC diethyldithiokarbaméat zine¢naty
Autori  dekuji  za financni podporu z projektu

“Strategic Partnership for Environmental Technologies
and  Energy  Production” (SPETEP), Reg. No.
CZ.02.1.01/0.0/0.0/16_026/0008413.
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Mercury is a metallic element, dangerous and toxic
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pal solid waste (MSW) belongs to important sources of Hg
emissions. Methods of conversion of metallic mercury and
mercury compounds from soluble and toxic forms into
water insoluble/non-toxic form (HgS) are sought after.
Gaseous HCI and a significant part of HgCl, vapors pre-
sent in flue gas from incineration of MSW can be removed
there by absorption in hot water. Efficiencies of Hg”" re-
moval from acidic water solutions by means of sorbents
prepared by catalyzed reaction of sulfur with vegetable
oils (inverse vulcanization) were studied. These kinds of
sorbents were tested and found to be exploitable for selec-
tive removal of mercury ions from aqueous solutions, par-
ticularly from acidic solutions containing HCIl at higher
temperatures (5075 °C). Presence of relatively high con-
centrations of salts of some other metallic elements (Fe,
Zn, Ca) had only very small effects on Hg-sorption. Mer-
cury adsorbed on such sorbents converts relatively quickly
into a non-toxic form (HgS). Reactive sulfides and
SH-groups present on the surface of the sorbent particles
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contribute to a faster sorption of mercury and its conver-
sion to HgS. Leaching of zinc from the -catalyst
(Zn-diethyldithiocarbamate) present in the vulcanized
sorbents is negligible at neutral conditions and small
(about 10 %) at acidic conditions (pH = 1.5)

Keywords: inverse vulcanization of vegetable oils,
sorbents for mercury, acidic solutions of Hg”", effects on
sorption, mercury sulfide
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https://doi.org/10.54779/ch120220061

Casto posloucham rano rozhlasovou dvojku (CRo2),
kam do hudebniho bloku moderator Jakub Kalo¢ pravidel-
n¢ vklada kratké informace z védy a techniky a n¢kdy jako
profesor Doudleba pfindsi pfispévky i humorného razu.
Jednou v 1éteé (1. 7. 2021) uvedl, ze vanilkovou ptichut
bude mozno vyrabét z plastovych lahvi', b&zné nazyva-
nych jako PET lahve (PET — polyethylentereftalat). I kdyz
se to zprvu nezdalo, §lo o informaci zcela seriozni.

Pfi svém vstupu citoval z ¢lanki, které se objevily
i v Ceskych sdélovacich prostiedcich®’. Ty struéné popiso-
valy praci britskych védci, podle nichz Ize pomoci gene-
ticky upravené bakterie Escherichia coli pfeménit kyselinu
tereftalovou na vanilin. V ¢lancich je zdlraznén velky
vyznam této navrzené technologie, ktera umoznuje zpraco-
vat obtizny odpad na cenny produkt, ktery nachazi Siroké
uplatnéni nejen v potravinarstvi, ale i v produktech kosme-
tického a farmaceutického primyslu. Casopis ,,100+1° (cit.z)
na jedné strané oznacuje zminény postup jako ,,majstrityk*
recyklace, na druhé strané praci britskych védct povazuje
za vyuziti §t'astné souhry okolnosti, nebot” kyselina terefta-
lova a vanilin maji — dle redaktorti — velmi podobnou che-
mickou strukturu, a proto se geneticky upravené bakterie
vlastné pry ani moc nenadiou. Z pohledu chemika je jasné,
ze jde o laické hodnoceni, ob¢& struktury, tedy kyseliny
tereftalové a  vanilinu  (4-hydroxy-3-methoxybenz-
aldehydu), sice obsahuji benzenové jadro, jinak se ale do-
sti 1isi (obr. 1), takze chemik musi obdivovat, Ze si ty
,,breberky* s pozadovanymi strukturnimi zménami poradi.

Pro bliz§i seznameni s postupem vedoucim k vanilinu
musime nahlédnout do ¢lanku, ktery britsti védei publiko-
vali v &asopise Green Chemistry*. Joana Sadlerova
a Stephen Wallace z University of Edinburgh se rozhodli
pouzit jako vychozi mikroorganismus vhodné upravenou
bakterii E. coli, konkrétné se jednalo o kmen E. coli
MG1655 RARE (RARE - reduced aromatic aldehyde
reduction), jehoz genom je cilen¢ modifikovan tak, aby
dochézelo k redukci aromatickych karboxylovych kyselin
pouze do stupné aldehydu®, coZ je pro cilovy zamér dileZi-
ta vlastnost. Britsti védci ovSem predpokladali, ze cela
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preména kyseliny tereftalové na vanilin se musi odehrat
sledem navazujicich enzymovych reakci (obr. 1), a proto
museli genom tohoto mikroorganismu rozsifit o geny po-
chazejici z dal$ich vhodné vybranych organismui. Konkrét-
né¢ se jednalo o geny pro tereftalat-1,2-dioxygenasu
(heterotrimer) a dehydrogenasu dihydroxy-3,5-cyklo-
hexadien-1,4-dikarboxylové kyseliny z bakterie Comamo-
nas sp., gen pro aldehydoxidoreduktasu CAR (carboxylic
acid reductase) z bakterie Nocardia iowensis a gen pro
mutantni formu katechol-O-methyltransferasy potkana
obecného neboli Rattus norvegicus. Poslednim vnasenym
byl gen pro fosfopanteteinyltransferasu z bakterie Bacillus
subtilis, ktera je nezbytna pro posttranslaéni modifikace
aldehydoxidoreduktasy z Nocardia iowensis. Teprve pak
buiky takto upraveného mikroorganismu, oznaceného
nove jako E. coli RARE pVanX, zacaly diky pétikrokové
enzymové pfeméné produkovat vanilin, ovSem v pocatku
pouze s minimalni konverzi kyseliny tereftalové. Upravou
podminek, hlavné pouzitim vhodného média (M9 s gluko-
sou a L-methioninem) o pH 5,5, nastavenim vhodné kulti-
vaéni teploty na 22 °C a dale ptidavkem butanolu pro zlep-
Seni permeability bun€k pro kyselinu tereftalovou (E. coli
neobsahuje transportér pro tuto latku do cytosolu) a oleyl-
alkoholu pro separaci fazi se autorim podafilo zlepsit po-
¢ateCni produkei vanilinu 157krat. Slozitost procesu ne-
chava vsak jest¢ mnoho moznosti k jeho dalSimu vylepso-
vani, které by mohlo vést az k jeho primyslovému vyuziti;
zatim pouzity enzym zpracovava 1mM roztok kyseliny
tereftalové se 79% konverzi na vanilin za 24 hodin.
Synteticky vanilin se vyrabi ve znacném mnoZstvi
a jeho spotieba stale vzriista, od 37 tisic tun v roce 2018
k o¢ekavanym 57 tisiciim tun v roce 2025 (cit.*). Vétsina
z tohoto mnozstvi se vyrabi z guajakolu a kyseliny glyoxa-
lové, jiny postup vychazi z eugenolu® a piiblizné 15 %
produkce pfipada na chemické nebo mikrobidlni zpracova-
ni ligninu’. Tyto zavedené postupy netrpi nedostatkem
vychozich surovin a jsou schopny pokryt stoupajici potie-
bu. Jina je situace u ptirodniho vanilinu, ktery je obsazen
v nezralych fermentovanych tobolkach (obvykle nazyva-
nych lusky) nékolika druhG orchideji z rodu Vanilla
v mnozstvi 1-3 %. Vanilkovniky (n¢kdy téz nazyvané jako

O+ _OH O _H
R —
—
—
R /CH3
O
OH
HO™ O

kyselina tereftalova vanilin

Obr. 1. Pieména kyseliny tereftalové na vanilin pomoci péti
navazujicich enzymovych kroki
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vanilovniky nebo také zkrdcené jako vanilka) se péstuji
v tropickych oblastech; nejvétsim svétovym producentem
vanilky se stala roku 2020 Indonésie, na druhém misté je
Madagaskar, na tietim Cina. Celkem se vanilkovniky pés-
tuji az ve 13 zemich, ovSem dalsi staty maji produkci jiz
znaéné nizsi. Celkova rocni sklizen luskd nyni kolisa ko-
lem 6 tisici tun®. Cely proces péstovani rostlin i nasledné
zpracovani luskd jsou postupy velmi naro¢né na lidskou
praci (napiiklad je nutné umélé opylovani) a sklizen je
Casto ovliviiovana ptirodnimi vlivy, proto je pfirodni va-
nilky v soucasné dob¢ nedostatek a jeji cena roste. Synte-
ticky vanilin je vyrazné levnéj§i nez vanilkovy extrakt
(v roce 2012 zhruba 100krat, nyni az 500krét, cit.”). Pfi-
rodni vanilka (extrakt z fermentovanych tobolek) ale kro-
m¢é vanilinu obsahuje az nékolik stovek dalSich latek, diky
¢emuz poskytuje spotiebiteli vyrazné bohatsi chutovy
a ¢ichovy zazitek. Na tento rozdil narazily naptiklad firmy
Pepsi-Cola Corp. a Coca-Cola Corp., které ji pouzivaji
k ochucovani svych hlavnich produktt. Jejich ro¢ni spotte-
ba se pohybuje kolem 40 tun. Pokus o ptrechod na pouziti
syntetického vanilinu v Coca-Cole v roce 1985 byl vSak
spotiebiteli neptizniveé piijat a firma se pak vratila ke kla-
sické receptuie’.

I kdyz synteticky vanilin je dlilezitou chemikalii slou-
zici k vyrobé farmaceutik, kosmetickych, Cisticich a herbi-
cidnich prostfedkli, je hlavné Siroce pouzivan v potra-
vinafském primyslu. Z porovnani svétové produkce pfi-
rodni vanilky a syntetického vanilinu a hlavné z drama-
tickych cenovych rozdila vyplyva, ze drtiva vétSina potra-
vinafskych a cukrafskych vyrobkl ziskava vanilkovou
vimi i chut’ ze syntetického vanilinu’. V n&kterych piipa-
dech se piivod odliSuje, zname napiiklad bézné sacky
s aromatizovanym cukrem s napisem ,,vanilinovy cukr®,
ve kterych je ve 20 g cukru asi 6 mg syntetického vanilinu,
ale 1 drazsi baleni oznacena ,,vanilkovy cukr®, ve kterych
je cukr ochucen mletymi vanilkovymi lusky nebo jejich
extraktem. Vzhledem k vyse uvedenému by se tak mély
bézné vanocni rohlicky oznacovat jako ,,vanilinové“
a oblibena zmrzlina by méla byt také vétSinou ,,vanilinova®,
coz by ovSem tyto vyrobky obchodné poskodilo.

I kdyz postup britskych védct zatim nema parametry
priamyslové vyroby, je velice perspektivni z ekologického
pohledu. Zavér publikace obsahuje totiz dulezité zjisténi,
Ze geneticky upraveny kmen E. coli RARE pVanX je
schopen zpracovavat i surovy hydrolyzat ziskany z PET
lahvi pomoci termostabilni depolymerasy LCC WCCG
(LCC - leaf-branch compost cutinase, WCCG — amino-
kyseliny cilené mutované za ucelem zvySeni aktivity
a termostability enzymu — konkrétné jde o variantu
F243W/D238C/S283C/Y127G)". Postup tak umoziiuje
z obtizného odpadu ziskavat cenny produkt, coz je zatim
ojedingly ptipad.

Likvidace pouzitych PET lahvi se stava celosvétové
ozehavym problémem. Kazdou vtetinu se na svété proda
zhruba 20 tisic plastovych lahvi. Kazdou minutu je to tedy
vice nez milion. Vyplyva to z priizkumu britské spole¢nos-
ti Euromonitor International'?, podle které jsou PET lahve
globaln¢ druhym nejcastéji pouzivanym obalem, hned po
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plastovych saccich.

Ptestoze je polyethylentereftalat recyklovatelny, pred-
stavuje pro zivotni prostiedi velkou hrozbu, ktera je podle
studie'? srovnatelnd s globalnim oteplovanim. Usili lahve
shromazd’ovat a znovu zpracovat uz jednoduse nestaci
tempu, jakym se vyrabé&ji nové. Vloni se na svété prodalo
vice nez 480 miliard plastovych lahvi (i kdyz jsou lehké,
odpovida to vice nez 13 miliontim tun, cit.'?). Predpoklada
se dal$i vzrist o pétinu za kazdé 3 roky a do 20 let by se

Evropska unie na tento stav reagovala vydanim Smér-
nice Evropského parlamentu a Rady (EU) 2019/904 ze dne
5. Cervna 2019 o omezeni dopadu nékterych plastovych
vyrobkil na Zivotni prostiedi'>'. Cile smérnice o jednora-
zovych plastovych obalech vyzaduji, aby v roce 2025 tii-
dény sbér za ucelem recyklace dosahoval 77 % odpadu
z jednorazovych plastovych obali do 3 litrt a povinnost
pridavat do napojovych PET lahvi alesponi 25 % recyklatu.
Do roku 2030 by pak indikétor sbéru mél dosadhnout 90 %
a podil pfidaného recyklatu v PET lahvich 30 %. Jednim
z opatieni, jak toho docilit, mize byt dle obalové smérnice
jejich zéalohovani. Zalohovani PET lahvi je zavedeno
v Némecku, Dansku, Norsku, Islandu, Svédsku, Finsku,
Estonsku, Litvé a Chorvatsku, pfipravuje se zavedeni zalo-
hovéani na Slovensku a v Nizozemi'’. Zpoplatnéni, resp.
zalohovani lahvi je u¢innym nastrojem pro omezeni vy-
skytu PET lahvi v pfirodé a na skladkach. V Cesku se pro-
stiednictvim zlutych popelnic vytfidi az ¢tyfi pétiny PET
lahvi, ¢imz dnes zemé plni obalové cile platné do roku
2025 (cit."®). Ministerstvo Zivotniho prostiedi CR aktudlng
neplanuje zavést zakonnou povinnost zalohovani PET
lahvi a plechovek, protoze to povazuje za nekoncepéni
zasah do stdvajiciho systému tfidéni odpadid, vice veti
Zlutym  kontejneram'®. Soub&h povinného zalohovani
a dobrovolného tfidéni by podle ministerstva pfinesl fadu
problémd, které by v disledku mohly snizit celkovou miru
tiidéni. Ekologové ale upozoriiuji, ze Cesko v budoucnu
tézko splni pozadavky Bruselu'®.

Ministerstvo spoléha na iniciativu jednotlivych vyrob-
cl napoju, ktefi si sami zajisti sbér a tfidéni pouzitych
,.Vlastnich“ lahvi. Vysoké naroky na kvalitu vstupni suro-
viny jsou problémem vSech postupli pfimé materidlové
recyklace, kterd se oznacuje jako B2B technologie (bottle-
to-bottle)'?. Zatim se v &eském prostiedi vyskytly dva pfi-
pady pouziti této technologie. Pilotni projekt zalohovanych
PET lahvi Mattoni, které zacal loni prodavat on-line super-
market Kosik.cz, odstartoval v lednu 2020 (cit.*®). Pouzité
PET lahve vyrobené z 80% recyklatu zakaznici vraceji
nezmackané kuryrovi proti tiikorunové zéloze v podobé
kredit a takto vybrané lahve je mozné znovu recyklovat.
V roce 2021 uvedla spole¢nost Coca-Cola na Cesky trh
stoprocentné recyklované PET lahve pro svou znac¢ku mi-
nerélni vody Natura v ramci svého zavazku®' plnit cile
smérnice EU. Uvedenim nové recyklované PET lahve se
Coca-Cola stava leaderem mezi vyrobcei v zavedeni stopro-
centné recyklované PET lahve pro jedno $iroké portfolio
svych néapoju.
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PET lahve sebrané ze zlutych kontejneri jsou rizného
druhu, a proto nejsou pouzitelné pro B2B technologie. Jen
Castecné se dafi je vytfidit tak, aby z nich vznikl granulat,
ktery lze pouzit jako podil suroviny pro vyrobu novych
lahvi. Vétsina se zpracovava materidlovou recyklaci na
uziteéné vyrobky, jako naptiklad netkané textilie, technic-
ké tkaniny, koberce, provaznické vyrobky nebo vlaknité
vyplné pouzivané hlavné jako calounicky materidl pro
vnitini vybavu automobilt'®, nicméné po doziti takovych
vyrobkd jiz vznika dale nevyuzitelny odpad.

Vsechny PET lahve (a rovnéz veskeré vyrobky
z tohoto materidlu) lze teoreticky recyklovat chemicky,
a to chemickou ¢i enzymovou hydrolyzou polyesterového
materialu na jeho monomerni slozky, tedy kyselinu terefta-
lovou a ethylenglykol. Po jejich vyc€isténi je pak mozné
polyethylentereftalat syntetizovat ,.de novo®, coz ovsem
nejuspésnéji fesi uskupeni firem L’Oréal, Nestlé, Pepsi
a Suntory, které se spojily s francouzskou spolecnosti Car-
bios™*. Ta po desetiletém vyzkumu vyvinula enzym,
ktery je schopny rozlozit prakticky libovolnou PET lahev
bez ohledu na barvu ¢i komplexnost na monomery, pfi-
¢emz revoluéni je rychlost $tépeni, ktera ma byt asi
10 000krat vétsi nez u dosud vyuzivanych postupt. Na-
prosto zasadni je v tomto piipad¢ skutecnost, Ze vystupem
jsou monomery kyselina tereftalovda a ethylenglykol
v ,,panenské Cistot€“. Diky kvalité recyklovanych mono-
mert je z nich mozno ziskat nové PET lahve s vlastnostmi
plné srovnatelnymi s témi originalnimi, coz by umoznilo
provadét jejich recyklaci prakticky donekonecna. Spolec-
nost Carbios jiz spustila ovéfovaci provoz, zivod
s recyklacni kapacitou 40 000 tun by mél byt otevien pred
rokem 2025.

Na lehké, odolné a vzhledné PET lahve jsme si zvykli
natolik, Ze se jich hned tak nevzdame. Proto musime pod-
porovat recyklaéni strategie a intenzivné rozvijet recyklac-
ni postupy. Vedle toho je tfeba povazovat pouzité PET
lahve za vyhodnou uhlikatou surovinu pro jiné chemické
vyroby, v nichz by nahradily petrochemické materialové
vstupy, a tim pomohly nezvySovat globalni uhlikovou
zat¢z. Prikladem je postup britskych védet vedouci
k dobfe vyuzitelnému vanilinu. Je jasné, Ze vyroba vanili-
nu zPET lahvi svét nespasi a problematiku spojenou
s nadmérnou produkci PET lahvi sama o sob¢ nevyfesi, ale
mohl by to byt prvni kracek, na ktery bude mozné dale
navazovat. Pokud se tento objev podafi rozvinout, mozna
bude skute¢né vanilkova ptichut’ zmrzliny vyrabéna z PET
lahvi, kterym ftikame ,,petky“, a proto takové zmrzling
nebudeme muset fikat vanilinova, ale tfeba zajimavé zné&ji-
cim nazvem ,,petkova“ zmrzlina.
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P. Holy and E. BeneSova® (“ Department of Biochem-
istry and Microbiology, University of Chemistry and Tech-
nology, Prague): From PET Bottles to Sweet Delicacies

The treatment of waste PET bottles has become
a pressing global issue over the last few decades, and
many scientific teams are currently working on solutions
to it. There are many different approaches of how to solve
this problem. The present article outlines the possibility to
process terephthalic acid, which is the hydrolysis product
of polyethylene terephthalate, into vanillin, a compound
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widely used in the food industry. The work of British sci-
entists who have succeeded in using genetic modification
to produce a strain of E. coli RARE pVanX capable of
processing polyethylene terephthalate hydrolysates to the
desired vanillin is presented in a broader context.

Keywords: vanillin, terephthalic acid, food industry, plas-
tics, recycling

e Holy P., BeneSova E.: Chem. Listy /76, 61-64 (2022).
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Kvantitativnimu modelu role CO, v atmosféie vytvo-
fenému' v roce 1895 Svante Arrheniem piedchazelo néko-
lik méteni chovani CO, a dalsich plynti pod vlivem slunec-
niho ¢i jiného svételného zafeni. Uz pted 165 lety, na vy-
roénim zasedani Amerického sdruzeni pro rozvoj védy
(American Association for the Advancement of Science,
AAAS) v Albany ve stat¢ New York, byl 23. srpna 1856
(v zastoupeni) prednesen prispévek® od Eunice Foote(-ové)
(1819—1888) nazvany ,,Okolnosti ovliviiujici teplo od slu-
necnich paprski“. Je zajimavé, Ze tomuto ¢lanku predchazi
rozsahlejsi text®, autorem kterého byl jeji manzel, soudce
i vyndlezce Elisha Foote. Manzeliv ¢lanek se obecnéji
vénuje méfeni tepla od slunecnich paprski, nikoliv vSak ve
vztahu k tomu, co se dnes nazyva sklenikovy jev — tomu se
vyluéné vénovala jeho chot. Tim o nékolik let predesla
rigor6znéjsi méteni irského fyzika Johna Tyndalla (ktery
sam navazoval na vysledky Fouriera, Pouilleta, i dalSich).
Lec jeji prace byla dlouho zapomenuta (az dodnes byla
citovana v tzv. uznavanych casopisech jen sedmkrat — vse
rok 2019 nebo pozdéji), a¢ v ni na adresu CO, prorocky
uvedla, ze jeho navySeni v ovzdusi by nutn¢ vedlo ke zvy-
Seni atmosférické teploty. Eunice pracovala s valci (ziejmé
sklenénymi, zadné vyobrazeni se ale nedochovalo) opatie-
nymi teploméry, a také se vzduchovou pumpou. Nejprve
z jednoho valce vzduch vycerpala, zatimco druhy naopak
natlakovala (byt’ na samotné méfeni tlaku vybavena neby-
la), a zjistila, ze na slune¢nim svétle dosahuje teplota ve
valci s komprimovanym (ale jinak neupravovanym) vzdu-
chem vyssich hodnot. Pak se posunula k pokustim s dalsi-
mi plyny, CO, a vodni parou, resp. vlhkym vzduchem. Pfi
srovnavani vzduchu vysuseného s pomoci CaCl, a vzdu-
chu nasyceného vodni parou bylo v druhém piipadé dosa-
zeno teploty o az 12 °F vyss$i (v Americe oblibené stupné
Fahrenheita). Ale v piipad¢ CO, byla dosazend teplota
vys$i dokonce o 20 °F. Méfeni provadéla téz pro vodik
a kyslik, kde vSak nenasla podstatné&jsi rozdily oproti vzdu-
chu. Tyto vysledky ji umoznily onu predikci, ze pfipadné
navySovani obsahu CO, v atmosféfe by nutné vedlo
k rastu atmosférické teploty. Z dnesniho pohledu se faktic-
ky zabyvala jen jednou komponentou energetiky skleniko-
vého jevu — zafenim prichazejicim na Zemi od Slunce
(druhou komponentou je zafeni emitované Zemi). Dnes je
Eunice Foote povazovana za prvni osobu, kterd prokazala
vyraznou schopnost CO, a vodni pary absorbovat energii
sluneniho zafeni, a nadto provedla propojeni promén
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slozeni atmosféry s klimatickymi zménami. Mimochodem,
o rok pozdgji doslo na jeji druhou® a ziejmé posledni fyzi-
kalni praci, tentokrat o méteni elektrického naboje listko-
vym elektrometrem pfi stlatovani ¢i expanzi plynu. Je téz
oznacovana za vubec prvni Ameri¢anku, ktera publikovala
odbornou fyzikalni praci.

Tii roky po téchto jejich prvnich, byt jednoduchych,
experimentech se tématu zacal vénovat® irsky ucenec John
Tyndall (1820-1893) s o dost sofistikovanéjsi aparaturou
(obr. 1) — fakticky nezavisle, neb o nich zifejmé nevedél.
Tyndall béhem Zivota pracoval na fad¢ problému a jeho
jméno dnes figuruje v Tyndallové jevu® tykajicim se roz-
ptylu svétla na riznych ¢asticich, v tom poctu i na moleku-
lach. Tyndalliv jev pak podrobngji analyzoval’ Lord Ray-
leigh (pivodnim jménem John Strutt; Nobelova cena za
fyziku 1904). Rozptyl svétla (Casto téz zvany Rayleightiv
rozptyl) je dnes uzite¢ny pfi urCovani primérné molekulo-
vé vahy polymert. Sva pozorovani o ohfevu atmosféricky
vyznamnych plynt Tyndall sumarizoval® pied 160 lety ve
své Bakerovské prednasce.

Tyndallova aparatura® (obr. 1) na méfeni ohiivani
riznych plynit pohlcovanim infracerveného zateni pouzi-
vala jako zdroj toho zafeni nadoby C, C’ s horkou vodou,
zahtivané plynovymi kahany L, L'. Teplotu métil pomoci
termoclanku vyhodnocovaného galvanometrem viditelnym
uprostied vyobrazeni (termoelektricky jev pozoroval® uz
Alessandro Volta v roce 1794). Tyndall fakticky pracoval
se dvéma zdroji tepelného zareni (télesa C, C' s vodou
zahfivanou plynovymi kahany), umisténymi na opacnych
stranach kovové trubice se zkoumanym plynem. Jeho na-
doby C, C' tedy predstavovaly jistou realizaci absolutné
¢erncho télesa. Trubice byla uzaviena platky odstipnutymi
z krystalu soli kamenné. Jeho pfistroj by se mohl nazvat
diferencni spektrometr (nebo i kalorimetrické méfeni ab-
sorpce zareni). Rozdily v zafeni produkovaném nadobou
s horkou vodou pfi nebo bez prichodu trubici se zkouma-
nym plynem umoznovala méfit dvé stinitka napojena pres
termoclanky na galvanometr — z rozdilu v teplotach usuzo-
val na schopnost plynu absorbovat infraervené zateni.
Béhem roku 1859 Tyndall takto prométil devét riznych
plynt a dvacet riznych par. Tak napiiklad zjistil, ze suchy
vzduch (zbaveny CO,), kyslik, dusik ¢i vodik znateln&
neabsorbuji. A vyrazné v jeho pozorovanich absorboval
tieba ethylen nebo benzen. A také CO, a vodni para. Tedy
neabsorbovaly diatomické molekuly s identickymi atomy
a absorbovaly viceatomové molekuly — v souhlase s dnes-
nimi poznatky o vibra¢ni spektroskopii (vcetné vztaht
mezi symetrii molekul a jejich infracervenymi spektry)
a sklenikovych plynech. Tyndall své vysledky ve vztahu
k atmosféfe shrnul'® do véty: Atmosféra umoziiuje vstup
slune¢niho tepla, avsak kontroluje jeho vystup, a vysled-
kem je tendence akumulovat teplo na povrchu planety.
Coz dnes detailnéji popisujeme v ramci sklenikového jevu
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Obr. 1. Aparatura® pouzivana Johnem Tyndallem pro méFeni absorpce infraerveného zifeni (produkovaného nadobou C s horkou

vodou zahfivanou plynovym kahanem L) riznymi plyny

s pomoci i infracerveného zafeni vyzarovaného z povrchu
Zem¢ jako (nedokonalé) realizace absolutné ¢erncho télesa
o teploté kolem 300 K.

Zatimco Tyndall pracoval s infraCervenym zafenim,
Eunice Foote jednoduse pouzivala celé spektrum slunecni-
ho zafeni dopadajici na Zem. Jeji méteni byla nutné méné
presnd nez vysledky, které ziskal Tyndall na svém dife-
renénim spektrometru. Védecké badani bylo v té dobé
vyrazn¢ rozvinutéj§i v Evropé nez v Americe, a tak se
americkym vysledktim jest¢ nedostavalo dostate¢né pozor-
nosti. K tomu pfistupovaly obtize v pfistupu k publikacim
tisténym v Americe — a tak ji Tyndall, na rozdil od fran-
couzského matematika Fouriera, nezmifiuje. Dnes jsou
vsichni tfi — Jean-Baptiste Joseph Fourier, Eunice Foote
i John Tyndall — fazeni do galerie priukopnikd vyzkumi
toho, co v soucasnosti pfedstavuje obrovsky vyzkumny
komplex nazyvany sklenikovy jev, ve kterém dnes roli
hraji i mnoh¢ dal§i komponenty a procesy'' . Tyndallovo
jméno je zachovano nejen v rozptylu svétla, ale pojmeno-
vany jsou po ném ledovce, hory, ba i kratery na M¢sici
a Marsu. A ve Velké Britanii napf. ptsobi Tyndallovo
centrum pro vyzkum klimatické zmény se sidlem ve vy-
chodoanglickém mésté Norwich.
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Uvod

Jak vyplyva z podstaty chemie, kterd je zaméfena na
zmény slozeni a vlastnosti hmoty, jedna se o obor vyzadu-
jici hluboké teoretické znalosti. Také aplikace téchto po-
znatkd do chemickych technologii, ktera ptedstavuje za-
kladni poslani VSCHT Praha jako technologicky zaméfené
univerzity, vychézi znaroCnych teoretickych zékladi.
S ohledem na vyznamné uplatnéni absolventl univerzity
v praxi je zde také dlouhodobé¢ vyucovana teorie ekonomi-
ky a managementu se zaméfenim na chemicky pramysl.
I kdyz studium zahrnuje relativné rozsahlé laboratorni
aktivity a praxi, klasifikace studentil je zavisla predev§im
na dokonalém osvojeni si a prezentovani teoretickych zna-
losti a z hlediska pribéhu studia na individualnim vykonu
a rozhodovani studenta. Vysledkem je, Ze teoretické zna-
losti absolventdt VSCHT Praha jsou obecné uznivané
a ocenované, coz dokazuji vysledky riiznych srovnavacich
studii 1 zdjem zaméstnavatelll o absolventy univerzity.

Rozhodujici ¢ast absolventii univerzity nastupuje do
praxe v prumyslovych podnicich, obchodnich organizacich
nejsou zalozené na individualnich vykonech, ale na tymo-
vé praci, multiprofesnim a projektovém pfistupu k feSeni
problémi, kde i excelentni teoretické znalosti nepiedstavu-
ji dostatecny predpoklad uspéchu. Pfi diskusich o uplatné-
ni  absolventl  univerzity zaméstnavatelé  hovofi
o formovani nebo dotvareni absolventt. S cilem reagovat
na toto zjisténi byl v roce 2016 na VSCHT Praha formulo-
van zamér na posileni projektového pfistupu ve vyuce
technologickych predméti. Projektovym piistupem se
pritom rozumélo uplatnéni obecné znamych postupi
a metod fizeni projekti' pii feseni studentskych projekti
na jednotném zaklad¢, s pouzitim shodnych metod, forma-
th a opor, bez ohledu na konkrétni odborné zaméieni stu-
dovaného predmétu a organizaéni zafazeni ustavu.
V tomto sméru byla na MSMT CR podana zadost a byl
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vroce 2016 ziskan grant na projekt OP VVV nazvany

»Zkvalitnéni vzdélavani — priorita VSCHT Praha** a tato

aktivita pokracovala od roku 2019 pod nazvem ,,Chemické

vzdélavani pro praxi (CHEMPRAX)*.

Zakladnim cilem grantu bylo zvysit kompetenci stu-
denttt VSCHT Praha pro zapojeni do feseni realnych pro-
jektd, posileni dovednosti aplikovat teoretické znalosti
a s tim souvisejici lepsi uplatnéni v praxi. Dil¢i cile pred-
stavovaly:

—  Porozumét aplikaci chemie v praxi soucasné v kontex-
tu odborném, pravnim, ekonomickém, bezpecnosti
a vlivu na zivotni prostiedi.

—  Vnimat rizika spojena s podnikanim v chemii a naucit
se tato rizika eliminovat nebo minimalizovat.

—  Seznamit se s redlnymi postupy, metodami a standar-
dy aplikovanymi pfi implementaci technickych pro-
jektd a s vysledky uspésnych technickych projekti.

— Osvojit si zasady tvorby tymt, tymové prace, odpo-
védnosti za vysledky tymu a komunikace v tymu.

— Uveédomit si zasadni vyznam realizovatelnosti a eko-
nomické navratnosti technickych projektu.

—  Zlepsit dialog mezi studenty a pedagogy na zakladé
pouziti definované a jednotné metodiky a pojml pii
zpracovani studentskych projekti.

—  Vyuzit moznost klasifikovat studenty nikoliv pouze za
individualni vykon, ale i za schopnost zapojit se do
prace v tymu.

—  Zaméfit pozornost studentll i na pfedméty mimo svoji
odbornou specializaci, souvisejici s fizenim a naklady
projekti. Umoznit vytvafet tymy ze studentll vice
specializaci, studujicich na rtiznych tstavech univerzi-
ty a tim soucasn¢ prohloubit spolupraci mezi jednotli-
vymi ustavy.

—  Podpotit dialog mezi pedagogy technologickych pred-
métu, jejichz soucasti je studentsky projekt.

O usili 1 vysledcich projektového pfistupu ve vyuce
na VSCHT Praha byla pravideln¢ informovana odborna
vefejnost®’.

Vysledky a diskuse

Na zakladé ziskaného grantu MSMT CR byl na
VSCHT Praha vytvofen tym z pedagogt, ktefi maji zkuge-
nost a vyuzivaji projektovy ptistup pii vyuce technologic-
kych pfedméti na univerzité. Tym zahrnoval i pedagogy
s pfedchézejici dlouhodobou praxi v primyslovych che-
mickych podnicich (napf. se zkuSenosti predsedy predsta-
venstva a generalniho feditele vyznamného chemického
podniku), ktefi nyni vyuéuji na VSCHT Praha. Do tymu se
dale podaftilo zapojit i odborniky piimo z inZenyrské
a vyrobni praxe.

Byly rekapitulovany zkuSenosti z projektového piistu-
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pu ve vyuce na VSCHT Praha napii¢ &tyfmi existujicimi
fakultami (dohromady 30 ustavll) a centralnimi ustavy
univerzity. Vypracovana zprava konstatovala, Zze projekto-
vy pristup k vyuce je na univerzité uplatiovan v fad¢ tech-
nologickych predmétii, coz ostatné vyplyva i z technolo-
gického zaméfeni univerzity, ale v rozdilném rozsahu
a obsahu podle zkusenosti jednotlivych pedagogt, a ze
tyto zkuSenosti a ispéchy nejsou dostatecné komunikova-
né a sdilené napfic¢ Gstavy a fakultami univerzity.

K ziskéani obecnéjsiho pfehledu o implementaci pro-
jektového piistupu ve vyuce a podnétl pro dalsi ¢innost
tymu byl proveden internetovy pruzkum publikovanych
zkuSenosti s projektovym pfistupem ve vyuce na Ceskych
univerzitach. Nejednalo se o snadny ukol, protoze terminy
»projekt” a ,,vyuka“ jsou v internetovém prostoru mimo-
fadné frekventované. Byly v tomto sméru studovany akti-
vity 15 Ceskych univerzit. Neékteré uspésné zkuSenosti
z projektového piistupu ve vyuce byly pak diskutovany
i pfimo s garanty téchto pfedmétd na jednotlivych univer-
zitach. Tento pfistup se velmi uspéSn¢ vyuziva na nékte-
rych fakultich Ceského vysokého udeni technického
v Praze, Ceské zemédélské univerzitd v Praze, Vysoké
skole technické a ekonomické Ceské Budg&jovice a Vyso-
kém uceni technickém v Brné, tj. univerzitdch vyznamné
zaméfenych na technologickd feSeni pro praxi. Ziskané
poznatky pfedstavovaly inspiraci i pro implementaci pro-
jektového piistupu ve vyuce na VSCHT Praha.

S cilem usnadnit vyuziti projektového pfistupu ve
vyuce na VSCHT Praha bylo na zakladg teorie fizeni pro-
jektd vybrano a popsano 12 zakladnich moduld realnych

technickych projekti:

1. Sestaveni tymu, spoluprace a komunikace v ramci
tymu.

2. Definice cilii projektu.

3. Vypracovani a kontrola harmonogramu projektu.

4. Analyza, vyhodnoceni a zmirnéni rizik.

5. Interakce projektu s legislativou, zejména s ohledem

na bezpec€nost, zdravi zaméstnancl a obyvatel, vlivu
na zivotni prostiedi a dlouhodobou udrzitelnost.
6. Vypracovani  odbornych  studii  souvisejicich
s projektem, jejich tcel, format a obsah.
7. Rozhodnuti o financovani projektu, mozné zdroje
kapitélu a struktura rozpoctu.
8. Realizace projektu.
9. Prevzeti projektu do zkuSebniho provozu a vyznam
garan¢nich testll v této souvislosti.
Uvedeni projektu do trvalého provozu.
Poprojektové piezkoumani projektu.
Ukonceni vyuzivani a likvidace zafizeni.
Doposud pouzivany pristup k feSeni studentskych
projektd vychazel pfedev§im z modulu 6 jako priority, tj.
soustiedil se na odborné fesSeni projektu. Dilezitost legis-
lativy (napf. pouziti nejlepSich dostupnych technologii),
definovani splnitelnych parametrii pro garancni zkousku,
poprojektového prezkoumani nebo tvahy o budouci li-
kvidaci zatizeni (kazdé zafizeni ma limitovanou Zivotnost)
predstavovaly nové podnéty pro projekty.
Pro implementaci modulli ve studentskych projektech

10.
11.
12.
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byla vytvofena Metodickd prirucka® obsahujici struény
popis vyse uvedenych modult a doporuceni, jak je vyuzit
ve studentském projektu. O zafazeni jednotlivych modult
do studentského projektu pak rozhoduje pedagog predmé-
tu. Prirucka dale obsahuje obecné i specialni studentské
opory, zejména strucny cCesko-anglicky slovnik pojmui
tykajicich se fizeni projektl, tabulku pro manazersky od-
had navratnosti projektu, pfiklad dokumentace skute¢ného
projektu (pilotni jednotka pro Fischerovu-Tropschovu
syntézu), privodce farmaceutickym projektem, V-model
pripravy, realizace a ovéieni projektu a navody pro vypra-
covani projektu v konkrétnich predmétech. Déle obsahuje
struéné vzory dokumentl, napf. zapis z porady tymu
a format zpravy o projektu. Dokumenty a studijni opory
jsou k dispozici v ¢eské i anglické verzi.

Bylo vybrano celkem 8 technologickych predméti
pro pilotni ovéfeni projektu a pedagogové téchto predméti
byli zapojeni do Cinnosti tymu. Jednalo se o nasledujici

predméty: )
1. ,Procesni projekt“, Ustav chemického inzenyrstvi,
Fakulta chemického inzenyrstvi. Cast projektl

v tomto predmétu je vypracovana v angli¢tiné a pfi-
pravuje se i vyuka v angli¢tiné pro zahrani¢ni studen-
ty.

2. InZenyrstvi chemicko-farmaceutickych vyrob®, Us-
tav organické technologie, Fakulta chemické techno-
logie.

3., Jisténi kvality technologickych procesi*, Ustav orga-
nické technologie, Fakulta chemické technologie.

4. ,Chemické speciality, Ustav organické technologie,
Fakulta chemické technologie. Pfedmét je vyucovan
téz v anglictiné pro zahranic¢ni studenty pod ndzvem
Fine Chemicals.

5. ,Systémy fizeni jakosti a zdravotni nezavadnosti®,
Ustav konzervace potravin, Fakulta potravinaiské
a biochemické technologie.

6. ,Informacni systémy v ochrané zivotniho prostiedi®,
Ustav chemie ochrany prostiedi, Fakulta technologie
ochrany prostiedi.

7. ,.Elective Project*, Ustav technologie vody a prostie-
di, Fakulta technologie ochrany prostiedi. Pfredmét je
vyucovan pouze v angli¢tiné pro zahrani¢ni studenty.

8. ,,Decentralizované zpracovani odpadnich vod®, Ustav
technologie vody a prostfedi, Fakulta technologie
ochrany prostiedi.

Pilotni pfedméty byly vybrany tak, aby do ovéfovani
projektového pfistupu ve vyuce byly zapojeny vSechny
fakulty VSCHT Praha a byl podpoien dialog a piedavani
zkuSenosti mezi pedagogy téchto fakult. To napt. zahrno-
valo i ucast pedagogli na obhajobach studentskych projek-
ti v jinych pfedmétech, nez které vyucovali. Ovérovani
projektového piistupu v pilotnich pfedmétech bylo zahaje-
no vzimnim semestru akademického roku 2018/2019
avyuka probihd az do soucasnosti. Z vySe uvedeného
vycCtu je patrné, Ze projektovy pristup ve vyuce byl ovéfo-
van nejen napii¢ v§emi fakultami univerzity, ale i na Siro-
kém spektru odbornych témat. Snaha je nyni rozsifit vyuku
do dalsich technologickych predméti na VSCHT Praha.

Néktera témata pro feSeni studentskych projektd

13
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v uvedenych pfedmétech zadévaji, konzultuji a oponuji
vyznamné externi inzenyrské nebo priimyslové organiza-
ce. Pro studenty to predstavuje vyznamny kontakt
s chemickou praxi a s potencialnimi budoucimi zaméstna-
vateli.

Pti pilotni vyuce mohli studenti ptipravu zprav a pre-
zentaci projektd v angliétiné konzultovat s pedagogem
z Ustavu jazykt VSCHT Praha.

Zejména v pocatcich ovéfovani projektového pristupu
ve vyuce nékteré tymy studentl nechapaly, pro¢ se nemo-
hou soustfedit pouze na odborné feSeni projektt, na vypra-
covani odborné studie (viz modul 6), pro¢ je v této souvis-
losti nutné fesit i dalsi témata a vypracovavat dopliujici
dokumenty a pfilohy, ale toto bylo postupné vysvétlovano
predevsim odkazem na realitu v praxi a diskusi s externimi
specialisty, ktefi se studentskych projektd zucastnili.

Ovérovani projektového pristupu ve vyuce ukazalo
uziteénost nabidky ur€itych specialnich znalosti a doved-
nosti. Z tohoto ditvodu byl na Ustavu ekonomiky a ma-
nagementu zaveden novy predmét ,,Aplikace projektového
fizeni®, ktery je zaméfen na vyuziti software pro planovani
projektti. Absolvovani predmétu je spojeno s nabidkou pro
studenty instalovat si a vyuzivat specialni software po
dobu prace na studentském projektu. K tomu univerzita
zajistila dostatek softwarovych licenci. Pfedmét bude vyu-
covan 1 v anglictiné. Dal§i moZnost pfipravy na feSeni
studentskych projekti predstavuje predmét ,,Zaklady pro-
jektového managementu®, jehoz nabidka se z ptivodné jen
bakalarského stupné rozsitila i na magistersky stupei pro
studenty vSech fakult. V angli¢tiné se ptedmét vyucuje pod
nazvem ,,Principles of Project Management“. Aby se zlep-
Silo vnimani projektového piistupu studenty jako dilezité
dovednosti pro feseni technologickych projektli a porozu-
meéni odbornym terminim fizeni projektti, bylo dohodnuto,
ze zékladni pojmy a vybrané texty budou zahrnuty jako
samostatna kapitola do aktualizace predmétu ,,Odborny
anglicky jazyk®, ktery je pro viechny studenty VSCHT
Praha povinny. K tomu bude vyuzit i vytvofeny Eesko-
anglicky slovnik pojmil tykajicich se fizeni projektd.

Od akademického roku 2021/2022 bylo dohodnuto,
ze do studentskych projekt v predmétu ,,Procesni projekt™
na Ustavu chemického inZenyrstvi se zapoji studenti
z Ustavu ekonomiky a managementu. Tim se dosahne
spoluprace studenti rGznych specializaci, napfi¢ ustavy
univerzity, podobn¢ jako v chemické praxi.

Ziskany grant MSMT CR byl primarmné uréen pro
bakalaisky a magistersky stupeii studia na VSCHT Praha.
ZkuSenosti z implementace projektového piistupu ve vyu-
ce byly ale vyuzity i pro nabidku tzv. mékkych dovednosti
(soft skills) vramci nové akreditovaného doktorského
studijniho programu — workshopy ,Rizeni projekti
a ,,Zaklady managementu®. Soucasné jsou pro toto studi-
um nabizeny i predméty a software diskutované vyse.

Pro podporu projektového piistupu k vyuce prob&hly
na univerzité specialni kurzy a prednasky. V ramci aktivity
CHEMPRAX to byl kurz pro pedagogy ,.Zéklady fizeni
technologickych  projektd v chemickém  primyslu*
a v ramci celozivotniho vzdélavani prezentace ,,Projektova
vyuka®, ktera vychazela z poznatki zavadéni projektového
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piistupu ve vyuce.
O priibéhu projektu jsou pravidelné informovani stu-
denti a pedagogové VSCHT Praha na intranetu univerzity.

Zavér

Piiprava a ovéfovani projektového piistupu ve vyuce
probihalo na VSCHT Praha 6 let v 8 pilotnich pfedmétech
vybranych napfi¢ jednotlivymi fakultami univerzity. Jed-
nalo se o pfedméty vyucované v ¢eském i anglickém jazy-
ce. Jako ndvod, jak postupovat pifi feSeni projektli tymy
studentti, byla vytvofena metodicka ptirucka obsahujici
12 zékladnich moduld projektového piistupu a spoleéné
nebo specialni studijni opory pro implementaci tohoto
ptistupu. Probihal dialog o projektovém pfistupu ve vyuce
mezi pedagogy, ktery se diive v takovém rozsahu na uni-
verzité neuskutecnil.

Ocekava se, Ze projektovy piistup ve vyuce piispéje
k leps§imu uplatnéni absolventii na trhu prace, jejich rych-
lejsi adaptaci na pozadavky praxe, k zrychleni jejich kari-
érniho ristu a ze také posili zpétnou vazbu téchto absol-
ventd na pedagogické aktivity VSCHT Praha. Piedpoklada
se také uplatnéni projektového pristupu ve vyuce v dalsich
pfedmétech na univerzité.

Tato prdce vznikla za podpory MSMT CR projektu
Chemické  vzdélavani  pro  praxi (CZ.02.2.69/0.0/
0.0/18 056/0013354).
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H. Kittel (University of Chemistry and Technology,
Prague): Experience from the Project Approach in
Teaching Technology Subjects at the University of
Chemical Technology Prague — Teaching for Practice

A proposal was formulated at the University of
Chemical Technology (UCT) Prague in 2016 to implement
the project approach in teaching technology subjects.
A grant was awarded for an Operational Program Research
Development and Education project called “Education
Improvement — UCT Prague Priority” from the Ministry of
Education, Youth and Sports of the Czech Republic. The
project’s main goals were that UCT graduates would un-
derstand the application of chemistry in practice simulta-
neously in the context of the given field of study, as well
as the law, economy, safety and environmental impact,
realize the importance of viability and profitability of tech-
nical projects, learn about usable methods applied in the
implementation of technical projects, and get acquainted
with the principles of creation of teams and team work.
A team of teachers and outside consultants from practice
have been created. Using the Internet and personal con-
tacts, experience with the use of project approach in teach-
ing at the Czech universities has been gathered. Experi-
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ence from the project approach in teaching at UCT Prague
has been summed up. Basic 12 modules of real-life tech-
nical projects have been defined and described in a Me-
thodical Handbook which also includes a number of tools
for students. A new subject has been created on the use of
scheduling software. A total of 8 technology subjects have
been selected for piloting of the project in 2018-2021,
employing the created tools. The experience with teaching
the pilot subjects was used in the lifelong education of the
university teachers. The results will also be used for the
teaching other technology subjects at UCT Prague. It can
be expected that the project will contribute to a better em-
ployability of fresh graduates, their faster adaptation to the
requirements of practice, a faster career growth, and that it
will improve the feedback from graduates to the teaching
staff and their activities at UCT Prague.

Keywords: project approach in teaching, project manage-
ment methods, student projects, project modules, student
supports

e Kittel H.: Chem. Listy /76, 67-70 (2022).
https://doi.org/10.54779/ch120220067
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MNEMOTECHNICKA DOUSKA

MAREK VECKA

1V. interni klinika 1. LF UK a VEN v Praze, U Nemocnice 2,
128 08 Praha 2
marek.vecka@]f1.cuni.cz

Klicova slova: periodicka soustava prvku, vyuka chemie

https://doi.org/10.54779/chl120220071

Nedavno jsme si pfipomnéli 150 let od uvefejnéni
prvni verze periodické tabulky prvki D. 1. Mendélejevem
(tomuto milniku se vénovalo 4. ¢islo Chemickych list
vroce 2019). Periodickd soustava prvkd byvala a byva
straSakem vétSiny studentl chemie, nebot” po pocate¢nim
souboji se znackami chemickych prvki je jest¢ vyzadova-
na znalost umisténi prvkd v periodé a skupiné (!). A proto-
ze lidska vynalézavost nezna mezi, existuje pro tento ucel
mnoho pomtcek, nékteré jsou usmévné, jiné kosilatéjsi,
ale urCité¢ by si kazdy znds na n&jaké vzpomnél... Jen
hrstce se uz vybavi takova pomiicka pro lanthanoidy nebo
aktinoidy. A malokdo (s vyjimkou jadernych chemikt ¢i
chemickych pedantti) si uz v§ima situace na samém ,,konci
tabulky*. Periodicka tabulka prvki pouze po kratkou dobu
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(1961-1964) hezky koncila poslednim zastupcem aktinoi-
da, lawrenciem (znacka nejdiive Lw, ale od roku 1997 Lr).

A dale?

Ptidélovani nazvi nové objevenych/vytvorenych prv-
kd byvalo vzdy véci védecké prestize nékdy kombinované
s politikou, i kdyz existuji nasledovanihodné vyjimky
(pridéleni nazvu prvku o Z = 101, ktery pojmenovala sku-
pina védci vamerickém Berkeley po ruském védci
D. I. Mend¢lejevovi i pies to, ze praveé probihala studena
véalka)'. Mnozi pamatuji, Ze prvku s protonovym &islem
104 v nékterych verzich piislusela zkratka Ku podle vy-
znaéného sovétského chemika I. V. Kurcatova. Nakonec
bylo dohodnuto (1997), ze prvek o Z = 104 se bude jmeno-
vat rutherfordium (znacka Rf). Postupné v 7. period¢ do-
chazelo k zapliiovani bilych mist, od roku 1978 (cit.?) re-
prezentovanymi docasnymi tfipismennymi ndzvy jako
napf.  Unnilseptium  (vzpominate na eka-silicium
D. 1. Mendélejeva?) a poté nahrazenych definitivnimi na-
zvy podle vieobecné uznavanych pravidel®. Dnes jsou jiz
vSechny prvky 7. periody znamy, i kdyz u nékterych byla
pfipravena pouze jadra s nicotnym polotasem rozpadu®.
Samoziejmé v soucasné dob¢ probihaji pokusy o syntézu
jader prvkii patiicich do 8. periody”.

A protoze pro chemika by mélo byt véci profesionalni
cti ovladat periodickou soustavu prvkd, alespon co se
umisténi prvka v ni tyce, predkladam cténé vefejnosti dveé
verze pomucky pro zapamatovani si prvki s Z = 104 az

Tabulka I

Z ZnaCka Nazev Pivod nazvu Cast mnemotech-  Cast mnemotech-
nické pomtcky I  nické pomucky II

104 Rf rutherfordium  E. Rutherford, jaderny fyzik (N. Zéland) Rutherford referent

105 Db dubnium Dubno, Rusko si dobiral dobrym

106 Sg seaborgium G. T. Seaborg, jaderny fyzik (USA) Seaborga sloganem

107 Bh bohrium N. Bohr, fyzik (Dansko) b&hem b&hem

108 Hs hassium Hesensko, spolkova zemé& SRN hesenského hysterického

109 Mt meitnerium L. Meitnerova, jaderna fyzicka (Rakousko)  mitinku mitinku

110 Ds darmstadtium  Darmstadt, SRN désnym dosahl

111 Rg roentgenium  W. C. Rontgen, fyzik (Némecko) rentgenem regulace

112 Cn kopernicium  Mikula$ Kopernik, astronom (Polsko) Kopernikovy cen

113 Nh nihonium ni hon koku = Japonsko nohy nahodnych

114 Fl flerovium G. N. Flerov, jaderny fyzik (Rusko) a flaskou floskuli

115 Mc moskovium Moskva, Rusko moc moc

116 Lv livermorium  Lawrence Livermore National Laboratory, levného levného

USA
117 Ts tennessin Tennessee, stat USA Tennessie tiskového
118 Og oganesson J. C. Oganesjan, jaderny fyzik (Rusko) od Guinesse organu
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Z =118, jednu spojenou s mezindrodnimi nazvy prvki,
druhou opirajici se vice o ¢eskou slovni zdsobu témét bez
vlastnich jmen (tab. I).

Samoziejmé laskavy Ctenaf necht’ si pomiicku upravi
dle libosti, moznosti mateiského jazyka jsou nepieberné
a vefim, ze brzy vzniknou dalsi takové pomucky...
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PANDEMIE PRIPRAVILA SKOLSTVi ZAJIMAVE VYZVY, SHODLI SE ODBORNICI
NA VZDELAVACI KONFERENCI V LITVINOVE

RaDMILA CUKATOVA

ORLEN Unipetrol, Litvinov — Zaluzi
Radmila. Cukatova@orlenunipetrol.cz

Druhy ro¢nik konference 4EDU piines] téma inova-
tivni  formy  vzdélavani a  pfilezitosti  vyuky
v kyberprostoru. Udalost ptilakala stovku tcastnikd véetné
pedagogti, fediteld skol, zastupcl zfizovatelt $kol a stu-
dentti; dal$ich tfi sta divaku ji zhlédlo online. Konferenci
uspotadala Nadace ORLEN Unipetrol a Gymnazium Jose-
fa Jungmanna v Litoméficich pod zastitou mésta Litvinov.
Prednasejici sdileli priklady aktivit nad ramec vyuky C¢i
ukazky praxe v soukromém sektoru. Odbornici také ote-
vieli téma hrozeb v kyberprostoru a piedstavili Siroké
moznosti vyuziti streamovani pro vyuku chemie na
YouTube. Konference 4EDU se konala v Tréninkovém
centru spolec¢nosti ORLEN Unipetrol v Litvinové a nabidla
prednasky zastupcti zakladnich a stfednich kol, VSCHT
v Praze, Akademie véd, Policie CR a skupiny ORLEN
Unipetrol.

UNIyERZITNi CENTRUM VSCHT -
FS CVUT - ORLEN UNIPETROL

TomAS HERINK

ORLEN Unipetrol, Litvinov — Zaluzi
Tomas.Herink@unipetrol.cz

V roce 2002 zahjjila rafinérsko-petrochemicka skupi-
na ORLEN Unipetrol partnerskou spolupraci s Vysokou
skolou chemicko-technologickou v Praze (VSCHT), ktera
v roce 2015 vyvrcholila zalozenim spoleéného Univerzit-
niho centra. Centrum se nachazi pfimo ve vyrobnim arealu
ORLEN Unipetrolu v Zaluzi u Litvinova a propojuje mo-
del vyuky na vefejné vysoké skole s realizaci dlouhodobé
praxe. Diky specifickému prostfedi chemické vyroby zis-
kavaji studenti moznost ovefit si nabyté teoretické znalosti
rovnou v praxi, a to po celou dobu pétiletého studia. Na
ttech bakalafskych a jednom navazujicim programu zde
studuje az 50 vysokoskolaku, kteti maji moznost zapojit se
do celé fady vyzkumné vzdélavacich aktivit, které Univer-
zitni centrum nabizi ¢i organizuje a vramci kterych si
mohou studenti realizovat své kvalifikacni prace
na n¢kterém z mnoha nabizenych pramyslovych témat.
Po nastupu do Univerzitniho centra mohou studenti ziskat
stipendium Nadace ORLEN Unipetrol nebo se zapojit jako
pomocna  védecka sila do projekti  souvisejicich
s vyzkumem, optimalizaci vyrob nebo vzdélavanim a popu-
larizaci chemie zaméfené na stiedni a zakladni Skoly. Na
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konci roku 2020 se dal$im partnerem Univerzitniho centra

stala Fakulta strojni CVUT v Praze, kter4 v prvnich fazi pre-

nasi ¢ast své laboratorni vyuky do litvinovského areélu.

Jak Univerzitni centrum vypada? Nejsou to pouze
ucebny, ale i laboratofe a vyzkumné pilotni jednotky spo-
le¢nosti ORLEN UniCRE. Od roku 2020 je zcela nedilnou
soucasti také Tréninkové centrum, které ORLEN Unipetrol
zrealizoval v budové byvalé vyzkumné zakladny. Ucelem
Tréninkového centra je zajistit praktické zazemi pro vy-
cvik novych operatorti, zazemi pro vyzkumné a vyvojové
aktivity a poskytovat trvalé zdzemi pro vzdélavani a vy-
cvik v oblasti bezpecnosti prace a pozarni ochrany. In-
frastruktura Tréninkového centra je vyuzivédna jak interni-
mi, tak i externimi subjekty, pti¢emz kli¢ovou externi cilo-
vou skupinou jsou vysoké a stfedni Skoly, které mohou
vyuzivat Tréninkové centrum pro zajisténi odbornych pra-
xi a vyuku ¢i realizaci diplomovych a doktorskych praci.
V neposledni fad€, vramci aktivit popularizace vyuky
chemie, je Tréninkové centrum vyuZivano pro zékladni
Skoly v ramci tzv. ,,Zazitkovych dni“. V soucasné dobé¢ je
Tréninkové centrum vybaveno témito jednotkami:

— Kontinudlni déalkové fizend destilacni jednotka
(tandem atmosféricka a vakuova) s kapacitou nastiiku
az 10 kg uhlovodiki za hodinu. Tandem kolon zapoje-
nych v sérii umoziuje vyzkum a zéroven vycvik
avyuku fyzikdlné-chemickych zakonitosti destilace
(regulace teploty, pratoku, kvality nastfiku, hladiny,
refluxu a tlaku) a rovnéz seznameni s klicovymi apa-
raty ¢i zafizenim (Cerpadla, vyvévy, regulacni ventily,
pojistné ventily, ruén¢ ovladané armatury, nadoby,
potrubi, ptirubové spoje, prvky meéfeni a regulace,
izolace apod.). Jednotka je vhodna pro vysokoskolské
a stfedoskolské praxe, praktickou vyuku chemického
inzenyrstvi nebo realizace semestralnich projekt ¢&i
bakalarskych praci. Ve specifickych ptipadech je jed-
notka vhodna pro vyzkumné aktivity, a tedy i pro Gce-
ly doktorskych praci. Na jednotce probiha pravidelny
vycvik novych operatord.

— Cvitna, dalkové ftizend jednotka na sdileni tepla
s regulaci teploty, pratoku a hladiny. Jednotka umoz-
nuje vycvik a vyuku principd sdileni tepla a zaroven
seznameni s kliCovymi  apardty ¢i  zafizenim
(vymeéniky, strojni chlazeni, ¢erpadla, regula¢ni venti-
ly, ruéné ovladané armatury, nadoby, potrubi, ptirubo-
vé spoje, prvky méfeni a regulace, izolace). Na jednot-
ce je realizovan trénink s akcentem na najizdéni, od-
staveni a fizeni jednotky s bezpeénymi médii, parou
a vodou. Jednotka je vhodna pro zajisténi vysokoskol-
skych a stiedoskolskych praxi, praktickou vyuku che-
mického inzenyrstvi nebo realizace semestralnich
projektt. Na jednotce probihd pravidelny vycvik no-
vych operatort.

— Dve¢ pocitacem ftizené paralelni univerzalni jednotky
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(experimentalni a referencni) zaméfené na vyzkum
procesu Cisténi odpadnich vod. Natok 30 litri denné
realné odpadni vody na jednu linku s pouzitim chemi-
kalii shodnych s chemikéliemi biologické Cistirny
Litvinov. Jednotky jsou osazeny 16 ks on-line analy-
zatort. Jednotka byla vyvinuta ve spolupraci
s Ustavem technologie vody a prostfedi VSCHT Pra-
ha. Jednotka je vhodna pro zajisténi vysokoskolskych
praxi, vyzkum a realizace diplomovych ¢i doktor-
skych praci.

— Pocitatem fizend vsadkova jednotka na predupravu
pouzitého kuchyiiského oleje (UCO) pro ucely dalsiho
zpracovani na pokrociléa biopaliva. Jednotka umoziiuje
zpracovavat az 600 kg UCO za den. Zakladem jednot-
ky je filtrace, odstiedéni a suSeni pouZitého kuchyin-
ského oleje. Jednotka je vhodna pro zajisténi vysoko-
Skolskych a stfedoskolskych praxi, praktickou vyuku
chemického inzenyrstvi ¢i realizace semestralnich
projekti. V soucasné dobé je jednotka plné vyuzivana
pro ptipravu UCO na dalsi zpracovani v realnych pod-
minkach rafinérie na hydrogenaci plynového oleje.

— Pocitatem ftizena testovaci pyrolyzni jednotka na
zpracovani odpadnich plastd a pneumatik s kapacitou
15 kg za hodinu. Jednotka je instalovana pro ucely
vyzkumu chemické recyklace plasti a pneumatik.
Jednotka umoziuje zpracovavat rtizné druhy odpad-
nich plastli a pneumatik pii riznych provoznich pod-
minkéch a sledovat vliv na mnozstvi a kvalitu produk-
ti, predevsim tzv. pyrolyznich kondenzatd. Jednotka
je vhodna pro zajisténi vysokoskolskych a stiedoskol-
skych praxi, vyzkum a pro realizaci diplomovych ¢i
doktorskych praci.

— Vycvikovy aredl pro pozarn€ bezpecnostni trénink
s praktickymi stanovisti haSeni uhlovodikli v zdchytné
jimce, haseni motort a Cerpadel, haseni rozvadécu
a zdolavani tzv. ,Jet Fire® odklanénim plamene od
zafizeni. Areal dale poskytuje simulace tniku kapalin
z netésnych armatur, simulace Uniku kapalin z praskli-
ny v zasobniku, simulace uniku plynu z armatury,
ukazky skladby izolaci na nadobach véetné haseni pod
izolacemi, ukazky vodni a parni clony, sprinkler
a plynové a plamenové detekce. Areal je vhodny pro
zajisténi vysokoskolskych a stfedoskolskych praxi,
pro praktickou vyuku pfedmétu Bezpecnost chemic-
kych vyrob, Toxikologie ¢i realizaci semestralnich
projektu.

— Samostatna univerzalni laboratof pro prakticky vycvik
i stanoveni vlastnosti produkti provozujicich jedno-
tek. V laboratofi je instalovan naptiklad plynovy chro-
matograf s automatickym davkovanim vzorki, kolori-
metr, digitdlni pH metr, konduktometr, digitalni hus-
tomér, spektrofotometr a automaticky destilacéni sys-
tém na stanoveni destilaéni kfivky. Technologicka
laboratot je vhodna pro zajisténi vysokoSkolskych
a stfedoSkolskych praxi a realizace semestralnich,
diplomovych ¢i doktorskych praci.

Univerzitni centrum piedstavuje studijni a poté i kari-
érni prilezitost, kterd prostfednictvim ponc¢kud méné kon-
ven¢niho technického vzdélavani a propojovani teorie
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s praxi v ramci Usteckého kraje pispiva k budovani atrak-
tivity a konkurenceschopnosti nejen oboru primyslové
chemie, ale i tohoto kraje obecné. Studenti kvili studiu
nemusi opoustét svij kraj a tim se zvySuje i Sance, ze
vném i po ukonceni studia setrvaji. Ukazuje se, ze takto
nastavené propojeni mezi akademickou a pramyslovou
sférou je funkéni a piinasi konkrétni pozitivni vysledky.
Za Sest let fungovani Univerzitniho centra lze naptiklad
z rostouciho poétu piihlasek z Usteckého kraje na VSCHT
Praha vysledovat rostouci trend v ramci celorepublikového
srovnani. Univerzitni centrum v tomto ohledu sehrava
vyznamnou roli, jelikoz pravé s jeho vybudovanim zacaly
pocty piihlasek ze $kol Usteckého kraje trvale stoupat.
S ohledem na potencial Univerzitniho centra je pfipravo-
van na VSCHT Praha zamér rozsifit studijni nabidku Uni-
verzitniho centra o novy studijni obor s nazvem ,,InZenyr
priamyslovych a technologickych materialt“. Studijni pro-
gram by mél byt pfilezitosti zejména pro studenty a firmy
s technickym a chemickym zamé&fenim nejen v Usteckém
kraji, ale 1 v sousednich krajich.

CHEMICKA OLYMPIADA - POUHA
PREDMETOVA SOUTEZ?

PETR HOLZHAUSER

Ustav ucitelstvi a humanitnich véd, Vysokd Skola chemicko-
technologicka v Praze, Praha
petr.holzhauser@yscht.cz

Uvod

Chemicka olympiada (ChO) je pifedmétova soutéz
s téméf Sedesatiletou tradici. Organizacni fad ChO (cit."
vymezuje povahu a cil soutéze: ,Jejim cilem je vyhledavat,
rozvijet a podporovat talent anadani Zzdki zdkladnich
a stiednich Skol a zdroven nabidnout Zdakum ... ucelné
vyuziti ¢asti jejich volného casu.* Je tedy mozné identifi-
kovat tfi hlavni cile, role, nebo funkce této soutéze: vybe-
rovou, motivaéni a vzdélavaci.

Na zéklad¢ osobni zkuSenosti a dlouhodobého kon-
taktu s ucastniky ChO mutizeme identifikovat jesté ¢tvrtou,
naprosto zasadni funkci soutéze, jez souvisi se soucasnym
fungovanim komunity kolem ChO a s vysledky a uspéchy,
kterych jeji clenové dosahuji, a to je funkce socidlni. Tato
funkce je spjata zejména s poradanim Narodnich kol
a zejména pak s fenoménem letnich odbornych soustfedéni
v Béstvineé.

Narodni kola ChO

Nejvyssim postupovym kolem kategorii A a E ChO je
Nérodni (ustfedni) kolo'. Narodni kola jsou tradi¢ng pofa-
dana na konci ledna ve spolupraci s nékterou z univerzit,
kterd disponuje dostate¢nou kapacitou chemickych labora-
tofi. Tato tradice byla v novodobé historii porusena pouze
dvakrat: v roce 2017 se Narodni kolo konalo ve spolupraci
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se spolecnosti Unipetrol a.s. v Litvinové v laboratofich
UniCRE a vroce 2021 probéhlo z diivodu pandemie on-
line bez praktické ¢asti. Nadchazejici 58. Narodni kolo
probéhne v lednu 2022 historicky poprvé v Plzni na ptadé
Fakulty pedagogické Zapadoceské univerzity.

Klic¢ové pro naplnéni socialni funkce ChO je fakt, ze
organizatofi tato kola potadaji nikoliv jako pouhou soutéz,
ale jako spolecenské setkani ucastnikd, autort a recenzen-
ti tloh a Casto i uciteltl, ktefi svoje zaky na soutéz pfipra-
vuji. Kromé teoretického a praktického soutézniho bloku
je vzdy pfipraven i bohaty program v podobé& exkurzi,
vylett a kulturnich aktivit. Setkdvani ucastniki
v neformalni atmosféte tak vede k budovani a udrzovani
komunity ChO.

Letni odborna soustiedéni v Béstviné

Tradice odbornych soustfedéni ucastnikd krajskych
kol stfedoskolskych kategorii Chemické a Biologické
olympiady pofddanych na letni tdborové zakladné
v Béstviné sahd do 90. let minulého stoleti. Jednd se
o mimotadné popularni akce, které maji vzdélavaci a soci-
alni funkei a motivuji ucastniky ke studiu pfirodovédnych
obord.

U piilezitosti 50. vyro¢i ChO v roce 2014 vzniklo
sesterské soustfedéni Béstvinka pro soutézici ze zaklad-
nich skol. I toto soustfedéni se mezi ucastniky stalo popu-
larni, vznikla tak nové tradice a v 1ét¢ 2022 probéhne jiz
devaty rocnik této akce.

Pro atmosféru soustiedéni Béstvina a Béstvinka hraje
vyznamnou roli prostfedi samotné taborové zakladny
v Béstviné. Je unikatni svoji polohou a dopravni dostup-
nosti v ramci Ceské republiky, kapacitou (120 zéki + 40
lektorii) i krasnou piirodou v podhiii Zeleznych hor
a moznostmi sportovniho vyziti. V roce 2018 zdkladnu od
MSMT CR odkoupila VSCHT Praha s piislibem zachova-
ni tradi¢nich vzdélavacich akci a postupné rekonstrukce
celého arealu. V planu je vybudovani vyukové laboratote
s kapacitou 16 identickych pracovnich mist a ubytovny pro
40 osob, kde budou k dispozici i dvé mensi ucebny. Labo-
ratof vybavena digestofemi, rozvody médii a zakladnimi
pfistroji umozni do budoucna potadat Skoly v piirodé za-
kladnich a stfednich skol, které nemaji k dispozici vlastni
laboratote chemie, ale chtéji chemii prakticky vyucovat.
Polovina tfidy bude pracovat v laboratofi pod dohledem
lektorti, druhd polovina mlize mit vyuku v ucebnach,
ucastnit se tematickych ptirodovédnych exkurzi do okoli
nebo se veénovat sportovnimu vyziti. Celoro¢ni provoz
obou budov umozni akce potadat i mimo hlavni letni sezd-
nu, tedy v priab&hu celého Skolniho roku.

Role ucitele chemie

Role ucitele chemie je kli¢ova jak pro ucast a vysled-
ky v ChO, tak i pfi volbé studijniho oboru na vysoké Sko-
le. Pocty ucastnikii z jednotlivych stfednich $kol, ktefi se
probojuji do Narodnich kol, 1ze chapat jako méfitko pod-
pory ChO na téchto $kolach. Zaci mnoha gkol se Narodni-
ho kola netcastnili ani jednou, naproti tomu jsou néktera
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gymndzia kazdoro¢né zastoupena i né¢kolika ucastniky. To
je vysledkem prace konkrétnich nadsenych ucitelti, ktefi
zaky vedou kucasti v soutézi, vznikd komunita feSitell
ChO a skola dosahuje nadprimérné dobrych vysledku.

Kli¢ova role ucitelti chemie na zékladnich i stfednich
Skolach vyplynula i z vysledkd vyzkumného Setieni Fakto-
ry volby vysoké Skoly u zdjemcii o studium chemie — porov-
ndani s ostatnimi uchazeci. VétSina uchazect souhlasi
s tvrzenim, ze zdjem o studium chemie na vysoké Skole
unich vznikl v souvislosti s osobnosti ugitele na ZS
(54,1 %), osobnosti ucitele na SS (78,6 %) a kvalitou vyu-
ky chemie na SS (78,6 %). Uvédomime-1i si, Ze i kvalita
vyuky souvisi s osobnosti vyucujiciho, je role ucitelti pro
dalsi smétovani zaku a studentd zasadni.

Shrnuti

Chemickou olympiadu nelze chapat jako pouhou
ptredmétovou soutéz, jejimz cilem jsou vysledkové listiny
a vitézové. ChO je vzdélavaci a motivacni nastroj, ktery
pomaha zéky zakladnich a studenty stfednich $kol oriento-
vat na studium pfirodnich véd. Pro jejich nasmérovani a
rozvoj je klicovd role vyucujictho chemie. VSestranna
podpora uciteld chemie je tedy nezbytnou podminkou pro
zvySeni zajmu o piirodovédné obory mezi zaky vsech typt
skol.

LITERATURA
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JAK UCIT CHEMII, ABY ZAKA
,DOSTALA“ NA CELY ZIVOT

KVETOSLAVA STEJSKALOVA

Ustav fyzikdlni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i., Praha
www.3nastroje.cz

Jsme jednim z padesatky pracovist Akademie véd
CR, které se systematicky a intenzivnd vedle védy
a vyzkumu vice nez 15 let vénuje vzdélavani zdjemct
o piirodni védy. To znamenad, Ze naSe programy probihaji
nekolikrat tydné a jsou zacileny na Sirokou skupinu zéjem-
cii, pocinaje piedskoliky MS, pies zaky ZS, studenty SS
a VS az po Sirokou vefejnost. Pfidanou hodnotou naich
aktivit je, ze programy na sebe navazuji, a tak kdyz peda-
gog se svymi zaky jednou pfijede, ma moZnost navazovat
dal§imi programy a u zajemcu stale rozvijet jejich schop-
nosti a dovednosti.

Na jaké programy se k nam vlastné chodi? Program
pro piedskolaky je pojaty jako chemické divadlo a za ne-
celou hodinu détem piedstavi, kdo je védec, ale formou
pokusii ozfejmi i podstavu nékterych reakci, jez nas obklo-
puji. Barvicky se obecné osvédcily, takze reakce kyselin
a zasad s antokyanovym indikatorem, to je to pravé. Pod-
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statu vzniku elektfiny v bateriich ukazujeme na pokusech
s tvorbou ¢lankl z kovil a ovoce. Na program pro piedsko-
laky navazuje obdobny program pro Zaky 1. stupnd ZS,
ktery byva doplnén jiz interaktivnim workshopem, kdy si
zaci urCité dovednosti vyzkousi po zhlédnuti divadla
v laboratofi s pomtckami. Od paté tfidy jiz program zahr-
nuje témét desitku riznych workshopti objasiujicich fadu
zakonitosti v chemii ¢i fyzice a interaktivita v experimen-
tovani posune zaky tvorici ve dvojicich o kus dal. Jiz tam
se Casto objevi skuteéni zdjemci o pfirodovédné obory,
ktefi sviij zajem rozviji mimo vyuku v riznych krouzcich
¢i kurzech ve Skole ¢i jinych institucich. I u nas poradame
napf. sobotni kurzy ¢i krouzky pro zéjemce o chemii. Ro¢-
n¢ takto pracujeme asi s 50 détmi, kdy zak u nas stravi
piiblizn¢ 20-25 hodin za cely rok a projde experimentova-
nim v EDU laboratofi desitku riznych témat pod dohled-
nem lektortl, coZ jsou nasi SS a VS stazisté.

Spoluprace se stiednimi Skolami je rovnéz dlouholeta
a intenzivni. S nékterymi Skolami dokonce fesime spolec-
né rizné vzdélavaci projekty. Zakladnimi programy jsou
prednasky, exkurze, workshopy a ukazky praktickych meé-
feni v laboratofi. Zajemci, kteti se ¢asto po navstéve tako-
vého klasického programu u nds ,najdou”, ve vybrané
laboratofi pak absolvuji svou ro¢ni ¢i dlouhodobéjsi staz,
kterou obhajuji v riiznych sout&zich, napt. SOC, Amavet,
a Casto ve spolupraci navazuji potom i jako vysokoskolaci.
Nekteré staze realizujeme v projektu Oteviena véda
AV CR a od roku 2005, kdy jsme se stazemi zadali, timto
systémem prosly vice nez 2 stovky zajemcu. Praci s tzv.
talentovanymi studenty, to jsou ti, co maji nejen talent, ale
1 neutuchajici zvidavost, pili a vytrvalost, vykondvame
ivdalSich naSich projektech, kde s podporou granti
(MSMT - program podpory nadanych zékii ZS a SS) pak
miiZzeme realizovat i prazdninové letni Skoly ¢i dalsi kurzy
(NANO2021, sKyslik v sBoru, 4;Berrylium? aj.).

Z popsanych aktivit je zfejmé, Ze nase akce jsou akce-
mi prezenénimi. Jak to tedy bylo v dobé covidové uzavéry
§kol? Zpocatku to bylo smutné! Kromé nataceni vyuko-
vych videi takiikajic do zasoby jsme nemohli délat nic.
Kdyz se situace trochu zlepsila, zah4jili jsme komorni
programy pro jednotky zakd (do 10) &ili krouzky / sobotni
kurzy, a nakonec jsme v ramci programu AV CR s titulem
»Pozvéte si védce do vyuky* oducili pies pocita¢ vice nez
50 hodinovych pfednasek piedstavujicich chemii v tficitce
skol po celé Ceské republice. N&kteii pedagogové, se kte-
rymi jsme tak navazali novou spolupraci, si jiz ted’, kdy
opét probiha prezenéni vyuka, s nami ¢ile domlouvaji na-
v§tévu programi v Gstavu ¢i nas ve $kole.

Zminila jsem pedagogy — ano, to jsou ti, co se s nami
potkavaji a navazuji spolupraci. Osobni kontakt je nezastu-
pitelny. Na konferenci 4EDU v Litvinové jsem potkala
fadu novych pedagogii, a tak ocekavam nové spoluprace
a z nich nové zajemce o ptirodni védy, které chemie tieba
,.dostane* na cely Zivot.
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GYMNAZIUM JOSEFA JUNGMANNA
ONLINE ANEB KDYZ SE CHCE,
VSECHNO JDE

RADKA BALOUNOVA

Gymndazium Josefa Jungmanna, Litomérice
www.gjj.cz

GJJ se predstavuje

Gymnazium Josefa Jungmanna je Skolou, ktera re-
spektuje tradici a je oteviena novym trendim a vyukovym
metodam. Jsme Skolou, kterd se chova vstficné a partner-
sky k rodi¢im a kde jsou dobré vztahy mezi uciteli a zaky
1 mezi vSemi navzajem. Vizi nasi $koly je narocnost a las-
kavost. Gymnazium Josefa Jungmanna je ¢tyfleté a osmi-
let¢ gymnazium. Jsme fakultni $kolou Pfirodovédecké
fakulty Univerzity Jana Evangelisty Purkyné a fakultni
Skolou Filosofické fakulty Univerzity Jana Evangelisty
Purkyné. Gymnazium Josefa Jungmanna se profiluje jako
Skola s tradi¢nim poslanim piipravy zakl na vysoké skoly,
jako skola, kde jsou sdilené hodnoty definované uciteli
a zéky, a jako skola, ktera je oteviena novym trendim
a vyukovym metodam.

Co se nam dafrilo v online vyuce

Gymnazium Josefa Jungmanna pieslo na online vyu-
ku 16. bfezna 2020 v prostiedi MS Teams a vyuka vSech
predmétt probihala podle rozvrhu. U kazdého predmétu
byla rozdélena na synchronni (kdy probihal vyklad nebo
skupinové prace za aktivni ucasti pedagoga) a asynchronni
¢ast (kdy byla zaktim zadana prace, na které¢ mohli praco-
vat sami, a vyucujici byl v pozici konzultanta). Distan¢ni
vyuka byla dopliovana online besedami se zajimavymi
osobnostmi napfi¢ pfedméty. Studenti méli moznost se
ucastnit virtualnich prohlidek muzei, galerii apod. Kon-
krétné se jednalo o Pamatnik Terezin a Nérodni galerii.
Studenti mohli navstivit virtudlné vystavy s odbornym
komentatem v dobé, kdy nebylo mozné vyjet na exkurze.
Soucasné se uskute¢nily naptiklad Patky s védou (ve spo-
lupraci s Nadaci ORLEN Unipetrol) — nahravani ptedna-
Sek osobnosti z oblasti védy a jejich prezentace na YouTu-
be. Byli jsme radi, ze k nahravani prednasek doslo i v dobé
covidové a nepferusila se tato tradice. Prednasky byly
realizovany bez ptitomnosti studentt, ktefi si je poté mohli
zhlédnout v prostiedi distan¢ni vyuky a prodiskutovat
témata spole¢né se svymi pedagogy. Dalsi akci s dlouhou
tradici je Gaudeamus na GJJ — online setkani s nasimi
absolventy, ktefi predstavovali své fakulty a mluvili
o studiu, pfijimacich zkouskach a Zivotu na vysokych sko-
lach. Netradi¢ni byla také vyuka predmétu Ptirodovédna
praktika, ktera zahrnuje praktickou vyuku fyziky, chemie
a biologie. Praktickd vyuka byla pfenesena do domaciho
prostiedi a byla koordinovana pedagogy. Studenti nataceli
chemické a fyzikalni pokusy, pfijimali ekologické vyzvy
a vyuka byla orientovdna do oblasti badani a samostatné
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prace. A jak to probihalo konkrétné? Studenti se seznamili
s postupem chemického pokusu, ktery obdrzeli pres MS
Teams. Poté zhlédli video a do protokolu zpracovali vy-
sledky. Nebo dostali navod s pracovnim postupem’ a mu-
seli natoCit své video, sestiihat, udélat fotografie a zodpo-
veédét kontrolni otazky. Pedagogové dale vyuzivali pocita-
cové simulace napf. pfi vyuce nazvoslovi organickych
slougenin® nebo studentim zprostfedkovali vyklad pro-
stiednictvim grafickych tabletll pti psani vzorcd. V ramci
ekologické vyzvy se studenti zaméfili na domaci recyklaci
odpadu z papiru. Pfes MS Teams obdrzeli navod jak na to
a potom jiz pracovali v domacim prostiedi. Své vytvory
museli nafotit a poslat. Zajimava byla také uloha na ko-
lobéh vody v sacku, kdy se mohli sami piesvédcit, jak se
voda vypatuje, vznikaji mraky a jak prsi. Voda v sacku se
diky sluneénimu zateni zahtiva, odpafuje, para nema kam
unikat, a tak zkondenzuje a miZzeme pozorovat ,,dést*.
Domaci pokusy vedly studenty k samostatnosti a zlepseni
ICT gramotnosti. Na jednoduchych pokusech si studenti
bez pedagoga mohli sami vyzkouset principy zakladnich
chemickych déji a diky zapalenym pedagogim to Slo
i v distanéni vyuce.

LITERATURA

1. https://www.avcr.cz/cs/pro-verejnost/veda-na-doma/
pokusy/, stazeno 15. 12. 2021.
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BEZPECNE CHOVANI V KYBER-
PROSTORU

ToOMAS DANHELKA

Policie CR, Praha
Tomas.Danhelka@pcr.cz

Posledni dva roky byly naro¢né pro nas vsechny,
Skolstvi v§ak bylo zasazeno vice nez jiné obory. Na témé&f
rok a pil jsme zavieli zaky doma. UCcitelé a zaci byli po-
staveni pred nové vyzvy v podobé online vzdélavani. Za
pochodu se z zakl i ucitelll museli stat zkuSeni uzivatelé
vypodetni techniky a socialnich siti. Zaci byli nuceni travit
v kyberprostoru vétsi ¢ast svého dne, kdy dopoledne se
zde ucili a odpoledne v jejich volném case to byl nékdy
jediny zpisob, jak travit ¢as se svymi spoluzaky a kamara-
dy alespon na dalku.

Kyberprostor je vSak nebezpecny svét. Pocet trest-
nych ¢inli pachanych v kyberprostoru nebo v online pro-
stiedi kazdym rokem ptibyva (obr. 1), na rozdil od ostat-
nich druhd kriminality. Kyberneticka kriminalita je defino-
véana v Policii CR jako ,.trestnd &innost, kterd je pachana
v prostiedi informacnich a komunikac¢nich technologii,
véetné pocitadovych siti'“. Kyberneticka kriminalita, nebo
jinak feceno kyberkriminalita, tvofi Sirokou Skalu druht
trestné ¢innosti, od nasilnych trestnych ¢inti, jako je napii-
klad vydirani, pfes riznd podvodna jednani, mravnostni
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trestné ¢iny az po trestné Ciny proti divérnosti, integrité
a dostupnosti pocitacovych dat a systémi, pod kterymi si
1ze predstavit hacking.

Nejcastéjsim druhem kyberkriminality, se kterou se
policie setkava, jsou rizna podvodna jednani, od prostych
falesnych inzerat na inzertnich portalech, az po sofistiko-
vané phishingové ttoky, které spocivaji naptiklad ve vyla-
kani ptihlaSovacich udajii k internetovému bankovnictvi
poskozenych prostiednictvim podvrzenych falesnych
e-maild tvaricich se, Ze se jedna o korespondenci od ban-
ky, a faleSnych ptihlaSovacich stranek k internetovému
bankovnictvi. Druhym nejcastéj$im druhem jsou rdzné
formy hackingu, od napadeni e-mailové schranky ¢i uctu
na socialni siti az po naptiklad ransomware utok, kdy do-
jde k nabourani se do firemni sité, jejimu zaSifrovani
a naslednému vydirani pachatelem, kdy pozaduje za deSif-
rovani vykupné zaplacené v témét nevystopovatelné kryp-
toméné. Na tfetim misté se pak nasledné drzi trestné ¢iny
proti mravnosti, jako je Sifeni détské pornografie ¢i jesté
nebezpecnéjsi jednani sexudlnich predatort, jako je nava-
zovani nedovolenych kontaktd s ditétem nebo sexualni
natlak.

Podle vyzkumi provadénych mezi détmi a mladistvy-
mi nejsou viak d&ti jen pouhé obéti, ale i pachatelé®. Mla-
distvi pachatelé se nejcastéji dopoustéji mravnostnich
trestnich ¢int. Trendem v poslednich nékolika letech je, ze
se mladistvi za¢inaji dopoustét i sexualniho nasili ve forme
sexualniho natlaku, kdy dochézi k vydirani zvetejnénim jiz
zaslané intimni fotografie s cilem vylakat dal$i tento intim-
ni material.

Pohybu v kyberprostoru se nikdo, ani déti, jiz nevy-
hneme. Proto je nutné v ramci vyuky vSech predmétt, kde
se pracuje s vypocetni technikou, nejen pfi vyuce informa-
tiky, déti ucit bezpecnému chovani v kyberprostoru, jako
je tvorba silnych hesel, disledna kontrola informaci, uzi-
vani legalniho softwaru a kvalitnich antivirovych progra-
mu. Zaci by m&li znat a mély by jim byt opakovang vits-
povany zasady netikety®, coz jsou pravidla slugného cho-
vani v prostfedi internetu. Zaci by si méli uvédomovat, Ze
data, ktera odeSlou do internetu, mize nékdo zneuzit. Ne-
maji nikdy Gplnou jistotu, s kym skute¢né komunikuji a ze
druhé strana ziskané informace nezneuzije. Jednou zaslana
fotografie uz nejde vzit nikdy zpét.

Pokud se kdokoliv setkd s podezielym chovanim na
internetu, které by mohlo byt trestnym ¢inem ¢i jinym
protipravnim jednanim, je nutné toto co nejdiive oznamit
Policii CR. Je nutné si zadokumentovat viechny stopy,
napiiklad uloZzenim komunikace, nafocenim podvodné
stranky apod. Je lepsi na nic necekat a oznamit pouhé po-
dezieni, protoze se stopy v kyberprostoru rychle ztraceji
a poskozenych muze byt béhem kratké doby velké mnoz-
stvi.

Nastésti vSak ve skolach i na internetu funguje mnoz-
stvi Sikovnych osob a projektu, které se vénuji osvéte a udi
déti 1 dospélé  zasaddm  bezpecného  chovani
v kyberprostoru.  Policie  dlouhodobé  spolupracuje
s Asociaci krajii CR, ktera je autorem projektu Kraje pro
bezpe¢ny internet’. Tento projekt nabizi online kurzy pro
vSechny vékové kategorie i zpracované metodiky pro uci-
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Obr. 1. Kyberneticka kriminalita v letech 2011 az 2020

tele. Od roku 2020 spolupracuje Policie CR také s CSOB
na projektu Tvoje cesta #onlinem’. Policie CR ma rovnéz
pii kazdém krajském feditelstvi zfizena oddéleni tisku
a prevence, ktera mohou $koly kontaktovat a blize se in-
formovat na moznosti spoluprace. Jako dalsi je nezbytné
zminit projekt E-bezpeéi®, realizovany Pedagogickou fa-
kultou Univerzity Palackého ve spolupraci s dal§imi orga-
nizacemi. Vénuje se prevenci, vzdélavani i vyzkumu
apatii dlouhodobé k ocefiovanym projektim i v rdmci
Evropy. V neposledni fad¢ stoji za zminku projekt Interne-
tem bezpetné’ nabizejici kromé prednasek i volné stazitel-
né ucebnice a ptirucky pro vyuku informatiky a bezpecné-
ho chovani na internetu. Vycet neni v zadném piipadé
kompletni, pfi hledani na internetu lze dohledat mnozstvi
dalgich zdatilych projekti.

Tématim bezpecného chovani v kyberprostoru je
davan ve vefejném prostoru stale vétSi prostor. Mizeme
doufat, ze to ¢asem pfinese své vysledky a mnozstvi utokt
kyberkriminality zac¢ne s hlubsi informovanosti Siroké
vefejnosti zase pomalu klesat.
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VYHODY VYUKY NA YOUTUBE

OLGA RYPAROVA

autorka projektu Olinium
olga.ryparova@gmail.com

Bé&hem pandemie jsme ze dne na den museli pfejit na
online vyuku. Mou vyhodou bylo, Zze jsem jiz par mésict
pred lockdownem zalozila YouTube kanal Olinium, kam
jsem nahravala vyukova videa o chemii. Prakticky béhem
par hodin po uzavfeni §kol jsem se rozhodla, ze za¢nu po
praci vysilat hodinové lekce chemie pro vSechny studenty,
ktefi projevi zajem. Prvni rok jsem ucila Skrat tydné, bé-
hem druhého pandemického roku 3krat tydné. V piispévku
najdete dopady, které zpétné hodnotim po dvou letech
vyuky chemie na YouTube.

Pro¢ uéit na YouTube

Ucit online nebo pripravovat videa dopiedu a pak je
studentim poslat. To je néco, co jsme skoro v§ichni ucitelé
nebo lektofi zazili béhem pandemie. Vysilali jsme video-
konference ptes Zoom, Microsoft Teams nebo Google
Classroom. Pro¢ jsem vsak postupné piesla na YouTube?

YouTube je jedna z nejvétSich socialnich siti zaméte-
nych na video. VétSina studenti na nich sleduje zébavni
i vzdélavaci obsah. Jsou na konzumaci obsahu timto zpt-
sobem navykli a také maji na youtubové platformé své
vzory. Takze se k YouTube pravidelné vraci.

Oproti videokonferenénimu softwaru ma YouTube
velkou vyhodu. At uZz si nahrajete video dopfedu doma,
nebo ho vysilate zive, video si ulozite automaticky v clou-
du, ktery je zdarma. Za ty dva roky bych potiebovala zhru-
ba wlozist¢ 1 TB, coz neni levna zalezitost. Kdyz uz jed-
nou obsah vytvorite, mizete ho recyklovat pro studenty,
ktefi onemocni a potfebuji dohnat latku ze Skoly. MiZzete
jim tak usnadnit rychly navrat do Skoly, kdyz jim zaSlete



Chem. Listy 716, 59-94 (2022)

probranou latku ve videu. Kazdé video mé svilij unikatni
odkaz a studentovi sta¢i mit internetové pfipojeni, aby se
z videa naucil zmeskanou chemii.

Dalsi vyhodou je moznost si rozdé€lit video na kapito-
ly, takze studenti jsou schopni ve videu jednoduse piesko-
¢it k latce, kterou potiebuji, aniz by museli slozité projiz-
dét cely zaznam.

Diky jednoduchému propojeni muizete na par kliki
vlozit do videa odkaz tfeba na pokus z jiného chemického
kanalu nebo video, které jde do hloubky uciva pro zdjem-
ce. Tim muzete studentim, kteti chtéji chemii dale studo-
vat, prohloubit znalosti, které uz presahuji stfedoskolské
ucebnice.

Zacdit s vyukou muizete hned

Pokud jste o vyuce na YouTube uvazovali, nepotie-
bujete zadné drahé vybaveni a ani vyjimecné schopnosti.
Nejsnadngjsi zpisob je nahravat zvuk a kreslit u toho na
bilé pozadi nebo do prezentace. K tomu staci notebook
a graficky tablet, na ktery kreslite poznamky. Microsoft
Windows ma zdarma v pocitaci program Ink.

Druhy typ videi mam takovy, Ze sedim pied kamerou
a vysvétluji opét kreslenim rtizna chemickd témata. Do
téchto videi jde pekné vkladat obrazky, takze uz to vyza-
duje postprodukéni upravu. V pripadé, Ze byste potiebova-
li poradit s nastavenim streamu, nata¢enim nebo ¢imkoliv
jinym, ozvéte se mi na mych socialnich sitich.
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Vzijemna komunikace jen pies chat

Vsechny vecerni hodiny chemie jsem vysilala Zive,
interakce se studenty probihala pfes chat a po skonceni
streamu jsem video upravila a ulozila pfimo na YouTube.
Jedind véc, kterd schazi oproti klasickym videokonferenc-
nim hovorim, je nemoznost studentil pfipojit se s videem/
audiem. Komunikace s nimi probihala jen pfes chat. I to
ale u mnoha introvertnich studentd napomohlo tomu, ze se
nebali zeptat pisemné, zatimco v klasické hodin¢ by se bali
pted tfidou promluvit.

Jak hodnotim dva roky své vyuky?

Muzu zodpovédné fict, Ze ma prace, kterou jsem do
tvorby vefejné vyuky dala, se vyplatila. Dostala jsem uz
stovky pod€kovani za uspé$né slozené maturitni nebo pii-
jimaci zkouSky z chemie. Nejvice mne ovSem piekvapilo,
ze jsem ovlivnila desitky studenti v tom, ze vibec §li stu-
dovat chemii na vysokou $kolu. At uz se rozhodnete ukla-
dat videa vetejné nebo soukromé pouze pro své studenty,
do budoucna se k videim muzete vratit a stale je pouZzivat.

Pandemie byla extrémni situace a ne vSichni ucitelé
se s ni stihli poprat. Zpétné hodnotim jako nejvétsi piinos
toho takto vefejné ucit to, Ze si studenti mohli zcela svo-
bodné vybrat, aby se se mnou pravidelné¢ ucili chemii.
Pokud jim nevyhovovalo néco konkrétniho, napsali mi
zpétnou vazbu. Diky tomu jsem se dokazala ve vyuce po-
sunovat.

Komu mtj styl nevyhovoval viibec, naSel si jiny
zdroj. Pfed dvéma lety bych nevérila, ze by se mohly najit
tisice 1idi z Ceska i Slovenska, ktefi se mnou budou zcela
dobrovolné travit hodinu kazdy den.

e Cukatova R., Herink T., Holzhauser P., Stejskalova K.,
Balounova R., Datihelka T., Ryparova O.: Chem. Listy
116, 73-79 (2022).
https://doi.org/10.54779/ch120220073
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Ze 7Zivota chemickych spole¢nosti

ey{perientia

Prestizni Cena Rudolfa Lukese pro rok 2021

Tiskova zprava

Cenu Rudolfa Lukese, kterou udéluje Ceska spolec-
nost chemicka ve spolupraci s Nadaci Experientia, letos
ziskdva doc. Mgr. Lukas Trantirek, Ph.D. z vyzkumného
ustavu CEITEC Masarykovy univerzity v Brné€. Ocenény
védec vyviji technologii in-cell NMR (vritrobunécna nuk-
ledrni magnetickad rezonance), coz je jedind metoda, ktera
dnes umoznuje zkoumat strukturu biomolekul a jejich in-
terakci ptimo uvniti zivych bungk. ,,Tato metoda nam jiny-
mi slovy umoznuje posoudit vliv vnitrobunécného prostredi
na chemickou strukturu a reaktivitu organickych ldtek.
Diky této informaci pak miizeme spravné nasmerovat Ci
zefektivnit vyvoj léciv,” vysvétluje Lukas Trantirek vyznam
technologie pro medicindlni chemii.

Vyznamna ¢ést organické chemie se vénuje objevova-
ni a piipravé biologicky aktivnich sloucenin s terapeutic-
kym ucinkem — 1&Civ. ,,Prestoze u rady lidskych onemoc-
néni jiz zndme mechanismus jejich vzniku i vhodné cilové
molekuly, neumime prislusnd léciva vyvinout,” tikad Lukas
Trantirek. ,,Jednim z faktoru brzdicich vyvoj lécCiv je pravé
fakt, Ze chybi atomadrné rozlisSené informace o interakci
léciva s biomolekulami primo ve vnitrobunécném prostoru,
kde je chemicka reaktivita organickych latek ovlivnéna
Fadou fyzikalneé-chemickych faktori,” vysvétluje ocenény
védec.

Technologie in-cell NMR, kterou vyviji tym LukaSe
Trantirka, prave takové studium atomarnich interakci mezi
biomolekulami a 1é¢ivem uvniti zivych bunék umoziuje.
»Data in-cell NMR ndm umoznuji posoudit specificitu léci-
va k danému molekuldarnimu cili nebo urcit rozsah, jakym
lécivo na cilovou molekulu piisobi. VSechny tyto informace
Jsou nesmirné dulezité pro nasmerovani nebo zefektivnéni
procesu raciondlniho vyvoje [éc¢iv,” tika Cerstvy laureat
Ceny Rudolfa Lukese. ,,Hlavni pFinos ndmi vyvijené tech-
nologie nicméné spatiuji v tom, Ze umoznuje studium zdko-
nitosti, jakymi se reaktivita organickych molekul ve vnitro-
bunécném prostoru ridi,” uzavira védec.

Luka$ Trantirek ziskal doktorat z organické chemie
na Masarykové univerzit¢ v Brné¢, nasledné absolvoval
postdoktorandské stdze na University of California v Los
Angeles a na Johannes Kepler University v rakouském
Linzi. V letech 2009 az 2015 pusobil jako hostujici docent
na nizozemské Utrecht University. Na ustavu CEITEC
vede vyzkumnou skupinu Nekddujici genom.

Cenu Rudolfa Lukese (za vynikajici soubor ptvod-
nich praci z oboru organické chemie publikovanych v po-
slednich 5 letech v prestiznich mezindrodnich ¢asopisech)
spojenou s osobni prémii 100 000 K¢ od Nadace Experien-
tia prevzal Lukas Trantirek 4. listopadu pii prilezitosti
konference Pokroky v organické, bioorganické a farma-
ceutické chemii — Liblice 2021. Vice informaci naleznete
na webu Nadace Experientia v sekci: O cené Rudolfa Lu-
kese.

Akce v CR a v zahrani¢i

Rubrika je k dispozici na webu na adrese http://csch.cz/akce/seznam/.

Odborna setkani

Probéhla 17. mezinarodni studentska
konference ,,Modern Analytical Chemistry*

Jiz po sedmnacté se ve dnech 16. a 17. zafi 2021 sjeli
do Prahy mladi analyti¢ti chemici, aby na konferenci
,»Modern Analytical Chemistry* potadané Katedrou analy-
tické chemie Ptirodovédecké fakulty Univerzity Karlovy
prezentovali a diskutovali vysledky svého vyzkumu na
mezinarodnim foru. I tento roénik konference zastitily jak
Division of Analytical Chemistry, European Chemical
Society, tak Odborna skupina analytické chemie Ceské
spole¢nosti chemické.

Konference se aktivné zucastnilo padesat sedm pied-
nasejicich z dvanacti evropskych univerzit péti zemi: Aka-
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demia Gorniczo-Hutnicza im. Stanistawa Staszica w Kra-
kowie (Polsko), Masarykova univerzita (Brno, CR), Poli-
technika Gdanska (Polsko), Politechnika Warszawska
(Polsko),  Cankr-IleTepOyprckuii  rocynapcTBEHHBII
yuuBepcuteT (Rusko), Slovenska technicka univerzita
v Bratislave (Slovensko), Univerzita Karlova (Praha, CR),
Universitdt Regensburg (Némecko), Uniwersytet Ja-
giellonski (Krakov, Polsko), Uniwersytet Marii Curie-
Sktodowskiej (Lublin, Polsko), Uniwersytet Mikotaja Ko-
pernika w Toruniu (Polsko) a Vysoka Skola chemicko-
technologicka (Praha, CR). Z tohoto po&tu se &tyfi predné-
Sejici konference zucastnili v on-line moédu pomoci video-
konferen¢niho nastroje Google Meet.
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Témata prezentovanych prispévkll zahrnovala jak
vyzkum a vyvoj novych analytickych technik ¢i optimali-
zaci podminek stanoveni, tak aplikaci analytické chemie
v environmentalni, medicinské ¢i potravinaiské oblasti.
Kvalita vSech ptispévkil byla velmi vysoka, odborna poro-
ta udélila nasledujici ocenéni:

—  cenu spolecnosti Metrohm CR za nejlepsi prezentaci
v oblasti  elektroanalytické chemie ziskal pan
Ing. Michal Augustin (Univerzita Karlova) za praci
Voltammetric investigation of the interaction between
low-molecular weight double-stranded DNA and ni-
tenpyram and its electrochemically generated metabo-
lites.

Profesor Jifi Zima, dékan Piirodovédecké fakulty Univer-

zity Karlovy, udélil na zékladé navrhu odborné poroty tii

ceny d¢kana, kterou ziskali:

— pani Mgr. Ewelina Maslak (Uniwersytet Mikotaja
Kopernika w Toruniu) za praci Short-incubation
method for rapid identification of bacterial pathogens
via MALDI TOF MS technique.

— pan Mgr. Michael Killinger (Masarykova Univerzita
Brno) za praci Bioluminescence determination of
caspase-3/7 in single osteosarcoma cells.

— pan Johannes Eidenschink, M.Sc. (Universitit Regen-
sburg) za praci Investigation of the oxidation behav-
iour of cysteine by means of electrochemistry hyphen-
ated to capillary electrophoresis and mass spectrome-
try.

Vedle obsahové kvality ptispévky vynikaly i po stran-
ce jazykové, ackoliv jednacim jazykem konference je vy-
luéné anglictina s cilem kultivovat jazykovou zdatnost
ucastnikid. Vedle odborného programu piispéla konference
i ke sdileni zkuSenosti a navazovani kontakti s jinymi
pracovisti. Valna vétSina prispévkil je zahrnuta i do plno-
textového konferen¢niho sborniku, abstrahovaného ve
Web of Science. Sbornik je dostupny na webové strance
konference: http://www.natur.cuni.cz/isc-mac/

Za uspéchem konference stoji i podpora ze strany
jejich sponzort, pfednich firem dodavajicich vybaveni
nebo chemikalie pro analytické laboratofe, resp. spolec-
nosti, ve kterych absolventi oboru nachdzeji své uplatnéni.
Jmenovité konferenci podpofily firmy (v abecednim pofta-
di): Avantor  (cz.vwr.com), Fisher  Scientific
(www.thermofisher.cz), Lachner (www.lach-ner.com),
Metrohm Ceskd republika (www.metrohm.com/cs-cz/),
Optik Instruments (www.optikinstruments.cz), Quinta
Analytica (www.quinta.cz), 2Theta (www.2theta.cz),
Waters (www.waters.com) a Zentiva (wWww.zentiva.cz).
Vsem sponzorim patii velky dik organizatord i ucastnikid
konference.

Jménem organizatorti si dovoluji srde¢né pozvat na
18. ro¢nik konference, ktery se uskuteéni ve dnech 15.
a16. zafi 2022 na Chemickém ustavu Pfirodovédecké
fakulty UK. Veskeré informace zajemci naleznou na we-
bovych strankach konference: http://www.natur.cuni.cz/isc
-mac/

Karel Nesmerdk
Katedra analytické chemie, Prirodoveédecka fakulta UK
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Elektrochemici sobé: desaté pokracovani série

seminari ,,Potlach o vybranych kapitolach
z (bio)elektroanalytické chemie*

V zafi minulého roku jsme se v elektrochemické ko-
munité¢ dockali desatého pokracovani neformdlnich semi-
naid  ,Potlach o vybranych kapitolach z (bio)
elektroanalytické chemie®. NaSe radost byla o to vétsi, ze
se setkani konalo jako za starych  dobrych
,predcovidovych Casl prezencné, tentokrat na ptudé Bio-
fyzikalniho tstavu AV CR v Brn&. Vznik série téchto se-
minafa s podtitulem ,,pojd’'me spole¢né 1épe rozumét tomu,
co délame* byl iniciovan po 36. ro¢niku konference Mo-
derni elektrochemické metody v kvétnu 2016, ktera se
tradiéné konala v Jetfichovicich. Tradiéni koncept této
konference (viz ptispévek tychz autori v tomto Bulletinu)
s Casoveé vymezenymi 15-20minutovymi bloky pro jednot-
livé prispévky pfili§ nenahrava hlub§im diskusim (coz je
ostatné problémem vétSiny v soucasné dob¢é pofddanych
konferenci), zvlasté pokud je umocnén ostychem piipad-
nych diskutujicich pfed slovutngj$imi kolegy nebo jazyko-
vou bariérou. Diskuse navazujici na tyto prednasky pak
mivaji spiSe formalni charakter a ¢asto v nich neni prostor
na vyjasnéni rozpor v prezentovanych vysledcich, které
nékdy zasahuji az do urovné¢ ucebnicovych (ne)znalosti.

Vychazejice z této zkuSenosti, iniciovali odborni ga-
ranti  jetfichovické  konference = Miroslav ~ Fojta
(Biofyzikalni ustav AV CR v Brng), Karolina Schwarzova
(Katedra analytické chemie PiF UK v Praze) a Tomas
Navratil (Ustav fyzikélni chemie J. Heyrovského AV CR
v Praze) pravidelné setkdvani elektrochemické komunity
na neformalni platformé umoziujici volnou diskusi jednot-
livych témat z (bio)elektroanalytické chemie od samot-
nych zakladi pres identifikaci problémd, které nas elektro-
chemiky mohou v praxi potrapit, az po jejich feSeni na
zakladé osobnich zkuSenosti. Dilezitym aspektem téchto
diskusi je upozornéni na neuspéchy a slepé ulicky, se kte-
rymi se ve védecké praxi vSichni setkavame, ale které ne-
byvaji ptili§ zdirazilovany v prezentacich na obvyklych
konferencich, kde se obvykle klade diraz na uspéchy

Foto: Potlach 1V, Lékarska fakulta UPOL, Olomouc, 5. 3. 2018
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Tabulka
Piispévky ze seminafti ,,Potlach o vybranych kapitolach z (bio)elektroanalytické chemie

I.  PiF UK Praha, Elektrochemie nukleovych kyselin a elektrochemické DNA biosenzory M. Fojta
21.9.2016 Uhlikové sp” a sp’ elektrody v analyze nukleovych kyselin a organickych latek K. Schwarzové

II. UFCHJHAV CR, Impedan&ni a admitanéni techniky M. Hromadova
Praha, 22.3.2017  Oxida¢ni a redukéni mechanismy a jejich simulace R. Sokolova

III. FCHT, Univerzita Charakterizace uhlikovych pastovych elektrod, elektroanalyza organickych T. Mikysek
Pardubice, 7.9.2017 latek

Uhlikové pastové elektrody: piehled dosavadnich aplikaci s diirazem na zvlast’ I. Svancara
zajimavé metody a zakulisni informace
Extraktivni voltametrie biologicky vyznamnych latek na uhlikovych M. Sys
pastovych elektrodach
Uhlikové tisténé elektrody: piiprava, vlastnosti, porovnani s uhlikovou pastou, R. Metelka
moznosti vyuziti, elektroanalyza na kovovych filmovych elektrodach

IV. LF, UP Olomouc, Elektrochemie v medicinskych a farmakologickych oborech J. Vacek
5.3.2018 Elektrochemie proteinti krevniho séra a analyza posttranslaénich modifikaci
Glykoproteiny, biomarkery a elektrochemické senzory J. Tkac
Nové mikroelektrody a jejich vyuziti pro bioanalytické tcely J. Hrbag
V. UFCHJH AV CR, "Pla¢ recenzenta" (aneb povidani o zakladnim sluiném vychovani J. Ludvik

Praha, 10.10.2018 v elektrochemii, o experimentalni taktice i o interpretacni zodpovédnosti)
Organickd a organometalickd molekularni elektrochemie
Princip a vyuziti elektrochemicky generované luminiscence (ECL)

Kombinace elektrochemie s dal§imi metodami (zejména in-situ EPR- J. Klima
a UV-Vis-spektroelektrochemie)

VI. BFU AV CR Brno, Poskozeni a nekovalentni interakce DNA pod dozorem elektrochemickych M. Fojta
28.2.2019 metod (aneb prednosti, zrady a kiistalové koule)
Studium struktury DNA pomoci elektrochemie: vliv konformace, sekvence
nebo jinych jevii? (aneb trikrat méf, dvakrat mysli, jednou kategoricky
prohlasuj!)

Jak funguji antioxidanty M. Ciz
VII. UFCH JH AV CR, Jak a kterak na elektrochemii v pritoku H. Dejmkova
Praha, Kapilarni elektroforéza s bezkontaktni vodivostni detekci ve spojeni P. Tima
15.10.2019 s mikrodialyzou pro biomedicinsky vyzkum
Problém elektroanalyzy — ptimy kontakt elektrody s analyzovanym prostfedim F. Opekar
VIIL. UFCH JH AV CR, Radosti a strasti elektrochemie v nevodnych prostiedich A. Liska
Praha, 18.2.2020
IX. LF, UP Olomouc  Uvedeni do elektrochemie lipidovych membran a membranovych proteint J. Vacek
(on-line), . Membranové modely: jejich pfiprava a charakterizace J. Turanek
16.3.2021 Lipidy e . . . N , .
a membrény Vyuziti elektrochemie pro studium tr.ansponu latek pfes membrany T. Navratil
Vysoce komplexni 3D lipidové matrice a mezofaze M. Zatloukalova
X. BFUAV CR Brno, Neni voda jako voda.... J. Janata
29.9.2021 Ptirozené a chemicky modifikované biomakromolekuly jako katalyzatory M. Fojta
Katalytick:c' _ vyvijeni vodiku
Vyluéczve’}m V0d1ku Ako vyuzit katalytické vylucovanie vodika pri skimani bielkovin V. Ostatna
ve sluzbach (bio)-
elektroanalytické Elektrochemické vylucovani vodiku na pevnych povrsich A. Danhel
chemie
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a pozitivni vysledky. Podobné je pozornost vénovana tra-
dovanym mytim a dogmatim, jejichZ revize obcas narazi
na prirozeny lidsky sklon ke stereotypim nebo na neSvar
dnesni doby, kdy ,,v8ichni pisi, ale nikdo necte®. Jednotli-
va témata Potlachi jsou uvadéna v ramcei oboru renomova-
nymi fecniky, jejichz prispévky sméji byt na Potlachu
pterusované dotazy z auditoria a uz v jejich prib&hu probi-
ha diskuse. To s sebou pfinasi jistou ¢asovou rozvolnénost
jednotlivych bloku, ktera souzni s neformalni atmosférou
akce. Poledni pizza od firmy Metrohm Ceska republika,
jejiz podpote se Potlachy t&si jiz od jejich pocatkd, a spo-
le¢né posezeni v inspirujicim prostfedi po skonceni semi-
nare se staly nedilnou soucasti téchto akei.

Uspotradanim neformalniho seminafe v zaii 2016 na
Prirodovédecké fakulté UK se zrodil prvni Potlach. Za 5
let konani bylo zhruba v pulro¢nich intervalech dosud
usporadano deset Potlachtl, kdy se mezi 25 prezentujicimi
potlachafi vysttidali, krom¢ zminénych inicitorti a organi-
zatorl akce a jejich pracovist, také elektrochemici
z aktivnich skupin na Lékarské fakult¢ Univerzity Palacké-
ho Olomouc a na Fakulté chemicko-technologické Univer-
zity Pardubice. Posluchaci a zajemci o elektrochemii se
rekrutuji z rdznych cilovych skupin od pregradudlnich
studenttl po zkuSené védce, ktefi jiz prebiraji ceny za celo-
zivotni piinosy. Jak vyplyva z prehledu piispévkl ve vyse
uvedené tabulce, na pfeties pfisla za roky kondni jak Siro-
ka a obecna témata jako elektrochemie na sp” a sp” elektro-
dach, moznosti elektrochemické detekce v pritokovych
metodach, zaludnosti elektrochemie v nevodnych prostie-
dich, elektrochemie DNA a dal$ich biomolekul, admitan¢-
ni a impedancni techniky, oxida¢ni a redukéni mechanis-
my a jejich simulace, tak témata specializovanéjsi jako
elektrokatalytické jevy, elektrochemie lipidovych mem-
bran a membranovych proteinti, nebo kombinace elektro-
chemie s dal§imi metodami (napft. in-sitzu EPR- a UV-Vis-
spektroelektrochemie).

Mame radost, ze neformalni format seminare se setkal
s v§eobecnym piijetim, za dobu konani se fady pravidel-
nych potlachaii utésené rozrostly, a ze v relativné nepo-
Cetné Ceské a slovenské elektrochemické komunité vliadne
i diky Potlachtim atmosféra, v niZ pfistup ,,Elektrochemici
sob&* vytvari prostor pro otevienou a smysluplnou komu-
nikaci a vzajemnou spolupraci i v dobach poznamenanych
inflaci nejriiznéjsich vykaza a hodnoticich tabulek.

K. Schwarzovd, M. Fojta, T. Navrdtil
Odbornd skupina analytické chemie CSCH

40. Moderni elektrochemické metody

Jak jsme byli zvykli, pofadova ¢isla mezinarodni kon-
ference Moderni elektrochemické metody (MEM) nartsta-
ly pravidelné s pfibyvajicimi roky v kalendafi. Tak tomu
bylo az do roku 2019. O probéhnuvsim 39. ro¢niku konfe-
rence byli ¢tendfi informovéni v Bulletinu Asociace ces-
kych chemickych spole¢nosti, 4. ¢isle, 50. ro¢niku na str.
620-621. Zcela ptirozené jsme predpokladali, ze se sejde-
me znovu v kvétnu 2020 k uspotradani jubilejniho
40. ro¢niku. Ovsem, abychom parafrazovali znamé rceni:
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Clovék mini a Covid-19 méni. Piesun na listopadovy ter-
min 2020 se ukézal jako pfili§ optimisticky. Jelikoz pesi-
misté nemohou byt nikdy zklaméni, nedoslo k tomuto
stavu jejich mysli ani v kvétnu 2021. Pfesto jiz v ¢ervenci
2021 obdrzela siroka elektrochemickda obec pozvanku,
v niz bylo zcela nezpochybnitelné uvedeno, ze je tfeba si
v kalendari zarezervovat pro ucast na 40. rocniku MEM
druhy listopadovy tyden, tedy 8.—12. 11. 2021.

Po zkuSenostech s on-line vyukou a on-line ¢i hybrid-
nimi formami poradéani konferenci, které sice umozni ucast
nadprimérného poctu ucastnikd, vykazani vyssiho poctu
realizovanych akci do ro¢nich statistik, minimalizaci ces-
tovnich néakladd, prakticky odbourani konferen¢nich po-
platkt, avSak jejich védecky ¢i osobni piinos pro tGcastniky
se pohybuje v okoli minimalnich hodnot, ¢lenové organi-
za¢niho i védeckého vyboru se jednoznacné dohodli, Ze
jedinou moznou ptipustnou formou konani MEM je tradic-
ni ,.fyzicka*®, tedy prezenéni podoba.

A skutecné, kratce po poledni prvého dne uvedeného
terminu se zacali sjizdét prvni ucastnici MEM v krasném
prostfedi narodniho parku Ceské Svycarsko, do hotelu
Bellevue v Jetfichovicich u Dé&c¢ina. Nakonec se pocet
ucastniki zacal blizit osmi desitkam.

Tato konference je znama tim, ze predstavuje Siroké
odborné vefejnosti novinky i stavajici elektrochemické
metody s vyuZzitim nejmodernéjsi techniky a materialii. Je
oteviena riznym formdm aktivni Gcasti — piehlednym
sdélenim, piivodnim pracim i prezentacim firem. Nicméné¢,
akce si i pies vysokou odbornou troven zachovava nefor-
malni atmosféru a dostatecny prostor k diskusim (at’ jiz
béhem prestavek na kavu, na konzumaci jidel, béhem pul-
dennich vylett, tradi¢ni ,,sausage party*, navstév u kiosku
K1 nebo letosniho slavnostniho rautu v restauraci Praha).

Letosni akce dovrsila ¢tvrtou desitku v sérii konferen-
ci MEM a navézala na bohatou tradici sahajici az do roku
1980. V pribchu casu byl korigovan nazev z ,elektro-
analytickych® na 8irsi ,,elektrochemické® metody, ménili
se garanti, pofadatelé, avSak v né¢em ziistavaji tyto konfe-
rence neménné: Hlavnim organizitorem je jiz od roku
1987 pani Lenka Srsenova. Konzervativnost se projevuje
i v misté poradani, kterym je od roku 2003 hotel Bellevue
(dfive Oleg KoSevoj) v Jetfichovicich (jiné lokality se
prosté neosveédcily, nechytily nés tak za srdicko — podrob-
néji na odkazu https://cs.wikipedia.org/wiki/Modern%
C3%AD_elektrochemick%C3%A9 metody). Proto témét
Castéji nez zkratku MEM ¢i plny nazev konference vSichni
pouzivaji jen ,,Jetfichovice®.

Za védeckou uroven MEM byla zodpovédna, stejné
jako v predeslych letech, trojice odbornych grant: prof.
Toma§ Navratil (Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského
AV CR, v.vi., Praha), doc. Miroslav Fojta (Biofyzikalni
ustav AV CR, v.v.i., Brno) a doc. Karolina Schwarzova
(Katedra analytické chemie, PiF UK, Praha).

Asi by se divili ucastnici prvnich ro¢nikit MEM, kdy-
z prumyslu, lac¢nicich po prohloubeni znalosti v oblasti
praktické elektroanalyzy, tvofili pfevaznou vétSinu soucas-
nych ucastniki védecti a odborni vysokoskolsti a akade-
micti pracovnici. Bohuzel, Covid-19 negativné ovlivnil
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slibn¢ rostouci trend v poctu zahrani¢nich ucastniki
v nékolika poslednich letech. Vyjimku piedstavovali slo-
vensti kolegové, jejichz procentudlni zastoupeni pronikave
stouplo (pro tento zajimavy jev jsme nenasli uspokojivé
vysvétleni).

Vsechny piispévky (celkem 64) byly prezentovany
ustni formou v anglickém, ¢eském ¢i slovenském jazyce.
Nejpocetnéji byly zastoupeny piednasky vyuzivajici bo-
rem dopované diamantové elektrody. VSechny prispévky
dosahovaly vysoké urovné a byly shrnuty do konferen¢ni-
ho sborniku, ktery byl vydan v tisténé podobé, a kromé
toho je k dispozici i v podobé elektronické na adrese:
https://www .bestservis.eu/images/file/
Sbornik_metody21.pdf. Sbornik byl zaslan k indexaci ve
Web of Science — Conference Proceedings Citation Index
(Clarivate Analytics), a doufame, ze bude akceptovan,
stejné jako u pfedchazejicich deseti ro¢niku.

Utast skytala jedinené moznosti pro studenty pre-
zentovat své prispévky v ceském, slovenském nebo i an-
glickém jazyce pfed narocnym, ale i pfesto tolerantnim
publikem, vyzkouset si roli pfedsedajiciho i zastavat tech-
nickou podporu.

Asi bychom neodvedli fadné svou praci, kdybychom
nepodékovali nagim sponzorim, jejichz podpora pomohla
usporadat letosni konferenci MEM. V prvni fad¢ je tieba
zminit spole¢nost Metrohm, Ceska republika, s.r.o., za-
stoupenou jejim feditelem Dr. Peterem Barathem, ktera
dlouhodobé podporuje vzdelavani mladych védeckych
pracovnikd, rozvoj elektrochemie, ale i jinych, zejm. che-
micko-analytickych odvétvi; dale dékujeme spole¢nostem
ComAurr, spol. s r.o., International Society of Elecroche-
mistry a Casopisu Chemagazin. Na predsednickém stole
bylo umisténo po celou dobu logo ChemPubSoc Europe
a vedle promitaciho platna roll-up Ceské spole¢nosti che-
mické.

VSichni Gcastnici v¢. organizatord a garantll si velmi
povazuji neformalni atmosféry, odbornych, a pfitom pra-
telskych diskusi a neformalnich pracovnich i osobnich
kontaktl. Pro poradatele je zndmkou spokojenosti zucast-
nénych i to, ze vétSina z nich jiz patii mezi pravidelné
ucastniky a MEM konference si nasla své pevné misto
v kalendari chemickych akci jak jednotlivctl, tak mnoha
védeckych pracovist’.

V zavéru bychom radi podekovali téz vSem ucastni-
kim konference, ktefi svou pritomnosti, svymi prednaska-
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mi, svymi konstruktivnimi komentdfi nebo ucasti
v neformalnich diskusich pomohli dosahnout odpovidajici
vysoké urovné této jiz tradi¢ni mezinarodni védecké kon-
ference.

Je vSak nutno pfiznat, ze Casovy posun 40. ro¢niku
mél aspon jednu vyhodu: Na novy, v poradi 41. ro¢nik
MEM se nemusime t&sit cely rok, ale jiz 22. 5. 2022 by-
chom se (snad!) méli opét sejit v jetfichovickém hotelu
Bellevue a zahdjit 41. ro¢nik mezinarodnich Modernich
elektrochemickych metod. A proto bychom radi zakoncili
zvolanim: ,, T¢§ime se na setkani s Vami“ a doufame, ze
tim nezakiikneme potadani dalsiho ro¢niku v pravidelném
terminu.

T. Navratil, M. Fojta, K. Schwarzova
Odbornd skupina analytické chemie CSCH
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Strategické partnerstvi Univerzity Karlovy

v Praze a Macquarie University v Sydney

vroce 2021

Univerzita Karlova patfi bezesporu mezi $pickové
Ceské vysoké skoly a ma i zcela mimotradnou mezinarodni
reputaci. UdrZeni této pozice vSak vyzaduje mimotfadnou
aktivitu ve vSech oblastech pusobnosti nasi alma mater.
Jednou z téchto oblasti je i intenzivni spoluprace s uzce
vymezenou skupinou univerzit a instituti oznacovanou
jako strategickd partnerstvi  (https://csp.cuni.cz/CSP-
26.html). Jak jiz bylo uvedeno na strankach tohoto casopi-
su (Chem. Listy 715, 69 (2021)), tak mezi naSe strategické
partnery patfi Macquarie University v Sydney, jedna
z prednich vysokych 8$kol v Australii (viz https://
www.mq.edu.au). Diky pokracujici vSestranné pomoci
vedeni Univerzity Karlovy, jejiho rektordtu a zejména
pracovniki Centra strategickych partnerstvi na RUK
(PhDr. Jaromira Soukupa, Ph.D. a Mgr. Barbory Bednati-
kové) a koordinatorky strategickych partnerstvi na Ptiro-
dovédecké fakulté¢ Univerzity Karlovy (PiF UK) (Mgr.
Evy Tesatikové Biezinové) se do tohoto partnerstvi mohla
uspésné zapojit i naSe UNESCO laborator elektrochemie
zivotniho prostiedi pfi Katedfe analytické chemie PfF UK
a i v roce 2021 toto strategické partnerstvi dale uspésné
rozvijet navzdory slozité epidemiologické situaci na obou
univerzitach. Vyvrcholenim této spoluprace byl on-line
seminaf ,,Strategies for Minimising Electrode Passivation
in Development of Electrochemical Biosensors® — viz
pozvanka na www.chemicke-listy.cz/files/2022 01.pdf —
uspotadany pod zastitou dékana PfF UK prof. Jitiho Zimy,
CSc. dne 11. 11.2021.

Na programu tohoto seminafe byly nasledujici ptred-
nasky:

— Zima J.: Welcome Address by the Dean of the Faculty
of Science, Charles University, Prague

—  Smejkal P.: Introduction of Department of Teaching
and Didactics of Chemistry at Faculty of Science,

Charles University
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— Barek J.: How to Minimise Electrode Passivation
— Wong D.: Selective Detection of Dopamine at Anti-
fouling Conical-Tip Carbon Electrodes
— Vyskocil V.: Electrochemical DNA Biosensors for
Detection of DNA Damage
— Dvordak P.: Possibilities and Limitations in Develop-
ment of New Methodologies for Determination of
Organic Compounds Using Batch Injection Analysis
—  Stafurova K.: Retractable-Pen-Based Renewable Sil-
ver Amalgam Film Electrode
—  Fischer J.: Novel Passivation Resistant Electrode Ma-
terials for Cathodic Voltammetry
— Tvorynska S.: A Perspective Biosensing Platform in
Flow Analysis: Oxidoreductase-Based Mini-Reactor
Coupled with Silver Solid Amalgam Electrode
— Augustin M.: Utilization of Linear Sweep Voltamme-
try at EPPG and Molecular Docking for the Investiga-
tion of the Interaction between dsDNA/GMP and
Neonicotinoid Insecticide — Nitenpyram
VSechny prezentace v ozvuCené formé jsou
k dispozici u autort tohoto ¢lanku (barek@natur.cuni.cz).
Autofi téchto fadek povazuji za nejdilezitéjsi intenzivni
zapojeni pregradudlnich i postgradudlnich studentli do
tohoto seminafe dokumentujici skutecnost, Ze projekty
strategické spoluprace vyznamnym zplsobem zvySuji
uroven nejen védecko-vyzkumné, ale i pedagogické prace
v nasi laboratofi. Proto povazujeme za dilezité i zapojeni
Katedry ucitelstvi a didaktiky chemie s jejim obrovskym
potencidlem v oblasti pfipravy mladych analytickych che-
miki. Dale byla potvrzena kompatibilita védecko-
vyzkumného zaméfeni obou laboratoii a jejich zajem na
dal§im rozvoji tohoto strategického partnerstvi. I nadale
plati nase tvrzeni z piedchoziho vySe citovaného ¢lanku
v tomto ¢asopise, ze od jednotlivych pracovist Macquarie
University se muzeme mnoho naulit, a to vzhledem
k jejich tzké ndvaznosti na tradi¢ni britské vysoké skolstvi
kombinované s mimotfadnou pracovitosti obyvatelstva
v oblasti Tichého oceanu. I z tohoto hlediska povazujeme
rozhodnuti vedeni Univerzity Karlovy zahajit strategickou
spolupraci s Macquarie University za neobycejné st'astnou
a uziteCnou pro nasi univerzitu a i pro nase pracovisté
a udélame vse, co je v naSich silach, abychom tento §t'ast-
ny zamér vedeni nasi univerzity dale uspésné rozvijeli.

Tento projekt strategického partnerstvi byl podporo-
van Univerzitou Karlovou v Praze, Centrem strategickych
partnerstvi a Fondem pro strategické partnerstvi
s Macquarie University v Sydney. Za technickou a organi-
zacni pomoc pri organizaci on-line seminare dékujeme
Ing. Radmile Rdpkové a RNDr. Janu Fischerovi, Ph.D.
Nds dik patri i firmé Metrohm CR (www.metrohm.com/cs-cz).

Jir'i Barek, Vlastimil Vyskocil a Jiri Zima
Katedra analytické chemie PFF UK v Praze
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Strategické partnerstvi Univerzity Karlovy
v Praze a Hebrew University v Jeruzalému

Jak jiz bylo konstatovano v pfedchozim sdéleni véno-
vaném strategické spoluprdci s Macquarie University
v Sydney, vénuje Univerzita Karlova (UK) specidlni po-
zornost rozvoji vztahd s izce vymezenou skupinou univer-
zit a institutl oznaCovanou jako strategicka partnerstvi
(https://csp.cuni.cz/CSP-26.html). Mezi vybrané univerzity
patii i The Hebrew University of Jerusalem (https://
en.huji.ac.il/en), ktera patii k pfednim izraclskym univerzi-
tam a do prvni stovky v mezinarodnim zeb#icku univerzit.

Spoluprace mezi laboratofi prof. Mandlera (Faculty of
Science, Institute of Chemistry) a UNESCO laboratofi
elektrochemie zivotniho prostfedi na Piirodovédecké fa-
kulté Univerzity Karlovy (PfF UK) se datuje jiz od zacatku
devadesatych let minulého stoleti v rdmci plisobeni divize
analytické chemie Evropské chemické spole¢nosti
(EuChemS) a realizovala se prostfednictvim piednasko-
vych pobytd prof. Mandlera v Praze a prof. Barka a prof.
Zimy vlJeruzalému vramci programu ERASMUS.
V ramci tohoto programu navstivila laboratof prof. Man-
dlera i fada studentd z nasi UNESCO laboratote elektro-
chemie  zivotniho  prostfedi. Nicméné iniciativa
Htrategicka  partnerstvi  vedeni Univerzity Karlovy
ajejiho rektoratu znamenala i v tomto piipadé dalsi vy-
znamny impuls k této vSestranné uziteCné a prospésné
spolupraci. Navzdory epidemii koronaviru probéhl 9. listo-
padu tohoto roku spole¢ny on-line seminaf obou pracovist
s ndzvem ,,What's New in Electroanalytical Chemistry?*
Tento seminaf prob&hl pod zastitou dékana PiF UK prof.
J. Zimy za G&inné technické i organizaéni podpory Ceské
spolecnosti chemické — viz pozvanka www.chemicke-
listy.cz/files/2022_0la.pdf s nasledujicim programem:

— Zima J.: Welcome Address by the Dean of the Faculty
of Science, Charles University, Prague

—  Smejkal P.: Introduction of Department of Teaching
and Didactics of Chemistry at Faculty of Science,
Charles University

— Barek J.: Electroanalytical Chemistry at Charles Uni-
versity — Where We Are and Where We Are Heading

—  Zelikovich D.: Shell-Matrix Interaction in Nanoparti-
cle-Imprinted Matrices (NAIMs)

— Vyskocil V.: Electrochemical DNA Biosensors for
Detection of DNA Damage

— Dery L.. Detection of NPs
Imprinted Polymers (NAIMs)

— Dvorak P.: Possibilities and Limitations in Develop-
ment of New Methodologies for Determination
of Organic  Compounds Using Batch Injec-
tion Analysis

— Mandler D.: Flow-through Electrochemical System:
Detection and Removal of Pollutants at the Same
Time?

—  Stafurova K.: Retractable-Pen-Based Renewable Sil-
ver Amalgam Film Electrode

by Nanoparticle-
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— Fischer J.: New Trends
try of Bioactive Compounds
— Tvorynska S.: Flow Amperometric Biosensors Based
on the Enzymatic Mini-Reactor and Silver Solid
Amalgam Electrode
— Augustin M.: Utilization of Linear Sweep Voltamme-
try at EPPG and Molecular Docking for the Investiga-
tion of the Interaction between dsDNA/GMP and
Neonicotinoid Insecticide — Nitenpyram
Rada piispévkil izraelskych studentii byla na vynikaji-
ci Grovni a potvrdila opravnénost a uZzitecnost tohoto pro-
jektu strategického partnerstvi. Zaznamy powerpointovych
prezentaci jsou k dispozici u prof. J. Barka
(barek@natur.cuni.cz). Vzhledem k jistym technickym
problémim souvisejicim s momentalnim pobytem prof.
Mandlera v Singapuru a s hospitalizaci prof. Barka v den
konani webinare nebyl bohuzel prostor pro diskusi predne-
senych prezentaci. Bylo vSak dohodnuto, Ze pii nejblizsi
vhodné prilezitosti bude uspotfadan dalsi on-line seminar
vénovany praveé diskusi prezentovanych vysledki. O detai-
lech budou zajemci informovani prostfednictvim webo-
vych stranek Katedry analytické chemie PfF UK a webo-
vych stranek ¢asopisu Chemické listy.
Nase Ctenafe mize v této souvislosti zajimat i nas
pohled na vysoké skolstvi, védu a vyzkum v oblasti analy-
tické chemie v Jeruzalému. Z naseho pohledu se jedna

in Cathodic Voltamme-
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o Spickové védecké i pedagogické pracovisté a spoluprace
snim nepochybné povede ke zkvalitnéni védecko-
vyzkumné i pedagogické prace nejen v nasi laboratofi, ale
i na celé nasi katedie. V kazdém piipad¢ prof. Mandler
jasné¢ deklaroval zajem rozsifit dosavadni uzite¢nou spolu-
praci v oblasti modernich elektroanalytickych metod i do
oblasti metod separa¢nich a spektrometrickych. Proto po-
vazujeme rozhodnuti vedeni Univerzity Karlovy zvolit
Hebrew University of Jerusalem za strategického partnera
za velmi proziravé a odborné fundované.

Tento projekt strategického partnerstvi byl podporo-
van Univerzitou Karlovou v Praze, Centrem strategickych
partnerstvi a Fondem pro strategické partnerstvi s Hebrew
University Jerusalem. Za technickou a organizacni pomoc
pri organizaci on-line semindie dékujeme Ing. R. Rapkové,
RNDr. J. Suchankové, Ph.D. a RNDr. J. Fischerovi, Ph.D.
a firmé Metrohm CR (www.metrohm.com/cs-cz). Nase
podekovani patii i vedeni Univerzity Karlovy, jejimu rek-
tordtu a zejména pracovnikim Centra strategickych part-
nerstvi na RUK (PhDr. Jaromiru Soukupovi, Ph.D.
a Mgr. Barbore Bednarikové) a koordindtorce strategickych
partnerstvi na PFF UK (Mgr. Eve Tesarikové Brezinové).

Jiri Barek, Viastimil Vyskocil a Jiri Zima
Katedra analytické chemie PiF UK v Praze

Recenze

Thermal Analysis and
Thermodynamic Properties
of Solids

(Termicka analyza a termodyna-
mické vlastnosti pevnych latek)
Jaroslava Sestaka

THERMAL ANALYSIS
AND THERMODYNAMIC
PROPERTIES OF SOLIDS

Second Ldition

Vydal Elsevier 2021.
ISBN 9780323855372
via Book depository 4616,33 K¢

Kniha se zabyvé zakladnimi princi-
py a nejnovéjsimi aktualizacemi v oblasti nauky o teple
a piedstavuje autoritativni piehled teoretickych znalosti
a praktickych aplikaci v nekolika oblastech. Od prvniho
vydani této knihy v roce 2005 bylo dosazeno velkého po-
kroku v teoretickém porozuméni a nasledné schopnosti
posoudit a aplikovat principy termické analyzy, zejména
v termodynamickém zaméru s dirazem na teplotni pod-
minky. Obsahuje dvacet kapitol pfispévkd na 660 barev-
nych strankach, které poskytuji aktualni Spickova témata
zahrnujici tepelnou analyzu, méfeni, pienos tepla a hmoty,
termodynamiku, fazové prechody, tepelnou a aplikovanou
fyziku pevnych latek, makro- a mikrodimenzionalni pii-
stup k vybranym materidliim a jejich tepelnym vlastnos-
tem.
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Kniha je pon¢kud nad¢asovym, ale uctyhodnym au-
torskym usilim a uspéSnou kompilaci dostupnych dat,
snadno stravitelnou a lehce Citelnou, ktera poskytuje nej-
novéjsi a nevsedni pohled na teoretickou tepelnou analyzu
provadénou za podminek mimo rovnovahu (neizotermni).
Me¢la by se stat nezbytnou soucasti vSech knihoven institu-
ci s podobnym materidlovym piistupem.

Obsahuje zasadni kapitoly obsazené v knize ve dvou
castech.

Ziklady, jako napiiklad:

Termofyzikalni vySetfeni, experimentalni uspofadani,
kontrola vzorku a teploty

2. Pochopeni vyznamu teploty, tepla, gradientli a souvise-
jici termodynamiky

3. Fenomenologicky pfistup ke kalorické teorii tepla jako
alternativni termodynamika

4. Termostatika jako ucebnicova termodynamika

5. Rovnovazné pozadi a jeho vyznam pro zmény teploty
a velikosti Castic

6. Termodynamika: praktickd dynamika za konstantniho
ohfevu

7. Termotika: teoreticka termicka analyza, termometrie
a kalorimetrie

8. Racionalita tvorby kinetickych modelt: jak zformovat
popis reakeni cesty v pevném stavu

9. Usnadnénd kinetika reakci studovand termickou analy-
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zou
Termokinetika v DTA experimentech

Fyzikalni termokinetika reverzibilniho tepelného roz-
kladu termogravimetrii

10.
11.
12. &jsi
neizotermalni kinetika

a praktické aplikace zahrnujici:

Metastabilni stavy skel, vyuziti pfechodovych teplot,
koeficienty tvorby skla a pojmy kiehkosti

Vysvétleni kinetiky krystalizace obou skel béhem za-
hiivani a tani pfi chlazeni s uvedenim nespravnosti
Kissingerovy metody

Kinetické fazové diagramy jako vynuceny dusledek
rychle se ménici teploty nebo zmenSovani velikosti
Castic

Termodynamicky popis chovani mobilnich komponent
v nestechiometrickych casteéné otevienych keramic-
kych systémech v rdmci supravodi¢ového modelu
Termodynamika periodickych procest, dendritova
podobnost, sebeorganizace a stimulovana kvantova
difuze

Nemtustkovy kyslik v biokompatibilni keramice, poly-
sialaty a geopolymery v oblasti oxidu kemicitého
Termodynamika a socidlni chovani, ekonofyzika
a ekosystémy aplikované ve vztahu k zakoniim proti
pocitim

Schéma termalni analyzy zaméfené na lepsSi porozumeé-
ni klimatickym zménam Zemé¢ v dusledku stfidavého
ozafeni.

Viz: https://www.elsevier.com/books/thermal-
analysis-and-thermodynamic-properties-of-solids/
sestak/978-0-323-85537-2

Text vénuje zvlastni pozornost teplot€é méfend
v podminkach nerovnovéhy a jeji hlubsi analyze, ktera
naznacuje zavedeni nového vyrazu ,temprericita“ v oblasti
extrémnich zmén. Korelace rychlych teplotnich zmén a
zmensSovani velikosti je jadrem nové vétve zvané kinetické
fazové diagramy dilezité pro makro- a nanomaterialové
discipliny. Kromé upgradu zakladny znalosti tepelnych
méfeni a jeji aplikace pro specialni studium neizotermni
kinetiky se kniha zabyva realnymi aplikacemi v nékterych

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.
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aktualné teSenych problémech studia metastabilnich pev-
nych latek. Spolu s Siroce studovanym oborem skel a je-
jich transformaci se jedna o polysialaty a nestechiometric-
ké slouceniny, stejné jako o hodné diskutované téma perio-
dickych chemickych reakci v ramci Gc¢inku kvantovou
difuzi. Posledni kapitoly se nevyhybaji vlivnym, byt sou-
visejicim tématim, jako je socidlni a atmosféricka termo-
dynamika.

Krom¢ toho obsahuje velmi piesvéd¢ivou uvodni
kapitolu, jako je ,,Vyroci pulstoletého vyvoje a vytvareni
nové oblasti termické analyzy*, kterd poskytuje podrobny
popis raného vyvoje oboru, a ,,Slovnicek pojmi, definic
a symboli“, ktery poskytuje dilezity nékolikastrankovy
piehled vyznamu dale rozpracovanych v textu. Dulezita je
i sekce ,,Literatura®, ktera je soustfedéna na 71 samostat-
nych strankach obsahujicich témét dva tisice vicenasob-
nych citaci, véetné nazvl ¢lanku pokryvajicich prakticky
vse, co je k jednotlivym tématim k dispozici.

Kniha se stane dilezitym nastrojem pokrocilych vy-
sokoskolakti, postgradualnich studentd, postdoktorandi,
vyzkumnych pracovnikii a lektorti pracujicich v oblasti
termodynamickych studii a termofyzikalnich méteni, pro
které bude tato kniha stejné neocenitelnd, jako byly diive
dostupné knihy na zacatku 60. let pii vzniku oboru
(Wendlandt, Garn, Pilojan, Brown, Swalin nebo éatava).

Autorem je prof. J. Sestak, badatel, pedagog, fotograf
a horolezec, ktery ziskal fadu ocenéni za své Zivotni uspé-
chy v oblasti chemie a fyziky pevnych latek, jako je titul
dr. h. c. v roce 2010 a nejvyssi ¢eské vyznamenani udélo-
vané prezidentem v roce 2017. Pracoval po celém svéte,
véetné pozic v institucich Nuclear Center ve Studsviku
(Svédsko), University of Missouri v Role (USA), Kyoto
University (Japonsko), Univerzita Santiago (Chile), Tech-
nicka fakulta Bélehradské univerzity v Boru (Srbsko),
Tchajwanské narodni univerzita (Taipei), Fyzikalni ustav,
Univerzita Karlova, Ceské vysoké uceni technické v Praze,
Zapadoceska univerzita v Plzni, a stal se spoluzakladate-
lem University of New York v Praze (Ceska republika). Je
také byvalym piedsedou Odborné skupiny termické analy-
zy v letech 1994-2008.

Petra Sulcova

Zakony, které ovlivni zivot chemikt

470/2021 Sb.  Nalez Ustavniho soudu ze dne 9. listopadu 2021
sp. zn. PL. US 114/20 ve v&ci navrhu na zruSeni Gasti § 8a
odst. 2 zdkona ¢. 56/2001 Sb., o podminkach provozu vozi-
del na pozemnich komunikacich a o zméné zakona
¢. 168/1999 Sb., o pojisténi odpovédnosti za skodu zptisobe-
nou provozem vozidla a o zméné nékterych souvisejicich
zakonu (zakon o pojisténi odpoveédnosti z provozu vozidla),
ve znéni zakona ¢. 307/1999 Sb., ve znéni pozdgjsich pied-
pist

463/2021 Sb.  Vyhlaska o bliz§ich podminkach provadéni kli-
nického hodnoceni humannich 1é¢ivych ptipravka

462/2021 Sb.  Vyhlaska o stanoveni vySe zakladnich sazeb
zahrani¢niho stravného pro rok 2022
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446/2021 Sb.  Vyhlaska, kterou se méni vyhlaska ¢. 409/2005
Sb., o hygienickych pozadavcich na vyrobky pfichazejici do
pfimého styku s vodou a na upravu vody, ve znéni pozdéj-
Sich predpist

445/2021 Sb.  Natizeni vlady, kterym se méni nafizeni vlady
¢. 401/2015 Sb., o ukazatelich a hodnotach piipustného
zneCisténi povrchovych vod a odpadnich vod, nalezitostech
povoleni k vypousténi odpadnich vod do vod povrchovych
a do kanalizaci a o citlivych oblastech

425/2021 Sb.  Vyhlaska, kterou se méni vyhlaska Ministerstva
financi ¢. 205/1999 Sb., kterou se provadi zakon ¢. 168/1999
Sb., o pojisténi odpovédnosti za $kodu zplsobenou provo-
zem vozidla a o zmén& né&kterych souvisejicich zakonl
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(zakon o pojisténi odpovédnosti z provozu vozidla), ve znéni
pozdgjsich piedpist

417/2021 Sb.  Zakon, kterym se méni zakon ¢&. 250/2016 Sb.,
o odpovédnosti za prestupky a fizeni o nich, ve znéni poz-
dgjsich piedpist, a nekteré dalsi zakony

416/2021 Sb.  Zakon, kterym se méni zadkon ¢. 499/2004 Sb.,
o archivnictvi a spisové sluzbé a o zméné nékterych zakont,
ve znéni pozdégjsich predpist

415/2021 Sb.  Zakon, kterym se méni zakon ¢. 133/1985 Sb.,
o pozarni ochrang, ve znéni pozd¢jsich ptedpist, a zakon

¢. 239/2000 Sb., o integrovaném zachranném systému
a o zméné nekterych zakond, ve znéni pozde€jsich predpist

413/2021 Sb.  Zakon, kterym se méni zakon ¢. 100/2001 Sb.,
o posuzovani vlivil na zivotni prostfedi a o0 zméné nekterych
souvisejicich zdkonl (zdkon o posuzovani vlivii na Zivotni
prostiedi), ve znéni pozdgjsich piedpist

397/2021 Sb.  Vyhlaska o pozadavcich na konzervované ovoce
a konzervovanou zeleninu, skofapkové plody, houby, bram-
bory a vyrobky z nich a banany

392/2021 Sb.  Vyhlaska, kterou se méni vyhlaska &. 377/2013
Sb., o skladovani a zptisobu pouzivani hnojiv, ve znéni poz-
déjsich predpisi, a vyhlaska ¢. 474/2000 Sb., o stanoveni
pozadavkil na hnojiva, ve znéni pozdéjsich predpist

390/2021 Sb.  Nafizeni vlady o blizSich podminkach poskyto-
vani osobnich ochrannych pracovnich prostiedkd, mycich,
Cisticich a dezinfekénich prostiedka

377/2021 Sb.  Vyhlaska, kterou se méni vyhlagka ¢&. 246/2001
Sb., o stanoveni podminek pozarni bezpeénosti a vykonu
statniho pozarniho dozoru (vyhlaska o pozarni prevenci), ve
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znéni pozdgjSich piedpist, a vyhlaska ¢. 328/2001 Sb.,
o nékterych podrobnostech zabezpeceni integrovaného za-
chranného systému, ve znéni vyhlasky ¢. 429/2003 Sb.

367/2021 Sb.  Zékon o opatienich k piechodu Ceské republiky
k nizkouhlikové energetice a o zméné zakona ¢. 165/2012
Sb., o podporovanych zdrojich energie, ve znéni pozdgjsich
predpist

366/2021 Sb.  Zakon, kterym se méni zakon ¢. 167/1998 Sb.,
o navykovych latkach a o zméné nékterych dalSich zakont,
ve znéni pozdéjsich predpist, zakon ¢. 378/2007 Sb., o 1é¢i-
vech a o zménach né€kterych souvisejicich zakoni (zakon
o lécivech), ve znéni pozdgjsich piedpistu, a zakon ¢&.
634/2004 Sb., o spravnich poplatcich, ve znéni pozdgjsich
predpist

359/2021 Sb.  Naftizeni vlady, kterym se méni nafizeni vlady
¢. 454/2009 Sb., kterym se pro ucely trestniho zakoniku
stanovi, co se povazuje za latky s anabolickym a jinym hor-
monalnim ucinkem a jaké je jejich vétsi mnozstvi, a co se
pro ucely trestniho zakoniku povazuje za metodu spocivajici
ve zvySovani prenosu kysliku v lidském organismu a za jiné
metody s dopingovym u¢inkem, ve znéni nafizeni vlady
¢.2/2012 Sb.

348/2021 Sb.  Nafizeni vlady o zavedeni letniho Casu v letech
2022 az 2026

334/2021 Sb.  Nafizeni vlady, kterym se méni nafizeni vlady
¢. 481/2012 Sb., o omezeni pouzivani nékterych nebezpec-
nych latek v elektrickych a elektronickych zatizenich, ve
znéni pozdgjsich predpist

pad

Zpravy

>
CIE Unipetrol

»Doba plastova®“ si zada vzdélanéjsi Skolaky.
Pomoci jim ma postava Plastika s kouzelnym
kufiikem

Tiskovd zprava

Doposud 26 zékladnich kol ve Stiedoeském a Us-
teckém kraji se zapojilo do unikatniho projektu Plastik
ajeho kouzelny kuffik, ktery zakliim nabidne exkurzi do
svéta chemie skrze zabavné pokusy. Vzdélavaci program
pochazi zlicence nadace asociace Plastics Europe
z Némecka, kde se mu béhem 20 let existence dostalo
nebyvalé popularity a dnes ho najdeme na kazdé druhé
skole. V Ceské republice program poskytuje exkluzivng
vybranym skolam skupina ORLEN Unipetrol. U zaka ma
vzbudit zdjem o pfirodni védy prostfednictvim pokust
s plasty. V ramci projektu dostaly zakladni Skoly vzdélava-
ci balicek skladajici se z kuftiku s pokusnou sadou, pra-
covnich sesitt pro déti, prirucky pro ucitele a dalSich ma-
terialt v celkové hodnoté 550 tisic korun.

»Plasty jsou charakteristickym materialem dnesni
doby. Je proto diilezité i zaroven uzZitecné se o nich vzdeld-
vat, aby nastupujici generace lépe chdpala, jak vznikaji
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a jak je nutné s nimi zachazet ve smyslu udrzitelné budouc-
nosti. A to plati i pro ty nejmladsi skolaky. Plastikiv kou-
zelny kuffik slouzi jako stavebni kamen pro nauku o pri-
rodnich veddach ve Skolnim véku. Pokusy, které jsou v ném
popsané, privadeji déti k tématu plastii formou experimen-
ti. Verime, Ze se ndm tim podari priblizit prirodni védy
budouci generaci,” komentuje Katarzyna Wos, mistopted-
sedkyné predstavenstva skupiny ORLEN Unipetrol
a predsedkyné spravni rady Nadace ORLEN Unipetrol, jez
vzdélavaci program v Ceské republice zastfesuji a vynalo-
zily na n&j dohromady jiz 550 tisic korun.

U némeckych sousedu, odkud Plastik pochazi, najde-
me naucny kuffik ve vice jak poloviné skol. ,,UdrZitelnost
prindsi spoustu novych vyzev, ke kterym znalost plastii,
Jejich charakteristiky a zpiisobu recyklace neodmyslitelné
patri. Z tohoto ditvodu asociace Plastics Europe iniciovala
program Kunos coole Kunststoff-Kiste, v ceském prekladu
Plastik a jeho kouzelny kuffik, jako soucdst své spoluprdce
se zdkladnimi Skolami. V Némecku oslavil Plastik jiz 20
let, béhem nichz jsme rozdali na 17,5 tisice sad, tika Tan-
ja Ruhl zkomunika¢niho oddéleni Plastics Euro-
pe Némecko.

Béhem dvou workshopi, které se konaly ve méstech
Most a Kralupy nad Vltavou, pfedali zastupci skupiny
ORLEN Unipetrol kuftiky a doprovodné materialy celkem
26 skolam z Usteckého a StiedoGeského kraje. Pod vede-
nim lektorky Adély Marschallové Rumlerové, uditelky

z litométického gymnazia, se témér Ctyfi desitky pedagogti
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seznamily s jednotlivymi pokusy a nasledné si je i sami
vyzkouseli. ,,Pedagogové maji unikdtni moznost diky zvo-
lenym experimentum interaktivné zapojit své Zdky do bada-
telské vyuky, a to zdbavnou formou, kterou jim Plastik
ajeho kouzelny kufiik predstavuje. Jak ukazuji studie
v oblasti vyvojové psychologie a navykii uceni, seznamovd-
ni se s fenomény prirodnich ved v casném mladi je zakla-
dem pro jejich snazsi pochopeni v dospélosti,” predstavuje
Adéla Marschallova Rumlerova, ucitelka chemie z Gym-
nazia Josefa Jungmanna v Litoméficich.

Do projektu se zapojila i ZS Libis, ktera od té doby
sadu aktivné vyuziva. ,,Plastikuv kouzelny kuffik pouziva-
me pri vyuce druhdkii a tretakii, konkrétné v krouzku Ba-
datel. Vyhodou je, Ze jsou zde na jednom misté viechny
komponenty potiebné k pokusiim. Zdkim nejprve predsta-
vime ruzné druhy plastii a jak je od sebe odlisit. Priklady
plasti sami vidi na vécech denni potreby. Nejoblibenéjsi
casti jsou pak pokusy, kde si vlastnosti plastii vyzkousi
v praxi,” uvadi Eva Hobikova, vedouci krouzku a asistent-
ka pedagoga. Zaci napiiklad zjistuji, jaké plasty se rozlozi
ve vodé a pudg, které plasty je mohou ochranit pted nara-
zem a jak si plast vyrobit.

V litvinovské chemicce pokracuji s vystavbou
jednotky DCPD. Dorazila nejtézsi, 33tunova,

destila¢ni kolona dlouha 34 metru
Tiskovd zprava

Nejvetsi Ceska petrochemicka spole¢nost pokracuje
s vystavbou jednotky na vyrobu nového produktu — dicyklo-
pentadienu (DCPD), jehoz uvedeni na trh se ocekava
vdruhé poloviné roku 2022. Vystavba pokracuje
ivzimnim obdobi, béhem kterého jsou instalovany Ctyfi
velkoobjemové zasobniky a rektifikacni kolony, ve kte-
rych bude pfi vyrobnim procesu dochazet k destilaci ko-
neéného produktu DCPD na pozadovanou Cistotu. V pon-
deéli 20. prosince dorazila do vyrobniho arealu ORLEN
tru, délce 33,9 metru a hmotnosti 33 tun. Konvoj s kolo-
nou, kterou stejné jako tfi dalsi zajistuje spolecnost Inte-
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cha, vyjel ve tfi hodiny rano z Pardubic a do litvinovského
Chemparku dorazil po absolvovani pres 200 km dlouhé
cesty okolo sedmé hodiny ranni.

»Po tomto produktu je na globdlnich trzich vysoka
poptavka. V Evropé je v soucasné dobé deficit vyrobnich
kapacit DCPD a do roku 2030 ocekavdame navyseni po-
ptavky o dalsich dvacet procent, na americkych trzich
o CtyFicet procent a na asijskych trzich dokonce o Sedesdt
procent. Proto jsme se rozhodli investovat do vystavby
viastni technologie vyroby DCPD. Je to dalsi priklad, jak
nas vlastni vyzkum a vyvoj podporuje nase podnikani,*
vysvétlil Toma§ Herink, ¢len pfedstavenstva skupiny OR-
LEN Unipetrol zodpovédny za vyrobu, vyzkum a vyvoj.

Kapalny uhlovodik dicyklopentadien bude vyrabény
technologii, kterou vyvinuli vyzkumni pracovnici ORLEN
Unipetrolu ve spolupraci s Vysokou $kolou chemicko-
technologickou v Praze. Produkt bude mit Sirokou Skalu
vyuziti v automobilovém pramyslu, stavebnictvi, elektro-
technice ¢i Iékafstvi a farmacii. Bude vyuzitelny pro dalsi
vyrobu polymernich materiélti, pryskyfic ¢i chemickych
specialit, které nachazeji uplatnéni napt. ve vyrob¢ lepidel,
barviv, automobilovych a lodnich komponentt, optickych
vlaken, specialnich ¢ocek, 1ékatrskych komponent, obalo-
vych materidlech ¢i sanitarnich vyrobcich do kuchyni
a koupelen a podobné.

Technologicky proces izolace DCPD z tzv. lehkého
pyrolyzniho benzinu byl vyvinut v rdmci dlouhodobého
strategického projektu vyuziti vedlejSich produktia Ethyle-
nové jednotky. ,,Cilem projektu bylo nalézt zpiisob izolace
uhlovodiku, které jsou produkovany jako vedlejsi produkty
ve vyrobnich jednotkdach petrochemie, maji vyssi pridanou
hodnotu a jsou zdaroven dobre uplatnitelné na trhu. DCPD
Jje prave jednim z takovych prikladii. Spolecné s tymem
prof. Josefa Paska z Vysoké Skoly chemicko-technologické
v Praze jsme navrhli vhodny zpiisob vyroby a vypracovali
technologii na izolaci DCPD v Sirokém rozmezi komerc-
nich kvalit, pricemz instalovana kapacita bude predstavo-
vat priblizné 25 % celkové produkce v Evrope,* uzaviel
Tomas Herink.
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Clenské ozndmeni a sluzby

Docenti jmenovani od 1. 2. 2021 do 1. 12. 2021

Stazeno ze stranek Ministerstva Skolstvi, mladeze a té€lovychovy
http://www.msmt.cz/vzdelavani/vysoke-skolstvi/habilitacni-rizeni

doc. Dr. Ing. Ludék Dluhos
pro obor Materidlové védy a inzenyrstvi

doc. RNDr. Martin Falk, Ph.D.
pro obor Genomika a proteomika

doc. MUDr. Janka Franekova, Ph.D.
pro obor Klinické biochemie

doc. Ing. Zden&k Grof, Ph.D.
pro obor Chemické inzenyrstvi

doc. Mgr. Zbynék Heger, Ph.D.
pro obor Biochemie

doc. Ing. Sarka Horagkova, CSc.
pro obor Technologie potravin

doc. Ing. Adam Hotaf, Ph.D.
pro obor Technologie a materialy

doc. Ing. Iveta Hradkova, Ph.D.
pro obor Technologie potravin

doc. Ing. Zden¢k Hrdlicka, Ph.D.
pro obor Makromolekularni chemie

doc. Mgr. Jiti Chaloupka, Ph.D.
pro obor Fyzika kondenzovanych latek

doc. PharmDr. Jakub Chlebek, Ph.D.
pro obor Farmakognosie

doc. Ing. Jiti Chvojka, Ph.D.
pro obor Textilni technika a materidlové inzenyrstvi

doc. MUDir. Ivana Kacifova, Ph.D.
pro obor Lékatskd farmakologie

doc. Ing. Lukas Kalina, Ph.D.
pro obor Chemie, technologie a vlastnosti materiald

doc. Ing. Eva Klapkova, Ph.D.
pro obor Lékatska chemie a biochemie

doc. Ing. Stdpan Kment, Ph.D.
pro obor Fyzikalni chemie

doc. Ing. Brigita Kol¢avova Sirkova, Ph.D.
pro obor Textilni technika a materidlové inzenyrstvi
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doc. Mgr. Renata Komendova, Ph.D.
pro obor Chemie a technologie ochrany zivotniho prostiedi

doc. RNDr. Lucie Korecka, Ph.D.
pro obor Biochemie

doc. Ing. Martin Kulhanek, Ph.D.
pro obor Agrochemie a vyziva rostlin

doc. Ing. Miloslav Lhotka, Ph.D.
pro obor Anorganicka technologie

doc. RNDr. Renata Mikulikova, Ph.D.
pro obor Potravinatska chemie

doc. Ing. Sarka Musilova, Ph.D.
pro obor Zeméd¢lska mikrobiologie

doc. MVDr. Lenka Necidova, Ph.D.
pro obor Hygiena a technologie potravin

doc. Michal Rezanka, Ph.D.
pro obor Organicka chemie

doc. Ing. Richardos Nikolaos Salek, Ph.D.
pro obor Technologie potravin

doc. Ing. Jana Sedlatikova, Ph.D.
pro obor Technologie makromolekularnich latek

doc. MUDr. Jifi Sliva, Ph.D.
pro obor Lékatska farmakologie

doc. PharmDr. Martin Sima
pro obor Lékatska farmakologie

doc. PharmDr. Magdaléna Sustkova, CSc.
pro obor Lékatska farmakologie

doc. Ing. Jifi Vana, Ph.D.
pro obor Organicka chemie

doc. Ing. Jaromir Wasserbauer, Ph.D.
pro obor Chemie, technologie a vlastnosti materiald

Profesofi jmenovani s Gcinnosti od 15. 12. 2021
Stazeno ze stranek Ministerstva Skolstvi, mladeze a t€lovychovy
http://www.msmt.cz/vzdelavani/vysoke-skolstvi/rizeni-ke-jmenovani-
profesorem

prof. Ing. Jan Bartacek, Ph.D.

pro obor Chemie a technologie ochrany Zivotniho prostredi
na navrh Védecké rady Vysoké skoly chemicko-
technologické v Praze
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prof. Mgr. Tomas Kasparovsky, Ph.D.
pro obor Lékatska chemie a biochemie
na navrh Védecké rady Masarykovy univerzity

prof. RNDr. Jan Kotek, Ph.D.
pro obor Anorganicka chemie
na navrh Védecké rady Univerzity Karlovy

prof. Ing. Stanislav Obruca, Ph.D.
pro obor Technologie potravin
na navrh Védecké rady Univerzity Tomase Bati ve Zlin¢

prof. Dr. Ing. Michaela Rumlova

pro obor Biotechnologie

na navrh Védecké rady Vysoké skoly chemicko-
technologické v Praze

prof. RNDr. Helena Ryslava, CSc.
pro obor Biochemie
na navrh Védecké rady Univerzity Karlovy
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prof. Ing. David Rehak, Ph.D.

pro obor Bezpecnost a pozarni ochrana

na navrh Védecké rady Vysoké skoly banské — Technické
univerzity Ostrava

prof. RNDr. Miroslav Stépanek, Ph.D.
pro obor Makromolekularni chemie
na navrh Védecké rady Univerzity Karlovy

prof. Ing. Markéta Tkadleckova, Ph.D.

pro obor Metalurgicka technologie

na navrh Védecké rady Vysokeé skoly baiské — Technické
univerzity Ostrava

prof. Ing. Jarmila Vil¢akova, Ph.D.
pro obor Technologie makromolekularnich latek
na navrh Védecké rady Univerzity Tomase Bati ve Zlin¢

prof. Ing. Lud&k Zarek, Ph.D.
pro obor Biologickd chemie
na navrh Védecké rady Mendelovy univerzity v Brné

Osobni zpravy

Vzpominka na prof.
Miloslava Ferlese

Dne 7. 2. 2022 by se dozil sta
let vyznacény cesky organicky
chemik prof. Ing. Dr. Milo-
slav Ferles, DrSc. Narodil se
7. 2. 1922 v Celékovicich
v roding statkare jako nejstar-
§i ze tif synt. Kdyz bylo Mi-
loslavovi 14 let, zemifel mu
tatinek a maminka musela
pé¢i o hospodarstvi i tii syny
zvladat sama.

Miloslavovu zivotni drahu vyrazné ovlivnilo studium
na gymnaziu v Brandyse nad Labem, kde se diky pouta-
vym vykladim a pokusim profesora Topinky nadchl pro
chemii. Jako stfedoskolsky student si ziidil skromnou che-
mickou laboratot a vysledky jednoho experimentu dokon-
ce poslal ve tiicatych letech minulého stoleti formou sd¢le-
ni do tehdy jiz vychazejiciho ¢asopisu Vesmir.

Chemie se stala hlavni néplni jeho dalsiho plodného
zivota. Gymndzium absolvoval za protektordtu v roce
1941, kdy byly zaviené ¢eské vysoké Skoly, a proto odesel
pracovat jako laborant do Spolku pro chemickou a hutni
vyrobu, kde ho potkalo velké §tésti. Dostal se do laborato-
fe doc. LukeSe v prazskych Vysocanech, kde pracovali
budouci vyznamni badatelé ¢eské chemie jako Sorm, Ar-
nold, Jizba a mnozi dal$i. Vedeni Spolku zde za valky
umoznilo docentu LukeSovi védecky pracovat a vychova-
vat novou generaci organickych chemiki. Zde Miloslav
ziskal nedocenitelné praktické laboratorni zkuSenosti
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a dovednosti, které pak vyuzival v dalsim odborném Zivo-
té. Po zaskoleni u doc. LukeSe byl Miloslav Ferles zamést-
nan vice nez dva roky ve farmaceutické laboratofi Spolku
v Rybitvi u Pardubic. Koncem valky byl pfesunut do zavo-
du Spolku v Neratovicich, kde pomahal u zedniku, svareci
¢i asfaltért.

Po skonceni druhé svétové valky Miloslav Ferles
nastoupil na Vysokou Skolu chemicko-technologického
inZenyrstvi v Praze, kterou absolvoval vroce 1948.
V kratké dobé dvou let ziskava titul doktor technickych
véd a v roce 1960 se habilitoval. Titul DrSc. ziskal v roce
1969. Vlastni jmenovani docentem (1965) a pozdéji téz
profesorem organické chemie (1979) bylo komunistickym
vedenim fadu let nespravedlivé oddalovano.

Miloslav Ferles se vénoval organické chemii, a to
predevsim heterocyklickym slou¢eninam. Napt. o pyridinu
piSe s pritelem Jizbou jednu ze svych prvych monografii
a z této doby pochazi jeho potekadlo: ,,Pyridin je muj stin®
Postupné se z ngj stava rovnéz jedna z nejvétsich kapacit
pres Ceské nazvoslovi organickych sloucenin. S laskou se
vénuje pedagogické ¢innosti a Ferlesovy piednasky orga-
nické chemie ve velké poslucharné Skoly pattily k velmi
oblibenym a vyhledavanym. V sedmdesatych letech zacal
rovnéz prednaset volitelny predmét ,,Vyroba 1é¢ive. Na
tento pfedmét sepsal Miloslav Ferles skripta, kterd byla ve
své dobé jedinda svého druhu na trhu. Ze sepsa-
nych ucebnic snad stoji nejvice za zminku rozsahld orga-
nicka chemie, kterou napsal spole¢né s Cervinkou a D&d-
kem. Studenti ji pro velkou obsaznost a zelenou vazbu
nazyvali ,,Zelena piiSera®, presto vSak zlstava i po letech
uznavanou ¢eskou ucebnici organické chemie.
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Za svij zivot Miloslav Ferles se svymi spolupracovni-
ky pfipravili a analyzou potvrdili 990 sloucenin, né&které
i poprvé na svété, presto vSak za své nejlepsi ,,produkty*
vzdy oznacoval dceru Evu a syna Miloslava. Po narozeni
vnucek se tyto staly jeho nejmilovanéjsimi bytostmi, které
zmirnily zarmutek nad odchodem milované manzelky
v roce 1996.

Neni mozné zapomenout na praci Miloslava Ferlese
v Ceskoslovenské pozdgji v Ceské spole¢nosti chemické,
jejimz Clenem se stal jiz v roce 1942, tedy jako dvacetilety.
Uz v 60. letech byl ¢lenem hlavniho vyboru spole¢nosti,
pozdé&ji jejim mistopiedsedou i pfedsedou Prazské poboc-
ky spole¢nosti. V roce 1972 zalozil s prof. Ciitou Odbor-
nou skupinu historie chemie, jejimz byl rovnéz nékolik let
predsedou. Pravé Ceskoslovenska spolenost chemicka mu
pravem udg€lila v roce 1973 své nejvyssi vyznamenani —
Hanusovu medaili pii CSAV za zasluhy o rozvoj chemie
avroce 1993 Cestné Clenstvi. Slovenska chemicka spolec-
nost mu ud¢€lila v roce 1980 stfibrnou a v roce 2001 zlatou
medaili. Koneén& i na VSCHT Praha obdrzel v roce 1987
pamétni medaili F. Stolby a v roce 1992 k 40. vyrogi zalo-
7eni VSCHT Praha medaili Emila Vototka za pfinos
v oblasti vyuky chemie.

Asi jako padesatilety se intenzivnéji zacal zabyvat
historii chemie, kdy zacal psat kratké prispévky o vyznac-
nych chemicich do ¢asopisu Vesmir. Soucasné publikoval
v Bulletinu chemické spolecnosti Zivotopisy chemiku nej-
prve v rubrice ,,Miniportréty svétovych chemikiu®, v 90.
letech pod novym nazvem ,,Stfipky a klipky o svétovych
chemicich®. Za ptiblizné 30 let napsal do Bulletinu vice
jak 70 zivotopisnych ¢lankd o chemicich se zajimavostmi
iz jejich soukromi. Pozdé&ji v rdmci Odborné skupiny his-
torie chemie CSCH rovné&Z &asto na tato témata piednasel.

I po odchodu do dichodu Miloslavu Ferlesovi napl-
novala zivot krom rodiny hlavné chemie. N¢kolik let se
vénoval vyuce chemie 1é¢iv pro farmaceutické laborantky.
Stale psal prispévky do Bulletinu chemické spolecnosti
z historie chemie i nekrology a biografické ¢lanky u pfile-
zitosti umrti a vyro¢i nasich vyznamnych chemiku, pred-
nasel v Odborné skupiné historie chemie, recenzoval od-
borné knihy ¢i psal posudky na doktorské a habilitacni
préce.

Chemie Miloslava Ferlese provazela celym zivotem,
az do 7. srpna 2009, kdy zemfel ve véku 87 let v kiesle ve
svém pokoji pii ¢etbé chemického textu.

Eva Maskova

Zivotni jubileum
prof. RNDr. Vaclava
Pacese, DrSc., dr. h. c.

Zda se nam to jako vcera, kdyz
jsme redigovali ¢lanek Rudolfa
Zahradnika u prilezitosti Vasko-
vych sedmdesatin (Chem. Listy
106, 66 (2012)). Cas vsak rychle
bézi, atak je pfed ndmi mild po-
vinnost znovu se vyznat z naseho
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obdivu k Vaskovi jako vynikajicimu védci, uciteli, mana-
zerovi a hlavné vynikajicimu ¢lovéku. Vasek se narodil
2.2. 1942 v Praze, vystudoval biochemii na PiF UK
apusobil na ftadé Spickovych zahrani¢nich pracovist
(Yaleova univerzita, univerzity v Chicagu, Seville a v Bris-
tolu, Ustav aplikované biochemie v Japonsku), aviak pev-
né kotvil na Ustavu molekulérni genetiky Akademie véd
Ceské republiky, kde studoval strukturu genomut. Jeho
skupina patfila mezi prvni, které v roce 1986 piecetly tpl-
nou dédi¢nou informaci né&jakého organismu. Objevil en-
zym zapojeny do katabolismu rostlinného hormo-
nu cytokininu. Je spoluautorem prvniho ¢eského syntetic-
kého genu. Publikoval vice nez 100 plivodnich praci
a podilel se na 5 knihach. Popularizuje sviij obor ve vSech
mediich a ptikladnym zpisobem se zapojuje i do verejné-
ho zivota, kde je jeho jméno spojeno zejména s komisi pro
posouzeni energetickych potieb CR. Své manazerské
schopnosti naplno uplatnil pfi vykonu funkce mistopfedse-
dy a pozdgji predsedy AV CR. A z naseho hlediska dodnes
obdivujeme jeho praci redaktora naseho casopisu. Rozhod-
né¢ se nam nepovede charakterizovat Vaskovu v pravdé
renesanéni osobnost 1épe, nez to pred deseti lety udélal
Rudolf Zahradnik. A proto radéji nechavime misto pro
vyjadieni Vaskovych zaka a nejblizsich spolupracovniku.
A Vaskovi piejeme do dalSich let hlavné to zdravicko
aradost z prace, coz je asi to nejlepsi, co si kazdy védec
muze prat.

Za redakcni kruh Jiri Barek

Vyroci Vaclava Pacese

O Véclavovi Pacesovi jsem se dozvédéla daleko dri-
ve, nez jsem ho osobné¢ poradné poznala. Obdivovala jsem,
ze zavedl metodu sekvenovani DNA u nds a jiz v roce
1986 urc¢il kompletni sekvenci DNA bakteriofdga, ktery
parazituje na bakterii Bacillus subtilis. Bylo to v dobé, kdy
celosvétové ukoncenych genomovych projektti nebylo
jesté mnoho anase zemé se tak zaradila po boku téch,
které jiz tento vyzkum uspésné rozvijely. Vaclav Paces se
pak vénoval celkové organizaci genomu, jeho funkénim
usektim a jejich vyvoji, stal se jednim ze zakladatelti geno-
miky u nas a také jednim z prvnich ¢eskych ¢lent EMBO,
Evropské molekularné biologické organizace. Skutecné
jsem se vSak s Vaskem blize seznadmila az v Nadaci pro
vznik Ugené spoleénosti CR, kterou zalozili profesoii Ru-
dolf Zahradnik a Otto Wichterle, zniz potom vznik-
la samotna Ucena spole¢nost.

Nase osudy se jesté vice protnuly pii spole¢né praci
v Akademické radé Akademie véd CR vzniklé k 1. lednu
1993 po rozpadu Ceskoslovenské republiky. Piedsedou
Akademie se tehdy stal Rudolf Zahradnik a my s Vaskem
jsme se stali jejimi mistopfedsedy. Vasek byl dobrym Ru-
dolfovym pfitelem a G¢inné mu pomahal a podporoval ho
v jeho nelehké snaze o zachovani Akademie jako nevyso-
koskolské védecké instituce a o jeji transformaci v soubor
vykonnych a tviréich védeckych ustavi. Rudolf se jednou
vyjadril, ze vidét Vaclava Pacesa po ranu je jako potkat
slunicko a mit pak dobrou naladu po cely den. A ta byla
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v dobé silicich utoku proti Akademii vskutku potiebna.

Vasek se v mezidobi, nez se sam stal predsedou Aka-
demie, vénoval intenzivng jako feditel Ustavu molekulérni
genetiky AV CR podpofe tohoto vysoce progresivniho
oboru védy a jeho popularizaci. To bylo neobycejné dtile-
zité, nebot’ Ceska molekularni biologie musela po sameto-
vé revoluci rychle dohanét tu svétovou. A Vasek byl vy-
bornym popularizatorem.

S Vaskem mé pojilo jesté néco navic nez jen péce
0 Akademii a obecné o védu u nas vibec. Vasek vyrostl
v prazské Pétce, presné v Patém oddilu vodnich skautt,
ktery vroce 1913 zalozil spisovatel Jaroslav Novak-
Bratka. Vasek, stejné jako vSichni, tam zacinal jako plav-
¢ik a postupem Casu se vypracoval na kormidelnika muz-
stva. Béhem tohoto ,,starnuti* v oddilu se ucil nejen kama-
radstvi, ale 1 odpovédnosti za mladsi i za celek. VSichni
Clenové Pétky byli na svij oddil ajeho tradice nalezité
hrdi. Po roce 1948 a =zdkazu skautské organizace
v Ceskoslovensku se Pétka napied uchylila pod Yachtclub
a pozdéji v Sedesatych letech pod Odbor turistiky télovy-
chovné jednoty Slavoj Praha, jehoZ jsem byla také ¢len-
kou. Tento Odbor vznikl pivodné z vodackého oddilu
Anglického gymnazia, mezi jeho Cleny bylo vice ptvod-
nich skauti, a co je dulezité, jeho chalupa Petraska
v Krkonosich byla jen kousek od pétkaiské chalupy Skoc-
ky. Postupné odrostlici z Pétky piechazeli do Slavoje, tam
vznikl i oddil pro divky, mlads$i divky a mlads$i kluky
a ¢asem se Slavoj a Pétka spolu propojily. K jesté vétsimu
stmeleni doslo, kdyz Pétka pfisla o Skocku a Slavoji sho-
fela PetraSka. VSichni se pak mezigenerac¢né spojili a do tfi
let postavili novou a vétsi Petrasku. V té dobé se Vasek jiz
jen stykal se starymi pétkafi, ale v Pétce vyrostl jeho star$i
syn Honza, znamenity genetik jako jeho otec, bioinforma-
tik a popularizator védy. Honza, piezdivkou Pesek, se sam
stal pfedsedou Slavoje Praha, ktery nyni patii pod Klub
Ceskych turistd. A tak ve velkém konglomeratu Pétka-
Slavoj Praha stdle zije duch Pacest — otce Vaclava a syna
Honzy. Jen nevim, kdo v d&jinném hodnoceni obstoji Iépe.
Pesek ptipravuje kazdy rok na Petrasce vynikajici silvest-
rovskou hostinu pro zhruba padesat ptitomnych c¢lend
a vafi tam 1 béhem brigadd na opravu chalupy ¢i na dievo.
Otazkou zustava, zda Vasek byval také tak znamenitym
kuchatem jako jeho syn. Ale vzhledem k tomu, Ze jsou oba
chemici a ti umi vafit, domnivam se, Ze srovnani vyjde
nastejno.

Helena Illnerova
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Mily Vaclave,

mnoho véci se udalo od okamziku, kdy jsem poprvé
vstoupil do Tvé laboratofe na ,,Flemingaci®, abych se T¢
zeptal, zda u Tebe mohu délat diplomku. Jsem velmi rad,
ze jsi k tomu tenkrat svolil, a velmi Ti za to dékuji. Mno-
hokrat jsem si od té doby uvédomil, jak dalezity ostrivek
vSeobecné pozitivni deviace Tva skupina a lidi v ni byla.
Chei Ti fici, ze tuto neocenitelnou zkuSenost se snazim
uplatiiovat i dnes, kdy mam na starosti vlastni tym lidi.

Diky Tobé¢ jsem se mohl seznamit i se dvéma vynika-
jicimi lidmi, Silvanem Rivou a Margaritou Salas. Muj
dlouhy pobyt v Margaritin¢ laboratofi, ktery jsi mi velko-
ryse umoznil, m¢l na muj profesni vyvoj velmi dilezity
vliv a jeho dozvuky mam v sobé¢ jesté dnes.

Neodmyslitelny je pro mé Tviyj lidsky ,rozmér; stale
ocenuji, jak jsi shovivavé toleroval nezralost mého védec-
kého fenotypu.

Koneckoncti nejzasadnéjsim z Tvych ,prispévki’
kmym dal$im krokim bylo zaméteni Tvé laboratofe na
sekvenaéni metody a jejich vyuziti, které nas privedly
k Wilhelmovi Ansorge a mé do EMBL v Heidelbergu,
v podstaté k splnéni profesniho snu... A¢ se to zda neuvé-
fitelné, jsem zde jiz 27 let. Jsem pevné presvédcen, Ze se
mi v tomto Ustavu dafi i diky Tvému po&ite¢nimu
,vkladu®.

Pii kazdém naSem setkdni si vzpomenu na to prvni,
které — jak se i dnes ukazuje — bylo vpravdé osudové. Dé-
kuji Ti za ng¢j.

Pteji Ti, at’ se Ti i nadale dafi.

Viladimir Benes

Mily Vaclav,

dovol mi, abych si pifi této piilezitosti zavzpominal na
1éta, ktera jsem prozil v Tvé laboratoti. Bylo to formativni
aasi nejpiijemngjsi obdobi mé profesni kariéry. Ano, byli
jsme mladsi, byla to seSnérovana normaliza¢ni doba, ale tolik
legrace a dobré pohody jsem uz pak nezazil a ovlivnilo mé to
daleko vice, nez jsem si v t¢ dob€ uvédomoval.

Jak si jist€ vybavujes, atmosféte v laboratoii dominovala
kultura slovnich hiicek, double entendre a prehnané exaltova-
né pouzivani védecké terminologie.

Bylo nés tam pét —Ty, ja a pak ti mlad’'osi Pavel Urbanek,
Cestmir Vlgek a nakonec nejmladsi Vladimir Benes. A vich-
ni jsme se Gcastnili, kazdy piispival po svém, a tak jsme vSich-
ni spolutviirci ¢i spoluvinici toho prostiedi, které se svému
okoli neustale vzdalovalo.

Mluvili jsme v kodu, kde slova se stiidala s gesty, a pro
vétsinu lidi, ktefi nas obcas navstivili, to bylo nesrozumitelné,
ujeté a asi si po odchodu tukali na hlavu. Ta gesta ziskavala
stale vétsi vyznam a jejich slovnik jsme neustale rozsitovali.
Naptiklad kdyz jsme natrefili na zajimavy ukaz, nebo zdanli-
vou koincidenci pti nasem badani, misto pivodniho ,,to nemd-
ze byt ndhoda“ jsme si vypracovali mimiku, kdy jsme se podi-
vali do stropu, zvedli dlan¢ k nebi a poukazali tak micky na
vyssi silu.

Dilezitym bylo pouZzivani cizich jazykd, Casto s prehna-
nou vyslovnosti. A¢ anglofilové, a specialisti na anglo-
americké redlie, rostoucimu pouzivani anglictiny ve védé
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jsme védome Celili az teatralnim zddraznovanim francouzstiny
anémciny.

Takze slovo projekt jsme po francouzsku vyslovovali
jako [prozé]. Pro fotografovani geli jsme pouzivali vysoce
kvalitni Cernobily film ORWO z NDR, ktery se jmenoval
Dokument, my jsme ho ale vyslovovali jako [dokiima], s no-
sovkou na konci.

Vyvinuli jsme i malou kapesni elektroforézu na agaroso-
vé gely, které jsme fikali Spalikova. Prelozili jsme si to do
némciny jako die Stockelelektrophorese. Nekolikrat byl u nas
na stazi vychodonémecky pracovnik Volkmar Hahn z Berlin-
Buchu, a ten nés opravil, Ze lepsi termin by mohl byt eine
paralelle Taschenelektrophorese. Jen pro zajimavost, tato vel-
mi prakticka elektroforéza se doposud pouziva v laboratofi
Strukturni biologie, sdilené ustavy UMG a UOCHB.

Pod vlivem zahrani¢nich pracovnikii (krom¢ Volkmara
byl u nas nekolikrat i Ivan Ivanov z bulharské Sofie) jsme ve
vzajemném oslovovani piestali pouzivat vokativu a sva jména
jsme si zkratili. Takze misto Vaclave a Zdenku se dodnes
oslovujeme Vaclav a Zdenek.

Pres vSechny ty legracky se nam ale dafilo délat na tu
dobu celkem slusnou védu. Nase laboratot, i tim, ze pokryvala
rodici se moderni obory jako genové inzenyrstvi, sekvenovani
DNA a biotechnologie, se stala tak trochu vykladni skifni
CSAV. Pravidelné k ndm byly pfivadény vyznamné navitévy,
jak ze zahranic¢i (osmdesatilety akademik Engelgart z Moskvy,
ale také mlady védecky zastupce Francouzské komunistické
strany, s kterym jsme dolad’ovali spravnou vyslovnost) tak
iz domova. Z vladnich ¢initel mi utkvéla navstéva ministra
Vaclava Huly. Kdyz jsme mu prezentovali, jak se sekvenuje
DNA, shrnul to slovy: ,,Tak vy to hodite do maSiny a ono vdm
to vyplivne vysledky®. Pracné jsme mu vysvétlovali, Ze my
musime peclivé okem proti svétlu odecitat ty prouzky z auto-
radiogramil a Ze to stroje za nas neudélaji. Dnes ale vidim, Ze
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on byl ten viziondt, ktery uz v 80. letech pfedpoveédél automa-
tické sekvenatory firem Applied Biosystems a Illumina.

Nejvice na hrang jsme se asi octli pi nav§téve ¢lena UV
KSC a predsedy vlady Jozefa Lenérta. Vaclav mu dal odborny
vyklad a na konci se zZovialné zminil: ,,A vy tu mate u nas na
ustavu i decerku, pracuje o patro nize...“ Lenart se ale ohradil:
,»Ja ziadnu dcérku nemam, l'udia to nlekedy hovorja, aby odo
mna ziskali vyhody.

Ja jsem se pokusil situaci zachranit a zpoza Lenartovych
zad jsem expresivné gestikuloval: ,,To je Kapkova!“ Vaclav to
pak nastésti se Sarmem zvladnul a laboratof tim padem neza-
vieli.

V té pacesovské laboratofi, jak jsme ji fikali, byla i tajna
komnata. Byla to skiinka s vymluvnym nazvem, napsanym
¢ernou voskovkou: Emigranti. Byla tipIn€ pod stropem vlevo
a ¢lovek by se k ni dostal jen po dlouhém zebiiku. Ob¢as jsem
na ni koukal a samozfejmé béhem Casu jsme ji zacali nazyvat
,Les Emigrés“. Vaclav se obcas rozpovidal o osudech lidi,
kteti s nim sdileli laboratof, a co po nich zistalo (a to bylo v té
skiince). Posledni ptipad, a to uz bylo zacatkem osmdesatych
let, byl Vaclaviiv dlouholety kamarad jesteé ze skautského
oddilu. Jeho jméno vyslovil, kdyz bylo uplné nejhtif, kdyz na
nas dopadlo néco skute¢né absurdniho a nevédéli jsme, jak to
ustojime. Nebojte se, fikal nam, cesta z toho existuje a tu ndm
ukazal Jifi Novotny. Postupné jsme si samoziejmé vytvorili
konspiracni gesto. Ttikrat mavnuti pravou dlani smérem ke
dvefim, s aspirovanym fuit, fuit, fuit.
netusil. UrCité jsi tim a vSim ostatmm ovhvml a vyznamne
obohatil muj zivot. O to vice jsem Ti za to vdécny.

Vaclav, bylo to tzasné obdobi, co jsme spolu prozili. Do
dalsich let Ti pfeju pokojné rozvijeni toho zdravého humoru
aradosti ze zivota. S dirazem, samozfejmée, na to zdravi.

Zdenék Hostomsky

Vyroci a jubilea

Jubilanti v 2. ¢tvrtleti 2022

Uvefejnéno se souhlasem jubilujicich.

95
prof. RNDr. Eva Smolkova, DrSc., (27.4.), Praha
90
doc. Ing. Karel §tamberg, CSc., (3.4.), Praha
Ing. Libuse Havli¢kova, CSc., (10.6.), Pardubice
85
prof. Ing. Mecislav Kuras, CSc., (4.6.), VSCHT Praha
80
prof. RNDr. Petr Carsky, DrSc., (29.5.), UFCH
J. Heyrovského Praha
Ing. Rudolf Smrz, CSc., (28.6.), Praha
75
prof. RNDr. Eva Samcova, CSc., (9.4.), 3. LF UK Praha
prof. Ing. Jan Roda, CSec., (22.4. ) VSCHT Praha
prof. Ing. Jan Smidrkal, CSc ,(19.5.), VSCHT Praha
RNDr. Milo§ Demjanenko, CSc ,(21.6.), Praha
70
Ing. Jiri Culik, CSc., (7.4.), Praha
prof. Ing. Jifi Svoboda, CSc., (7.5.), VSCHT Praha

94

doc. RNDr. Pavel Janderka, CSc., (10.5.), Pragolab

Ing. Ladislav Nameéstek, (8.6.), Pragolab

65

prof. Ing. Jifi Cabal, CSec., (29.4.), Hradec Kralové

prof. Ing. Viktor Milata, DrSc (20.5.), STU Bratislava

doc. Ing. Jan Cermik, CSc., (10. 6 ), UCHP AV CR Praha

60

doc. RNDr. Ullrich Jahn, Dr., (3.6.), UOCHB AV CR
Praha

prof. RNDr. Zuzana Bosakova, CSc., (6.6.), PiF UK
Praha

Srdecné blahoprejeme
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