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Vipominka na da Vinciho éeské chemie

Letos je tomu pravé sto let co Alexandr Sommer-
Batek vydal ke ctvrtému sjezdu Cceskych prirodozpytci
propagacni letik burcujici k reformé chemického nd-
zvoslovi. Co to bylo za silu, kterd jej pudila k této iniciati-
ve? Sam v souvislosti se stavem ndzvoslovi na pocatku
stoleti vzpomina: ,,Nemohl jsem dobie pochopiti, ze lidé
tak velci jako Brauner tento neporadek trpi a Ze jej sne-
sou!. Jaky neporddek mél na mysli? Kupfikladu oxid
o vzorci NO se psal jako kyslicnik dusicity, kdezto kyslic-
nik uhlicity meél vzorec CO, (NO; byl pritom kyslicnik dusi-
cely). Neshody tyto piisobily obzvlasteé myslicim zacatecni-
kiim znacné obtize’ a Baték tak navrhl reformu v Listech
chemickych uz v roce 1900 (cit’). Ale az v roce 1908 se
mu podarilo primét Spolek Ceskych chemikii k vytvorent
nazvoslovné komise a poté, co o néco pozdeji nalezl spo-
jence v Emilu Votockovi, byla oprava chemického nd-
zvoslovi (platna s mensimi zménami do dneska) prijata
vroce 1918 (cit.®). Buldoci vytrvalost, tak charakteristickd
pro tohoto muze, slavila uspéech a jeho jméno je i po 100
letech obcas zmirnovano pri vyuce chemie.

Chemické nazvoslovi ale nebyla jedina oblast, v niz
Sommer-Batek, nadan az cimrmanovskymi kvalitami, zane-
chal svou stopu. Ne vidy uspésné, ne vzdy pochopen. Po-
dejme — jisté neuplny — prehled Batékovych aktivit.

Odborne Batek inklinoval k fyzikalni chemii. Spolu
s Bohuslavem Braunerem zpresnil atomovou hmotnost
ceru, v laboratori prvniho ceského docenta fyzikalni che-
mie Dr. Sulce vypracoval metodu déleni lanthanoidii oxi-
dem  siri¢itym a  studoval  pouziti  elektrometru
v acidimetrii. U Ramsaye v Londyné studoval karbidy fos-
foru a jako profesor primyslové Skoly v Plzni se pokusil
vyrobit pristroj na zkapalniovani kysliku. Zde také dle své-
ho presvédceni dokdzal, Ze difiize neprobiha spojite, ale ve
vindch — a tudiz neplati Fickovy zdkony’. Prvni také infor-
moval Ceskou spolecnost prelomu stoleti o ztuzeni helia
Kammerlingem-Onnesem. Napsal populdrné pojatou sbir-
ku pokusii ,, Prostondrodni chemie pokusna s vykladem
theoretickym*, ,, Déjiny alchymie* ci ,, Prehled chemické
technologie”.  Chemii ucil na primyslovych Skoldach
v Praze a v Plzni a piisobil také jako soudni znalec.

Nezistal ale zdaleka jen u chemie. Pokusil se
o vyndlez ozometru, pristroje na méreni viini. Zaved| re-
barboru na Plzensko. Zreformoval systém evidence osob-
niho majetku valecnych zajatcii v tabore ve Feldbachu.
Konal uspésné pokusy s rychlenim riistu redkvicky elek-
trickym proudem (bohuzel, proud urychlil zejména riist
listi, zatimco hlizy zistaly zakrslé). Zavadel do ceskych
zemi skauting, Ligu lesni moudrosti YMCU a Armadu
spasy, propagoval theosofii. Napsal popularizujici spisy
o radioaktivité, odpadnich vodach, zdravotnictvi, prostitu-
ci a alkoholismu. Veénoval se okultismu, spiritismu a taj-
nym naukdm a bojoval proti atomové teorii®. Na naléhdni
duchii nabidl princi Ahmed Fuad Pasovi své sluzby na
nove zrizené univerzité v Kahire (ten ovsem nikdy neodpo-
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Obr. 1. A.S.B (vlevo) spolu s Alfredem Nikodémem; fotogfaﬁe
z roku 1927 reprodukovana z Encyklopedie pro milovniky Svej-
ka, Academia, Praha 1998.

vedel). Prelozil do esperanta , Pouceni o Zivoté pohlav-
nim* a spolu se svym otcem i celou rFadu ceskych narod-
nich pisni. Vytvoril (neuplnou) mapu prachovskych skal.
Vynalezl pratelny poklop na potraviny. Na protialkoholnim
sjezdu predal 904 clenii Abstinentni rodiny do péce Absti-
nentniho svazu a byl zvolen do jeho predsednictva. Byl
zakladatelem Ligy nekurdakii a funkciondarem Vegetarskéeho
spolku. Vydaval Ilustrované prednasky, Zajmy vselidské ci
Snahy vselidské. Byl pacifista, Sokol, volnomyslenkar,
otuzilec a Machista (tj. priznivec Arnosta Macha, nikoliv
vSak machista, naopak také feminista). Ucil Anglicany
rozlisovat Cechy a Madarsko’. Propagoval spravné dy-
chani a zvykani. Na zdkladé pokusii s pomalymi reakcemi
vytvoril formologii, védu o tvoreni utvari téla zZivého. Za-
vedl pojem hypocary a hypoplochy a zdkon uplatiiovaci.
Propagoval kocovné vyucovani pro Siroké obyvatelstvo
(prednasel kupr. pro lakyrniky, vojaky, cikany ¢i kovodél-
niky). Sam sel prikladem a hrdé se vyrovnaval s nezajmem
nékterych posluchacii (kupr. lakyrnikii, vojakii, cikanii ¢i
kovodeélnikit). V ramci svého kocovného vzdélavani pred-
nasel slovenskym pasdkiim ovci esperanto, délnikiim
v Podbrezové harmonickou gymnastiku, cikaniim na tanec-
ni zabavé prednasel o spravném dychani (tzv. fletcherova-
ni) a vojakim hral loutkové divadlo o pohlavni zdrzenli-
vosti. Po svétové vdlce prednasel v priméru kazdy den
viceméné nahodnému publiku na Staroméstském namésti
o mravni obrodé naroda. Silou své vile se naucil na
hrazdeé provadeét sklopku. Napsal roman ,,Ocelové paze*.
Propagoval nitrobakterin a vynalezl vodicku proti poceni
nohou, kterda se ovsem neujala. Zalozil eubiotiku cili dob-
rozilstvi, nauku o harmonickém Zivote. Neuspésné zadal
o0 konzulat na Sicilii a o vyslani do africkych kolonii. Propa-
goval patentni hieben ,, Petterson®, ktery vyvracel mylnou
predstavu, ze plesaténi je dedictvim otcii. Vynalezl ,, trhak*,
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UKAZKA NEOGLYFICKEHO PISMA,
jeho¥ ulebnice (pravé vychdzl) vydévi vynilezce neoglyfi

Dr. ALEX. SOMMER-BATEK, PRAHA-LIBOC 162.

Obr. 2. Letak A.S.B. propagujici neoglyfy, pismo svétové

knihu s postrannimi perforacemi, takze bylo mozné strany
odtrhavat a nalepovat si je na nabytek a jina vhodna mista.
Propagoval puist ( maximalné dvé jidla denné) a nesoleni.
Napsal Mravouku prirozenou, Vyzkum tajemna a mnoho
stovek dalsich knih — v Ndrodni knihovné je zaznamendno
271 dél tohoto autora. Zkonstruoval stan ve tvaru chaloup-
ky, impregnovany vlastni kompozici kaseinovou. Je autorem
neoglyfii, univerzdlniho pisma svétového®. Kromé zdkladni
ucebnice tohoto pisma napsal také , Neoglyfy détem*,
., Neoglyfy mladezi* a vydaval casopis Pasigrafie. Vydaval
také pohlednice z Brevnova. Svym Zpravodajem z Kézbybylu
stal u pocatkii Ceské sci-fi literatury. V cislech 3-7/1926
dokonce otiskl verneovku Tajuplny ostrov, upravenou pro
Ceske loutkové divadlo, véetné Kasparka' .

Vyse uvedené informace o Zivoté a dile Batkové jsem
Cerpal predevsim z jeho podivuhodného Zivotopisu ,,Jak jsem
padesat let Zil a pracoval®. Autor si zjevné vedl prikladné
denik, takze dulezitost udalosti neni filtrovana autorovou
paméti. Literarni forma paméti je tak mozna nechténé docela
moderni. Neni divu, Ze takto vSestranna osobnost se stala tim,
co bychom dnes nazvali celebritou. Miizeme se s nim setkat
v Haskove Svejkovi, kdy kazdy, kdo poslouchal feldkurdita
Katze v depresi musel byt presvédcen, Ze chodi na prednasky
dr. Batéka ,,Vypovézme vilku na Zivot a na smrt démonu
alkoholu, jenz nam vrazdi muze nejlepsi a Ze cte jeho ,,Sto
Jisker ethickych“'’. Dle Wikipedie je Sommer-Baték také
parodovan ve Vachalové Krvavém romanu. Zcela zapomenut
neni ani dnes, svymi neoglyfy se kvalifikoval do extraligy
Ceskych masibhi (zkratka MAgor, Sllenec, BLbec)".

Mohl takto zaméstmany muz mit cas na rodinu? Ku-
podivu ano, mél manzelku, tri déti a rodina mu byla po cely
zivot oporou. Své deti naucil Morseove abecede, vietné sig-
nalizace praporky. Toto pak s détmi predvadel verejnosti na
ukazkovém skautském tabore na Cisarském ostrové. Déti mu
také vozili na Staromeéstské namésti karu s mravoucnymi
publikacemi a pomdhali mu hrat loutkové divadlo v ramci
kocovného vyucovani. Kdyz mu abonenti neplatili, posilal
Jjim obrazek svych deti s poznamkou ,,prosim, zaplatte tatin-
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kovi“. Ze vzpominek vyplhyva, Ze pri jejich vychové pouzival i
neortodoxnich metod, jako jsou klecova, resp. sitova hizka.

Na zaver nékolik zivotopisnych udajii. Alexandr Som-
mer-Batéek se narodil 15. cervha 1874 v Pradle na Nepo-
mucku. Studoval prazské akademické gymnadzium, kde mu
profesorem byl mimo jiné dr. Jifi Guth, prvni predseda Ces-
kého olympijského vyboru a pozdéjsi ceremoniar prezidenta
Masaryka. Na Univerzite Karlove se pak vénoval chemii, za
odborného vedeni prof. Bohuslava Braunera. Jeho vztah
k Braunerovi byl ale ambivalentni: Brauner byl nejvyznam-
néjsim oponentem jeho ndazvoslovné reformy a bicyklu, ktery
Brauner Batkovi prodal, upadlo brzy po zakoupeni slapat-
ko'. Vroce 1899 byl Batkovi udélen doktordt filozofie za
praci o zpresnéném stanoveni atomove hmotnosti ceru. Poté
odjizdi jako rakousko-uhersky stipendista na staz k objeviteli
vzacnych plynii Williamu Ramsayovi.

Po navratu je ale konfrontovan s nutnosti nalézt primé-
Feny zdroj obZivy a stava se prefektem ve Strakoveé akademii,
pozdéji profesorem na gymndziu v Jiciné, profesorem prii-
myslové Skoly v Plzni a od roku 1912 pusobi jako profesor
primyslové Skoly v Praze. Minimalné ctyrikrat se snazil
o zapoceti kariéry univerzitni, dvakrat se uchazel o venia
docendi pro chemii na Univerzité Karlove, jedenkrdte na
brnenské technice a po vilce se chtel habilitovat z etiky.
Pokazdé nevispésné, mimo jiné Braunerovym pricinénim.
O co méné se mu dari v akademickém svété, o to usilovnéji
se vrhd do popularizace védy a osvéty. Umira 6. dubna 1944
v Praze. Jeho dmrti  zaznamenal denni tisk', ale
v Chemickych listech nekrolog tohoto chemika nevysel. Snad
tomu tak bylo pro naléhavéjsi uikoly doby tésné pred koncem
valky. Prihlédneme-li ale k blizkému vztahu mezi Batékem
a Chemickymi listy po dobu delsi ctyriceti let, je to polito-
vanihodné zanedbadni. Napravujeme to alespori nyni touto
vzpominkou...

Petr Slavicek
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ARSI S e

1. Uvod

Vzicné plyny zacaly doplilovat periodickou tabulku
prvki v 90. letech 19. stoleti, k malé pocatecni radosti
Mendglejevové, ktery na tyto plyny ,,nemél misto“'. Prv-
nim izolovanym vzacnym plynem byl v roce 1894 argon
(z teckého argos — lenivy). Od pocatku bylo ziejmé, Ze
,,argon jest prvek neslugivy, proto zistal 100 let skryty*.
V rychlém sledu pak byly izolovany helium, neon, krypton
a xenon. Ani tyto prvky reaktivitou neprekypovaly a kapi-
tola ,,vzacné plyny* se tak svou Uspornosti zafadila k nej-
obliben¢js§im u studujicich anorganické chemie. Malou
,Slucivost™ vzacnych plynti vysvétlila na konci 20. let
minulého stoleti vznikla kvantova mechanika: elektrony

jsou umistovany do slupek kolem atomového jadra, pri-
¢emz kazda slupka je schopna pojmout jen omezeny pocet
elektrond a plné zaplnéné slupky vykazuji mimotradnou
stabilitu. Vznik slou¢enin je hndn snahou atomii po ziskani
plné zaplnéné slupky, bud'to pfijetim nebo odevzdanim
elektronu ¢i sdilenim elektronového paru. Molekuly vzac-
nych plynd pravé tuto zaplnénou elektronovou konfiguraci
vykazuji a to vysvétluje jejich neochotu k tvorbé chemic-
kych vazeb. Za asistence kvantové mechaniky tak vzniklo
v chemii dogma zvané oktetové pravidlo.

Ne Ze by nebyly znamy molekulové species obsahuji-
ci atomy vzacnych plynl. Votocek ve tfetim vydani své
»Anorganické chemie* uvadi hydraty vzacnych plyna. To
je priklad van der Waalsovskych molekul, nejde tedy o
pravou chemickou vazbu. I helium tvoii v posledni dobé
popularni kapicky Hey nebo inkluzni slouceniny Cg@He
(pfi¢emz povaha vazby v téchto slouceninach neni zjevna).
Votogek také podeziravé zmifiuje Manleyho ,helidy* rtuti’
vznikajici ve vybojich za pfitomnosti helia*. Zaplnény
valenéni oktet lze naruit napf. ionizaci: stabilitu He,"
predpovédél v roce 1933 Linus Pauling®, dnes je tento ukol
oblibenou kratochvili na cvi€enich z anorganické chemie
pfi probirani kvalitativni teorie molekulovych orbitalil.

Oktetové pravidlo zapovidd existenci neutralnich,
chemicky vazanych sloucenin vzacnych plynd
v zékladnim stavu. Chemikové jej pro vzacné plyny brali
vazné, ackoliv pro prvky pod druhou periodou anorganicti
chemikové znali ptiklady oktetovému pravidlu se protivici.
Piibé¢h postupného nabourdvani mytu o nereaktivnosti
vzéacnych plynt stoji za to pro jeho poucnost aspoii strucné
nastinit, detailnéj$i informaci nalezne Ctenaf v citované
praci’. Jiz v roce 1924 publikoval némecky chemik von
Antropoff navrh®, Ze vzacné plyny by mély byt zatazeny
do VIIIb skupiny a tedy ze diky osmi valen¢nim elektro-
niim by mohly tvofit aZ 8 kovalentnich vazeb. Von Antro-
poff dokonce zkousel syntetizovat fluorid kryptonu
z molekularniho fluoru a kryptonu v elektrickém vyboji.
Linus Pauling pak o néco pozdé¢ji na zakladé stereoche-
mickych argumentl navrhl vzorce fady oxidd a fluoridi
xenonu’. Vychazel pfitom z toho, Ze elektrony valenéni
slupky v tézSich vzacnych plynech jsou vice stinény
a vykazuji tedy nizsi stabilitu nezli v ptipad¢ lehcich vzac-
nych plynil. Paulingovi kalifornsti kolegové se pak nel-
sp&sné pokusili pripravit fluoridy xenonu®**. Trvalo tak
jesté skoro 30 let nez padl mytus o nereaktivnosti vzac-

* Manley publikoval o helidech pouze stru¢nou zminku, pozdéji se stopa po jeho ,helidech® ztraci. V tomto pfipad¢ §lo dosti mozna
o tzv. excimery, excitované dimery. Valen¢ni oktet je zde narusen excitaci elektronu do vyssi slupky a mize tak vzniknout stabilni dimer
v excitovaném stavu. Stejné tak se nepotvrdila existence molekuly WHe,, ktera se ukazala byt jen heliem rozpusténym v kovu.

** Linus Pauling pak az ve svych kniznich publikacich vénovanych chemické vazbé (The Nature of Chemical Bond a General Chemistry)
do 60. let oznac¢oval vzacné plyny za zcela nereaktivni. Svou neviru v reaktivitu vzacnych plynti dal mimo jiné najevo umisténim této
skupiny nalevo od alkalickych kovi, tedy jako nultou skupinu. TotéZ misto vyhradil vzacnym plynim jiz zminény Mendélejev. Mendéle-
jev se navic nechal unést a extrapoloval tuto skupinu k vSeprostupnému prvku s téméf nulovou molarni hmotnosti — newtoniu — které
meélo hrat roli bajného éteru. Bohuzel pro Mendé€lejeva, éteru ucinil v ten samy rok konec Albert Einstein svou relativitou.
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nych plyni. Neil Bartlett pracoval v roce 1962 s PtFg
a s timto supersilnym oxidacnim cinidlem byl schopen
zoxidovat i molekularni kyslik na (O,)'PtFs . Xenonovy
atom m4 ionizacni potencidl (12,15 eV) prakticky stejny
jako kyslikova molekula (12,06 eV) a Bartlett tak analo-
gicky pfipravil prvni neutralni (a navic stabilni) slou¢eninu
vzacnych plyni Xe'PtFs (cit.”). Poznamenejme, Ze se
nasledné ukazalo, Ze Slo ve skute¢nosti o smés né€kolika
sloucenin xenonu. Jen o nékolik tydnid pozdéji (a nezavisle
na Bartlettovi) pfipravil Rudolf Hoppe XeF, v elektrickém
vyboji se smési xenonu a fluoru'®. Od té doby byla piipra-
vena cela fada slou¢enin xenonu, radonu a také kryptonu'’,
ktery ma ionizacni energii o trochu vy$$i nez xenon
(14,0 eV). Helium, neon a argon si svou konzervativni
povést zcela nereaktivnich prvkd podrzely i v této nové
viné let Sedesatych. Pfinejmensim pro argon ovSem pied-
stava chemické slouceniny nevypada nijak blazniveé. Ioni-
zacni potencidl argonu je 15,8 eV, méné nez u fluoru
(17,4 eV) a sl s ArF" by v piipadé vhodného aniontu
mohla byt stabilni'%.

2. Syntéza v matricich: hydridy vzacnych plyni

Chemie vzacnych plynl dostala v minulych deseti
letech ptekvapivy impulz z oblasti ponékud odlehlé synte-
tickému chemikovi, a to z oblasti laserové chemie prova-
déné v kryogennich matricich". Kryogenni matrice nejsou
nic jiného nez krystaly vzacnych plynt, ve kterych je
umisténa studovana molekula. Vyhodou je, ze za téchto
podminek mizeme identifikovat reaktivni, tedy nestalé,
Casto obskurni slouceniny. Za to ovSem platime cenu
v tom, Ze tyto slouceniny nejsme schopni ,,dostat do pra-
chovnic®.

Atomy vzéacnych plynt v matricich obvykle vytvari
toliko rigidni a ,,studené* prostifedi. V roce 1995 ovsem
publikovala finska skupina M. Résdnena préci, ve které
vzacné plyny hraly ulohu reaktantd'. Helsinské laboratof
stala u zrodu nového typu sloucenin vzacnych plynu, je-
jichz struktura se da vyjadrit jako HRgY, kde Rg oznacuje
vzacny plyn a Y je elektronegativni atom nebo skupina.
Prvnimi pfipravenymi slouceninami byly HXeCl, HXeBr,
HXel a HKrCI'". Tyto molekuly vznikly reakci molekuly
halogenvodiku s xenonem a kryptonem. Takovéto reakce
je energeticky mimofadné nevyhodna, navic doprovazena
velmi vysokou aktivaéni bariérou, a je proto v zdkladnim
stavu zakazana. Je ovSem znama fada zpusobdu, kterak ,,ze
zakazanych procest uéinit procesy dovolené“"”. Jednim z
nich je prevedeni molekuly do jejiho excitovaného stavu
(obr. 1).

Z obr. 1 je patrno, Ze hydridy vzacnych plyni HRgY
[Rg] mohou byt syntetizovany pfimou cestou z prekurzoru
HY[Rg] (tzv. ptimy mechanismus) anebo nejdfive vznik-
nou radikalové fragmenty H[Rg] a Y[Rg], které teprve po
tepelné aktivaci matrice daji vzniknout hydridu (tzv. me-
chanismus zpozdény). Vzniklé hydridy ovSem samy velmi
intenzivné absorbuji v UV oblasti, daleko vice nez prekur-
zory. VétSina molekul vzniklych pfimym mechanismem je
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proto vzapéti rozlozena. V matricich proto pievlada me-
chanismus zpozdény. Naproti tomu, jak bude ukdzano
dale, v naSem experimentu v molekulovych paprscich mu-
zeme pozorovat pravé molekuly HXeY vzniklé pfimym
mechanismem.

V minulych letech byla v matricich pfipravena fada
sloucenin typu HRgY, v dobé¢ piipravy tohoto ¢lanku jich
autori tohoto ¢lanku napocitali pres dvacet. Vznik hydridu
je pfitom mozné iniciovat nejen fotochemicky, ale tfeba
také ozafovanim proudem elektrontl. Asi nejzajimavéjSim
vysledkem této nové oblasti chemie vzacnych plynd je
pfiprava prvni a doposud jediné neutralni slouceniny argo-
nu: v roce 2000 byla ve skupiné M. Résdnena disociaci
fluorovodiku pfipravena molekula HATF (cit.'®). Slo nepo-
chybné o milnik v historii chemie, nebot’ helium a neon
tak zlistaly jedinymi dv€ma stabilnimi prvky, pro které
nebyla pfipravena ani jedina sloucenina. Pfipomefime, Ze
,»Svazani“ argonu do slouceniny pfislo z necekaného sme-
ru, slouceniny HRgY se vyrazné odlisuji od diive pfipra-
venych sloucenin xenonu a kryptonu, které maji povahu
soli.

Dalsi zajimavou skupinou hydridi vzacnych plynd
jsou slouceniny, ve kterych Y pfedstavuje organicky radi-
kal. Konkrétné byly syntetizovany molekuly odvozené od
acetylenu, diacetylenu a kyanoacetylenu (HXeCCH,
HXeCC, HXeCCXeH, HKrCCH, HXeC4H a HKrC,H,
HXeC;N, HKrC;N)'". Nékolik dalsich molekul, napt. mo-
lekula HXeCgH;s odvozena od benzenu, bylo navrzeno, ale
nebylo doposud p¥ipraveno’.

Synteticky chemik obvykle latku pfipravi, vycisti
a poté charakterizuje. Pfi syntéze v matricich vzacného
plynu je situace komplikovangjsi: predtim, nez molekulu
charakterizujeme, vlastné ani nevime, zdali jsme ji viibec
pripravili. Jak tedy mtzeme védét, Ze v matricich vzac-
nych plynii vznikly skute¢né molekuly HRgY? A jak po-
zname, Ze jde skuteéné o molekuly véazané chemickou
vazbou a nikoliv pouze van der Waalsovské komplexy?
Vhodnym nastrojem jsou metody vibra¢ni spektroskopie.
Molekuly vézané van der Waalsovskymi silami vibruji
typicky s frekvencemi desitek az stovek cm™ a charakteri-
zuji je vazebné délky zhruba okolo 4 A, zatimco &astice
vazané chemickou vazbou vibruji s frekvencemi v fadu
tisich cm™' a vazebné délky maji zhruba poloviéni. Van
der Waalsovské vibrace jsou navic ve vibracnich spektrech
,»Spatné viditelné“. Vétsina molekul typu HRgY vykazuje
intenzivni charakteristickou vibraci okolo 2000 cm™'. Tato
vibrace je pfipisovdna tuhému vibra¢nimu pohybu vazby
H-Rg, také vazba Rg-Y ma relativné vysokou frekvenci,
stejné jako frekvence deformacni vibrace. Na obr. 1 jsou
znazornény tyto vibra¢ni mody pro molekulu HArF spolu
s experimentalng zjisténymi frekvencemi'®. Hodnoty vib-
racnich frekvenci ukazuji, ze jde skutecné o siln¢ vazanou
strukturu a nikoliv o van der Waalsovsky komplex.

Pti charakterizaci malo stabilnich slou¢enin hraje
zasadni roli teoretickd chemie: Kvantovd chemie totiz
dokéze predpovédeét vlastnosti molekul bez ohledu na to,
zdali ,,existuji* (tj. zdali je uz n€kdo ptipravil). Molekula
HATF je toho dobrym piikladem, jeji vlastnosti byly pred-
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V= 1970 cm’ v, 436 cm’
>
HArF(AT] =056V H[Ar + F[Ar]
58eV ———e— > —— 59¢V

0eV

HF[Ar]  v,.= 4138 cm’
Obr. 1. Schematicky nakres vzniku molekuly HArF
v argonové matrici; v obrazku jsou schematicky vyznaceny
jednotlivé energetické hladiny, experimentalné namétené vinocty
vibraci vazeb v molekulach a aktivacni energie £, kanalt disocia-
ce molekuly HArF

povézeny piedtim, nezli tato molekula byla pfipravena'®.
Spocitat vibracni frekvence pro tfiatomovou molekulu
HRgY v ramci modelu harmonického oscilatoru je
s pouzitim nékteré¢ho z mnoha kvantové-chemickych pro-
gramul relativné ptimocara tiloha a dostate¢né spolehlivych
vysledkl I1ze dnes dosahnout i pro vyrazné vétsi molekulo-
vé systémy. Pfi pfesném porovnavani experimentu s teorii
je ovSem nékdy tieba jit za uroven harmonického popisu,
kuptikladu s pouzitim metody vibra¢niho self-
konzistentniho pole (VSCF). Vypocitané vibracni frekven-
ce jsou pro molekulu HArF ve velmi dobrém souhlasu
s naméfenymi hodnotami.

Vime tedy jiz, Ze slouceniny HRgY jsou vazané che-
mickymi vazbami a stabilni pfinejmensim po dobu trvani
experimentu (fadové minuty). Detailnéjsi znalost o povaze
této chemické vazby a energetice téchto sloucenin mame
opét predevsim diky kvantové chemii. Pfedné, jakym ty-
pem vazby jsou atomy v molekule HRgY vazany? To ndm
miiZze osvétlit populacni analyza, kterd fyzikéalni pojem
vlnové funkce preklada do jazyka chemikd (napf. do
pojmu jako atomové naboje). Mullikenova populaéni ana-
lyza ukazuje, ze na atomu vzacného plynu je lokalizovan
pomérné velky kladny naboj, okolo 0,8 e, na fragmentu
Y je pak o néco mensi zaporny naboj. Z pohledu rezo-
nanéni teorie je tak nejvyznamnéjs$i rezonancni struktu-
rou (HRg)'Y".

Teorie také ukazuje, ze hydridy vzacnych plynt jsou
,,stabilni®, to jest reakce
HRgY > H+Rg+Y (1)
je mirn¢ endotermicka a jeji bariéra naptiklad pro HArF
¢ini 0,5 eV, hydridy xenonu vykazuji bariéry o nékolik
desetin eV vétsi. Vuci rozkladu na halogenvodik a vzacny
plyn
HRgY - HY +Rg 2)
jsou ale tyto molekuly stabilni pouze v kinetickém smyslu.
Pro HATF je energie této reakce —5,8 eV, pricemz ale jeji
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bariéra ¢ini 1,0 eV. Tato bariéra je vyssi nezli energie re-
akce (/). D4 se proto pfedpokladat, ze doba Zivota hydridl
vzacnych plynt je primarné déana reakci (1), kdy za vys-
Sich teplot entropicky faktor pfekonéd endotermicitu proce-
su. Se znalosti hyperplochy potencialni energie pro mole-
kulu HRgY, tj. z4vislosti energie molekuly na jeji geomet-
rii, mizeme také vypocitat dobu zivota hydridi vzacnych
plynti. Tak pro molekulu HArF v zékladnim stavu je tato
doba odhadnutd na tadové stovky sekund pii teploté
100 K. Poznamenejme také, Zze v procesu rozpadu téchto
molekul hraje pomérné zasadni roli kvantové-mechanické
tunelovani.

3. Syntéza v molekulovych paprscich

V nasi laboratofi molekulovych klastri na Ustavu
fyzikalni chemie Jaroslava Heyrovského jsme schopni
pfipravit molekuly hydridd vzacnych plyni nikoliv
v matrici, nybrz v plynném stavu. To je velmi dualezité,
nebot’ to ukazuje, ze hydridy vzacnych plyni jsou schopny
samostatné existence i bez stabilizace matrici vzacnych
plynti. Prvni takto pfipraveny hydrid, HXel, byl syntetizo-
van v roce 2001 v laboratofi U. Bucka v experimentu
s molekulovymi paprsky ve vakuu'®. A dalsi molekuly
vzécnych plynd brzy nasledovaly'. Dané experimentalni
zafizeni bylo v roce 2005 ptevezeno do Prahy. Tento vcel-
ku komplikovany experimentalni systém nebyl primarné
postaven pro ucely syntézy molekul vzacnych plynt, ale
ke studiu vlivu prostfedi na chemickou a fotochemickou
reaktivitu. NaSe zafizeni je unikatni tim, Ze jsme schopni
studovat chemické reakce v neutralnich molekulovych
klastrech o definované velikosti. V posledni dobé jsme
studovali klastry HX-Rg, (cit.* ), HX:(H,0), (cit.?)
a klastry molekul pyrrolu Py, a Py,Ar, (cit.***).

MCP B
[m— ]
(a) - (b) .
WMTOF
=INE
| | [E 8l¢ |o
243
UV laser ¥133 nm

Obr. 2. (a) Schéma experimentalniho zatizeni. Klastry xenonu
vytvaiené supersonickou expanzi skrze trysku do vakua pro-
chazeji komiirkou naplnénou plynem HY; vznikajici molekuly
HY-Xe, jsou rozstépeny UV zifenim 193 nm v ,time-of-flight*
spektrometru WMTOF (Wiley-McLaren time-of-flight) a disocio-
vané atomy vodiku jsou po ionizaci UV zafenim 243 nm deteko-
vany mnohakanalovym nasobic¢em elektront MCP (multichannel
plate). Cast (b) schematicky ukazuje vznik TOF spektra: pro
molekuly orientované atomem vodiku smérem do detektoru jsou
H-fragmenty detekovany pfimo; fragmenty z molekul orientova-
nych opacné musi nejprve zménit smér svého pohybu pomoci
elektrického extrakéniho pole, proto dorazi do detektoru pozdéji
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Schéma experimentu je znazornéno na obr. 2. Expan-
zi plynného xenonu do vakua se vytvoii paprsek shluki
atoml (klastrl) vzacnych plynt Rg,. Stfedni velikost n
téchto agregati je typicky 100-1000. Vzniklé klastry
vzacnych plynit (v naSem piipadé xenonové) nechame
prochazet komurkou naplnénou plynem reaktantu HY
o velmi nizkém tlaku. Na xenonovy klastr se za téchto
podminek “nalepi® v priméru jedna molekula HY.

Xenonovy klastr plni vlastné funkci jakési letici nano-
matrice ¢i létajictho nanoreaktoru ve vakuu. Samotnou
reakci spustime ozafenim laserovym pulzem v UV oblasti.
Po absorpci fotonu se molekula HY rozpadd na Ha 'Y
a reakci téchto fragmentd s xenonem nasledné vznika mo-
lekula HXeY (obr. 3). Pfebytené xenonové atomy odlétaji
a cely klastr se tak chladi. Na zavér nam tak zlistane osa-
mocend molekula HXeY zchlazena do nejnizsiho energe-
tického stavu™.

V tuto chvili je molekula pfipravena a je tfeba najit
zpusob, jak ji pozorovat. V nasem experimentu molekulu
HXeY nejprve zorientujeme, a to tak, ze mifi vodikem
smérem do detektoru. V nasledujicim kroku zorientovanou
molekulu HXeY dalS§im fotonem rozbijeme, pfi¢emz vzni-
kajici atom vodiku doleti do detektoru.

Jak ale molekulu HXeY zorientovat? Provadime to
opét pomoci laserového pulzu: pouzity pulz je totiz
polarizovan v ur¢itém sméru a intenzita jeho elektrického
pole je znacna. Toto elektrické pole je ale oscilujici, takze
molekulu pouze vyrovnava podél urCité osy, ale neurci
smér, kterym molekula sméfuje. K orientaci molekuly
musime proto pfidat dalsi slabsi elektrické pole. Takto 1ze
zorientovat pouze molekulu, kterd ma velmi rozdilnou
polarizovatelnost v rtiznych smérech. Trik nasi metody
spociva v tom, Ze z celé fady pfitomnych molekulovych
species vyhovuje této podmince pouze molekula HXeY.

V poslednim kroku je vazba H-Xe v orientované mo-
lekule HXeY rozdisociovana UV laserem a vznikly vodi-
kovy fragment je ionizovan (opét pomoci naSeho laseru).
Proton H" je poté detegovan hmotnostnim spektrometrem
(TOF — time-of-flight). Peclivou analyzou vzniklych spek-
ter jsme schopni nejen ur€it, Ze v systému je pfitomna
orientovana molekula HXeY, ale také dostaneme cenné
informace o energetice této molekuly a mechanismu jeji
fotodisociace. Tyto tudaje mlzeme piimo srovnavat
s teoretickymi vypocty.

@ O@
O
0Q

Obr. 3. Tvorba HRgY v klastru vzacného plynu ve tfech stadi-
ich: disociace molekuly HY pomoci UV zafeni, postupny rozpad
klastru Rg, tvorba molekuly HRgY
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Obr. 4. Orientace molekuly HRgY v experimentu: a) tvorba
molekuly na klastru; b) vyrovnani molekuly podél silného stiida-
vého elektrického pole laseru a orientace molekuly atomem vodi-
ku do detektoru veslabém extrakénim poli spektrometru

(stinovanim je znazornén kyvadlovy pohyb); c¢) fotodisociace
molekuly a extrakce vodikového atomu do detektoru

W

Zdiraznéme, ze vsechny vySe popsané procesy pro-
béhnou v ramci jednoho laserového pulzu (cca 20 ns).
Tentyz laserovy pulz tedy slouzi: () k fotolyze molekuly
HY na Xe, klastru, (2) k orientaci vzniklé molekuly
HXeY, (3) k disociaci molekuly HXeY a (4) k ionizaci H-
fragmentt (obr. 4).

4. Piiklad: Organoxenonova chemie

Hydridy xenonu HRgY s organickym radikalem vy-
stupujicim coby Y byly pfedpovézeny teoreticky Lundel-
lem”’. Prvni byla takto pfipravena molekula HXeCCH
fotodisociaci molekuly acetylenu v xenonovych matri-
cich®®. Zaroven byla tato molekula piipravena také bom-
bardovanim xenon-acetylenovych klastrd proudem elek-
tront”. Mezi produkty vyse uvedenych procest byly iden-
tifikovany také HXeCCXeCCH a radikal HXeCC. Mole-
kulu HXeCCH se podafilo pfipravit také v argonovych
a kryptonovych matricich®. To ukazuje, Ze tato molekula
miize existovat i bez stabilizace do jisté miry vyjimecnym
prostiedim xenonovych krystalti. V nasi laboratofi se pak
nedévno podafilo tuto slouceninu pfipravit také v plynné
fazi postupem popsanym v predchozim oddile’’.

Vznik molekuly HXeCCH

Foton o vinové délce 193 nm, ktery je pohlcen mo-
lekulou acetylenu na klastru, m4 dostate¢nou energii
nejen k disociaci vazby C-H, ale také umozni vznik mo-
lekuly HXeCCH, ackoliv proces jeji tvorby je endoter-
micky (AE = 4,87 eV). HXeCCH je stabilni species. VUci
disociaci na acetylen a xenon ji chrani bariéra 1,95 eV,
rozpad na H, Xe a radikdl CCH je doprovazen nardstem
energie o 1,40 eV. Geometrie molekuly HXeCCH je velmi
blizka geometrii acetylenu — jde o linearni molekulu,
s délkami vazeb Xe-C a Xe-H 2,38 a 1,82 A. Z vypoé-
tenych naboju vyplyva, ze nejvyznamnéj$i rezonancni
strukturou bude (HXe) (CCH) .

Orientace molekuly
Kromé molekuly HXeCCH mohou v reakéni soustavé
vzniknout 1 jiné castice, napf. H, HCC, HCC..Xe,
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Obr. 5. Spektrum kinetické energie (KDE, kinetic energy distri-
bution) molekuly HXeCCH

HCCH...Xe, HXeH, HXeCCXeH. Aby ale molekula moh-
la byt orientovana, musi mit nenulovy dipélovy moment
a dostatecné velky rozdil hodnot anizotropie podél jednot-
livych os. Nase vypocty ukazuji, ze ze vSech ptitomnych
molekul mé tyto vlastnosti v dostatené mife pouze
HXeCCH. Po vzniku chemické vazby Xe-C mohou totiz
elektrony volné proudit podél molekulové osy, zatimco
v ramci van der Waalsovské vazby takovy tok umoznén
neni. To mimo jiné potvrzuje, Ze se xenon podili na vzniku
skute¢né chemické vazby.

Fotodisociace a detekce HXeCCH

Molekula HXeCCH velmi ochotné absorbuje fotony
v oblasti 193 nm. Po absorpci fotonu se rozpada a jak jsme
popsali v oddile 3, v naSem experimentu métime rozdéleni
kinetické energie vzniklych vodikovych atomu (obr. 5).

6
Energie,
eV

4

Xe-C, A

Obr. 6. Schematické shrnuti vypocti potencidlové hyperplo-
chy pro molekulu HXeCCH, piedpokladany smér fotodisociace
je naznacen Sipkami. Po excitaci UV zafenim do vyssiho elektro-
nového stavu se nejprve prodluzuje vazba Xe-C (osa x) a teprve
poté dochazi k nezafivému piechodu do niz§iho elektronového
stavu a disociaci vodiku. Tento reakéni mechanismus se odrazi
v experimentalné naméfeném KED spektru vodikovych atomi
(prava ¢ast obrazku)
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Nejvice vodiki se uvoliiuje s energii kolem 1,2 eV. Pokud
by se ovSem veSkerd absorbovand energie pienesla do
kinetické energie vodiku, méli bychom pozorovat prede-
v§im vodiky s energii pfes 4 eV. Kvantové-chemické vy-
pocty ukazuji, Ze primarnim procesem po absorpci je pro-
dluZovani vazby Xe-C, teprve poté dochéazi k disociaci
vodiku (obr. 6). Pro energii takto uvolnénou pii fotodisoci-
aci HXeCCH do kinetické energie atomu vodiku ziskame
hodnotu 1,3 eV, velmi blizkou experimentalné namétené
hodnoté.

Fotodisociacni experiment jsme provadéli také
s klastry argonu namisto klastri xenonovych. V tomto
pfipadé jsme ovSem nezaznamenali pfitomnost molekuly
HArCCH. Dle nasich vypocti totiz takovato molekula
neni vibec stabilni a navic by nebylo mozné HArCCH
zorientovat naSim laserovym paprskem.

5. Par poznamek na zavér

Zhruba od poloviny 90. let miizeme mluvit o renesan-
ci chemie vzacnych plyni. Predné na bazi hydrida byly
popséany nové typy vazeb, konkrétné Xe-H, Xe-S, Xe-Br,
Xe-I, Kr-H, Kr-C a Kr-Cl. Jesté dulezitéjsim vysledkem
byl popis vazeb Ar-F a Ar-H v prvni neutralni sloucening
argonu, HArF. Hydridy HRgY jsou ovSem pouze jednim
z vyhonkil tohoto obnoveného zdjmu, z ostatnich urcité
stoji za zminku alespon stabilni slou¢eniny xenonu se zla-
tem jako kupiikladu (AuXes*")(SbF;), (cit.*?). Tato syn-
téza predstavuje dal$i milnik, nebot’ doslo k chemické
vazb€ mezi vzacnym plynem a uslechtilych kovem (,,noble
gas — noble metal®); atomy obou prvkiu byly pfitom po
celou historii chemie povazovany za archetyp nereaktivity.
Tuto slouCeninu je navic mozné pripravit v makro-
skopickém mnozstvi. Pekny piehled stavu horlivé bujici
chemie vzacnych plyni k roku 2007 lze nalézt napt.
v citované praci''.

Zasadni otazkou je, zdali slouceniny typu HRgY
predstavuji schiidnou syntetickou cestu i pro slouceniny
leh¢ich vzacnych plynt. Pies zna¢né tsili se dosud nepo-
dafilo pfipravit jinou slouceninu argonu nez jiz zminénou
HATrF. Objevilo se také n€kolik komplexd argonu, jako
napt. ArBeO, jehoz vazebna energie je pouze 0,3 eV, jde
tedy spiSe o mimofddné silny van der Waalsovky kom-
plex; podobné lze nahlizet na komplexy typu ArW(CO)s.
V piipadé ArAgX ¢i ArCuX (X =F, Cl, Br) jiZ mozZn4 jde
o ,,poctivou” chemickou vazbu. Nalezeni dal$ich slouc¢enin
argonu stale predstavuje vyzvu predstavivosti teoretiki
i experimentatord. To plati jesté siln€ji v souvislosti se
slouceninami neonu ¢i helia, tedy poslednich dvou
,.nepokotrenych® stabilnich prvkt periodické soustavy. Oba
prvky maji mimofddn€ vysoky ionizacni potencidl
(24,6 eV pro He a 21,6 eV pro Ne) a mimotadné nizkou
polarizovatelnost. Zjevnymi kandidaty ke svazani helia
a neonu jsou hydridy HHeF a HNeF. Vypocty ukazuji, ze
struktura HHeF je kineticky stabilni, tj. disociace na
H+He+F je endotermicky proces a disociace na HF+He je
provazena energetickou bariérou. Tyto bariéry jsou ale
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velmi nizké (0,22 eV pro reakci (/) a 0,45 eV pro reakci
(2)) a dva ze tfi atom HHeF jsou velmi neposedné diky
kvantové delokalizaci, tj. mize dochazet k vytunelovani
atomii ven z molekuly™. Vypoétena doba Zivota této slou-
Ceniny je proto mensi nez 1 ps. I to by mohlo stadit
k identifikaci této molekuly v experimentu provedenym
s femtosekundovym laserovym pulzem. Jinou moznosti je
,-uvéznit* molekulu HHeF v matrici o vysokém tlaku, bari-
éry vuci disociaci se tak vyrazné zvysi. Molekula HNeF
prekvapivé viibec nepiedstavuje, alespon na zaklad¢ sou-
gasnych vypoétl, stabilni strukturu®™. Rovnovédha mezi
ruznymi silami je ovSem pro tyto slouceniny natolik kieh-
ka, ze verdikt nelze povazovat za konecny.

Hydridy vzacnych plyni trpi z pohledu syntetika jed-
nou zékladni nevyhodou: jsou pouze metastabilni, nelze je
pfipravit v makroskopickém mnozstvi. Diivod neni jenom
technicky, ale u mnoha hydridd i principialni. Pti interakci
dvou molekul kupt. HArF dojde k rozkladu

HArF + HArF - 2 HF +2 Ar

za uvolnéni energie 11,6 eV (cit."®). Na druhou stranu,
Lundell a spol. predpovédéli® stabilitu klastrd (HXeH),
a Sheng a spol. piedpovéd&li®® stabilitu klastrii organoxe-
nonovych slouc¢enin (HXeCCH),, zaroven navrhli struktu-
ru krystalické faze pro tyto slouceniny. U téchto sloucenin
je tedy nad&je na jejich izolaci z nizkoteplotnich matric.
Krystaly hydridd vzacnych plynt by poté mohly ptedsta-
vovat zajimavou vysokoenergetickou slou¢eninu.

Zatimco priprava krystalickych hydridi predstavuje
mimofadné naro¢ny technicky ukol, 1ze jiz nyni studovat
van der Waalsovské interakce téchto hydridd s jinymi mo-
lekulami. Hydridy vzacnych plynd jsou vazany vazbou
s vyrazné iontovou povahou a da se proto ocekavat relativ-
n¢ silnd van der Waalsovska interakce téchto molekul
s ostatnimi ¢asticemi. Experimentalné byly charakterizo-
vany van der Waalsovské komplexy HXeOH...H,O,
HKrCl...N,, HArF..N,, HKrF..N,, HXeCCH...CO, (cit.”").
Vétsina téchto komplexti se vyznacuje posunem vibracni
frekvence H-Rg vazby k vétsim hodnotam (modry posun),
ovSem existuji i vyjimky. Komplexace hydridi vzacnych
plyni mize byt zajimava také pro pfipravu slouceniny
HHeF (cit.*®), vypodty naznaduji, ze nékolik atomt xenonu
je schopno stabilizovat tuto metastabilni slou¢eninu a za-
branit tak jeji disociaci na atomy.

Spoluprace mezi experimentalnim a teoretickym pra-
covistém je umoznéna diky podpore v ramci projektu
., Nanotechnologie pro spolecnost KAN 400400651. M.F.
ddle dékuje Grantové agentuie Ceské republiky za podpo-
ru v ramci projektu ¢. 203/06/1290 a P.S. téze agenture za
postdoktorandsky grant 203/07/P449.
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Zahrada

Current development in chemistry of noble-gas com-
pounds, in particular hydrides, is briefly reviewed. Re-
search in this field led to the first argon compound HArF
and to formation of several new types of bonds (Xe-H, Xe-
S, Xe-Br, Xe-I, Kr-H, Kr-C, Kr-Cl). The hydrides were
originally synthesized in the noble-gas matrices. Recently,
they have been also prepared in the gas phase in our labo-
ratory, which points to their inherent stability. Fundamen-
tal aspects of structure and stability of noble-gas hydrides
are discussed with special attention to the preparation and
properties of HXeCCH as a case-study molecule. The prin-
ciples of the state-of-the-art molecular beams used to syn-
thesize this molecule are outlined. Quantum chemical cal-
culations are demonstrated to be a valuable tool in inter-
pretation of experimental findings.
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Zavér

. Uvod

Mikroorganismy a jejich aktivity ziskavaji stale vétsi
pozornost v riznych oblastech lidské Cinnosti. Jsou stre-
dem zdjmu jak zhlediska jejich pozitivniho plsobeni,
které lze vyuzit v fadé odvétvi, tak i z hlediska negativnich
aktivit zptsobujicich nemoci, kazeni a rozklad potravin,
korozi atd. Velmi dulezitd je aktivita mikroorganismu
v souvislosti s jejich Glohou v zivotnim prostiedi, kdy se
ucastni rozkladu organické hmoty, kolobéhu zakladnich
prvki, a tim udrzovani rovnovahy prostfedi. Jejich meta-
bolické aktivity jsou rozsdhlé a mohou byt i do jisté miry
a relativné velmi rychle pfizptisobovany podminkam dané-
ho prostiedi. V této souvislosti lze pfipomenout i schop-
nost fady mikroorganismu piezivat v prostfedi kontamino-
vaném toxickymi latkami (xenobiotiky) a schopnost tyto
latky utilizovat'. Existuje mnoho mikroorganismii schop-
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nych v rlizné mite degradovat perzistentni organické polu-
tanty. Na remediaci zivotniho prostfedi se Casto podili
irostliny (tzv. fytoremediace); velmi vyznamna je jejich
vzéajemna spoluprace s mikroorganismy v rhizosférni ob-
lasti (tzv. rhizoremediace)' ™.

Studium mikrobialni diversity dané¢ho prostiedi
a vlastnosti mikroorganismt, jejich izolace, charakterizace
a spravna identifikace byly vzdy problémem, v némz se
odrazela predev§im nedokonalost technik dostupnych
a pouzivanych pifi mikrobialni analyze. S nastupem mole-
kularné biologickych metod se situace zlepsila. Charakteri-
zaci mikrobialnich populaci a identifikaci mikroorganismi
je mozné provadét po piimé izolaci DNA mikroorganismu
obsazenych ve zkoumaném vzorku. Metabolické aktivity
jsou vsak zjistovany zvlast, a to po izolaci a kultivaci
danych druhi, kdy lze ziskat obrazek o vlastnostech dané-
ho druhu. V soucasné dobé¢ jsou stale jesté pouzivany pro
charakterizaci mikroorganismt biochemické testy oveéruji-
ci schopnost mikroorganismu utilizovat bézn¢ dostupné
substraty nebo pfitomnost urcitétho enzymu. Vysledky
téchto testt vSak poskytuji informace s nizkou vypovidaci
hodnotou o skutecném chovani organismu v Zivotnim pro-
stiedi, kde je mikroorganismus vystaven celé fad¢ vliva,
mimo jiné i pfitomnosti xenobiotik, existenci konkurenc-
nich mikroorganismi soutézicich o zdroje zivin, energie
atd.

Pouzitim  klasickych  kultivaénich metod Ize
v laboratofi izolovat a identifikovat pouze zlomek mikro-
organismu skutec¢né ptitomnych v Zivotnim prostiedi. Bylo
zjisténo, ze kultivacné mize byt izolovano pouze 1-10 %
populace pudnich bakterii®. S cilem pfekonat problémy
spojené s kultivaci byla vyvinuta fada postupt pro identifi-
kaci a studium mikroorganismt na zakladé analyzy mast-
nych kyselin, DNA a RNA. MoZnost taxonomického zata-
zeni poskytuji metody zaloZené na izolaci mikrobialni
DNA piimo z pfirodniho materidlu, nasledné amplifikaci
useku kodujiciho 16S rRNA pomoci polymerasové fetézo-
vé reakce (PCR — polymerase chain reaction), sekvenaci
tohoto useku a srovnani primarni struktury s udaji dostup-
nymi v databazich. Rozdily v sekvencich molekul 16S
rRNA (v pripadé eukaryot pak molekul 18S rRNA) jsou
povazovany za ukazatele mikrobidlni diversity, nebot’ je-
jich struktura je vysoce konzervovana a typicka pro kazdy
mikrobialni druh®. Nedostatkem informace o sekvenci
genl kodujicich 16S rRNA je nizkd vypovidaci hodnota
o metabolickych schopnostech pfislusného bakteridlniho
kmene.

Vyhody obou piedchozich pfistupti spojuje metoda
znaceni stabilnimi isotopy (SIP — stable isotope probing).
Jedna se o metodu, kterd nevyzaduje kultivaci mikroorga-
nismi a navic umoziuje detegovat organismy aktivné se
ucastnici urcitého biochemického procesu.
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2. Metody identifikace mikroorganismu
zaloZené na kultivaci

Prvnim krokem pfi identifikaci mikroorganisma
kultivacnimi technikami je jejich izolace z pfirodniho ma-
terialu. Tim muze byt vzorek kontaminované pudy, vody,
sedimenty, kaly apod. V literatufe se uvadi celd fada po-
stupt, jak izolovat mikroorganismy z ptirodnich matric’’.
Protoze ne vSechny mikroorganismy, které jsou v matrici
pritomny, dokazi degradovat polutant, je tieba oddélit
pouze ty organismy, které tuto vlastnost maji. Nejjedno-
dussim zplsobem takovéto selekce je kultivace izolova-
nych mikroorganismi na minimalnim médiu (obsahujicim
pouze zakladni anorganické ionty) s latkou, jejiz struktura
je podobna nebo analogickd struktufe polutantu, jako jedi-
nym zdrojem uhliku. Napf. pii izolaci mikroorganismi ze
vzorkli kontaminovanych polychlorovanymi bifenyly lze
pouzit bifenyl nebo dibenzofuran'®. Zda je dany mikroor-
ganismus schopen xenobiotikum degradovat, lze potvrdit
dale pomoci tzv. testu vytvoreni ¢irych zon (clearing-zone
test)'!. Ten spogiva v pievrstveni povrchu agaru 5-10 %
(w/v) roztokem dané slouceniny (bifenyl, chlorobifenyl,
pyren, naftalen, anthracen atd.) v acetonu nebo etheru,
nasledném odpaieni rozpoustédla, kdy dojde k vytvoreni
matného filmu na povrchu agaru, a dalsi inkubaci. Dojde-li
okolo kolonie k vytvoreni ¢irych zon, je zfejmé, ze mikro-
organismus je schopen testovanou slouceninu utilizovat.
Schopnost daného mikroorganismu utilizovat xenobioti-
kum muiZe byt potvrzena i amplifikaci genti z degradacni
drahy xenobiotika metodou PCR za pouziti specificky
navrzenych primert'> — napf. se jedna o geny kodujici
oxygenasy aromatickych sloucenin podilejici se na degra-
daci bifenylu, naftalenu a toluenu nebo geny kodujici mo-
nooxygenasy, které jsou soucasti degradacnich drah tolue-
nu, xylenu a fenolu. Alternativni moZznosti potvrzeni de-
gradacnich schopnosti je kultivace daného mikroorganis-
mu v tekutém médiu spolu s danym xenobiotikem a analy-
tické méteni ubytku vychozi latky.

Pokud se chceme soustiedit na studium jednotli-
vych kmenti s degradacnimi schopnostmi, jsou vhodnou
volbou tzv. nabohacovaci kultivace''. Tyto metody jsou
zaloZené na pfidani studovaného vzorku mikrobidlni sus-
penze do tekutého minimalniho média obohaceného
o slouceninu, jejiz degradaci studujeme, a nésledné kulti-
vaci az do vzniku zdkalu tvofeného rostouci biomasou
bun€k. Ten indikuje selektivni pomnoZeni mikroflory
s degradacnimi schopnostmi. Nevyhodou metod zaloze-
nych na selektivnim nabohaceni urcitého typu mikroflory
je fakt, ze nereflektuji kvantitativni zastoupeni jednotli-
vych kment ve vzorku.

Nevyhodou metod zaloZenych na kultivaci je pre-
dev§im fakt, Ze v laboratornich podminkach je mozné
z piirodnich vzorkid izolovat a kultivovat jen velmi malé
procento mikroorganismi. Kromé toho, podaii-li se kulti-
vace daného mikroorganismu a prokazi-li se jeho degra-
dacni schopnosti, stale neni jisté, zda a za jakych podmi-
nek uplatiuje tyto schopnosti v pfirozeném prostiedi.
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3. Metody identifikace mikroorganismu
nezavislé na kultivaci

Tyto metody zahrnuji studium DNA nebo RNA, ale
i mastnych kyselin nebo specifickych proteinti. Nejcastéji
pouzivané jsou techniky zaloZzené na studiu mikrobialni
DNA izolované piimo  zpiirodniho  materialu'.
Z ptirodnich matric je mozné DNA izolovat po oddéleni
bunék od zbytku matrice a nasledné provést bunécnou lyzi
pro uvolnéni DNA nebo s vyuzitim komercné dostupnych
souprav pfimo lyzovat cely vzorek. Tato metoda je Casové
méné narocna a pii extrakci se ziskd DNA az z 99 % bu-
nék. Po izolaci a purifikaci nésleduje amplifikace vysoce
konzervativnich useku, tedy predevsim usekt DNA kodu-
jicich 16S rRNA (resp. 18S rRNA), a jejich elektroforetic-
ké rozdéleni na zakladé stejné délky, ale rizného zastoupe-
ni jednotlivych purinovych a pyrimidinovych béazi v tomto
useku pouzitim denaturacni nebo teplotni gradientové ge-
lové elektroforézy (DGGE - denaturing gradient gel
electrophoresis, TGGE — temperature gradient gel electro-
phoresis)'*. Po eluci usekii DNA z gelu Ize provést jejich
sekvenaci. Alternativné lze studovat rGznorodost délek
restrikénich fragmenti (RFLP — restriction fragment len-
gth polymorphism). V tomto piipadé je po amplifikaci
usekd DNA kodujicich 16S rRNA (resp. 18S rRNA) puiso-
benim restrikénich endonukleas DNA $tépena v mistech se
specifickou cilovou sekvenci pro danou endonukleasu.
Urcita variabilita nukleotidové sekvence genti kodujicich
16S rRNA u jednotlivych bakteridlnich druht pfedurcuje
riznorodost (v délce, sekvenci) usekiit DNA po §tépeni
restrikénimi endonukleasami. Jednotlivé fragmenty vznik-
1é specifickym S§té€penim jsou tedy u jednotlivych druhd
rizné dlouhé a jsou zdrojem polymorfismu délek restrik¢-
nich fragmentti.
stabilit¢ RNA oproti DNA. Pfi jeji extrakci je nutné zvolit
takové podminky, aby byla zcela inhibovana aktivita ribo-
nukleas. V soucasné dobé se rovnéz objevily na trhu sou-
pravy umoziujici extrakci RNA.

Velkou nevyhodou pouziti metod zalozenych na izo-
laci nukleovych kyselin, ptfedev§sim DNA, z pady je, ze
neposkytuji téméet zZadnou souvislost mezi identitou dané-
ho mikroorganismu a jeho metabolickymi schopnostmi
a funkcei v zivotnim prostredi.

4. Znaceni stabilnimi isotopy

Na rozdil od vySe zminénych metod je velkou pied-
nosti techniky zaloZené na znaceni stabilnimi isotopy moz-
nost detegovat ty mikroorganismy, které se v Zivotnim
prostiedi piimo tgastni daného biochemického procesu'”.
Jedné se o metodu umoziujici zaméfit se pouze na aktivni
¢ast mikrobialni populace v daném prostiedi, ktera je
schopna asimilovat pfisluSny znaceny substrat. Nasledné
studium a analyza tzv. biomarkerd — DNA, RNA'® nebo
mastnych kyselin, které tvoifi soucast fosfolipid1°117 (PLFA
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— phospholipid-derived fatty acids) — mikroorganismu,
které vyuzivaly znaceny substrat, poskytne vysledky ve-
douci k identifikaci pfislusnych organismu a gend za dany
proces zodpovédnych. Nejcastéji se pro tyto ucely pouzi-
vaji substraty znadené stabilnim isotopem uhliku "C
(cit."), méng &asto pak isotopem dusiku "N (cit."’).
,1¢zké“ isotopy mohou byt nasledné detegovany
v biomarkerech téchto organismil. Jako prvni bylo pouzito
znaceni stabilnimi isotopy s naslednou analyzou mastnych
kyselin, které tvoii soucast fosfolipida™, a teprve pozdéji
byly jako biomarkery pouzity nukleové kyseliny. Znaceni
stabilnimi isotopy s naslednou analyzou DNA na rozdil od
RNA nebo mastnych kyselin tvoficich soucast fosfolipidd
vyzaduje pro zabudovani ,,t¢zkého* isotopu do DNA repli-
kaci. To samoziejmé predpoklada d€leni bunék
v pfitomnosti znaCeného substratu. Znaceni stabilnimi
isotopy s naslednou analyzou DNA je povazovano za uni-
verzalni, nebot’ umoznuje prokazani souvislosti mezi urci-
tou metabolickou aktivitou v zivotnim  prostiedi
a identifikaci organismil za tuto aktivitu zodpovédnych®'.
Rychlost syntézy RNA je podstatné vyssi nez rychlost
syntézy DNA a je odrazem bunécné aktivity, kterd je neza-
visla na replikaci, coz je vyhodou pii analyze RNA znace-
né stabilnimi isotopy??.

V soucasné dobé bylo popsano jiz nékolik piikladd
vyuziti znaceni stabilnimi isotopy v environmentalni mik-
robiologii. Napf. Singleton® vyuzil tuto metodu pii sledo-
vani bakterii degradujicich salicilat, naftalen a fenanthren
v bioreaktoru obsahujicim kontaminovanou padu. Leigh**
ve své studii uvadi, Ze pouzitim znaceni stabilnimi isotopy
s naslednou analyzou DNA bylo v realné pudé kontamino-
vané polychlorovanymi bifenyly odhaleno 75 rGznych
rodt schopnych ziskavat uhlik z bifenylu znac¢eného isoto-
pem uhliku °C, pfi¢emz kultivatni metody odhalily pouze
jeden z té€chto organismii. Naproti tomu Madsen® uvadi,
ze znaceni stabilnimi isotopy mize mit i sva tskali a ne-
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musi vést k predpokladanym vysledkim v piipadé, ze
nebudou vhodné zvoleny podminky provedeni.

4.1. Znaceni stabilnimi isotopy
s naslednou analyzou nukleovych
kyselin

Prvnim krokem pii experimentu zalozeném na znace-
ni stabilnimi isotopy (obr. 1) je inkubace matrice obsahuji-
ci mikroorganismy se substratem, u kterého je nahrazeno
vice nez 99,5 % atomi daného prvku, nejcastéji uhliku
12C, jeho stabilnim isotopem. V piipadé uhliku se jedna
oisotop “C. Tento ,t&zky* isotop se pak stava soucasti
nukleovych kyselin mikroorganismu, které utilizuji znace-
ny substrat. Takovymto substratem miize byt glukosa,
ethanol®”’, methan®®?, polutanty (bifenyl**, naftalen®
apod.) nebo jina latka, kterou jsou mikroorganismy schop-
ny vyuzivat jako zdroj uhliku. Vedle cistych substrati
existuji i substraty smésné, napt. kotfenové exudaty rostlin
vylu¢ované poté, co rostlina asimilovala znaceny oxid
uhli¢ity '*CO,. Vedle substratd zaloZenych na isotopu
uhliku C lze pouzit i substraty zalozené na stabilnim
isotopu dusiku "N, napf. nitrat nebo TNT. Uhliku je ale
v nukleovych kyselindich mnohem vice nez dusiku, a proto
je pouziti isotopu *C vhodngjii. Jako matrice mize byt
pouzit vzorek pudy, kal, sediment apod. Znaceni stabilni-
mi isotopy lze provadét bud’ v redlnych podminkach — tzv.
in situ SIP (cit.’") — nebo v laboratornich podminkach, kdy
se vzorek inkubuje se znafenym substratem ve sterilnich
nadobach opatfenych septem, které zamezuje vymeéné
plynil s okolim a zaji$t'uje stabilni atmosféru.

Béhem inkubace je vhodné sledovat, zda dochazi
k utilizaci znaCeného substratu monitorovanim ubytku
substratu nebo prirtstku metabolitu napf. plynovou chro-
matografif nebo vysokoucinnou kapalinovou chromatogra-
fii. Pfislusnou metodu je nutné volit dle povahy substratu

rovnovazna
centrifugace

extrakce DNA

vzorek se substratem
znaCenym téZkym
isotopem (°C)

2C DNA
3C DNA

frakcionace
gradientu

neznadena '°C (lehka) DNA.

znadena *C (t6zka) DNA

dalSi zpracovani DNA:

analyza rGznorodosti délek koncovych

fragmentd, sekvence usekd DNA

kédujicich 16S rRNA, analyza funkénich

genu

|

prevedeni DNA do
roztoku

Obr. 1. Zakladni schéma experimentu, pii kterém je vyuZivano znaceni stabilnimi isotopy
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nebo metabolického produktu. Pi pouziti '*C-znagenych
substratl lze jako univerzalni metodu vyuzivat hmotnostni
spektrometrii isotopovych pomérti a pomoci ni méfit uvol-
novani ,,tézkého* oxidu uhli¢itého. Napt. bakterie vyuzi-
vajici bifenyl jako zdroj uhliku mineralizuji 60-80 % bife-
nylu v CO, (cit.*?).

Dalsim krokem nasledujicim po inkubaci je extrakce
nukleovych kyselin. V literatufe je popsano nékolik postu-
pd pro soucasnou extrakci DNA a RNA***** nebo pro ex-
trakci samotné RNA a DNA® nebo Ize rovnéz vyuzit ko-
mer¢né dostupné soupravy pro izolaci celkové DNA. Pfi
extrakei nukleovych kyselin dojde k uvolnéni jak znace-
nych nukleovych kyselin (syntetizovanych mikroorga-
nismy, které vyuzivaly znaCeny substrat), tak neznacenych
nukleovych kyselin (syntetizovanych mikroorganismy,
které znaCeny substrat nevyuzivaly). Z tohoto divodu je
nutné od sebe tyto nukleové kyseliny oddé€lit. Pro jejich
separaci se pouziva rovnovazna centrifugace v hustotnim
gradientu cesné soli — bud’ v gradientu chloridu cesného,
ktery 1ze pouzit pouze pro separaci DNA, nebo v gradientu
trifluoracetatu cesného, ktery je sice drazsi nez chlorid, ale
1ze ho pouzit jak pro separaci DNA, tak RNA. Jeho vyho-
dou je i to, Ze na rozdil od chloridu cesného denaturuje
proteiny, a tak inhibuje aktivitu nukleas. Pohyblivost DNA
v gradientu cesné soli zavisi na procentudlnim zastoupeni
jednotlivych nukleotidd a na mnozstvi inkorporovaného
tézkého isotopu — pfi gradientové centrifugaci bude DNA
s vyS§im procentudlnim zastoupenim G-C pard migrovat
do mist s vyss$i hustotou cesné soli nez DNA s niz§im za-
stoupenim G-C pari a '*C-znadena DNA bude migrovat do
mist s vyS$8i hustotou neZ DNA neznacend. Gradient se po
rozdéleni ,,t¢zké*“ (se znacenym 13C) a,.lehké“ DNA necha
frakcionovat po urcitych objemech. Nukleové kyseliny jsou
v téchto frakcich srazeny ptidavkem ethanolu nebo isopro-
panolu. ProtoZze mnozstvi nukleové kyseliny je v kazdé frak-
ci pomérné malé, neni peleta po sraZeni vidét, coz ponékud

"tézka" DNA

f._r,‘
¢

~— ~ifmm 11 [TITIIT3
L g 3

znaceni
stabilnimi
isotopy

intenzita fluorescence

délka fragmentu
detekce znacenych fragmentu

Obr. 2. Schéma analyzy riiznorodosti délek koncovych restrikénich fragmenti

separace ziskanych fragmentt
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komplikuje experimentalni praci. Peletu je mozné vizualizo-
vat pfidanim glykogenu, ktery slouZi jako matrice pro preci-
pitaci nukleovych kyselin.

Protoze zastoupeni purinovych a pyrimidinovych béazi
se v jednotlivych molekulach nukleovych kyselin 1isi, bu-
de ,,t¢zkd*“ DNA (piip. RNA) pfitomna v n¢kolika frakcich
ziskanych po frakcionaci gradientu. Lokalizovat ji lze
kvantitativni polymerasovou fetézovou reakci cilenou na
urcité sekvence DNA (nebo v pfipadé RNA kvantitativni
polymerasovou fetézovou reakci s pouzitim reversni tran-
skriptasy), UV-spektrofotometrii nebo amplifikaci uréitych
sekvenci DNA  polymerasovou fetézovou  reakci
s naslednou elektroforézou v agarosovém gelu. Z hlediska
citlivosti je nejvhodnéjsi metodou kvantitativni polymera-
sova fetézova reakce. Citlivost dal§ich zminénych metod
je mnohem nizs§i. Frakce obsahujici ,,téZkou™ DNA jsou
poté spojeny a dale analyzovany. Ugelem nasledné analy-
zy je identifikace gend kodujicich 16S rRNA a funkénich
genl (geny pro degradaci urcitych xenobiotik) a blizsi
identifikace a charakterizace struktury aktivni mikrobidlni
populace. Pro tyto ucely lze pouzit jednu z dale zminénych
metod.

4.2. Studium diversity mikrobialnich
populaci aktivnich pfi degradaci
xenobiotik

Jednou z metod pro studium diversity mikrobialni
populace, kterd umoziuje i pfimo identifikovat pfitomné
druhy, je analyza riznorodosti délek koncovych restrikc-
nich fragment®® (T-RFLP — terminal-restriction fragment
length polymorphism) (obr. 2). Je odvozena od analyzy
riznorodosti délek restrikénich fragmentt, jejiz princip jiz
byl v textu popsan. Analyza riznorodosti délek koncovych
restrik¢nich fragmenti se 1iSi pouZitim fluorescenéné zna-
¢enych primerti pfi amplifikaci cilové sekvence DNA

polymerasova fetézova reakce
s fluorescen¢né znacenym
primerem na 5’-konci

Stépeni produktu
polymerasové fetézové
reakce restrikéni
endonukleasou

i** DNA znaéené ,,téZkym* isotopem
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avzavéru i detekci pouze fluoreskujicich terminalnich
fragmentti.

V piipad¢€ pouziti analyzy riznorodosti délek konco-
vych restrikénich fragmenti v souvislosti se znacenim
stabilnimi isotopy je vychozim materidlem soubor frakci
po gradientové centrifugaci, které obsahuji ,,tézkou* DNA.
Za pouziti fluorescencné znaceného primeru na 5’-konci
(pouziva se 6-karboxyfluorescein, hexachlorfluorescein
nebo tetrachlorfluorescein) je amplifikovana urcita cilova
sekvence, vétsinou opét usek kodujici 16S rRNA, ktera je
po namnozeni a purifikaci (za pouziti komeréné dostup-
nych souprav pro purifikaci produkti polymerasové feté-
zové reakce) Stépena urCitou restrikéni endonukleasou.
Fragmenty vzniklé restrikénim $té€penim (typické pro dany
mikrobialni druh) jsou poté elektroforeticky separovany.
Ve vysledném elektroforeogramu je na ose x vynesena
délka fragmentd a na ose y intenzita fluorescence. Detego-
vany jsou tedy pouze koncové (terminalni), fluorescencné
znacené fragmenty, které maji odlisné délky. Délky téchto
fragmentll se porovnaji s udaji v databazi (napt. T-RFLP
Phylogenetic Assignment Tool dostupny na http://
trflp.limnology.wisc.edu/index.jsp nebo APLAUS+ do-
stupny na http://mica.ibest.uidaho.edu). V obou piipadech
pro spravny vysledek analyzy je nutné uvést sekvenci fluo-
rescentné znaceného primeru a pouzitou restrikéni endo-
nukleasu. Program APLAUS+ navic vyZaduje i pouziti
fluorescenéné znac¢eného druhého primeru v paralelnim
pokusu — je totiz mnoho bakterii, které maji jeden termi-
nalni usek stejné dlouhy a provedeni dalsi PCR reakce
s fluorescen¢né znacenym druhym primerem sniZuje prav-
dépodobnost, Ze po srovnani s databazi nebude identifika-
ce mikroorganismu spolehliva. Tomu se lze vyhnout
1 pouzitim vice restrikénich endonukleas v n€kolika para-
lelnich pokusech.

Spolehlivym zptisobem identifikace piivodu ptislusné
,»t€Zké DNA je amplifikace useki DNA kodujicich 16S
rRNA, nasledné klonovani téchto usektit DNA ve vhodném
vektoru a vytvoreni genové knihovny. Tato knihovna pred-
stavuje soubor sekvenci gentl kodujicich 16S rRNA ziska-
nych z jedinct pfitomnych v daném konsorciu. Po sekve-
naci gent lze bakterie daného konsorcia identifikovat.

Alternativné lze analyzovat ,,téZkou* DNA denaturac-
ni nebo teplotni gradientovou gelovou elektroforézou zmi-
nénych vyse.

4.3. Analyza funkénich geni

Zajimame-li se o pfitomnost vybranych gent
v populaci mikroorganismil aktivné se podilejicich na de-
gradaci xenobiotika v zivotnim prostiedi, je mozné vyuzit
specialné navrzenych genovych cipu (oligonucleotide-
based functional gene arrays)’”*. Jedna se o soubor znace-
nych imobilizovanych oligomerdt DNA nebo RNA (préb,
znacek), které jsou navrzeny tak, aby za urcitych podmi-
nek specificky hybridizovaly s ptislusnymi cilovymi sek-
vencemi — ¢astmi genil kodujicich enzymy degradacnich
(nebo jinych metabolickych) drah. K vlastni hybridizaci
dochézi pti vice nezZ 86—90% homologii znacené sekvence
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a cilové sekvence. Analyzou funk¢nich gent I1ze detegovat
funkéni geny kultivovatelnych i nekultivovatelnych orga-
nismil pfirozen¢ se vyskytujicich v ptirodni matrici. N¢-
které z pfitomnych znacek jsou skupinové specifické, jiné
zcela unikatni, specifické pouze pro jeden organismus.

5. Zavér

Studium mikrobialnich populaci, objasnéni podstaty
mikrobialni diversity a charakterizace jednotlivych druhd
vyskytujicich se v ur¢itém prostiedi ma velky vyznam pro
pochopeni vztahu mezi strukturou mikrobialnich komunit,
jejich funkei a jejich biochemickymi a fyziologickymi
projevy v daném prostiedi. V nedavné minulosti pouziti
molekularné biologickych technik sice umoznilo mikrobi-
ologiim studovat diversitu pfirodnich komunit, aviak do-
sud bylo pomérn¢ tézké popsat vztahy mezi identitou
a funkci jednotlivych mikroorganismil v rdmci téchto ko-
munit. Prvni metodou, ktera popis téchto vztahi umoznu-
je, je znaceni stabilnimi isotopy. Touto technikou Ize iden-
tifikovat mikroorganismy zodpovédné za katalyzu biogeo-
chemickych reakci v piidé, vodé i sedimentech. Z pocatku
byla metoda znaceni stabilnimi isotopy pouzivana ve stu-
diich zabyvajicich se kolobé¢hem jednoduchych sloucenin
jako napt. CO, (cit.*®), methan®’, glukosa®, methanol®
atd., v dnesni dob¢ se stava ucinnym prostiedkem, ktery
umoziuje daleko detailnéjsi analyzu a charakterizaci mik-
robialnich populaci.

Tato  studie byla podporena granty GA CR
203/05/0563 a MSMT — NSF 1POSME745, MSMT NPVII
2B06156 a vyzkumnymi zaméry MSM6046137305
a Z40550506.
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One of the challenges the microbial ecologists are
facing is the identification of microorganisms that are re-
sponsible for particular biochemical processes in the envi-
ronment. Although small- subunit rRNA gene sequencing
is a robust technique whereby the phylogenetic diversity of
microbial communities can be described, it provides few
direct links between the identity of microorganisms and
their metabolic capabilities and function in the environ-
ment. In contrast, when a microorganism is cultivable, it
can be identified, after isolation, and characterized at the
physiological, biochemical and genetic level. However,
only a small fraction of microorganisms present in the
environment have been successfully cultivated. Stable
isotope probing (SIP) techniques are based on analyzing
biomarkers (nucleic acids or phospholipid-derived fatty
acids) after microbial consumption of *C- or "*N-labelled
substrate added to an environmental sample. The use of
SIP allows the direct detection of microorganisms that are
truly active in the degradation and assimilation of a par-
ticular substrate within a complex microbial community.
The main advantages of this method are its cultivation
independence and the fact that it links the identity of mi-
croorganisms with their function in the environment.
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1. Uvod

Vyznamna ¢ast ptirodnich latek je chiralnich, vysky-
tuji se ve form& enantiomert, piipadn& diastereomerd'.
Lze fici, ze chiralita je zakladni vlastnosti zivé hmoty.
Proto je opravnéna pozornost vénovana sledovani stereo-
selektivniho chovani/piisobeni slou¢enin a z toho vyplyva-
jicich dusledkd pii aplikaci 1é¢iv, agrochemikalii i pfi kon-
trole slozek potravin. Pfedevsim odlisSnému chovani enan-
tiomerd 1éCiv je veénovana pozornost jiz delsi dobu.
V poslednich letech se z4jem rozSifuje i do oblasti agro-
chemikalii s ohledem na rozdilné uc¢inky enantiomeri
i enantioselektivni metabolismus”. Zaména chiralnich slo-
zek potravin nema tak zavazné dusledky jako tfeba pouziti
nevhodného enantiomeru 16¢iva', nicméné stanoveni enan-
tiomerniho zastoupeni muze dobfte poslouzit v fadé aplika-

ci. Cilem tohoto ptehledu je poskytnout zdkladni informa-
ce o nejdialezitejsich chiralnich slozkach potravin a jejich
vyznamu pii hodnoceni kvality potravin. Problematika
enantioselektivni analyzy v biologickych matricich, stejné
jako ¢lanky zaméfené na rizné slozky potravin se
v Chemickych listech objevuji’®. Aviak tematika chiral-
nich slozek potravin zatim souhrnné pojednana nebyla.

2. Enantiomery jako slozky potravin
— Vyvoj poznani

Dlouhou dobu nebyla vyznamu stereochemie
(enantiomernimu zastoupeni) u slozek potravin vénovana
odpovidajici pozornost. Teprve v poslednich desetiletich,
s rozvojem stereoselektivnich analytickych metod, dosahlo
sledovani  enantiomeri  vyznamnéjs$iho  postaveni
i v potravinafské chemii. Enantiomery se vyznacuji rozdily
nejen v prostorovém usporadani, ale v duisledku toho také
v chuti, vlini, vyZivové hodnoté, a tim ovliviiuji celkovou
kvalitu potravin®. Enantioselektivni analyza mtize byt vyu-
zita pii kontrole technologického zpracovani, identifikaci
ptimési, kontrole fermentacnich procesd, stati, hodnoceni
mikrobialni kontaminace a skladovacich podminek, urco-
vani zemépisného plivodu a pfi studiu a kontrole pfichuti
a aditiv v potravinach a napojich®’.

Shodou okolnosti byla chiralita poprvé pozorovana
prave v napoji. L. Pasteur si v§iml, Ze krystalky soli kyseli-
ny vinné vytvofené kolem hrdla lahve od vina se liSily od
téch, které se objevily na dné¢ lahve. Ob¢ rozdilné krysta-
lické struktury byly pozdéji identifikovany jako enantio-
mery, tj. slouceniny, které jsou si navzajem zrcadlovymi
obrazy*.

Obecné se predpokladé, ze ptirodni makromolekuly
jsou ,,homochiralni* (molekuly, které obsahuji stereogenni
centra se stejnou konfiguraci)’. Aminokyseliny, ze kterych
se skladaji peptidy a bilkoviny, se v organismech vyskytu-
ji ptevazné v L-formé. Pti¢inou ,,homochirality* mize byt
fakt, e L-aminokyseliny jsou stabilngjsi nez D-formy’. Pro
sacharidy, které jsou napf. slozkou nukleovych kyselin,
jsou typické D-isomery”. Pfirodni vyskyt D-aminokyselin
nebo L-sacharidii je vzacny nebo je vysledkem neobvyk-
lych transformaci.

Potraviny obsahuji ptirodni slouc¢eniny - nékteré slou-
Ceniny jsou pritomné pouze jako Cisté enantiomery, jiné se
zde vyskytuji ve specifickém enantiomernim poméru nebo
jako diastereomery.

* O podrobném popisu a nazvoslovi enantiomert pojednava ¢lanek O. Cervinky®. Uvedené nazvoslovi jsme se snazily dodrzovat. Aviak
vzhledem k obecné nejednotnému oznacovani enantiomert v literatuie, a nasledné moznosti nespravné interpretace faktd ziskanych z

literatury, ponechavame oznaceni pievzata z citovanych clanku.
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3. Vyznam enantiomeri v potravinach

Chut’ a viné jsou tvofeny komplexni smési stovek
sloucenin, z nichz n€které jsou pfitomné pouze ve stopo-
vych mnozstvich'®. V potravinach a napojich bylo identifi-
kovano mnozstvi t€kavych latek, jejichz znaCna cast je
znam4 svou chiralitou. Rada chiralnich slozek je pfiroze-
ného piivodu, zatimco jiné vznikaji béhem vyrobniho pro-
cesu (fermentace, suseni, prazeni, alkalické¢ho zpracovani
atd.)’. Chutové a ¢ichové vnimani je zptisobeno interakci
molekuly s receptorem, ktery je tvofen chiralnimi latkami
(napf. proteiny). Receptor ma tedy moznost enantioselek-
tivntho  rozpozndvani daného rozdilnou interakei
s enantiomery''. Napf. D-sacharidy jsou kalorické a kario-
genni. L-Sacharidy by nemély byt kalorické, ani zptisobo-
vat zubni kaz, coz by mohlo byt vyuzito pfi uplatnéni L-sa-
charidil jako néhrazky sacharosy. Ob¢ enantiomerni formy
sacharidii maji sladkou chut'?. Chiralni chutové a vonné
slozky v ptirodnich produktech jsou obecné charakterizo-
vany specifickou distribuci enantiomerd; slouceniny
nejsou vzdy piitomné ve formé jednoho ¢istého enantio-
meru, ale vyskytuji se ve specifickém enantiomernim po-
méru. Tento pomér se miZze liSit podle druhu a stupné
zrani, ale i podle zemépisného paivodu’. Vyhodnocenim
specifického enantiomerniho zastoupeni sloucenin, které
nejsou citlivé k racemizaci, mohou byt rozliSeny ptirodni
a umeélé (obvykle racemické) slozky pfidané do potravin.

Detekce pritomnosti jinych enantiomert miZze mit
velky vyznam pro stanoveni kvality daného produktu.
Napf. proteiny v potravinach mohou racemizovat nasled-
kem nevhodného technologického zpracovani, jako je
nadmérny ohfev, ozafeni nebo prava za extrémnich hod-
not pH. Eventuelné mohou byt do produktu pfidany umé¢leé,
racemické piisady, ¢imz dochazi k jeho znehodnoceni.
Béhem minulych let proto vzrostl zdjem o provéfovani
enantiomerni Cistoty sloZzek potravin. Napomohl tomu
i fakt, Ze enantiomery mohou mit rozdilné vyzivové hod-
noty, chuf, viini, a zejména biologickou aktivitu’. Skéla
chiralnich slozek potravin, o jejichz sledovani je z tohoto
pohledu zajem, se tudiz stale rozSituje. Patfi sem prede-
v§im aminokyseliny, karboxylové kyseliny a jejich deriva-
ty, ketony, aldehydy, cukry, ethery, laktony a fada dalSich.

3.1. Aminokyseliny

Enantiomery aminokyselin obecné, véetné téch pii-
tomnych v potravinach, jsou jednoznacné nejlépe prozkou-
manou skupinou chirdlnich slou€enin. Je to ddno nejen
Cetnosti vyskytu, ale i relativné dobie zvladnutou, tudiz
dnes uz jednoduchou, moznosti stanoveni enantiomerQ
aminokyselin. Lze fici, ze vétSina stavajicich enantioselek-
tivnich separacnich systémli umoZiuje dobré rozdé¢leni
anaslednou kvantifikaci enantiomerti aminokyselin. Pro-
blematika separace je vSak nad rdmec tohoto ¢lanku. Za-
jemce o podrobngjsi informace tykajici se metod pouziva-
nych pro enantioselektivni separaci lze odkazat na fadu
&lanka'* ™, kapitol v knihach? i monografii'’.

Enantiomery aminokyselin se Casto lisi chuti. Napfi-
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klad vétsina hydrofobnich L-aminokyselin je hotkych,
zatimco piislusné D-formy maji velmi sladkou chut’ (napft.
D-asparagin) 2.

D-Aminokyseliny mohou slouZit jako vhodné ukaza-
tele podminek zpracovani. Jsou obsazeny v potravinach
a napojich vystavenych vysokoteplotni Gprave, fermentac-
nim procesim a extrémnim hodnotdm pH. VSechny ami-
nokyseliny pfitomné v peptidech a proteinech racemizuji,
avSak rozdilnou rychlosti, coz je dano odliSnymi konstan-
tami racemizace. Rychlost racemizace je dale ovliviiovana
vnéj$imi faktory, jakymi jsou pravé teplota, pH, ale i kon-
centrace aj.'’. Bylo prokazano, Ze L-aminokyseliny vazané
v proteinech podléhaji racemizaci desetkrat rychleji nez
volné aminokyseliny. Racemizace aminokyselin béhem
zpracovavani za vysokych teplot nebo v alkalickém pro-
sttedi mtze byt zodpovédna za tvorbu DD-, DL- a LD-
peptidovych vazeb. Takova variabilita vazeb nasledné
snizuje schopnost proteolytickych enzymu tyto proteiny
travit, a tim dochazi ke snizovani nutri¢ni hodnoty danych
potravin'®. Zpracovani proteini mize zahrnovat Zadouci
zmény v chuti, struktufe a rozpustnosti proteint; stejné tak
mohou byt vyvolany i zmény nezadouci, jako je zesitovani
nebo hnédnuti, a v neposledni fad¢ racemizacni procesy.
Faktory, které ovliviluji racemizaci aminokyselin
v proteinech béhem jejich zpracovani, byly uz dfive studo-
vany. Na aminokyselinach a proteinech v mléce byl prova-
dén vyzkum, ktery mél za cil urcit, zda-li je racemizace
vyvolana béhem obvykle pouzivanych primyslovych pro-
cestl, jako je pasterizace a zpracovani za vysokych teplot.
Vysledky ukézaly, ze kratkodobé vystaveni relativné vyso-
k}'/lgn teplotam v prib&hu zpracovani racemizaci nevyvola-
lo.

Prazeni kdvovych a kakaovych bobil pfedstavuje dalsi
priklad vysokoteplotnich procest, kde 1ze vyuzit racemiza-
ce aminokyselin pro hodnoceni kvality findlniho vyrobku.
Stupenn prazeni byva popisovan hodnotou organického
ubytku pfi prazeni, kterd je zjistovana jako hmotnostni
ubytek. Z diivodu obtiznosti méfeni této hodnoty se stupen
prazeni obvykle stanovuje jako ubytek ¢i nartst nékterych
slozek’. Vzajemny vztah mezi stupném praZeni, parametry
procesu a racemizaci aminokyselin byl popsan matematic-
kou funkei. Tak lze zjistit hodnotu organického tbytku pfi
prazeni z poméru D/L enantiomerd a celkového mnoZstvi
aminokyselin. Tato metoda mtze byt pouzita také u jinych
procest zpracovani a jinych potravinovych produktd, napf.
u pecenych vyrobku. Stupen racemizace aminokyselin tak
mize byt vyznamnym ukazatelem podminek zpracovani
a kvality potravin®.

Pii vyrobé mléénych vyrobkd, piva, vina, peciva
a dalSich potravin a napoji jsou pouzivany urcité kmeny
mikroorganismu. Selektivni mikroorganismy svou ¢innosti
mohou zlepSovat ¢i naopak zhorSovat chut’, viini, struktu-
ru, vyzivovou hodnotu a skladovatelnost potravin'®.
VSechny bakterie produkujici mlé€nou kyselinu maji
v peptidoglykanu bunécné stény kromé jinych D-amino-
kyselin také D-aspardgovou kyselinu, zatimco jiné bakterie
tuto aminokyselinu neobsahuji. D-Aminokyseliny jsou
v bakteriich tvofeny z L-analogli za katalyzy racemas
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a epimeras’. Cerstvé nadojené mléko je vétsinou kontami-
novano mikroorganismy pfitomnymi v bachoru, zejména
anaerobnimi bakteriemi rodu Bacteroides, Ruminococcus
a Butyrivibrio®'. Nizké, aviak vyznamné hladiny D-amino-
kyselin nalezenych v mléce jsou vysledkem traveni a auto-
lyzy bachorovych bakterii. Zastoupeni D-aminokyselin
bylo sledovano ve vzorcich mléka skladovanych nékolik
tydn pii teploté 4 °C. D-Alanin byl jedinou volnou amino-
kyselinou, u které prob&hly znatelné zmény v enan-
tiomernim poméru D/L. Patrné §lo o dusledek c¢innosti
psychrotrofnich bakterii. Pfitomnost D-alaninu v mnoZzstvi
vetsim nez 4 % proto mize fungovat jako indikator konta-
minace mléka a je pouzivan pti sledovani trvanlivosti pro-
duktu®.

Hladina D-alaninu v su§eném mléce byva nékdy vyssi
(13—16 %), coz signalizuje pritomnost bohaté¢ mikroflory
uvolnujici alanin racemasu. Racemasa ma maximalni akti-
vitu pfi teploté 65 °C a b&hem technologického procesu
produkuje D-alanin®.

D-Aminokyseliny by nemély byt pifitomné
v kvalitnich nekvasenych, nijak nezpracovanych potravi-
nach. Racemizace aminokyselin je obecné ukazatelem bud’
pritomnosti pifimési, a nebo jiného znehodnoceni potravin.
Konkrétné pritomnost pouze D-alaninu, D-glutamové kyse-
liny a D-aspardgové kyseliny znamend mikrobidlni konta-
minaci’.

Enantioselektivni analyza aminokyselin je novym
prostiedkem pro hodnoceni kvality dalSich nekvasenych
potravinovych vyrobki, jakymi jsou tieba ovocné dzusy
amed’. V ovocnych napojich lze piidavek levné, uméle
pfipravené aminokyseliny pouZité k zamaskovani zfed’o-
vani produktu vodou snadno rozpoznat z pfitomnosti syn-
tetické, tedy racemické smési aminokyselinlz. Sedm ami-
nokyselin, konkrétn¢ DL-arginin, DL-prolin, DL-asparagin,
DL-serin, DL-alanin, DL-glutamovd kyselina a DL-
asparagova kyselina, je zodpovédnych za 90 % veskerého
obsahu aminokyselin nalezenych v pomeran¢ovych dzu-
sech’®. D-Arginin, D-alanin, D-glutamovéa kyselina a D-
asparagova kyselina byly vSak detegovany v pomeran-
¢ovych dzusech rovnéz jako prirozené se vyskytujici D-
enantiomery z rostlinnych zdroji, pidy nebo mikroorga-
nismt®. Vyznamné hladiny D-aminokyselin byly nalezeny
také v medu. Ureni enantiomernitho poméru vybranych
aminokyselin miZze byt pouzito pfi zjistovani doby sklado-
vani a podminek, za kterych byl med vyrabén. Enantiose-
lektivni analyza aminokyselin vSak také muze poskytnout
informace o bylinném a zemé&pisném pivodu medu®. Nej-
vyznamngjsi aminokyselina v medu je L-prolin, jehoz ob-
sah ¢ini 50 az 85 % z celkového mnoZzstvi volnych amino-
kyselin. Zpracovanim medu za vysokych teplot se jednak
snizuje celkové mnozstvi aminokyselin, a zdroven se zvy-
$uje relativni zastoupeni D-aminokyselin'”.

Vyskyt D-aminokyselin v kvasenych potravinach je
pfirozeny. Diivodem je jednak pfitomnost D-aminokyselin
v buné¢né sténé bakterii, odkud se mohou uvoliovat do
okoli, a dale pak plisobeni bakteridlnich racemas ¢i epime-
ras, které preménuji L-aminokyseliny na jejich D-ana-
logy®’. V syru, jogurtu, ving, octu atd. jsou ve vétsim
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mnozstvi opét zastoupené D-alanin, D-glutamova kyselina
a D-aspardgova kyselina. Narozdil od vySe uvedenych
nekvasenych produkti je vSak zde jejich pritomnost za-
douci. Vyznamné je zastoupeni téchto aminokyselin ve
zrajicich syrech; jejich mnozstvi roste v prub¢hu zréani.
Zrajici syry jsou vyrabény ze syrového mléka, do kterého
je pridano syfidlo a bakterialni kultury. Stejné D-amino-
kyseliny pfevladaji také v jogurtech. Mnozstvi téchto
enantiomerd je v korelaci s bakterialnim nardstem Strepto-
coccus thermophilus a Lactobacillus bulgaricus. Zv1asté
obsah D-alaninu, ktery je produkovan pouze bakterii L.
bulgaricus, je pouzivan jako platny rychly ukazatel pro
méfeni koncentrace L. bulgaricus v jogurtu™.

D-Aminokyseliny mohou vznikat v potravinidch nejen
¢innosti mikroorganismd, ale také v kyselém prostredi z L-
analogii za pritomnosti glukosy, fruktosy nebo sacharosy®.

Hlavni zdroje D-aminokyselin pro ¢lovéka jsou potra-
viny a napoje. Dale ziskava ¢lov€k D-aminokyseliny de-
gradaci bunéénych stén mikroorganismt ve stfevé a de
novo syntézou™. Pouze 10-20 % pfijatych D-aminokyselin
je vylouceno, zbylych 80-90 % je zachyceno ve stievech
a pfeménéno na a-oxokyseliny za pusobeni oxidasy D-
aminokyselin, ktera je pfitomna zejména v jatrech, ledvi-
nach a mozku®'. Toxicita D-aminokyselin pro lidsky orga-
nismus nebyla dosud jasné prokézana, také jejich metabo-
lickd draha neni dodnes zcela znama'’. Nahromadéni D-
aminokyselin v organismu, zplsobené nizkou aktivitou
oxidasy, v§ak muze vyvolat fadu poSkozeni, napf. inhibici
enzymové syntézy nebo potladeni riistu’”. Metabolismus
téchto enantiomerd mtze byt ovlivnén i dalsimi faktory,
jako napt. rychlosti transportu, ¢innosti stfevnich enzymi
a bakterii, absorpci a ledvinovym ob&hem’. Pii intravendz-
nim podani ¢isté racemické smési aminokyselin dospélym
osobam i détem se neprojevily zadné toxické ucinky, pres-
toZe podané davka obsahovala vyssi koncentraci aminoky-
selin, neZ je mnozstvi prijimané v b&7né potrave®'.

L-Valin, L-leucin a L-isoleucin (L-enantiomery rozvet-
venych aminokyselin) jsou soucasti mnoha potravinovych
dopliikti uzivanych lidmi s nadmérnou fyzickou zatézi
(napf. sportovci). Tyto aminokyseliny pomahaji snizovat
unavu v dusledku zvySovani hladiny serotoninu. Proto je
nesmirné dulezité kontrolovat enantiomerni €istotu téchto
vyrobkd, aby nedochazelo k vyzivovym ztratdm z divodu
vzniku nemetabolisovatelnych a biologicky nevyuzitel-
nych forem t&chto aminokyselin®*.

Volna kyselina glutamova se prirozené vyskytuje ve
vét§sim mnozstvi v bramborach, rajcatech, hrasku a jedlych
houbach. Jeji sodna sil se bézn¢ pouziva jako potravinové
aditivum zlepsujici chut. Pro tento Ui¢el ma vSak vyznam
pouze L-enantiomer, oznatovany jako E 621 (cit.'?).

Cajové aroma a chuf ovliviiuji kromé fady dalsich
t€kavych slozek také chiralni aminokyseliny. Mezi amino-
kyselinami bézné se vyskytujicimi v ¢aji ma unikétni po-
staveni theanin (5-N-ethylglutamin). Tato aminokyselina
se vyskytuje pouze volna, nevazana v proteinech a je ma-
joritni volnou aminokyselinou v ¢aji. Aminokyselina L-
theanin se kromé caje vyskytuje pouze v jednom dal§im
ptirodnim zdroji, v houbé Xerocomus badius'". L-Enan-
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tiomer theaninu tvoii téméf 2 % susiny z aje’!. Theanin
zlepSuje kvalitu a charakteristickou chut’ zeleného caje.
Oba Cisté enantiomery theaninu, stejné jako racemicka
smés, maji sladkou chut'’. Pii analyze nékolika druhi &aje
bylo zjisténo, Ze celkové mnozstvi theaninu a podil D-iso-
meru se méni podle druhu analyzovaného &aje’™*. Sledo-
vanim procest racemizace mohou byt ziskany informace
o vyrobé¢, skladovani a piepravé ¢ajovych produkti.

3.2. Hydroxykyseliny

Bakterie Streptococcus thermophilus vytvati pouze
(S)-formu mlécné (2-hydroxypropanové) kyseliny, Lacto-
bacillus bulgaricus produkuje naopak (R)-enantiomer.
Proto je mozné sledovat rist téchto mikroorganismd méie-
nim poméru R/S mlécné kyseliny. Korelace mezi poctem
mikroorganismii a pomérem enantiomertt poskytuje spo-
lehlivy a rychly prostfedek pii kontrole dodrzovani pravi-
del Evropské Unie pro vyrobu potravinovych produktd’.

MIécna kyselina je hlavni organickou kyselinou pii-
tomnou v saké a viné. Pfirozené se vyskytujici mikroorga-
nismy produkujici mlécnou kyselinu jsou tradi¢né vyuzi-
vany pii vyrob€ saké; pfidavek (S)-mlé¢né kyseliny ma
zajistit zjednoduseni procesu zrani. (S)-Mlécna kyselina
zabrafuje ristu neuzitecnych (nezadoucich) mikroorganis-
ma v saké. Kvasinky (druh Saccharomyces cerevisiae)
beéhem procesu zrani saké produkuji (R)-mlécnou kyselinu,
nikoliv vsak jeji (S)-isomer. Mnozstvi (S)-mlécné kyseliny
tec316y béhem zrani v disledku produkce (R)-isomeru kle-
sa”.

Jable¢na (hydroxybutandiovd) kyselina se v prirodé
vyskytuje pouze ve své (S)-formé. Piimés racemické kyse-
liny v riiznych ovocnych dzusech je proto snadno detego-
vana.

Podle pozadavkli na kvalitu ndpojli mohou ovocné
napoje obsahovat syntetickou pifimés, zatimco ovocné
dzusy musi byt ryze piirodni'’.

Dalsim ptikladem vyuziti chiralni latky ke kontrole
kvality potravin je (S)-vinna (2,3-dihydroxybutandiova)
kyselina, ktera je rozSifena v rostlinach, zejména
v hroznech vinné révy, zatimco (R)-vinna kyselina neni
v ptirodé b&zna>’. I v tomto ptipadé lze vyuZit enantiose-
lektivni analyzu k ovéfeni pravosti pfirodni vinné stavy.

3.3. Karboxylové kyseliny s rozvétvenym
fetézcem

Rozvétvené karboxylové kyseliny a jejich estery jsou
znamé piirodni aromatické slouCeniny pfitomné v ovoci
a syrech. Pritomnost racemickych smési téchto latek
v potravindch miize znamenat jejich uziti jako umélych
aditiv, coz neni vzdy povoleno.

2-Methylbutanova kyselina a jeji methyl- a ethyl-
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estery byly nalezeny v opticky Cisté (S)-formé v jablkach,
kterym proputjcuji piijemné ovocné sladké aroma. Rovnéz
vSechny pfirodni jablecné produkty obsahuji opticky Cis-
tou (S)-2-methylbutanovou kyselinu. Pfidavek umélé race-
mické slouceniny je snadno rozpoznatelny, (R)-enantiomer
této kyseliny ma pronikavy syrové nasladly zapach’.

3-Methylpentanova, 4-methyloktanova,  4-ethyl-
oktanova a 4-methylnonanova kyselina byly detegovany
v syrech. Ve vSech pfipadech mély (S)-enantiomery dvoj-
nasobné niz§i prah zdpachu neZ (R)-enantiomery*®. Je zfej-
mé, zZe stafi resp. kvalitu syri je mozné urcovat podle za-
stoupeni (R)-forem pfislusnych kyselin, a to jak pouhym
¢ichem, tak instrumentalni analytickou metodou.

3.4. Laktony

Laktony jsou latky ovliviiujici chut’ potravin. Vysky-
tuji se napi. v ovoci, mlénych vyrobcich, napojich. Dile-
7ité jsou zejména 8- a y-laktony’. 5-Laktony jsou obsaZeny
predevsim v zivocisnych produktech (mase, tuku, mléce)
a kvasenych potravinach. y-Laktony jsou naopak aromatic-
kymi komponentami v ovoci, zeleniné a dal§ich produk-
tech rostlinného ptivodu. Molekuly téchto laktont obsahu-
jici pét resp. Sest uhlikovych atomt se vyskytuji ve dvou
enantiomernich formach. Cinnosti kvasinek mohou vzni-
kat opticky aktivni y- a &-laktony pfeménou 4- a 5-oxo-
kyselin.

y-lakton (/)

d-lakton (I1)

Enzymatickymi procesy vznikaji tyto laktony
v charakteristickém enantiomernim poméru. Béhem zrani
se vSak miZe ménit enzymova aktivita, metabolismus,
a tedy i zastoupeni chiralnich komponent. Tyto zmény pak
ovliviwji chut, vini i strukturu ovoce a zeleniny'’. Speci-
fické a charakteristické enantiomerni poméry laktond byly
nalezeny v meruiikkach, broskvich, malinach, jahodach,
Svestkach, mangu, rynglich, mucence, a také v ovocnych
dzusech, vinech a lihovinach. Opticky Cisté y-laktony maji
sladkou bylinnou chut’ rizné intenzity. Obecné je (R)-kon-
figurace laktoni aromati¢téjsi nez (S)-forma. (R)-y-Lak-
tony byly detegovany ve vysoké optické Cistoté; (R)-y-deka-
lakton a (R)-y-dodekalakton jsou pfevladajicimi slozkami
v jahodach. Vyznamny nadbytek (R)-y-dekalaktonu byl
nalezen rovnéZz v malinovém dzusu, zatimco v malinach
prevladaji (S)-o-laktony. V kokosovém ofechu byla zjisté-
na prevladajici (R)-forma §-oktalaktonu a d-dekalaktonu,
pficemz mnozstvi téchto (R)-6-laktonti klesd s rostouci
délkou uhlikového fetézce v molekule’. Opaény trend byl

* PYi zpracovani a vyrobé ¢aje se vyuziva procesu fermentace. Podle toho jsou rozliSovany 3 druhy ¢ajt: zeleny (nefermentovany) ¢aj,

oolong (polofermentovany) ¢aj a ¢erny (fermentovany) ¢aj.

483



Chem. Listy 102, 480-486 (2008)

zaznamenan v mléénych vyrobcich. Pomér R/S mlécnych
d-laktonti je pouzivan jako parametr pfi uréovani ptivodu
tuki®’. Specifické enantiomerni poméry y- a &-laktont
nejsou ovlivnény teplotnimi procesy’, proto lze enantiose-
lektivni analyzou stanovit specificky enantiomerni pomér
téchto slouCenin v riznych pfirodnich zdrojich, ktery
umoziuje detegovat piidavek syntetickych laktont.

3.5. Ketony, alkoholy a ethery

Mnohé ketony, alkoholy a ethery jsou chiralni aro-
matické slouceniny bézné pfitomné v potravinach. Kar-
von (2-methyl-5-(1-methylethenyl)-2-cyklohexen-1-on) se
vyskytuje v rozdilném enantiomernim sloZeni v maté, kop-
ru, kminu, pomerancich a grapefruitech. (S)-(+)-karvon ma
kminovou vuni, ale (R)-(—)-karvon voni po mats’.

0]

¢

(R)-(—)-karvon (III)

Opticky cisty (S)-heptan-2-ol byl detegovan v ovoci
a listech ¢erného rybizu’. Naopak v kukufici a kokosovém
ofechu je pfitomna pievazné (R)-forma heptan-2-olu
(cit."”). Vysledky studie zabyvajici se piitomnosti (R)-
a (S)-butan-2-olu v destilatech ukazaly, Zze v téchto napo-
jich vyznamné pievlada (R)-enantiomer®. Ten je v alkoho-
lickych napojich pravdépodobné tvofen Cinnosti bakterii
v zapare, nebot’ kvasinky produkuji pouze (S)-butan-2-ol.
Pritomnost (R)-enantiomeru je proto obecné povazovana
za disledek bakteridlniho zneci$téni zépary nebo vina
pouzivanych k destilaci’.

Vyssi obsahy (R)-1-okten-3-olu, (S)-pentan-2-olu
a (S)-heptan-2-olu byly nalezeny v houbach a ovoci.
Zvlasté intenzivni houbovity zédpach ma (R)-1-okten-3-ol
(cit.”). Tento enantiomer se vyskytuje v mnoha jedlych
druzich hub, napt. v Psalliota campestris a Psalliota bis-
pora". (S)-Analog je méné aromaticky.

1-Okten-3-ol vznika také v maselném oleji (vyrobku
ziskaném z masla postupnym odstrafiovanim vody a tu-
kuprosté susiny) jako produkt autooxidace linolové kyseli-
ny (majoritni mastna kyselina). ZvySeni mnozstvi (R)-(—)-
-1-okten-3-olu béhem skladovani je tedy dikazem degra-
dace oleje™'.

I dalsi chirdlni alkoholy jsou vyznamné z hlediska
kontroly kvality potravin. Napf. linalool je dileZitou chu-
tovou slozkou vyskytujici se v proménlivém enantiomer-
nim slozeni v koriandru a dalSich esencialnich olejich.
V olejich ze sicilskych a Spanélskych sladkych pomeranci
je hlavni slozkou (S)-linalool, zatimco v olejich z hotkych
pomeranct prevlada (R)-forma. Stanoveni poméru enanti-
omerti proto umoziuje detegovat znehodnoceni oleju
z hotkych pomerancl ptimési levnéjsiho oleje ze sladkych
pomeran¢l. V kyselém prostfedi vSak linalool podléha
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racemizaci, a proto musi byt tento fakt bran v Gvahu pfi
stanovovani enantiomerniho poméru tfeba v ovocnych
dzusech a vinech’.

Enantioselektivni vyhodnoceni se pouZiva jako velmi
uspé$na metoda zjistovani kvality oleju. (S)-Borneol
(endo-(15)-1,7,7-trimethylbicyklo[2,2,1]heptan-2-0l)  je
spolehlivym indikatorem ptirodniho charakteru rozmary-
nového oleje. (+)-Fenchon ((15)-1,3,3-trimethylbicyklo
[2,2,1]heptan-2-on) je zodpovédny za typickou vini fe-
nyklového oleje’. Menthol (5-methyl-2(1-methylethyl)
cyklohexanol), chiralni monoterpenicky alkohol, je vy-
znamnou slozkou mnoha komercné vyrabénych produkti,
jejichz soucasti je mentholovy olej, napt. tabak, kosmetika,
farmaceutické vyrobky, alkoholické a nealkoholické napo-
je aj.*' Tento alkohol m4 t¥i chiralni centra, tudiz osm ste-
reoisomerd, avSak zndmé mentholové aroma ma pouze
(1R,2S,5R)-isomer**.

’
’,
",

(+)-fenchon (IV)

(1R,2S,5R)-(—)-menthol (V) OH

Theaspirany (chiralni spiroethery) (2,6,10,10-tetra-
methyl-1-oxaspiro[4,5]dec-6-en) byly nalezeny jako smés
diastereomert v ¢erném ¢aji, vanilce, angrestu a malinach
riizného zemé&pisného piivodu’. V angrestu a kdoulich byl
zjistén znacné vyssi obsah (2S,55)- a (2S,5R)-isomeri
theaspiranu nez (2R,5R)- a (2R,5S)-isomerd. V malinach
se vyskytovaly tyto isomery v opaéném poméru®.

3.6. Terpenoidy

Monoterpeny a seskviterpeny jsou primarni produkty
rostlin. Tyto t€kavé latky jsou vyznamnymi komponentami
rostlinnych silic (etherickych oleji) '. Piikladem chiral-
nich terpenoidi je limonen, a-pinen a B-pinen.

Limonen je obsazen v citronové, pomeranc¢ové, man-
darinkové, grapefruitové, kminové a koprové silici®?. (S)-
Enantiomer voni po citronech, zatimco (R)-limonen ma
pomeranéové aroma.

a-Pinen a B-pinen maji typickou terpentynovou vu-
ni'’. Piikladem rozdilného enantiomerniho zastoupeni
pinenu je pryskyfice smrku ztepilého (Picea abies (L.)
Karsten), kde mnozstvi (15)-(—) enantiomerti o-pinenu
a B-pinenu vyznamné pievladd nad mnozstvim (1R)-(+)-
-enantiomerd™*.

3.7. Flavonoidy

Flavonoidy jsou fenolické slouceniny §iroce rozsirené
v potravinach a napojich. Tyto latky jsou zpravidla synteti-
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zovany rostlinami; nalézaji se v zelenin€, ovoci, kofeni,
lécivych rostlindch a vyskytuji se bud’ volné (aglykon),
nebo ve formé glykosidi. K flavonoidim se fadi zejména
flavony, isoflavony, flavonoly, flavonony, katechiny,
anthokyanidiny a chalkony. Mnoho z nich pfispiva k chuti
a barv€ potravin. Tyto slouCeniny maji antioxidacni, anti-
mikrobialni a antivirovou aktivitu, jsou znamy jejich proti-
zanétlivé, a dokonce i protinadorové ucinky. Flavonoidy
maji v potravinach dalezit¢ nutricni, ale i farmaceutické
funkce. Z dtvodu jejich specifického vyskytu v riznych
druzich rostlin mohou byt vhodnymi ukazateli kvality
a bezpecnosti potravin'?. Zatimco ¢okolada obsahuje pouze
(+)-katechin ((2R,3S)-2-(3,4-dihydroxyphenyl)-3,4-dihydro-
-1(2H)-benzopyran-3,5,7-triol) a (—)-epikatechin, spektrum
katechind vyskytujicich se v &ajich je irsi*. (-)-Epi-
gallokatechin gallat spolu s gallaty dalSich katechint tvofi
vice nez 90 % z celkového mnozstvi katechintl v zeleném
&aji*’. Svétle rizovy (—)-epikatechin tvoi podstatnou Gast
fenolickych sloucenin v ¢aji vyrabéného z listi Cajovniku
¢inského (Camellia sinensis), které jsou zodpovédné za
charakteristickou chuf a vini &aje*’. V ovoci guarana
(Paullinia cupana) byly nalezeny obé¢ enantiomerni for-
my katechind, zatimco jiné druhy ovoce obsahuji pouze
(+)-katechin®®.

(-)-epikatechin (V1)

3.8. Slouceniny obsahujici siru

Mucenka je tropické ovoce, za jehoz unikatni chut
jsou zodpovédné slouceniny obsahujici ve své struktute
siru. Smés cis- a trans-2-methyl-4-propyl-1,3-oxathianu
dodava ovoci silné ovocné aroma’. Dalsi slou¢eninou je
3-merkaptohexanol, ktery je pritomny zejména jako (S)-enan-
tiomer, ackoliv pomérné zastoupeni obou isomert se méni
v Sirokém rozmezi. Naopak 3-methylthiohexanol je pfito-
men v mucence ve vysoce Cisté (S)-formé, a proto je vhod-
nym kriteriem pro hodnoceni kvality produktu®.

3.9. Vitaminy

Vitaminy tvofi rozsahlou skupinu strukturné rdznoro-
dych latek, které obecné obsahuji jedno nebo vice chiral-
nich center. Vitaminy se vyskytuji pfirozené v Zivych or-
ganismech, ale mohou byt také pouzivany jako potravino-
va aditiva. Sledovanim stereochemického slozeni vitamint
mohou byt ziskany informace o jejich odlisné ucinnosti,
ale takeé staii, piivodu, skladovacich podminkach atd'’.

Panthotenova kyselina (vitamin B5) je soucasti koen-
zymu A, biologickou aktivitu vykazuje pouze (+)-enan-
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tiomer'’. Askorbové kyselina (vitamin C), znamy ptirodni
antioxidant a neenzymovy pienaSe¢ vodiku, je nezbytni
pro syntézu vaziva a odolnost organismu. Témito vlast-
nostmi se vyznacuje pouze (S)-forma askorbové kyseliny?.
Biotin (vitamin H), koenzym karboxylas, se podili na
spravné funkci kize. Biologicky aktivni formou je (+)-
forma, kterda ma vSechny casti postranniho fetézce v cis
konfiguraci. Tokoferol (vitamin E), vyznamny pfirodni
antioxidant, obsahuje ve své molekule tfi chiralni centra,
tudiz existuje osm isomertl. Tokoferol, ktery ma vSechna
chirdlni centra v R konfiguraci, vykazuje nejvyssi biolo-
gickou aktivitu aje oznaCovan jako o-tokoferol. Plisobi
pfiznivé proti srdenim a cévnim chorobam a v pokrocile;j-
$im v&ku zpomaluje pokles imunity. (R)-isomer fylochino-
nu (vitamin K) je nezbytny pro srazlivost krve. Dostatek
(S)-methylmethioninu (vitamin U) slouzi jako prevence
komplikaci v t€hotenstvi a pti porodu. Vysoké davky (6S5)-
isomeru folinové kyseliny v kombinaci s fluorouracilem
jsou pouzivany jako protinadorova léCiva u pacientl
s pokro¢ilym karcinomem. (6R)-isomer je neucinny'’.

Vitaminy patfi mezi vyznamna pfirodni potravinova
aditiva s antioxida¢nimi G&inky. Siri pouZiti nalezly pie-
devs§im vitaminy C a E.

4. Zaveér

Znalost chirality pfirodnich a uméle pftipravenych
sloucenin ma pro hodnoceni kvality potravin nemaly vy-
znam. Enantiomerni poméry potravinovych komponent
neovliviiuji pouze chut’ a viini vyrobku, ale také vyzivovou
hodnotu. Vlivem nevhodného zpracovani potraviny muze
dochézet k racemizaci jednotlivych slozek. Ke zméné po-
méru enantiomerd dochazi také pfi nespravném skladova-
ni, napt. v disledku bakteridlni kontaminace, ¢i pfidavkem
syntetické pfimési. UrCovani enantiomerniho zastoupeni
v potravinidch a ndpojich mé tudiz velkou vypovidajici
hodnotu a je dtlezitou soucasti potravinarské analyzy.

Autori dékuji za financni podporu Grantové agenture
UK, projekt ¢. 305/2006 B CH, projektu Kontakt ME 8§95
od MSMT a dlouhodobému vyzkumnému zaméru MSMT,
projekt ¢. MSM0021620857.
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S. Srkalova, K. Kalikova, and E. Tesafova
(Department of Physical and Macromolecular Chemistry,
Faculty of Science, Charles University, Prague): The
Presence and Importance of Enantiomers in Food

The chirality of natural and synthetic compounds is
a significant factor in evaluation of food quality. Individ-
ual enantiomers or enantiomeric ratios in food components
do not influence only flavour and aroma but also affect
their nutritional values. As a consequence of foodstuff
processing, chiral components can racemize. The enanti-
omer distribution can change also during storage due to,
e.g., bacterial contamination or adulteration with synthetic
additives. Determination of enantiomeric ratios in food
and beverages can therefore provide valuable information
for food quality control.
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1. Uvod

Oxid dusny (azooxid, N,O) byl identifikovan jako
latka poskozujici stratosférickou ozénovou vrstvu. Diky
své relativni chemické stalosti (150 let)se dostava az do
stratosféry, kde je fotochemicky oxidovan na oxid dusnaty
(NO), ktery spolu s freony ptispiva k vyCerpavani ozénové
vrstvy. Oxid dusny se také vyznamné podili na skleniko-
vém efektu. Ackoliv se vyskytuje v atmosféte v fadove
nizsich koncentracich nez oxid uhli¢ity (koncentrace CO,
je 356 ppm, zatimco soufasnd koncentrace N,O je
311 ppb), jeho absorp¢ni schopnost vyjadiena jako GWP
(Global Warming Potential) je 310krat vyssi nez CO,.
Odhaduje se, ze celkovy vliv N,O piedstavuje asi 6 %
antropogenniho piispévku ke sklenikovému efektu’.

Z celkovych emisi N,O do atmosféry (20 Mt N,O/
rok) tvoii 65 % oxid dusny vznikajici pfirozenymi procesy
v ptirodé, které jsou na lidské ¢innosti nezavislé. Zbyvaji-
cich 7 Mt N,O rocné je zplsobeno lidskou ¢Cinnosti a je
pfi¢inou pozorovaného rlstu koncentrace N,O
v atmosféfe, ktery se odhaduje na 0,5—1,1 ppbv/rok (cit.").
Uvadi se, Ze ke stabilizaci souCasné koncentrace N,O na
hodnoté 311 ppbv je nutna 70-80% redukce emisi N,O
produkovanych lidskou ¢innosti’.

Nejvétsim antropogennim zdrojem emisi N,O je ze-
médelska Cinnost, tyto emise jsou vSak redukovatelné pou-
ze obtizn€. Jako nejvétsi prumyslovy zdroj antropogennich
emisi N,O jsou uvadény vyroby kyseliny dusicné
(celosvétové 400 kt N,O/rok)’. Mezi dal§i zdroje pati
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vyroby kyseliny adipové, kaprolaktamu, glyoxalu, obecné
tedy procesy, ve kterych se pouziva HNO;jako oxidacni
Cinidlo, ptipadné ve kterych dochazi k oxidaci NH; a ami-
nu. Oxid dusny je dale emitovan do ovzdusi pfi spalovani
fosilnich paliv, biomasy a vznik4 také pfi provozu automo-
bilovych motorl s tficestnymi katalyzatory. Koncentrace
N,O v odpadnich plynech nékterych procesti, odhad
mnozstvi N,O emitovaného celosvétové do ovzdusi
a odhad emisnich faktorti N,O udéava tab. I. Udaje pocha-
zejici z riznych zdroji se pomérné 1isi, protoze koncentra-
ce N,O v odpadnich plynech neni zatim bézné sledovana
a provoznich dat je pomérné malo.

Emise oxidu dusného piedstavuji ekologicky problém
a vyzkumu metod pro jejich snizeni je vénovana stale vetsi
pozornost. V roce 1992 byla piijata Ramcova imluva OSN
o zmén¢ klimatu, ktera vyzyva ke stabilizaci emisi skleni-
kovych plynt, tedy i oxidu dusného. V roce 1997 byl na
konferenci v Kjoto pfijat protokol, ktery smluvnim stra-
nam stanovuje konkrétni redukci emisi sklenikovych ply-
ni. Ceské republice protokol uklada, aby do prvniho kont-
rolniho obdobi (rok 2008-2012) redukovala emise o 8 %
vporovnani strovni vroce 1990 (cit.®). Ackoliv
z inventarizace emisi sklenikovych plynt pro rok 2004
zpracované CHMU (cit.®) vyplyva, ze CR ma piedpoklad
splnit zavazky dané ptijetim Kjotského protokolu, ptedpo-
klada se v nasledujicich letech néarust emisi sklenikovych
plynt spojenych predev§im s emisemi z dopravniho sekto-
ru a zenergetiky (fluidni kotle). Snizeni emisi N,O
z vyroby HNOj; by tak mohlo pfispét k vyrovnani bilance
sklenikovych plynti v CR.

2. Vznik N,O ve vyrobé HNO;

Pro vyvoj vhodné technologie redukce emisi N,O je
dilezité objasnéni mechanismu a mista vzniku N,O v da-
ném procesu a urceni faktord ovliviiujicich jeho emise.
Vyroba HNO; je zalozena na Ostwaldové procesu, ktery
zahrnuje katalytické spalovani vzduchoamoniakové smési
na NO, oxidaci NO na NO, a absorpci NO, ve vodé¢ za
vzniku HNO;. B&zné se uvadi™'®, Ze oxid dusny vznika
spolu s dusikem neselektivni oxidaci NHj pii vysokotep-
lotni oxidaci amoniaku na Pt-Rh sitech (reakce 7 a 2), kdy
vytézek NO je 95-97 %.

NH; + 0, > 0,5N,0 + 1,5 H,0 (1)

NH; + 0,75 0, - 0,5N,+ 1,5 H,O (2)

Nov¢jsi prameny uvadéji, ze N,O (a pravdépodobné
i N») neni pfimym produktem reakce mezi NH; (nebo radi-
kaly NH,) a kyslikem na povrchu Pt-Rh sit, ale vznika az
naslednou reakci mezi vzniklym NO a nezreagovanym
amoniakem (reakce 3 a 4). Uvadi se, ze tyto reakce (3)
a (4) mohou probihat jak homogennim mechanismem
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Tabulka I

Koncentrace N,O v odpadnich plynech nékterych procesii, odhad mnoZzstvi N,O

ovzdugi"*>'"'? a odhad emisnich faktorti N,O (cit.®”)

Referat

emitovaného rocné celosvétové do

Zdroj Koncentrace N,O Emise N,O [kt/rok] Emisni faktor N,O

v emisich celosvétove
Vyroba kyseliny adipové * 30-50 mol.% <100 0,3 kg N,O/1 kg kyseliny adipové
Vyroba kyseliny dusi¢né 300-3000 ppm 400 2-9 °kg N,O/t 100 %ni HNO;
Vyroba glyoxalu ? 100 330 kg N,O/ 1 t glyoxalu
Vyroba kyseliny $tavelové 500-1500 ppm ?
Mobilni spalovaci procesy 0-1000 ppm 400-900 0,04-0,8 g N,O/kg paliva
Spalovani fosilnich paliv 5-12 ppm 190-520 0,1-1,4 kg N,O/TJ
Spalovani ve fluidnim lozi 50-500 ppm ? 14 kg N,O/TJ
Spalovani odpadi 0-600 ppm 500-1000 5,5-66 kg N,O/1000 t odpadu
Spalovani biomasy 0-600 ppm 1000 4 kg N,O/TJ
Hnojeni umélymi hnojivy - 3500

2V CR nent, ° vy$si hodnoty emisnich faktorti byly zaznamenany u n&kterych vyroben bez NSCR

v plynné fazi, tak heterogennim mechanismem, ktery je
povazovan za rychlejsi’.

NH; + 4NO > 2,5N,0 + 1,5H,0 3)
NH; + NO + 0,750,—> N,O + 1,5H,0 (4

Vznikly oxid dusny, ktery je nereaktivni a malo roz-
pustny, prochazi dal§imi vyrobnimi stupni beze zmény do
atmosféry.

Diskutovanou otazkou je, zda pouzivané koncové
technologie pro redukci NO, (DENOX) nemohou rovnéz
prispivat k emisim N,O. V CR jsou aplikovany predeviim
selektivni katalytickd redukce (SCR) a v mens$i mife nese-
lektivni katalyticka redukce (NSCR). NSCR podle nékte-
rych zdroju®'* snizuje i emise oxidu dusného, na druhé
strané zde muZe dochazet ke vzniku N,O oxidaci redukg¢-
niho ¢inidla®. Celosvétové je asi 20 % vyroben HNO; vy-
baveno jednotkami NSCR, jedna se predevSim o starsi
technologie, u nove stavénych technologii se NSCR nepo-
uziva z divodu vysokych nakladi na spotfebu energie
spojenych s vysokou provozni teplotou'”. Rovnéz v SCR
mize N,O vznikat reakci NO a NH; pfi optimalnich provoz-
nich podminkach a oxidaci amoniaku pfi vysSich teplotach,
tidaje o vznikajicim mnoZstvi se rizni (30~150 ppm)>.

Tabulka II

Odhady souhrnnych emisnich faktordi N,O z vyroby HNO;
v CR pro rok 2004 podle tlaku ve spalovaci &asti a pouzité
denitrifikacni technologie6

Tlak, MPa 0,1 0,4 0,4 0,7
DENOX proces SCR  SCR NSCR SCR
Emisni faktor, 9,05 49 2,72 7,8
kg N,O/t HNO; (100%)
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Emisni faktor N,O z vyroby HNO; zavisi na pouzité
technologii vyroby HNOj; a na pouzité denitrifikacni tech-
nologii. V tabulce II jsou uvedeny odhady souhrnnych
emisnich faktorti N,O z vyrob HNO; v CR podle tlaku
ve spalovaci ¢asti a pouzité denitrifika¢ni technologie
DENOX.

3. Moznosti sniZeni emisi N,O
3.1. Rozklad a redukce N,O

Jednou z potencialnich metod snizeni emisi N,O
v odpadnich plynech je pfimy rozklad N,O podle rovnice:
N20 — Nz +1/2 02 (5)
Jedna se o spinové zakazanou reakci s vysokou akti-
vaéni energii (250-270 kJ mol ™), kdy k dosazeni méfitel-
né konverze N,O je tieba reakéni teplota nad 900 K (cit.?).
V pritomnosti katalyzatoru je mozné dosahnout témer
100% konverze N,O jiz pfi teploté¢ 700 K v zavislosti na
pouzitém katalyzatoru a slozeni odpadniho plynu. Je zna-
mo, ze pii pouziti nékterych katalyzatord maji kyslik, vod-
ni para, ptipadné dalsi slozky, vyskytujici se v odpadnich
plynech spolu s N,O, inhibiéni efekt®. Pro katalyticky roz-
klad bylo v poslednich desetiletich laboratorné testovano
mnozstvi  katalyzatord  rozného  typu®.  Studie
z poslednich let se zabyvaji piedeviim Fe-zeolity'* ',
vzacnymi kovy Rh, Ru na réiznych nosi¢ich®** a smésny-
mi oxidy pfipravenymi z hydrotalcitovych prekurzora™ ",
Reakéni rychlost rozkladu N,O podle reakce (9) je
dale mozné zvysit pritomnosti redukéniho Cinidla
(Selective Catalytic Reduction N,O, SCR N,0). Redukéni
¢inidlo ptidané do vstupni smési snizuje teplotu potiebnou



Chem. Listy 102, 487-492 (2008)

pro uplnou konverzi N,O, zvySuje vsak celkové naklady
na dany proces a je tfeba vénovat pozornost selektivité
vzhledem k moznym nezadoucim emisim. SCR N,O byla
laboratorn€ studovéna pfedevSim na zeolitovych katalyza-
torech (Mordenit, ZSM-5, Beta, Ferrierit, Faujasit Y, Maz-
zit, Offerit), mezi nimiz se jako nejaktivnéjsi pro SCR N,O
ukazaly Fe-zeolity’> . Pouze mensi pozornost byla véno-
vana i dal§im katalytickym systémim jako jsou oxidy,
vzacné kovy nanesené na riznych nosicich a kalcinované
hydrotalcity®”™*".

3.2. Snizeni emisi N,O z vyroby HNO;

Na svétové vyrobce HNO; (Grande Paroisse Francie,
KTI-Chemico USA, Krupp Uhde Némecko, Norsk Hydro
Norsko, DSM Holandsko, Giovanola §vycarsko, GIAP
Rusko, Montedison Italie) je v souCasnosti vyvijen vzris-
tajici natlak v souvislosti s feSenim produkce emisi N,O.
Duivodi je nékolik: vyrobci kyseliny adipové jiz instalova-
li technologie redukce N,O a snizili tak jeho emise pod
100 kt N,O/rok. I kdyZz dosud nebyly v EU vyhlaseny
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splitovat emisni limit 7 kg na 1 t 100% HNOj (cit.'"). Dal-
§im divodem k zavedeni opatfeni pro snizeni emisi N,O
zvyroby HNO; je, Ze v mnoha evropskych zemich
(Némecko, USA, Holandsko) by redukce emisi N,O
z vyrob kyseliny dusi¢né vyrazné ptispéla nebo dokonce
zcela umoznila splnit zdvazky dané Kjotskym protokolem.
Nemalou hnaci silou je rovnéz cenova efektivnost redukce
emisi N,O oproti CO,. Naptiklad cena odstranéni 1 t CO,
zménou paliva v elektrarné¢ z uhli na plyn se pohybuje
okolo 23 EUR, zatimco redukce emisi ve vyrobé HNO; se
pohybuje mezi 0,2 az 3 EUR na tunu CO, ekvivalentu'.
Rovnéz v CR jsou vyroby HNO; uvadény mezi klidovymi
zdroji emisi N,O (cit.%).

Naobr. 1 je zjednodusené bilancni schéma vyroby
HNO; pracujici na dvou urovnich tlaku a mozna mista
v procesu vyroby HNO; vhodnd ke snizovani emisi N,O
(pozice 1, 2, 3, 4) spolu s informacemi o teploté a tlaku
v téchto mistech'. Prevence vzniku N,O je moZna v pozici
1, pozice 2, 3, 4, predstavuji mista vhodna ke snizovani
emisi jiz vzniklého N,O. V ptehledu nejlepSich dostup-
nych technologiii BAT pro snizeni emisi N,O z vyroby

emisni limity pro N,O, tato regulaéni opatfeni jsou oéeka- HNO; (cit.') jsou uvadény nésledujici moznosti
vana a bylo by dobré se na né pfipravit v predstihu. Napf. v zavislosti na umisténi ve vyrobé HNO;:
ve Francii musi nové stavéné vyrobny HNO; od 2.2.1998
Vyparnik 5 bar
> o
[ Y
Amoniak
Absorpéni
PLRh e ,@ kolona
®
| bar H,0 S
l Expandér 2 Chladi¢
Odpadni plyn T i Vyménik X Chladic
@ 10 bar@ ’ (ﬂ' hladié
Chladi¢
T80 K Vymeénik- NOx ‘
Kompresor Absorpéni
D’G T kolona
Vzduch
Kompresor

:I Kondensat

Turbina

Obr. 1. Bilanéni schéma vyroby Kyseliny dusi¢né pracujici na dvou urovnich tlaku s vyzna¢enymi pozicemi vhodnymi pro sniZeni

emisi N,O (cit.")
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Pozice 1. V soucasné dobé probihaji vyzkumné prace,
jejichz cilem je modifikace Pt-Rh sit, pfipadné vyvoj no-
vych typt katalyzatort, které omezuji vznik N,O pfi oxi-
daci NHj. Testovani novych katalyzatorii je ve fazi pro-
voznich zkousek. Jednd se o katalyzatory rtznych typu,
napt. Cu-Zn-Al spinel (BASF), ZrO, (DuPont), Co-spinel
naneseny na CeO, (Norsk Hydro). Moznosti této metody
redukce emisi se vSak jevi jako omezené a neni mozné
vyloucit vliv opatfeni na celkovou ucinnost vyrobny.

Pozice 2. Ve vysokoteplotni zoné pfimo pod Pt-Rh sity je
mozné uvazovat o téchto opatienich:
a) Pfimy (homogenni) rozklad N,O

Pro aplikaci je nutné instalovat oxidacni reaktor do-
statecné velikosti, aby reakéni plyn setrvaval v zafizeni
dostatecné dlouhou dobu pfi vysoké teploté a probéehl tak
samovolny rozklad oxidu dusného podle reakce (5). Tato
metoda byla patentovana instituci Norwegian group HYD-
RO a byla vyuzita ve vétSiné nedavno stavénych vyrob-
nach v Norsku'®. Metoda mize byt aplikovana v nové
stavénych jednotkach, kdy je navyseni investi¢nich néakla-
di ptijatelné. Pro aplikaci v existujici vyrobné jsou nékla-
dy na vyuziti pokladany za pfili§ vysoké.

b) Katalyticky rozklad N,O

Podstatou feSeni je zarfazeni dalsiho katalyzatoru za
platinova katalytick4 sita. Tento katalyzator by mél praco-
vat pii teplotaich okolo 850 °C. Proces je vyuzitelny
1 v existujicich vyrobnach, protoZze naklady na jeho zave-
deni je mozné charakterizovat jako stfedni, podminkou je
vSak dostupnost katalyzatoru s rozumnou dobou Zivotnosti
a prijatelnou cenou. Pouziti této metody vSak muze ovliv-
nit u¢innost premeény amoniaku na NO. Norsk4 spolecnost
HYDRO zahgjila vyzkumné prace na vyvoji katalyzatoru
tohoto typu, ktery umoznuje snizit emise N,O o pfiblizné
90 %, pti pfijatelnych ztratdch NO. Firma BASF testovala
katalyzatory za podobnych podminek po dobu dvou let ve
trech vyrobnich jednotkach'®. Metoda miize byt zavedena
ve vsech vyrobnach kyseliny dusi¢né.

Pozice 3. Vyhodou umisténi technologie redukce N,O za
absorpci kyseliny dusi¢né a pied expanzni turbinu je vy-
louceni vlivu této technologie na vyrobni proces HNOs. Je
zde mozné situovat tato zafizeni:

a) Neselektivni katalytickou redukci N,O a NO, napf. vo-
dikem nebo zemnim plynem (NSCR). Pfi tomto feSeni
jsou odstraniovany soucasné¢ N,O i NO,, nevyhodou jsou
vysoké reakéni teploty, pomérné vysoka spotieba paliva
a sekundarni emise zjeho spalovani. Vzhledem k silné
exotermnosti je jesté nutné plyn pied vstupem do expanzni
turbiny zchladit. Tato metoda je jiz dlouhodob¢ pouzivana
v USA'™.

b) Selektivni katalytickou redukci N,O amoniakem nebo
uhlovodiky (SCR N,0). SCR N,O v pfitomnosti uhlovodi-
ki je zkoumdna pfedev§sim na Fe-zeolitech, vyzkum je
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viak ve stadiu laboratornich zkousek®* . Nevyhodou této
technologie jsou zvySené provozni naklady spojené
s nepretrzitou spotfebou redukéniho ¢inidla a unik dalsich
zneCistujicich latek do ovzdusi podle druhu pouzitého
redukéniho Cinidla. Testovany jsou rovnéz katalyzatory
pro soucasnou redukci NO, a N,O (cit.42’44); slibné polo-
provozni vysledky soucasné redukce N,O a NO, v pfitom-
nosti amoniaku jako reduk¢niho ¢inidla byly zvetejnény
firmami IRMA/Grand Paroisse Company'°.

¢) Katalyticky rozklad N,O. Vyhodou rozkladu N,O je
snizeni nakladl spojenych se spotfebou redukéniho Cini-
dla, rovnéz produkty reakce jsou pouze prirozené slozky
ovzdusi. Pies intenzivni vyzkum je katalyzator s dostatec-
nou aktivitou a stabilitou stale problémem a pro zajisténi
ucinnosti metody musi mit plyny teplotu alesponn 400 °C,
coz ve vétsin¢ vyroben kyseliny dusi¢né koncové plyny
pfed expanzni turbinou nemaji. Instalace pfidavného vy-
méniku tepla (plyn/plyn) pak snizuje pfinosy procesu.
Pouze ve vyrobnach stavénych v posledni dobé je mozné
zatadit do procesu katalyticky rozklad bez nutnosti ohfivat
koncovy plyn. Vyzkumem této metody se zabyva firma
HYDRO Group spolu s firmou Dutch Laboratories'’.

Pozice 4. Za expanzni turbinou pfed vstupem odpadnich
plynt do kominu je mozné ke snizeni emisi N,O pouzit
katalyticky rozklad, SCR i NSCR. ProtoZze je zde vSak
podstatné nizsi teplota i tlak, je zde nutny predehiev od-
padniho plynu, coZz vyrazné€ zvySuje ndklady procesu.

4. Zavér

Vyroba  kyseliny dusiéné patii celosvétove
k nejvétsim zdrojim N,O z chemického prumyslu. Vyvoji
metod redukce emisi N,O z vyroby kyseliny dusicné je
vénovana znacna pozornost. Z vétSiny vyroben HNO; je
vsak oxid dusny emitovan pfimo do ovzdusi.

Vhodna metoda snizeni emisi pro danou vyrobnu
zavisi na podminkach konkrétniho procesu a parametrech
odpadniho plynu. Homogenni rozklad N,O je cenové pfi-
jatelnou metodou snizeni emisi N,O pro nové stavéné vy-
roby HNOs, pro existujici vyrobny je vSak cenové nevy-
hodny. Metoda NSCR je v soucasnosti jiZ povazovana
za nemoderni vzhledem k vysokym nakladiim na spotfebu
energie. Ve vyvoji jsou nyni katalytické metody, z nichz je
cenové€ nejpiijatelnéjsi katalyticky rozklad N,O piimo pod
katalytickymi Pt-Rh sity ve spalovacim hofaku NHj a kataly-
ticky rozklad N,O situovany pied expanzni turbinou, néklady
ve stavajicich vyrobach se odhaduji na 0,2-1 EUR/t CO,
ekvivalentu'. P¥iznivé ekonomické hodnoceni ma také sou-
Casné katalytické odstranéni NO, a N,O v pfitomnosti
redukéniho Cinidla. Uvedené metody vyzaduji dostatecné
aktivni, selektivni a predev§im stabilni katalyzatory, které
jsou v soucasnosti predmétem vyzkumu akademickych
instituci i ptednich svétovych vyrobcu katalyzatort.
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The sources of N,O emissions are reviewed and com-
pared with the N,O formation in HNOj; production plants.
The current and new methods of controlling emissions
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from HNOj; production are discussed. The methods in-
volve homogeneous decomposition of N,O in the combus-
tion burner zone for oxidation of ammonia and nonselec-
tive catalytic reduction of NO4 and N,O in the tail gases.
The latter methods include catalytic decomposition of N,O
in the ammonia oxidation chamber and that of NO, and
N,O located at the inlet to the expansion turbine.
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1. Uvod

Néprava starych ekologickych zatéZi je v soucasné
dobé¢ jiz nedilnou a zfejmé i trvalou soucasti technické
péte o zivotni prostfedi Ceské republiky. Termin ,,stara
ekologicka zatéz“ dnes byva zpravidla pouzivan
v souvislosti s takovou lokalitou, na které v minulosti do-
chézelo (Casto po velmi dlouhou dobu) k akumulaci konta-
minujicich latek, pficemZ v dané dobé nebyl tento problém
z riznych divodu fesitelny. Odhady naznacuji, Zze na uze-
mi na$i republiky je lokalit tohoto typu néckolik tisic, pfi-
¢emz napravna opatieni probihaji zatim pfiblizné na tfech
stovkach lokalit. Podminky existujici na vétSin€ lokalit
nesoucich starou ekologickou zaté€z (napft. rozsah kontami-
nace a/nebo vyskyt kontaminace pod budovami) vedou
k jednoznacné preferenci tzv. in situ sanacnich technologif
— tedy takovych technickych postuptl, pfi kterych zistava
kontaminovany material na pivodnim misté a zde pfitom-
né kontaminanty jsou bud’ riznymi transportnimi cestami
z lokality odvadény, nebo pfimo v misté vyskytu detoxiko-
vany.

Prakticky od zahajeni procesu napravy starych ekolo-
gickych zatézi v Ceské republice (pfiblizné v roce 1992
pfijetim zékona o velké privatizaci) az do soucasné doby
se technickd podstata napravnych opatieni opira o tfi do-
minantni in situ sanacni technologie — venting (odsavani
pudniho vzduchu), sanacni Cerpani (odCerpavani zneciste-
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né podzemni vody a/nebo kapalnych kontaminanti) a bio-
remediaci (podporu mikrobialnich rozkladnych procest).
Spojujicim prvkem vSech té€chto tii postupti je jejich nein-
vazivni charakter — do kontaminovaného horninového
prostiedi se v pribéhu napravného opatfeni (s nepodstat-
nou vyjimkou zivin v pfipadé bioremediace) v podstaté
zadné dalsi chemické latky neaplikuji. Jiz né€kolik let po
zah4jeni napravnych opatieni na lokalitach nesoucich staré
ekologické zatéZe se v ramci Ceské republiky oviem uka-
zalo, Ze tfi vySe specifikované sanacni principy narazeji na
néktera neptekrocCitelna technickd omezeni. Jejich Castym
praktickym dtsledkem byla neocekavané dlouha doba
potiebna pro vycisténi lokalit na pozadovanou troven. Na
zakladé této zkuSenosti zacaly byt nasledné hledany takové
in situ sanacni postupy, s jejichz pomoci by bylo mozné
pribéh napravnych opatfeni urychlit. Ztejmé nejveétsi po-
zornost byla v tomto smyslu v poslednich letech smérova-
na k technikam tzv. in situ chemické oxidace, jejichz prin-
cipem je aplikace oxidacnich ¢inidel ptfimo do kontamino-
vané matrice.

2. Princip in situ chemické oxidace

Princip in situ chemické oxidace (ISCO) spociva
v infiltraci vodného roztoku oxida¢niho ¢inidla do horni-
nového prostfedi tak, aby zde doslo k destrukci kontami-
nujicich latek rozpusténych v podzemni vodé€, nasorbova-
nych v horninovém prostiedi nebo pfitomnych ve formé
volné faze'. Technologie ISCO je v nejobecngj§im moz-
ném nahledu pouzitelna pro sanaci saturované i nesaturo-
vané zony horninového prostfedi a v zasadé pro jakykoli
kontaminant, ktery je oxidovatelny za vzniku netoxickych
nebo mén& toxickych produkti’. Pi blizim vymezeni
pouzitelnosti této metody 1ze ovSem konstatovat, ze veétsi-
na dosud provedenych aplikaci je smérovana do saturova-
né zony, a to na lokalitdich kontaminovanych organickymi
latkami s relativné vyss$i rozpustnosti. Zdaleka nejcastéji je
metoda ISCO uvéadéna v souvislosti se sanaci saturované
z6ny kontaminované chlorovanymi etheny’ . Mezi dalsi-
mi cilovymi kontaminanty jsou ¢asto zminovany benzen,
toluen, ethylbenzen a xyleny®*™®, polyaromatické uhlovo-
diky™™"5, polychlorované bifenyly™'®, chlorbenzeny'™'®
a dalsi. I kdyZ se technika in situ chemické oxidace zatim
do zna¢né miry vzpird generalizaci, byla jiz ucinéna fada
pokusti o stanoveni obecnych zjednodusujicich kritérii, na
jejichz zaklade by bylo mozné alesponl odhadnout jeji pou-
zitelnost na lokalitach s uréitym typem kontaminace ¢i
s ur€itymi charakteristikami horninového prostedi. Timto
zpusobem byla naptiklad ptiblizné naznacena pouzitelnost
ISCO podle typu cilového kontaminantu® a hydraulické
propustnosti prostfedi'®, jak je ukézano v tabulkach I a II.

Jako hlavni obecné vyhody této techniky jsou zpravi-
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Tabulka I
Pfiblizn4 pouzitelnost metody ISCO pro vybrané skupiny
organickych kontaminant

Vhodnost metody ~ Slouceniny

ISCO

Vysoka tékava chlorovana rozpoustédla,
fenoly, aldehydy, aminy,
nékteré slouCeniny siry

Stiedni alkoholy, ketony, organické
kyseliny, estery, aromatické
slouceniny substituované alkyly
a nitroskupinami

Nizka vysokohalogenované uhlovodiky,
nasycené alifatické slouCeniny

Tabulka II

Vztah mezi hydraulickou propustnosti horninového pro-
stiedi a obecnou pouzitelnosti in situ chemické oxidace

Obecna Géinnost metody Hydraulicka propustnost

ISCO K[ms™]
Vysoce u¢inna az uc¢inna K>10"°

(pisek, stérk)
Pfipadné u¢inna, nutné 107<K<10"°
blizsi posouzeni (hlinitopiscita zemina)
Mialo uginna p¥ipadng K<107
neucinna (ily)

dla uvadény I) relativng rychly prubéh destrukce kontami-
nantt, 2) tvorba netoxickych produktii a 3) malé mnozstvi
odpadi, které pii aplikaci metody vznikaji. Obecnou nevy-
hodou je nutnost dodrzovat pomérné piisna bezpecnostni
pravidla vztahujici se k nakladani s oxidaénimi ¢inidly' ™.
Komplikace zde mohou nastat jednak v ptipade, kdy by
pouziti oxida¢niho ¢inidla pfinasSelo na lokalitu netimérné
vysoké riziko z hlediska ochrany lidského zdravi a dale
tehdy, kdy by v ramci zasakovani oxidacniho ¢inidla moh-
lo dochazet k jeho inikim mimo prostor sana¢niho zasa-
hu.

Mezi nejcastéji pouzivanymi ¢inidly je v ramci tech-
nologie ISCO uvadén zejména manganistan draselny/
sodny® 222 peroxid vodiku nebo Fentonovo &inidlo®
ILI3-I827729 5 ozon'’. Spise okrajova pozornost byla véno-
vana nékterym dal§im, potencialné pouzitelnym oxidacnim
¢inidlim, z nichz jako nelimitujici ptiklady lze uvést pero-
xodisiran ***' a rozpustény kyslik*’. Koncovymi produkty
probihajicich reakci jsou potom (podle pouzitého oxidac-
niho ¢inidla) oxid uhli¢ity, voda, bézné slouceniny zZeleza
a oxidy manganu, tedy latky v pfirodé¢ zcela obvyklé.

Manganistan draselny byl jako oxida¢ni ¢inidlo pou-
zit v ramci techniky ISCO jiz na nékolika desitkach loka-
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1it?7327* v&etn& nékolika jiz dokongenych nebo probihaji-

cich aplikaci v Ceské republice35’36. VétSina byla realizo-
vana vramci sanace saturované zony, zejména potom
v ptipadech, kdy saturovand zoéna byla kontaminovéna
chlorovanymi etheny. V piipadé tetrachlorethenu (C,Cly),
ktery byvé zpravidla dominantnim zastupcem této skupiny,
probiha destruk¢ni reakce podle rovnice (7). Manganistan
draselny muze byt obecné pouzit pro destrukci dalSich
organickych latek, naptiklad aromatt, fenold, pesticidi
a organickych kyselin. Praktické zkuSenosti jsou vSak
v piipadé téchto latek pomérné omezené. Vyslednym
produktem redukce manganistanu jsou malo rozpustné
oxidy manganu (zde pro jednoduchost uvedené pouze jako
MnQ,), které do horninového prostiedi mohou vnaset do-
date¢nou (n¢kdy vyznamnou) sorpcni kapacitu.

1)
4 KMHO4 +3 C2C14 +4 H20 — 6 C02 +4 K+ +4 MH02
+12Cl~+8H"

V ptipadé peroxidu vodiku®’ je jeho destrukéni uéinek
na organické kontaminanty zprostfedkovan hydroxylovy-
mi radikaly, které z peroxidu vodiku pfechodné vznika-
ji(2). Jejich tvorbu podporuje pfitomnost Zeleznatych ion-
th (Fe’"), pritemZ smds peroxidu vodiku a Zeleznatych
iontll byva oznacovana jako Fentonovo ¢inidlo.

H,0, + Fe** — Fe** + OH' + OH ~ 2)

Pokud je jako kontaminant uvazovan tetrachlorethen,
potom princip jeho destrukce peroxidem vodiku naznacuje
zjednodusena rovnice (3):

2 H,0, + C,Cly — 2 CO, +4 HCI 3)

Pouziti peroxidu vodiku v ramci techniky ISCO byva
¢asto uvadeéno jako vyhodné pro sanaci polyaromatickych
uhlovodiku, ropnych produkti a také chlorovanych aroma-
tickych rozpoustédel®®”'**7¥*! v piipadé Fentonova
Cinidla je zasadni otdzkou jeho spravna ptiprava tak, aby
toto Cinidlo bylo stabilni po celou dobu zasakovani. Na
jeho stabilitu ma zasadni vliv hodnota pH a teplota. Zfej-
mou nevyhodou je potieba jeho pfipravy aZ na misté pou-
Zitl.

Ozon je stejn€¢ jako peroxid vodiku a manganistan
silnym oxida¢nim c¢inidlem, pficemZ oxiduje organické
kontaminanty dvéma zplisoby: pfimou oxidaci nebo pomo-
ci tvorby volnych prechodnych radikalt; tento druhy zpu-
sob oxidace je rychlejsi. Rovnice (4) ukazuje souhrnnou
reakci ozonu s tetrachlorethenem ve vodé:

20;+2H,0+C,Cly > 2CO,+4HCI+2 0, 4)

Pouziti ozonu je nejcastéji zminovano v souvislosti se
sanaci chlorovanych rozpoustédel a polyaromatickych
uhlovodikt. Vzhledem k jeho vysoké reaktivité a nestabili-
t€ musi byt vyroben pfimo na lokalité.

Z vyse uvedenych oxidacnich c¢inidel ma zatim nej-
vetsi prakticky vyznam manganistan draselny. Ten byva
pouzivan ve formé vodného roztoku, jehoz koncentrace se
zpravidla pohybuje v rozmezi 20-30 g 1”'. V ramci techni-
ky ISCO je také nejlépe prostudovanym oxida¢nim ¢ini-
dlem.
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3. In situ chemicka oxidace s pouZzitim
manganistanu

Pomérné vysoka obliba manganistanu vychazi (vedle
snadné dostupnosti a vcelku pfiznivé ceny) zejména
z nasledujicich skute¢nosti:
mize oxidovat kontaminujici latky v Sirokém rozme-
zi pH,

v horninovém prostiedi se rozklada pomaleji nez
ostatni oxidanty,

jeho rozklad v horninovém prostiedi probihd vcelku
predvidatelnym zptisobem a bez vyznamného uvolio-
vani energie.

Praktickym dasledkem téchto vyhodnych charakteris-
tik je Sirokd pouzitelnost manganistanu v riznych typech
kontaminovanych matric a dale pomérné vysoka kontrolo-
vatelnost vSech kroku, které je v ramci pfipravy a realizace
procesu in situ chemické oxidace nutné realizovat. Manga-
nistan se tim vyznamné odliSuje od hlavniho konkurenta
ve funkci oxidaé¢niho ¢inidla, peroxidu vodiku. Dosavadni
zkuSenosti s jeho pouzitim v rdmci in situ chemické oxida-
ce naznacuji, Ze je rozumné tuto techniku realizovat po-
stupné v nasledujicich krocich:

Laboratorni oxidacni test

Oxidacni test je v zasadé znaéné zjednodusenou simu-
laci procesu in situ chemické oxidace, pii kterém se
v laboratornim méfitku (desitky az stovky gramid kontami-
novaného materialu) a za pfesné definovanych podminek
sleduje kinetika Ubytku oxidac¢niho ¢inidla a pfipadné né-
které dalsi parametry. Test probiha za stalého michani, coz
cely proces idealizuje. Ve vysledné ¢asové zavislosti lze
zaznamenat okamzik, kdy jiz oxidaéni ¢inidlo dale neuby-
va. Tento okamZik odpovidd maximalni moZné spotiebé
daného cinidla. Tento Gdaj je dulezity pro piipravu polo-
provozniho testu.

Stopovaci zkouSka

Zkouska spociva v jednorazovém zasaknuti definova-
ného mnozstvi stopovaciho ¢inidla, jehoZ transport horni-
novym prostiedim je sledovan prostiednictvim monitoro-
vacich vrti. Cilem zkousky je ziskat presnéjsi predstavu
o rychlosti transportnich procestt v dané lokalité a zejmé-
na vyloucit existenci takovych preferen¢nich cest, kterymi
by oxidacni ¢inidlo mohlo piipadné pozd¢ji pronikat mimo
prostor sana¢niho zasahu. Jako stopovaci ¢inidlo mize byt
pouzita latka, ktera vykazuje relativné malou schopnost se
sorbovat v horninovém prostfedi a v prostoru sanac¢niho
zasahu se nevyskytuje (piikladem mtize byt fluorescein
nebo lithné soli).

Poloprovozni zkouska

Poloprovozni zkouska vychazi zpravidla z principu
tzv. push-pull testu*’*!. Podstatou tohoto tfistupiiového
testu je nejprve zasaknuti ur¢itého objemu vodného rozto-
ku manganistanu (spolu s nereaktivni latkou) do zkuSebni-
ho vrtu, ponechani zasdknutého roztoku v daném prostoru
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po dobu potiebnou k oxidaci relevantnich latek a konecné
zpétné odCerpani zbyvajiciho roztoku. Jako nereaktivni
latka byva zpravidla pouzivan bromid draselny, jehoz kon-
centrace v zasakovaném roztoku je vyrazné mensi ve srov-
nani s koncentraci manganistanu. Pfitomnost nereaktivni
latky v prostoru zasakovéani umozni provedeni korekce na
sorpéni procesy. Tim Ize ptresnéji urcit, jaka cast zasaknu-
tého manganistanu byla skutecné spotfebovana probihaji-
cimi reakcemi a jaka byla pouze sorbovana na tuhych sloz-
kach horninového prostiedi. Push-pull test mize byt inter-
pretovan nékolika zplsoby: pii jednodussi interpretaci
ziskame pouze udaj o aktualni celkové spotiebé pro kon-
krétni podminky zasakovani, pfi exaktn€jSim nahledu je
mozné se dostat k popisu kinetiky téchto reakci. Nezpo-
chybnitelnou vyhodou push-pull testu v porovnani
s laboratornimi zkouskami zistava skute¢nost, ze ziskana
data popisuji neidealizovany systém a jsou tak bezpro-
stfedn¢ vyuzitelnd pro navrh provozni aplikace.

Provozni aplikace

Provozni realizace techniky ISCO spociva v navrzeni,
instalaci a provozovani vhodného déavkovaciho systému,
jehoz prostfednictvim lze v pozadovaném case vnést do
kontaminovaného horninového prostiedi potfebnou davku
oxidaéniho ¢inidla®. Tento ddvkovaci systém miize vycha-
zet z vertikalnich, Sikmych nebo horizontalnich vrti, reak-
tivnich stén ¢i tlakovych sond. Lze nalézt také prace popi-
sujici pfimé vmichavani oxida¢niho cinidla do zeminy,
pfipadn¢ davkovani oxida¢niho ¢inidla soucasné
s hydraulickym naruSovanim horninového prostiedi. Kon-
krétni technické provedeni bude zaviset zejména na hyd-
raulické propustnosti a homogenité prostiedi, hloubce
vyskytu kontaminantl a existenci zastavby na povrchu.

S provozni realizaci procesu ISCO se dnes jiz spojuje
fada dil¢ich patentov€ chrdnénych technickych feSeni,
mezi kterymi Ize zminit davkovani manganistanu
v pragkovité form&®, soudasnou aplikaci dvou a vice oxi-
dagnich ¢inidel*®, soub&znou nebo navazujici kombinaci
techniky ISCO sjinymi sanatnimi postupy’, avne-
posledni fadé také aplikaci manganistanu spolecné
s dalsimi neoxidujicimi latkami, napiiklad hydroxidy™®
nebo komplexotvornymi &inidly®.

Vedle vySe naznacenych vyhod, které aplikace man-
ganistanu v ramci in situ chemické oxidace nepochybné
pfinasi, existuje také neékolik komplikujicich faktord, které
v kone¢ném dusledku snizuji celkovou Gcéinnost a zvysuji
naklady procesu. Mezi tyto faktory lze zahrnout /) reakci
manganistanu s pfirozenymi slozkami horninového pro-
stfedi, 2) odolnost n¢kterych kontaminanti viic¢i plisobeni
manganistanu, 3) mozny vyvoj toxickych plynt a 4) kom-
plikace vznikajici v pfipad¢ kontaminace ve volné fazi.
spotfeba oxidac¢niho ¢inidla vyplyvajici z pfitomnosti ne-
kontaminujicich oxidovatelnych latek v prostoru sana¢niho
zasahu. Jednim z nepfijemnych praktickych dusledku jiz
pfi prvnich aplikacich techniky ISCO bylo naptiklad vy-
razné zvySeni provoznich nakladt. Posouzeni otazky nad-
bytecné spotfeby manganistanu byla zatim vénovana pie-
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kvapivé mala pozornost. To je o to vice prekvapujici, ze
tato nadbyteCnd spotieba miZze byt z hlediska celkové bi-
lance manganistanu na kontaminované lokalit¢ zcela do-
minantni poloZkou. Ur¢ity pokus o korelaci mezi vlast-
nostmi kontaminované matrice a spotfebou manganistanu
na oxidaci ptirozenych slozek provedl Siegriest a spol.”’:
byl prokadzan dominantni vliv pfirozenych organickych
latek na celkovou spotfebu manganistanu pii kontaktu
s riiznymi typy poréznich matric. Snaha o bliz$i poznani
mechanismu oxidac¢né-reduk¢nich procesii se zde ovsem
omezila na konstatovani, Ze spotfeba manganistanu souvi-
sejici s pfirozenymi organickymi latkami v kontami-
novanych matricich se pohybuje v rozmezi od 2 do 100
mg MnOy na 1 mg celkového organického uhliku.

Vyjdeme-li z prokazaného zasadniho vlivu pfiroze-
nych organickych latek na rozklad manganistanu aplikova-
ného do horninového prostiedi, mizeme se pii pokusu
o vysvétleni opfit o zavéry studii, pti kterych bylo ptisobe-
ni manganistanu na huminové latky sledovano nikoli sice
pfimo v souvislosti s technikou ISCO, ale napiiklad
v ramci vyvoje nékterych pribuznych technologii (prava
vody) nebo pfi studiu makromolekularni struktury humi-
novych latek. V podminkach nékolikahodinové alkalické
oxidace huminovych kyselin a fulvokyselin vyraznym
pfebytkem manganistanu draselného doSlo k prakticky
uplné depolymeraci vychozi organické matrice za vzniku
Sirokého spektra reakénich produkti zahrnujiciho zejména
alifatické a monoaromatické karboxylové kyseliny a este-
ry’' ™, piidemz bilanéné zcela nevyznamna &ast humino-
vych latek byla pfeménéna az na oxid uhli¢ity. Pti 20 °C
bylo zvychoziho mnozstvi 100 g huminovych kyselin
nalezeno pouze 2—7 mg oxidu uhli¢itého®>. Vyrazny posun
v mife oxidace koncovych reak¢nich produktti byl pozoro-
van pii oxidaci huminovych kyselin a oxihumolitu manga-
nistanem pfi neutrdlnim pH. Experimenty provadéné ve
vsadkovém systému s fizenym pratokem dusiku a moznos-
ti kontinualni detekce vystupnich plynli ukézaly, Ze st
organického uhliku ptechéazela az do formy oxidu uhlicité-
ho, pfi¢emz bylo na vystupu z aparatury piekvapive dete-
govano i uréité mnozstvi oxidu uhelnatého®®?'.

Jestlize dominantni vliv pfirozenych organickych
latek vyskytujicich se v horninovém prostiedi na celkovou
spotfebu manganistanu v ramci ISCO byl jiz spolehlivé
prokéazan, potom pusobeni manganistanu na anorganické
slozky horninového prostiedi je podstatné komplikovangj-
§i. Nedavno bylo realizovano nékolik studii**™*, pii kte-
rych byl na zeminach s nizkym (pfipadné neméfitelné ma-
Iym) obsahem organického uhliku studovan vztah mezi
celkovou spotfebou manganistanu a slozenim zeminy.
Prostfednictvim laboratornich vsadkovych testd tak byla
napiiklad na souboru 31 vzorku pisCitych a jilovitych sedi-
mentl zjisténa celkova spotfeba managanistanu v rozmezi
5-25 g kg™ ujilovitych a 2-10 g kg™ u pis¢itych sedimen-
6?2 Vliv anorganickych slozek studovanych materialt
nebyl podrobnéji interpretovan. Podobnym zptsobem byl
studovan soubor 19 vzorkd riznych tuhych poréznich ma-
terialll (vCetné aluminy a silikagelu). Bylo zjiSténo, ze
i materidly s nemcéfitelné nizkym obsahem organického
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uhliku vykazaly pomérné vyznamnou spotfebu manga-
nistanu®*. Snaha o nalezeni korelaci mezi spotiebou man-
ganistanu a obsahem potencialné oxidovatelnych anorga-
nickych sloZzek rovnéz vtomto piipadé zatim nebyla
uspesna.

Soucasti experimentil zamétenych na zjisténi celkové
spotfeby manganistanu ve vzorcich kontaminovanych
i nekontaminovanych matric byva zpravidla také sledovani
kinetiky ubytku manganistanu v reakénim systému. Pfi
snahach o interpretaci takto ziskanych kinetickych dat bylo
zjisténo, ze celkovy ubytek manganistanu nelze uspokojivé
vysvétlit kinetikou prvniho ¥adu*'*? a Ze se na tomto celko-
vém ubytku podili ndkolik soub&Zné probihajicich reakci®.
Z c&isté empirického hlediska bylo navrzeno rozdélit caso-
vou zavislost celkového Ubytku manganistanu ve zvodné-
1ém poréznim materidlu na dvé Casti: rychlejsi a pomale;jsi
fazi souhrnné reakce manganistanu. Pocate¢ni, rychle kle-
sajici ¢ast kinetické kiivky byla obecné pfisouzena reakci
manganistanu s oxidovatelnymi slozkami horninového
prostiedi (zejména pfirozenymi organickymi latkami),
zatimco pro pomalejSi ¢ast byly navrzeny reakéni mecha-
nismy, ve kterych na strané reaktant vystupuji také pro-
dukty z pfedchazejici rychlejsi fdze. Mezi mozné procesy
v pomalejsi fazi byla navrzena reakce manganistanu
s vodou (rovnice (3)), ktera v €istém roztoku manganistanu
probiha prakticky nepostiehnutelnou rychlosti, ale je ziej-
mé katalyzovana pfitomnosti vysrazenych oxidii manga-
nu*?. Reakce manganistanu s vodou byla pozorovana také
v ramci in situ experimenti’®, ve kterych byl roztok man-
ganistanu zasaknut do piscité zvodné, kde vydrzel po dobu
14 mésict. Jeho pomaly rozklad vodou byl podpoien
i naristem pH na hodnotu mezi 9,0-10,0. Touto reakci by
bylo mozné vysvétlit skutecnost, Ze v ramci laboratornich
vsadkovych experimentl nelze prakticky dosahnout rovno-
vazného stavu®™. Schopnost manganistanu reagovat
s vodou za katalytického plsobeni oxidd manganu sveédci
o existenci urc¢itého technologického limitu, nebot pfi
rostoucim mnozstvi vysrazenych oxidii manganu ve zvod-
ni se ziejme stale vétSi Cast manganistanu spotfebovava
prave touto cestou.

4 KMnO, +2H,0 —4MnO,+30,+4KOH (5)

Prakticky vyznam nadbyteéné spotieby oxida¢niho
¢inidla je jesSté zfejmé&jsi v okamziku, kdy médme moznost
porovnat podil manganistanu spotiebovany na oxidaci
pfirozenych latek s podilem zajist'ujicim oxidaci piitom-
nych kontaminantl. Pro ilustraci je mozné uvést priklad
lokality Motoco diskutovany v kapitole 4.

4. Provozni aplikace in situ chemické oxidace
ve svété a v Ceské republice

Praktické pouzivani in situ chemické oxidace je velmi
roz8ifené a akceptované mnoha statnimi dohlizecimi
a kontrolnimi orgdny v Americe, Asii i Evropé. ISCO se
zatazuje na tfeti misto v Cetnosti pouzivani pii sanacich
starych zatézi v USA, kde prvni aplikace pii Cisténi konta-
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minovanych lokalit byly realizovany jiz koncem 80. let
minulého stoleti. Pouzivani se rychle rozsitilo v 90. letech,
kdy bylo na zaklad¢ validacnich studii federalnich urada
prokazano, ze chemicka oxidace in situ je G€innou a dobie
aplikovatelnou sanacni technologii, zejména ve spojeni
s dalSimi sana¢nimi technikami, jako biologické docisténi,
vakuova extrakce pudniho vzduchu (venting), air-sparging
(vhanéni vzduchu pod hladinu podzemni vody, stripovani
kontaminanti do nesaturované zony a jejich nasledné od-
vadéni prostfednictvim odsavacich vrtl), apod. Praktic-
kych aplikaci ISCO ve svété rok od roku pribyva. Ukazalo
se, ze 1 pres pocatecni okamzité vysoké financni naklady
na vybudovani zatizeni k dopraveni oxida¢niho roztoku do
horninového prostiedi se jedna o vyhodnou sanac¢ni techni-
ku®®**®. Konkrétni udaje o typu kontaminantu a podmin-
kéach na lokalité lze nalézt na riznych internetovych stran-
kach, napf. http://www.clu-in.org.

V Ceské republice doslo jiz k nékolika usp&snym
aplikacim ISCO. Zatim Ize ale fici, ze v porovnani se za-
hrani¢im jsou u nas s touto technologii doposud malé prak-
tické zkuSenosti, z ¢ehoz plyne i relativné malé mnozstvi
publikovanych vysledkti. Ministerstvo zivotniho prostedi
CR doporuduje zvazeni aplikace technologie ISCO pti
navrhu sanac¢niho opatfeni ve vztahu k charakteru konta-
minace a podminkdm na lokalit&. Pro tyto tcely byla zpra-
covana ,,Metodicka piirutka MZP pro pouziti oxida¢nich
technologii in situ®. Konkrétnim piikladem mohou byt
sanace na lokalitich Motoco Ceské Budg&jovice, Pilana
Tools Zborovice a Autopal Novy Ji¢in.

Lokalita Motoco Ceské Bud&jovice se nachazi
v jizni &asti Ceskych Bud&jovic na biehu Mlynské stoky
anedaleko feky MalSe. Podlozi je tvofeno Stérkopisky.
Hlavnimi technologickymi procesy bylo obrabéni za pou-
ziti feznych oleji (kontaminace prvni zvodné ropnymi
latkami) a odmastovani za pouziti perchlorethenu
(kontaminace prvni i druhé zvodné€). Sanace staré ekolo-
gické zatéze zde probihala od roku 1995 (sana¢ni Cerpani
a venting). Plvodné byly zasahy omezeny pouze mimo
zdroj kontaminace pod vyrobni halou. Az po zmén€ maji-
tele v roce 2001 doslo k prizkumnym pracim uvnitf haly
avroce 2003 byla ve spolupraci s novym vlastnikem
umoznéna aplikace metody ISCO. Celkem bylo touto me-
todou uspésné odstranéno priblizn¢ 8§ tun perchlorethenu.
Bilanéni vypocty ukazaly, Ze pouze cca 1-2 % aplikované-
ho manganistanu bylo vyuZzito na oxidaci pfitomnych kon-
taminantl (tetrachlor- a trichlorethenu), zatimco zbyvaji-
cich 98 % manganistanu bylo redukovano reakénimi me-
chanismy, které s pfitomnou kontaminaci nesouvisely.
Priklad této konkrétni lokality je o to zajimavéjsi, ze
v kontaminované zvodni byl obsah organického uhliku
mensi nez 0,2 hm.%.

Lokalita Autopal Novy Ji¢in’>*’ byla kontaminovana
chloretheny. Podlozi se vyznacuje velkou proménlivosti.
Stérkopisky vykazovaly rtizné zahlinéni a podlozi bylo
ovlivnéno lidskou ¢innosti (v nékterych mistech navazky,
vyskyt betonovych zékladli). Metodou ISCO bylo uvaZo-
vano sanovat tii z péti ohnisek znecisténi, zbyla dvé ohnis-
ka méla byt docisténa pomoci KMnO, (ptivodni sanacni

35,36,55
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metody na téchto dvou ohniscich byly fizené proparovani,
Cerpani podzemni vody a venting). Sanace se oproti pla-
num zpomalila kvili podminkam na lokalité; vlivem zasa-
kovani roztoku oxidantu dochézelo ke zvySovani hladiny
podzemni vody. Po ukonceni sanace v okoli nékterych
zasakovacich vrtli dochazelo ke zpétnému nardstu koncen-
trace chlorovanych uhlovodikii. Na lokalit¢ doslo
k destrukci ptvodniho kontaminantu. V roce 2006 bylo
dosazeno cilovych sana¢nich limitd, je ale nutné uvazovat
postupné docistovani kontaminovaného prostoru, kde
doSlo ke zpétnému narustu koncentrace chlorovanych
ethentl v podzemni vod¢.

Lokalita Pilana Tools Zborovice™ se vyznaduje niz-
kou propustnosti horninového prostfedi. Pivodné byla
aplikovana hydraulickd metoda sanace v letech 1998 az
2003. Vzhledem k vysokym zbytkovym koncentracim
chlorovanych uhlovodikli na malé plose a vlastnostem
horninového prostfedi byla schvélena intenzifikace sanace
metodou ISCO. Po provedeni pilotniho testu byla zjisténa
dobrd ucinnost odstranéni chlorovanych uhlovodikt
a vhodnost této metody. KMnO, byl aplikovan od listopa-
du 2004 do biezna 2005, na pocatku do 10 injek¢nich vrti,
postupné s dosazenim sana¢niho limitu byl jejich pocet
snizovan. Sanacni limity na odtokové linii z aredlu byly
splnény.

5. Zavér

Metodu in situ chemické oxidace l1ze v rdmci procesu
napravy starych ekologickych zatézi pouzit jako moderni,
relativn€ rychly a G¢inny postup pii odstraflovani znecisté-
ni na lokalité. Dilezité je vSak uvazeni vhodnosti metody
vzhledem k pfitomnému kontaminantu v horninovém pro-
stiedi. Limitujici jsou charakteristiky lokality. StéZejnim
ukazatelem, ktery mutize vyloucit jeji zamyslené pouziti, je
obsah ptirozené se vyskytujicich organickych latek, vyjad-
feny jako obsah organického uhliku v dané matrici. Vliv
tohoto parametru na spotiebu manganistanu draselného byl
prokazan a kvantifikovan. Casto se vyskytujici nadmérna
spotieba oxidantu v pfipadé nepfitomnosti ptirozenych
organickych latek v matrici vedla k provedeni korelacni
a multivariacni analyzy mezi pozorovanou specifickou
spotfebou manganistanu draselného a ftadou fyzikalné-
chemickych charakteristik zkoumanych matric. Zatim
nebyly spolehlivé nalezeny parametry, které by mély na
tuto spotfebu piimy vliv. V rdmci laboratornich experi-
mentl nebylo pii oxidacnich reakcich dosazeno rovno-
véhy, coZ odrdzi moznost manganistanu draselného reago-
vat s vodou za katalytického ucinku ptitomnych oxidi
manganu. Tento jev mtize byt zavazny z hlediska praktické
aplikace metody in situ chemické oxidace.

Prispévek byl pripraven v ramci vyzkumu realizova-
ného s podporou projektii: In situ chemicka oxidace envi-
ronmentadlnich  kontaminantit v horninovém  prostredi
(GA CR 203/06/0836) a Studium chemickych a biologic-
kych  procesii pro ochranu  Zivotniho  prostiedi
(MSM6046137308).
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1. Uvod

V nékolika stoletich se lidskou c¢innosti vraci do at-
mosféry organicky uhlik shromazd’ovany pod zemi ve
formé fosilnich paliv stovky miliont let. Vracime ho jako
vyznamny sklenikovy plyn — CO,. Rust spotieby fosilnich
paliv ve stabilizovanych ekonomikéch je asi 2 % ro¢né,
rist v Cing, Indii a rozvojovych zemich, doprovazejici riist
poctu obyvatel a zvySovani Zivotni Urovné, je mnohem
dynamictéjsi. Neovladneme-li napt. fuzi, Ize proto
v nejblizsich desetiletich ocekavat prudce rostouci spotie-
bu fosilnich paliv a stejné tak rostouci emise CO,. Zajisté
se jednd o grandidzni geofyzikalni experiment. A pravé
proto, ze jeho dopad neumime jednoznacné ptredpovédet,
je nasi povinnosti se problémem rostoucich emisi CO,
zabyvat. Reeni tohoto problému bude nepochybné drahé,
ale proti takto vynalozenym prostfedkiim stoji riskantni
experiment s nasi planetou. A nic na tomto zavéru neméni
skute¢nost, Zze lidskou c¢innosti zplsobené emise uhliku
tvoii asi jen 3 % (cit.'?) celkového, oviem po véky piiro-
dou vyvazovaného toku uhliku mezi atmosférou
a pozemskym ekosystémem a mezi atmosférou a oceany.

Asi 3/4 celosvétovych antropogennich emisi CO, jsou
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zpusobeny hofenim fosilnich paliv, zbytek souvisi se zme-
nami v pouzivani pudy. Pro rok 2001 byl odhad celosvéto-
vych antropogennich emisi CO, ze spalovéani fosilnich
paliv 23,7 Gt (cit.*). Z nich asi 24 % odpovida emisim CO,
v dopravé a 60 % se piipisuje tzv. velkym® (vice nez
0,1 Mt CO»/rok) zdrojim emisi. Velké zdroje emisi CO,
tvori priblizné z 80 % elektrarny na fosilni paliva, ze 7 %
vyroba cementu, ze 6 % vyroba Zeleza a oceli a z 5 % rafi-
nerie’. V CR je celkové mnoZstvi antropogennich emisi
CO; asi 130 Mt/rok. Z toho asi polovina piipada na deset
nejvétsich uhelnych elektraren®. A protoze napt. 500 MW
uhelnd elektrarna pfi 40 % UCinnosti vypousti asi
3 Mt COy/rok s koncentraci CO, v koufovych plynech do
15 %, musi metody zabyvajici se snizenim emisi CO, po-
Citat s obrovskym mnozstvim CO,, s oddélovanim CO, od
ostatnich plyni a s rozhodnutim, jak se ziskanym CO,
nalozit véetné dopravy CO, na pfislusné misto. Tyto kroky
jsou spjaty s vynalozenim prostfedki, se spotiebou ener-
gie, a tedy s emisi dalSiho CO..

Je ztejmé, ze hledané technologie by mély byt co
§i zadit snizovat emise CO, u nejvétSich znecistovateld.
A predevSim témi se dale zabyvame. Ale zadna z dale
uvedenych technologii nebyla dosud testovana u velkych
zdroji emisi CO,. I proto doposud nelze oznacit jednu
z nich za nejlepsi.

Ke snizeni emisi CO, dochazi také zvysenim i¢innos-
ti ziskdvani energie, sniZenim spotfeby energie, vyuziva-
nim recentnich surovin i paliv — biomasa je palivo
s nulovou emisi CO,, kolik CO, spalenim vznikne, tolik
CO, se spotfebovalo pfi rustu biomasy. Proto jsou dale
zmifiovany 1 mén€ obvyklé postupy vedouci ke sniZeni
energetické narocnosti procesu.

V literatufe se metody zabyvajici se zachycenim CO,,
jeho dopravou k mistu ulozeni a dlouhodobym uloZenim
CO; oznacuji zkratkou CCS (carbon dioxide capture and
storage).

Vzhledem k tomu, Ze téma je Siroké, je ¢lanek rozde-
len na dvé ¢asti. V prvni se budeme zabyvat zachycenim
CO; u nejvétsich znecistovatelti, ve druhé pak dlouhodo-
bym ulozenim CO,.

2. Metody zachyceni CO, u nejvétsich
primyslovych znecistovateli

Oxid uhli¢ity je téméf vzdy nutno oddé€lit od ostatnich
slozek ze smési plynt. Jeho oddé€leni je snaz$i pii vyssi
koncentraci CO,. Uvazuje se hlavné o tfech moznostech
separace”®.

Chemicka absorpce CO, do amind (napt. do mono-
ethanolaminu — MEA ) vyuziva vratnou povahu reakce
mezi aminem a oxidem uhli¢itym. K absorpci CO, dochazi
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pri asi 50 °C, k desorpci CO, dochazi ohfevem na 100 az
140 °C. Absorpce aminy ma vysokou ucinnost zachyceni
a velkou selektivitu. Je vhodna pro ziedéné plyny o niz-
kém tlaku. Tato metoda je dnes pouZzivana napt. k oddéleni
CO; od methanu pii t€Zbé zemniho plynu a pro oddé¢leni
CO; z koufovych plynt u mensich energetickych jednotek.

Oxid uhlic¢ity Ize absorbovat i do roztoku uhli¢itanu
draselného:

C02 + K2C03 + H2O =2 KHCO3
K regeneraci uhli¢itanu pak dojde zahfatim roztoku:
2KHCO3 = K2C03 + C02 + Hzo

Tento postup se pouziva napf. k oddéleni CO, ze smési
plynt pii vyrobé amoniaku’.

Fyzikalni absorpce CO, do rozpoustédel (napi. do
Selexolu — dimethyletheru polyethylenglykolu, pfip. Recti-
solu — methanolu) byla testovana napf. v jednotkach se
zplynovanim uhli v Severni Dakoté. K absorpci dochazi za
zvySeného tlaku plynu a sniZzené teploté, k desorpci za
snizeného tlaku.

Pii fyzikalni adsorpci na molekulovych sitech, aktiv-
nim uhli ¢i zeolitech je za zvySeného tlaku plyn adsorbo-
van a za snizeného tlaku desorbovan (PSA — pressure
swing adsorption). Metoda obvykle neni selektivni pro
CO,. Komer¢né se pouziva napt. k déleni H, a CO, pfi
vyrobé vodiku reakci zemniho plynu s vodni parou.

Adsorpce, podobné jako absorpce do rozpoustédel, je
méné energeticky narocnd nez absorpce do aminl a je
vhodna pro plyny s vice nez 15 % CO, a vétsim tlakem.

Membrany jsou komeréné pouzivany napf. pro od-
stranéni CO, ze zemniho plynu; jsou vhodné pro smési
plynt o velkém tlaku. Jsou voleny tak, ze jeden plyn selek-
tivné oddéluji. Mohou byt keramické, kovové ¢i polymer-
ni. Potfebujeme-li CO, o velké Cistote, je nutno pouzit vice
stupntl a tim roste i cena separace. Pti pouziti absorpénich
membran je selektivita primdrn¢ dand absorbentem
a membrana poskytuje velkou mezifazovou plochu pro
pfestup hmoty z plynu do rozpoustédla.

Uvedené separacni postupy potiebuji velky prostor
ajsou narocné na CiSténi zpracovavaného plynu. Tvori
hlavni ¢ast ceny za zachyceni, dopravu a ulozeni COs.

Proto je dnes vyvoji novych ab/adsorbentii, novych
membran a hlavné novych absorp¢nich membran vénova-
no znacné usili.

2.1. Elektrarny na fosilni paliva, teplarny,
topenisté

Literatura se zabyva téméf jen témito zdroji emisi
CO,. Metody vhodné pro zachyceni CO, u téchto zdroja
1ze rozdslit, opét v souladu s literaturou”®, na tfi skupiny.

A) K oddéleni CO, z koutovych plynt dochéazi po
spaleni paliva (post-combustion capture) — separacni tech-
nologie je tedy napojena na vystupni koufové plyny.

Palivo se v béznych elektrarnach a teplarnach spaluje
v prostiedi vzduchu. Koutové plyny z uhelnych elektra-
ren obsahuji az 15 obj.% CO,; z elektraren na zemni plyn
asi 3 0bj.% CO,. Objem koutovych plyni je tedy obrov-
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sky, koncentrace CO, je v nich nizka a tlak plynt je at-
mosfericky.

Pro oddéleni CO, ze spalin se u menSich zafizeni
prednostné pouziva absorpce do amintl. Pfed absorpci jsou
spaliny ochlazeny a jsou z nich odstranény necistoty (saze,
polétavy popilek, NO, a SO,). Napojeni této technologie
na stavajici uhelnou elektrarnu, jejiz energeticka G¢innost
je kolem 30 %, znamena dalsi sniZeni ucinnosti spotfebou
Casti vyrobené energie na zachyceni CO,. Proto osazeni
starych elektraren touto technologii je povazovano za piilis
drahé.

Cena separace je niz$i pfi vys$si koncentraci CO, ve
vystupnim plynu a pti vétSim tlaku plynu. Vyssi koncent-
raci 1ze dosahnout jen za cenu zasahu do samotného spalo-
vaciho procesu, a to je zamérem v obou nasledujicich tech-
nologiich.

B) Uhlik je zachycen pied spalenim paliva (pre-
combustion capture) — podstatou postupu je transformace
pivodniho paliva na uslechtilejsi se zvySenym podilem H/C.

V prvnim kroku se ziskd plynnd smés oxidu uhelnaté-
ho svodikem (syntézni plyn), a to bud’ reakci paliva
s vodni parou (parni reforming):

CH, + xH,O +teplo= x CO + (x+y/2) H, (1)
nebo ¢astecnou oxidaci paliva kyslikem:
CH, + x/20, = xCO + y/2H, + teplo (2)

Reakce (/) probiha pfti asi 800 °C v pritomnosti Ni
katalyzatoru, palivem byvaji lehké uhlovodiky. Reakce (2)
probiha asi pfi 1300 °C; okruh paliv pouZitelnych pro tuto
reakci je SirSi. Teplo, potiebné pro reakci (), lze dodat
reakci (2), proto se nékdy tyto reakce provadi v jednom
reaktoru.

Ve druhém kroku je syntézni plyn obohacen vodikem
reakci CO s vodni parou (konverze - shift reakce):

CO + H,0 = CO, + H,
AH =—41 kJ mol™

Reakce (3) probihd v pfitomnosti
a Cr,0; pii asi 450 °C.

K oddéleni CO, ze smési plynli se d4 pouZzit napf.
absorpce do Selexolu. Vodik se pak mtize spalit ve vhodné
turbiné nebo by mohl byt vbudoucnosti veden
do palivového ¢lanku. Dnes$ni turbiny snesou plyn s nejvy-
Se 45 % H,, proto se vyvoj soustied'uje na nové turbiny
pro spalovani ¢istého vodiku.

V uhelnych elektrarnach IGCC (integrated gasificati-
on combined cycle) se zplynovanim a s kombinovanym
paroplynovym obéhem probihaji reakce (/) a (2) v jednom
reaktoru. Do reaktoru je kromé uhli ptivadén jak kyslik,
tak vodni para, teplota je do 1350 °C, tlak je 0,1 az 7 MPa
a vznika syntézni plyn. Vyc€istény syntézni plyn se dnes
spaluje a elektfina se vyrabi pomoci kombinace plynové
a parni turbiny. Uginnost t&chto jednotek se pohybuje ko-
lem 45 %. Pfed b&zna zafizeni elektrarny je ovSem nutno
prediadit rozsédhlou chemickou technologii (zplyfhovani
paliva, vyrobu kysliku, ¢iSténi syntézniho plynu). Soucas-
né i navazujici ¢ast elektrarny musi byt volena s ohledem
na to, ze se palivem stava vysoce vyhifevny plyn. Protoze

G)

katalyzatoru FeO
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se jedna o pomérné naro¢né procesy, je zplynovani vhodné
jen pro velkd zafizeni. Pro uhelné elektrarny je IGCC tech-
nologie povazovana za jednu z nejprogresivnéjSich téz
proto, Ze CO, se da separovat jednoduchym pfifazenim
konverzniho (shift) reaktoru a napft. absorpce.

K podobnym reakcim dochézi i pfi zplyhovani bioma-
sy a pramyslovych ¢i biologickych zbytki. Pti spalovani
biomasy je problémem méfitko operaci, typicka elektrarna
na biomasu ma, s ohledem na svoz paliva, kapacitu 25 az
50 MW, zatimco uhelna 500 i 1000 MW. Proto i investi¢ni
cena na kW je pro elektrarnu na biomasu asi dvakrat vétsi,
navic je dnes ve vétSiné svéta biomasa drazsi nez uhli.
OvSem z hlediska snizovani emisi CO, i Setfeni fosilnich
paliv je soucasné zpracovani biomasy s uhlim velmi vitané.

Ze syntézniho plynu, v némz Ize pomér H,/CO nasta-
vit pomoci reakce (3), mizeme také pomoci Fischerovy-
Tropschovy reakce vyrobit uhlovodiky; vedlej$im produk-
tem je H,O a CO,. Takto jsou z uhli vyrabéna napf. moto-
rova paliva a chemikalie v jizni Africe, methan v Severni
Dakoté a methanol v Cing.

I dalsi potencialné progresivni technologie se pokou-
Seji integrovat nékolik krokti do jednoho reaktoru. Jsou
prozatim ve stadiu vyvoje. Prikladem integrace nckteré
z reakci (1) az (3) se separaci mize byt smiseni katalyzato-
ru se selektivnim adsorbentem (oddé€leni CO,) nebo pouzi-
ti vysokoteplotni membrany v reaktoru pro parni refor-
ming ¢i v ,shift” reaktoru (oddéleni H,). Vysledkem je
nejen oddéleni plynu, ale také posun rovnovahy smérem
k produktu. Adsorbent je ovsem nutno periodicky regene-
rovat zménou tlaku ¢i teploty. K soucasnému zachyceni
CO, lze téz pouzit CaO. Regenerace CaO pak probiha
v oddéleném reaktoru kalcinaci CaCO; pfi teploté nad
850 °C.

Pro zvyseni ucinnosti uhelnych elektraren se zkouma
1 vyuziti superkritické a ultrasuperkritické pary. V zemich
EU se ocekava komercni vyuziti uhelnych elektraren
s ultrasuperkritickym (720 °C a 35 MPa) parnim cyklem
a ucinnosti vétsi nez 50 % po roce 2020.

C) Spalovani paliva s kyslikem (oxy-fuel combustion
capture). Cilem je vyloucit z procesu dusik, ktery fedi
spalné plyny, zvétsuje jejich objem a ztézuje separaci COs.
Také se pii vyssi spalovaci teploté dosahuje vétsi konverze
tepla na elektrickou energii. Produktem spalovani je hlav-
né CO, a H,0, které se od sebe snadno odd¢luji. Tyto me-
tody se daji rozdélit na dveé skupiny.

U metod prvni skupiny se do topeni$té vhani misto
vzduchu kyslik. Pii spalovani paliva v kysliku se dosahuje
teplot nad 2000 °C, coz je prilis vysoka teplota pro typické
materialy v elektrarnach (v bézné plynové turbin€ je maxi-
malni dovolena teplota 1400 °C). Proto je dnes teplota
spalovani regulovana recyklem spalin pfip. vodni pary do
spalovaciho prostoru. Po ochlazeni a kondenzaci vodni
pary spaliny obsahuji 80 az 98 % CO,. Pokud je palivo
s kyslikem spalovéno ve vatdku pro vyrobu vodni pary, 1ze
pracovat s libovolnym palivem a poloprovoznich experi-
mentd bylo provedeno mnoho. Pokud spalovani paliva
s kyslikem probiha v plynové turbing, palivem byva zemni
¢i syntézni plyn a poloprovoznich experimentii bylo prove-
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deno jen nékolik.

Ke spalovéni je ov§em zapotiebi velké mnoZstvi kys-
liku; 500 MW uhelna elektrarna typu IGCC potiebuje
4000 t Oy/den. Kyslik se ziskavd ze vzduchu. Pro déleni
plynt se pii mensich spotiebach kysliku (do 200 t O,/den)
pouziva adsorpce, pii vétSich spotfebach destilace vzduchu
za kryogennich teplot. Ta je ale dosti draha. Za perspektiv-
ni jsou dnes povazovany vysokoteplotni keramické trans-
portni membrany na bazi podvojnych oxidi, intenzivné se
pracuje na jejich vyvoji a pocatecnich poloprovoznich
zkouskach.

Ve druhé skupiné metod, pfi tzv. spalovani paliva
v chemické smycce (chemical loop combustion), kyslik
palivu dodéavaji oxidy kovl. Vyuziva se vratné reakce
mezi vhodnym kovem a oxidem kovu. V palivovém reak-
toru oxid kovu oxiduje palivo a redukuje se na kov, napf.

CH, + 4NiO = CO, + 2H,0 + 4Ni
AH 200 = 136 kJ mol™

ve vzduchovém reaktoru se kyslikem ze vzduchu oxid
kovu regeneruje, napf.

Ni + 1/20, = NiO
AH 500 = — 234 kJ mol™

Kov/oxid kovu cirkuluje ve fluidnim stavu mezi obé-
ma reaktory. Nosicem kysliku je tedy oxid kovu a neni
tieba zatizeni pro déleni vzduchu. Vhodnymi oxidy kovi
jsou napf. NiO, CuO, Fe,O; Mn;0,. Castice kov/
oxid kovu mivaji praimér do 500 um a musi byt dlouhodo-
bé mechanicky i chemicky stabilni, loZe se nesmi ucpavat.
Teplota v reaktorech byva 800 az 1200 °C. Podobn¢ lze
uskuteciiovat i parni reforming, do palivového reaktoru se
pak pfivadi i vodni para a hlavnim produktem je syntézni
plyn. Pokud nasleduje plynova turbina, reakce
v reaktorech probihaji za tlaku. Pokud nésleduje cyklus
s parni turbinou, je tlak v reaktorech atmosféricky. Jako
palivo je obvykle pouzivan zemni plyn. Tyto technologie
jsou ve stadiu vyvoje a prvnich poloprovoznich experi-
mentul.

2.2. Ostatni primysl

Malé mnozstvi (méné nez 200 Mt CO, na svété za
rok) znac¢né Cistého oxidu uhlicitého lze ziskat napf. pti
vyrob¢é amoniaku, vodiku, Zeleza pifimou redukci a pfi
vyrobé ethylenoxidu’®. N&které z téchto vyrob jsou malé,
ale protoze odpada technologie separace, je ziskany CO,
laciny.

V jinych vyrobach, napf. pii vyrobé Zeleza ve vysoké
peci, pfi vyrobé oceli, vapna a cementu, pii regeneraci
katalyzatorti pii krakovéani, odchdzi ztechnologie plyn
obsahujici rizné koncentrace CO,. V téchto ptipadech se
metody zachyceni CO, neli§i od metod uvedenych
v predchozi kapitole.

Jen asi 115 Mt CO, je na svété roén€ pouzivano che-
mickym primyslem, v potravinafstvi a pro dodatecnou
tézbu ropy. Je zfejmé, Ze touto spotifebou nelze vyznamné
ovlivnit emise CO,.
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2.2.1. Vyroba amoniaku

Amoniak se vyrabi syntézou z vodiku a dusiku. Vodik
se ve veétsiné ptipadl ziskava ze zemniho plynu parnim
reformingem:
CH4 + H20 = CO + 3H2
AH =208 kJ mol; katal. Ni, T = 800 °C

za nimz nasleduje konverzni reakce (3).

Drive se z vysledné smési plynti odd€loval CO, ab-
sorpci do vody, MEA, roztoku K,CO;, do Selexolu ¢i
Rectisolu, jak je téz uvedeno v predchozi kapitole. Nyni se
ze smési plynti oddéluje vodik, napt. adsorpci na zeolitech;
zbyvajici plyny se vedou do spalovaci ¢asti reaktoru pro
parni reforming. Dusik se ziskava kryogenni separaci ze
vzduchu.

Snaha snizit emise CO, pravdépodobné povede
k navratu k separaci oxidu uhli¢itého. Nabizi se i moznost
vynechat kryogenni vyrobu dusiku a usetfit tak energii tim,
ze se mezi parni reforming a ,,shift” reaktor zaradi sekun-
darni reforming. Do reaktoru pro sekundarni reforming se
pak privadi i zemni plyn a vzduch, v pfitomnosti Ni kata-
lyzatoru a pfi 950 °C probihd i reakce (2). To znamena, Ze
se z ptivedeného vzduchu spotiebuje kyslik a zistane du-
sik s vodikem v poméru, ktery je dal zapotiebi pro syntézu
amoniaku. V modernich zatfizenich na vyrobu amoniaku se
sekundarnim reformingem vznika 1,27 t CO,/t NH;.

Protoze u vyroby amoniaku ¢asto byva i vyroba dusi-
katych hnojiv, 1ze zachyceny oxid uhli¢ity pouzit na vyro-
bu mocoviny. Reakce probihaji v pfebytku amoniaku pii
tlaku 3,5 MPa. Postupné¢ vznikd kyselina karbamova
a karbaminan amonny:

NH; + CO, < H,NCOOH

H,NCOOH + NH; < H,NCOONH,4

z n¢hoz se pii 150 °C odstépi voda za vzniku mocoviny
H,NCOONH,; < H,NCONH, + H,O

Ale z hmotnostni bilance plyne, Ze pii vyrobé mocoviny se
priblizné tolik CO, spotiebuje, kolik CO, vznikne pfi vy-
robé& potfebného NH; pomoci zemniho plynu.

V roce 2000 bylo na svété vyrobeno asi 110 Mt amo-
niaku a 46 Mt mocoviny.

“)

2.2.2. Vyroba zeleza a oceli

Pti vyrobé Zeleza ptimou redukei je zelezna ruda re-
dukovéna smési oxidu uhelnatého a vodiku pfi teplotach
mensich nez je teplota tani Zeleza. Smés CO a H, se ziska-
va hlavné ze zemniho plynu, pfip. z uhli ¢i z ropnych zbyt-
kt. Soucasti technologie by relativné snadno mohlo byt
i zachyceni CO,. Zelezo se ptimou redukci vyrabi hlavné
v zemich Stfedniho Vychodu, kde je laciny zemni plyn.
V roce 2005 se tak vyrobilo 56 Mt Zeleza, coz odpovida
30 az 45 Mt emisi CO,.

Moderni vysoké pece se standardni technologii pracu-
ji blizko teoretického minima spotieby koksu. To také
znamena, ze pro dalsi redukci emisi CO, je nutna radikalni
zména technologie. Proto vznikl velky projekt ULCOS
sdruzujici 48 evropskych primyslovych a akademickych
pracovi$t’ s ambicidoznim cilem sniZit pfi redukei rud Zele-
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za az 0 50 % emise oxidu uhli¢itého navrzenim jedné az
dvou novych technologii. Prvni faze projektu zacala v zari
2004 a potrva 5 let. Zaméfuje se na technologie pouzivaji-
ci jako redukéni ¢inidlo misto koksu uhli, zemni plyn
(dosud jen jedno takové zafizeni pracuje v Evropé€) a vo-
dik; na elektrolyzu Zelezné rudy — to je zfejme nejradikal-
n&jsi zkoumana technologie; na pouziti biomasy, véetné
pestovani specifickych rostlin, vyrobu dievéného uhli ¢i
bionafty; na soucasné pouziti uhliku a elektrické energie
jako energetickych zdroji vcetné plasmového ohievu.
Pozornost je téz vénovana metodam zachyceni CO, a jeho
ulozeni (napf. absorpce, adsorpce, membrany, karbonatace
prirodnich silikatd a strusek a zachyceni CO, do hydratu).

Celkova svétova produkce zeleza je asi 550 Mt. Od-
had svétovych rocnich emisi CO, z vyroby Zeleza a oceli
¢ini asi 1,5 Gt.

N¢kolik, ptevazné japonskych vyzkumnych praco-
vist '%'2 se vénuje myslence vyuzit odpadni teplo vy-
stupnich plynt a pfip. strusek z vysokych peci, konvertord
pro vyrobu oceli, koksaren a cementarenskych peci.
K pfevodu tepla z roztavené strusky lze pouzit napf. pro-
bublavani plynt struskou ¢i atomizaci strusky pomoci
plynné trysky.

Nejjednodussi postup spociva v ohiati vzduchu zbyt-
kovym teplem a v pouziti horkého vzduchu k vyrobé vodni
pary. Neni to nejvyhodnéjsi postup, protoze se prenos tep-
la realizuje pfi teplotnim gradientu. Lep$i alternativou je
dodat teplo endotermnimu procesu pii asi téze teploté;
mozZnym endotermnim procesem je napf. parni reforming,
zplynovani paliv a rozklad vapence. Odpadni teplo lze téz
pfevést na chemickou energii, tu transportovat a na vzdale-
ném misté konvertovat na teplo'®. K tomuto postupu lze
pouzit reakci parnitho reformingu methanu, syntézni plyn
pak transportovat na vzdalené misto a tam realizovat vratnou
exotermni reakci — methanaci, tak ziskat energii a nvratem
methanu tuto smycku transportu energie uzaviit.

Elegantni postup vyuZziva pro pienos tepla fazovou
zménu vhodné volené¢ho materialu; vyhodou je, Ze latentni
teplo fazové premeény je fadove vétsi nez specifické teplo,
a ze tepelna energie je dodavana pii konstantni teploté. Pro
prenos energie v rozmezi od 1400 do 1700 K jsou autory"'
doporuceny kulicky mé&di (7 = 1356 K) elektrolyzou pota-
zené tenkou vrstvou niklu (7; = 1723 K), pfip. Ni a Ru.
V tomto teplotnim rozmezi Cu opakované taje a tuhne,
zatimco Ni je stale v pevném skupenstvi. Jsou-li kulicky
pouzity pro dodani energie endotermni reakci methanu
svodni parou, nikl je soucasné katalyzatorem reakce
a vznikajici syntézni plyn lze dal pouzit k redukci Zelezné
rudy nebo pfimo k vyrobé methanolu. Laboratorni experi-
menty ukazaly, Ze lze takto prevést i teplo piferusované
emitovaného plynu z ocelarenského konvertoru na konti-
nualni zdroj tepla o konstantni teploté, a Ze jsou Ni-Cu
kulicky dostate¢né mechanicky odolné.

2.2.3. Vyroba vapna a cementu

Ve vystupnim plynu z cementarenskych peci je asi
dvakrat vétsi koncentrace CO, nez v koufovych plynech
z uhelnych elektraren, protoze asi polovina CO, vzni-
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ka reakci:
CaCO; = CaO + CO,

Pro zachyceni CO, u cementarenskych peci by se asi
pouzila, podobné jako u elektraren IGCC, fyzikalni ab-
sorpce CO, napt. do Selexolu. Misto vzduchu by téz bylo
mozné pouzit kyslik, ale pec by musela byt kvuli vétSimu
opotiebeni rekonstruovana. Velikost celosvétovych emisi
z téchto peci je asi 1,5 Gt COy/rok.

2.2.4. Rafinerie a petrochemie

V rafinerii se ropa rozd€li rektifikaci na nékolik frak-
ci. Konverze ziskanych tézsich organickych latek do zada-
nych, obvykle benzinovych slozek, se déje hlavné krako-
vanim a hydrogenaci.

K destilaci je potiebné teplo a k hydrogenaci vodik,
ktery se obvykle vyrabi z tézkych olejovych zbytkd reak-
cemi (/) a (2). Pti katalytickém krakovani se katalyzator
zana$i vznikajicim uhlikem a musi byt regenerovan. Rege-
nerace se provadi spalovanim uhliku ve vzduchu, pfip.
v kysliku. Unik organickych slou¢enin ze zatizeni je mini-
malizovan a unikajici slou€eniny jsou fizen¢ spalovany.
Pti vSech téchto procesech tedy vznikd i CO,. Odhad roc-
nich svétovych emisi CO, z rafinerii je neceld 1 Gt.

Pti vyrobe ethylenoxidu oxidaci ethylenu vzduchem:

CHZZCHz + 1/2 02 = CHZOCHz

Ag katalyzator, 280 °C
vznikd CO, a H,O jako vedlejsi produkt. Svétova produk-
ce ethylenoxidu je jen n€kolik Mt za rok.

2.2.5. Tezba zemniho plynu

Tézeny zemni plyn obsahuje rlizné mnoZstvi COs.
Aby se pii transportu predeslo korozi potrubi, musi byt
obsah CO, sniZen na asi 2 %. K oddéleni CO, se pouziva
jak absorpce do amint, tak adsorpce do Rectisolu ¢i Se-
lexolu, tak i membranova separace.

Pro dalsi odhad pouzijme predpoklad, ze asi polovina
tézeného zemniho plynu obsahuje 4 % CO,. V roce 2003
byla svétova produkce zemniho plynu asi 2,5-10" m’.
Pokud se v poloviné tohoto plynu redukoval obsah CO,
ze 4 na 2 %, separovalo se nejméné 50 Mt CO,. V USA je
roén¢ asi 6,5 Mt takto =ziskaného CO, pouzivano
k dodatecné t&€Zbé ropy.

3. Cena

K zachyceni, dopravé i ulozeni CO, (CCS — carbon
dioxide capture and storage) je zapotfebi energie, proto
vzniké dalsi CO,. Napf. je-li velikost emisi 500 MW uhel-
né elektrarny 2,9 Mt CO,/rok, pak srovnatelna elektrarna
vyrab&jici totéz mnozstvi elektiiny se zachycenim 85 %
CO; bude emitovat 0,6 Mt CO,/rok a zachycovat
3,4 Mt CO»/rok.

Dominantni ¢ast ceny za CCS tvofi cena za zachyce-
ni'®. Tato cena se obvykle udava véetnd ceny za kompresi
CO,, a to obvykle na 10 az 14 MPa. Napf. cena za absorpci
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CO, z koufovych plynii do MEA je asi 608 t™' zachyceného
CO,. Ceny za dopravu a ulozeni CO, budou diskutovany
v samostatném c¢lanku.

Studie ukazuji, ze postavime-li dodate¢né u uhelné
elektrary s ucinnosti 40 % separaci CO, absorpci do ami-
nu a snizime-li tim emise CO, na kWh o 85 %, vzroste
cena elektrické energie o 40 az 70 %. Pro novou uhelnou
elektrarnu IGCC s ,,shift reaktorem a fyzikalni absorpci
CO, vzroste cena elektrické energie jen o 20 az 55 %. Po-
né¢kud prekvapuje, ze doporuceni nejprve snizovat emise
CO, u elektraren s nizkou ucinnosti, které vypoustéji nejvi-
ce CO,/kWh, je chybné. Ukazuje se'*, Ze nejefektivngjiiho
snizeni emisi CO, lze dosahnout u novych elektraren
s nejveétsi ucinnosti, tzn. u novych velkych elektraren vy-
bavenych nejlepSimi technologiemi.

4. Zaver

Asi 60 % svétovych antropogennich emisi CO, zpi-
sobenych spalovanim fosilnich paliv pfipadd na zdroje
s emisemi vét§imi nez 0,1 Mt CO,/rok. Nejprve je nutno
zacit snizovat emise CO, u téchto znecistovatelll a jen
témito jsme se zde zabyvali. Koncentrace CO, ve vystup-
nich plynech byva od 3 % vyse, proto je nutno nejprve
oxid uhlicity zachytit a pak dopravit a obvykle ulozit (CCS
— carbon dioxide capture and storage).

V tomto ¢lanku byly uvedeny jen metody vhodné pro
zachyceni CO,. Je zfejmé, ze tyto metody jsou znamé,
i kdyZ chybi zkuSenost s jejich pouzitim u velkych zdroji
emisi CO,. Také proto se dnes ned4 oznacit jedna z nich za
nejlepsi.

Asi 80 % velkych zdroji emisi CO, tvoii elektrarny
na fosilni paliva. Ekonomicky nejvyhodnéjsi je zacit sni-
zovat emise u novych elektraren s vysokou ucinnosti, tzn.
u nejprogresivnéjsich technologii. Dominantni ¢ast ceny za
CCS tvofi cena za zachyceni CO, a jeji velikost se dnes
pohybuje kolem 508 t' zachyceného CO.,.

Cena za zachyceni CO, v jinych prumyslovych odvét-
vich bude zaviset na tlaku a koncentraci CO, ve vystupnim
plynu. Cim bude vétsi koncentrace CO, a &im vétsi bude
tlak, tim niZsi cenu lze ocekavat.

Teprve pozdé¢ji by méla byt pozornost obracena na
zdroje emisi mal¢é a rozptylené (doprava, mistni topeniste).
Predpoklada se, Ze zdrojem energie bude elektiina a vodik.
V misté pouziti tedy nebude vznikat CO, a vodik a elek-
tricka energie se budou vyrabét v centralizovanych zatize-
nich, kterd mohou byt vybavena odstranénim emisi CO».

Zachycovani emisi CO, tedy ani neni technicky jed-
noduchou zalezitosti, ani neni laciné. Navic, jak uvidime
v navazujicim ¢lanku, vznika problém, jak se zachycenym
CO, dale nalozit. Proto by se mélo vazné uvazovat o vSech
moznostech snizovani emisi CO,, k nimZ patii snaha o co
nejvyssi U¢innost vyuziti paliv a energie, Setfeni energie,
vyuzivani obnovitelnych surovin a energetickych zdroju,
podpora biologické absorpéni kapacity lest a pud apod.
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Zkratky a terminy

CCS carbon dioxide capture and storage
— zachyceni, doprava a ulozeni CO,
IGCC (integrated gasification combined

cycle) power plants — elektrarny se
zplyniovanim paliva a s kombino-
vanym paroplynovym ob¢hem

post-combustion
capture

zachyceni CO, po spaleni paliva

zachyceni uhliku z paliva pied spa-
lenim paliva

pre-combustion
capture
zachyceni CO, pfi spalovani paliva
v atmosféte kysliku

oxy-fuel combustion
capture

chemical loop spalovani paliva v chemické smy¢-

combustion ce; kyslik palivu dodava oxid kovu
v palivovém reaktoru, ve vzducho-
vém reaktoru se kyslikem ze vzdu-
chu oxid kovu regeneruje; kov
a oxid kovu cirkuluje mezi obéma
reaktory

Prace vznikla v ramci FeSeni projektu MSM
61989100.
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Carbon dioxide capture and storage (CCS) is consid-
ered as one of the options for reducing CO, emissions.
CCS can be applied to large point sources of CO,, such as
power plants and in large industrial processes. The CO,
capture is to produce a concentrated stream of high-
pressure CO,. The capture systems typically employ ab-
sorption of CO, from flue gases with CO, concentration up
to 15 %. The oxygen-fuel systems use oxygen instead of
air for fuel combustion to produce mainly water vapour
and CO, (more than 80 %); the water vapour is easily re-
moved by cooling. In precombustion capture, the fuel is
converted to CO, (15-60 %) and H, at high pressure; then
CO, is separated by adsorption or absorption. The emerg-
ing capture technologies require development of large-
scale membrane separation processes, novel absorption
solvents and sorbents, membrane-absorbent systems, high-
temperature oxygen transport membranes for oxygen pro-
duction, oxyfuelling via chemical looping, combined reac-
tion/separation systems and new high-temperature materi-
als.
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Uvod

Mobilita, biopristupnost’ a ekotoxicita prvkovych
kontaminantov tzko suvisi sich S$pecifickou chemickou
a vizbovou formou, v ktorej sa nachadzaju v prirode. Preto
su chemické avdzbové formy prvkov stanovované
v jednotlivych zlozkach Zivotného prostredia CastejSie ako
ich celkové obsahy. Izoldcia a stanovenie individualnych
prvkovych Spécii a vizbovych foriem je Casto obtiazna,
tazko mozna a v mnohych pripadoch samoucelna. Preto sa
pristapilo k izolacii vécsich skupin prvkovych foriem,
ktoré je moZné izolovat’ do spolo¢ného extrakéného média.
Izolacia takychto operacne definovanych frakcii prvkov je
rozumnym kompromisom a poskytuje dostatoéné mnoz-
stvo informacii pre hodnotenie environmentalneho rizika
Studovaného systému. Vysledkom tohto myslienkového
a experimentalneho modelu su sekvencné a jednokrokové
extrak¢né schémy navrhnuté pre hodnotenie mobility prv-
kovych foriem v pddnych, sedimentarnych a inych tuhych
vzorkach zivotného prostredia (prasné spady, cestny prach,
atd’.). V tejto praci je prezentovana jednokrokova extrakcia
sedimentov do prostredia kyseliny etyléndiamintetraocto-
vej (EDTA) v porovnani so sekvenénym postupom navrh-
nutym IRMM pre extrakciu sedimentov (IRMM - Institute
for Reference Materials and Measurements, predtym BCR
— Bureau Communautaire de Références). ,,EDTA extra-
kcia“ v prezentovanych optimalizovanych podmienkach
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umoznuje izolovat’ mobilnl a potencidlne mobilnt frakciu
pritomnych prvkov a tak poskytuje rychlu informéaciu
o podiele vodorozpustnej idnovymenitel'nej, uhli¢itanovej
a redukovatelnej frakcii prvkov'?. Pri periodickych kon-
trolach tiez rychlo informuje o zmene extrahovatelnosti
do prislusnych extrakénych médii a méze byt rychlym
skriningovym hodnotenim zmenenej mobility prvkov,
ktoré je Casto postacujuce na hodnotenie environmentalne-
ho rizika v Studovanych systémoch (sedimenty, pody,
pras$né spady, poletavy prach, cestny prach, atd’.). Je pre-
zentovand ako doplnkové hodnotenie k BCR (IRMM)
sekvencnej extrakcii. Extrakcia do prostredia 0,05 mol 1™
Na,EDTA mdze byt aplikovana ako ekonomicky zaujima-
vé a ¢asovo uspornd doplnkova kontrola prvkového trans-
portu cez jednotlivé rozhrania zivotného prostredia. Envi-
ronmentalny osud EDTA a inych analogickych v prirode
pritomnych komplexacnych c¢inidiel je hodny experimen-
talnej pozornosti'”. Konkrétne EDTA  sa nachidza
v prirodnych vodnych prostrediach vo vyssich obsahoch
ako iné syntetické komplexacné ¢inidla* a spolu s inymi je
schopna narusit’ pdvodna prirodnu distribiciu prvkov vo
vodnom roztoku’. To je d’al§im dévodom, preco aplikovat
EDTA extrakciu v environmentalnych monitoringoch.
EDTA ajej soli su l'ahko dostupné, dlhodobo pouZzivané a
ich vlastnosti st podrobne preStudované. S schopné roz-
pustat’ tie potencidlne mobilné podiely prvkov v tuhych
médiach, ktoré mozno pokladat’ za environmentalne reak-
tivne — biopristupné®’. EDTA je v uréitych podmienkach
schopna extrahovat’ celkovy nerezidualny prvkovy podiel
zo sedimentovej matrice' a lihovatelnost’ najmobilnejie-
ho podielu prvkov do prirodne pritomnej EDTA otvara
moznosti nasledného luhovania ostatnych kontaminantov®.

Experimentalna cast’
Extrakcia

PouZitd sekven¢nd extrakcia je modifikdciou normo-
vaného BCR postupu pre frakcionaéni analyzu
sedimentov’™"*. Do BCR trojkrokového postupu bol prida-
ny 1. krok pre prvkové podiely extrahovatelné do vody
a posledny, piaty, pre stanovenie obsahu prvkov viaza-
nych v silikatovom zvysku (mineralizacny krok). Vysled-
na péatkrokova extrakcia distribuuje izolované prvkové
podiely do piatich frakcii: vodorozpustnej, iGnovymeni-
telnej auhli¢itanovej — extrahovanej v jednom kroku
anazyvanej tiez ,extrahovatelna do kyslého prostredia®
tzv. ,acid extractable”, redukovatelnej, oxidovatelnej
(oxidovatel'ny podiel organickych latok a sulfidov) a rezi-
dualnej (podiel prvkov viazanych na primarne
a sekundarne mineraly — celkovy rozklad).

Pre jednokrokovu extrakciu bola ako extrakéné ¢inid-
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Tabulka I
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Standardné a optimalizovana extrakcia do prostredia 0,05 mol I EDTA

Podmienky extrakcie

EDTA Standardny protokol

Optimalizovana EDTA extrakcia

Cinidlo (NH,),EDTA
Cas lh

Teplota 20+£2 °C
Extrakény pomer (w/v pomer) 1:10

pH ¢inidla

pH 7 (upravené¢ NH,OH)

Na,EDTA
6h

2042 °C
1:150

pH 4,7

Extrakéné nadobky
kom EDTA-soli)

Filtracia

250 ml — PE — premyté deionizovanou H,0, 4 mol I HNOsa 0,05 mol 1! rozto-

,papier s modrou paskou“ ® = 18,5 cm

lo pouzita Na,EDTA. Pre vlastny experiment bol modifi-
kovany normovany postup pre extrakciu prvkov
v pddach'®. Optimalizované boli tieto parametre: extra-
kény pomer (w/v pomer), ¢as a pH extrakéného média.
V povodnom ,,EDTA extrakénom protokole® je prostredie
upravované na pH 7. Vzhladom na to, Ze poOvodné
pH 0,05 mol I roztoku Na,EDTA je zhodné s aciditou
vodnych roztokov, v ktorych sa najlepSie prejavuje bio-
pristupnost’ a toxicky efekt vacsiny sledovanych prvkov®,
ako optimalne bolo zvolené toto pH (pH 4,7). PrediZenie
extrakéného casu na 6 hodin je vyhodné z hl'adiska vyssich
extrahovanych obsahov a z hl'adiska RSD hodnét, ktoré so
stiipajiicim extrakénym Casom vyrazne klesajﬁ'2"16. Porovna-
nie Standardnej a modifikovanej EDTA extrakcie je uvedené
v tab. L.

Odber vzoriek

Odber vzoriek rie¢nych sedimentov bol vykonany
v environmentalne zat'azenej oblasti SpiSsko-gemerského
Rudohoria arealizovany v sulade s metodickym predpi-
som Ministerstva zivotného prostredia SR (bol odobrany
aktivny riecny sediment, charakterizovany ako jemnozrn-
ny, akumulovany za vhodnych podmienok pradenia
v povrchovom toku)'’. Bola respektovana hibka fyzikalne-
ho a biologického zvirenia (hrubka odobranej vrstvy sedi-
mentu 20 cm). Sedimenty boli odobrané na Styroch mies-
tach zmienenej oblasti (tab. II).

Tabulka II

Odberové miesta Studovaného regionu

Miesto odberu Sediment Vodny tok
Rudnany — sediment 1 Hornad
MarkuSovce

Slovinky sediment 2 Poracsky jarok
Richnava sediment 3 Hornad
Jaklovce sediment 4 Hnilec
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Uprava vzoriek

Vzorky boli susené pri teplote do 40 °C a preosiate
sitom s velkostou otvorov 0,125 mm. 100 g podsitnej
frakcie bolo upravené bezoterovou homogenizaciou
v achatovom planetirnom mlyne na jemnost pod
0,09 mm. K extrakcii prvkov bolo odvazené 0,5 g sedi-
mentu. Extrakcia kazdého sedimentu v kazdom kroku bola
opakovana pat’ krat.

Chemikalie

Zasobné Standardy a chemikélie boli zakpené od
firmy Sigma-Aldrich a Merck. Upravované roztoky boli
overené na obsah sledovanych prvkov. Destilovana voda
bola docistena na idonomenici (zariadenie Purelab Clasic)
a reverznou osmozou (zariadenie Purelab Option R3), pH
deionizovanej vody bolo 6,7 a tato bola pouzita v priebehu
celého experimentu.

Priprava extrak¢nych roztokov

1) Sekvenéna extrakcia — roztoky: 1: 0,11 mol 1" kyselina
octova (CH;COOH); 2: 0,1 mol I"! hydroxylamin hyd-
rochlorid (NH,OH.HCI); 3: koncentrovany peroxid
vodika (H,0,), pH 2-3 — upravené vodnym roztokom
HNO; (riedenie — 1:1); 4: 1 mol ™" octan amoénny
(CH3COONH,).

Jednokrokova extrakeia: roztok 0,05 mol I”! Na,EDTA
(pH 4.,7).

2)

Sekvencny extrakcny postup

Do 100 ml polyetylénovej (PE) nadobky bolo odvaze-
né 0,5 g vzorky. Pred navazenim vzorky bol obsah nddoby
so vzorkou zhomogenizovany premieSanim asi 1 min.
Extrahované podiely prvkov boli analyzované z roztokov
pripravenych popisanym sposobom (tab. III). Extrakcia
bola vykonand na laboratornej trepacke. Extrakty boli
uskladnené v PE nadobkach pri teplote 4 °C, alebo hned’
pouzité k stanoveniu prvkovych podielov. Boli analyzo-
vané podiely Cd, Pb, Cu, Cr, Ni, Co, Hg, As, Sb, Al, Fe,
Mn, Zn, Ca a Mg.
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Tabul’ka III

Laboratorni pfistroje a postupy

Sekvencny extrakény postup — chemikalie a spracovanie vzorky v priebehu modifikovanej IRMM extrakcie

Extrakény krok  Extrahovand frakcia

Chemikalie a postup

1 vodo-rozpustna

navazok 0,5 g vzorky; pridat’ 50 ml deionizovanej H,O; extrahovat’ 16 h pri

20+2 °C; separovat’ extrakt od tuhého zvysku centrifugaciou — 4000 ot. min™'

(20 min)
extrahovatel'na do

ku zvysku z kroku 1 pridat 40 ml 0,11 mol I"' CH;COOH, extrahovat’ 16 h pri
2042 °C; separovat’ extrakt od tuhého zvysku (centrifugacia — 4000 ot. min™",

20 min); premyt’ tuhy zvy$ok s 20 ml H,O; centrifugovat’ (4000 ot. min™",

ku zvysku z kroku 2 pridat’ 40 ml 0,1 mol I"' NH,OH.HCI (pH 2, upravené

HNO:s); extrahovat’ 16 h pri 2012 °C; separovat’ extrakt od tuhého zvysku centri-
fugaciou — 4000 ot. min~' (20 min); premyt’ tuhy zvysok s 20 ml H,O; centrifugo-

ku zvysku z kroku 3 pridat’ 10 ml 8,8 mol 1" H,O, (pH 2); pretrepat’ pri izbovej

teplote 1 h; ohriat’ na 85 °C a odparit’ takmer dosucha; pridat’ d’al$ich 10 ml

8,8 mol 1"! H,0,; ohriat’ na 85 °C, odparit’ dosucha; pridat’ 50 ml 1 mol !
CH;COONH;, (pH 2); extrahovat’ 16 h pri 2042 °C; separovat’ extrakt od tuhého
zvysku centrifugiciou — 4000 ot. min~', 20 min; d’al3i postup tak ako je uvedené

ku zvysku z kroku 4 pridat’ 10 ml HF a 1 ml HC1Oy; kratko pretrepat’; odparovat’

kyslého prostredia
15 min)
3 redukovatel'na
vat’ pri 4000 ot. min™" (15 min)
4 oxidovatel'na
vyssie
5 zvyskova
(rezidualna)

do tvorby bielych dymov; pridat’ d’alsich 10 ml HF; odparit’ dosucha; pridat’ 5 ml

HNOs; (riedenie — 1:1); digerovat’ 20 min

Jednokrokovy extrakcny postup

Do PE nédobky sa k 0,5 g vzorky pridalo 75 ml roz-
toku 0,05 mol ™' Na,EDTA, optimalizované podmienky
extrakcie st uvedené v tab.I. Extrakcia bola vykonana
na laboratornej trepacke (200 kmitov min™"). Extrakty boli
prefiltrované a roztoky analyzované, alebo uchované v PE
nadobkach (pri 4 °C). Z roztokov boli stanovené nerezidu-
alne podiely prvkov. Pre stanovenie rezidudlnych podielov
boli sedimentové zvysky mineralizované tak, ako pri sek-
vencnej extrakcii.

Analytické metody a pristroje

Na stanovenie sledovanych prvkov v extraktoch boli
aplikované analytické metody: atdmova emisnd spektro-
metria s indukéne viazanou plazmou (ICPOES) — stanove-
nie Pb, Cu, Cr, Ni, Co, Al, Fe, Mn, Zn, Ca a Mg; atéomova
absorpcné spektrometria (AAS) s elektrotermickou atomi-
zaciou (ETAAS) — stanovenie Cd v extraktoch, AAS
s plamenovou atomizaciou (FAAS) — stanovenie celkové-
ho obsahu Cd, AAS s generaciou hydridov (HGAAS) —
stanovenie As a Sb, AAS s termooxida¢nou generaciou a
amalgamdciou ortutovych par — stanovenie Hg. Pre ICP
OES merania bol pouzity spektrometer firmy Varian —
Liberty 200, s ultrazvukovym rozpra§ovanim vzorky
(rozprasova¢ Cetac); pre ETAAS merania bol pouzity
spektrometer Varian — Spectr AA-400, atomizator GTA-
96; pre HGAAS merania bol pouzity spektrometer Varian
— Spektr AA 20, generator hydridov VGA-76 (vyrobca
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vSetkych troch spektrometrov — firma Viarian, Australia);
pre stanovenie ortuti bol pouzity jednoucelovy AA spek-
trometer (AMA 254, vyrobca Altech Praha, Ceska republi-
ka). Stanovenie celkovych obsahov prvkov (okrem Hg
a Cd) bolo realizované metodou energodisperznej rontgen
fluorescencnej spektrometrie (EDXRF) na XRF spektro-
metri — Spectro X-LAB 2000 (vyrobca — firma Spectro,
Nemecko). Koncentratné rozsahy Studovanych prvkov
vyzadovali pouzitie analyzy z lisovanych tabliet (priprava,
pracovné a experimentalne podmienky st popisané
v citovanych publikacidch'>"?). Metodiky pre stanovenie
prvkov sekvencnou a jednokrokovou extrakciou boli opti-
malizované pre vzorky sedimentov. Pri ICPOES boli inter-
ferencie eliminované vyberom spektralnej Ciary, pocitaco-
vymi korekciami a pouZzitim kalibraénych roztokov
s identickou matricou ako vo vzorkach. Vplyv obsahu
matricovych zloziek bol testovany meranim riedenej
a neriedenej vzorky. Obsah rozpustenych soli neovplyviio-
val meranie (vyhodnotenie emisného signalu — mozné
metodou kalibracnej krivky). Zakladné experimentalne
podmienky st pre vSetky prvky uvedené v tab. IV; pod-
mienky plazmy pre ICPOES merania boli nasledovné:
vykon — 1,00 kW; prietok plazmového Ar — 12 1min™",
vedl'ajsi prietok Ar 0,751min”" , pumpa
19,0 otadok min~'. Obsah Cr v jednotlivych extraktoch bol
stanoveny priamo, okrem piateho — mineralizacného kro-
ku. PouZity typ mineralizdcie nie je vhodny pre analyzu
Cr, dochadza k 10-20% stratam. Preto bol Cr v 5. kroku
ureny od¢itanim  sGétu extrahovanych obsahov Cr
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Tabulka IV

Laboratorni pfistroje a postupy

Pracovné podmienky merania na ETAAS, FAAS, HGAAS a ICPOES spektrometri

Prvok (metoda) Vlnova dizka [nm] Korekcia Detekény limit [ug g7']
Cd (ETAAS) 228,800 D, (deutériové lampa) 0,003
Cd (FAAS) 228.800 - 0303
Pb(ICPOES) 220,353 automaticka 0,6
Cu (ICPOES) 324,754 automaticka 0,3
Ni (ICPOES) 231,604 dynamicks 03
Cr (ICPOES) 267,716 dynamické 03
Hg (AAS) 253,650 D, 0,003
As (HGAAS) 193,700 - 0,16
Sb (HGAAS) 217,600 - 0,16
Zn (ICPOES) 213,856 dynamické 0.6
Mn (ICPOES) 257,610 dynamické 0.6
Fe (ICPOES) 259,940 dynamicks 3,0
Al (ICPOES) 396,152 dynamické 3,0
Ca (ICPOES) 317,933 dynamicks 3,0
Mg (ICPOES) 279,079 dynamické 3,0
Co (ICPOES) 228,616 dynamicka 0,3

v prvych Styroch krokoch od celkového obsahu Cr stano-
veného metédou XRF. Extrahované obsahy Cd boli stano-
vené metédou ETAAS, experimentdlne podmienky boli
nasledovné: atomizacia — zo steny kyvety; modifikator —
2% H;POy4; rezim merania — vyska piku; prad lampy —
10 mA; strbina — 0,5 nm; pyrolyza — pri 600 °C; atomizacia
— pri 2200 °C; vyhodnotenie signalu — metdda kalibracnej
krivky (koncentracia vrchného $tandardu — 10 pg 17"). Cel-
kové obsahy Cd boli stanovené z mineralizdtov metdodou
FAAS (plamen acetylén-vzduch). Extrahované aj celkové
obsahy Hg boli stanovené na jednoucelovom AA spektro-
metri AMA 254, s vynimkou 4. kroku (oxidovatel'na frak-
cia), kde dochadza k stratim Hg, spOsobenym ohrevom
(oxidacia s HyO,). Obsah Hg v oxidovatelnej frakcii sa
preto ur¢i vypoctom podl'a vztahu: cHg(4) = cHg(celkovy)
— cHg(l) - cHg(2) — cHg(3) — cHg(5); cHg(1)...(5) —
obsah Hg v jednotlivych frakciach; cHg(celkovy) — celko-
vy obsah Hg.

Vysledky a diskusia

Porovnanie priebehu sekvenénej a jednokrokovej
extrakcie do EDTA mozno diskutovat’ nasledovne: Kad-
mium (obr. la) sa u vSetkych vzoriek v najvédcsej miere
extrahuje v2. kroku (0,11 moll"' CH;COOH) ato
v rozsahu 60 az 80 % celkového obsahu. V priebehu 2., 3.
a 4. kroku, ktoré reprezentuju idonovymenitel'na, uhlicita-
novu, redukovatel’ni a oxidovatelnu frakciu, sa odextrahu-
je prakticky 100 % Cd, ¢o znamena jeho vysokil mobilitu
v odberovej oblasti. Extrahované podiely Cd do 0,05 mol I'"!
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Na,EDTA sa u vSetkych vzoriek blizia suctu prvych troch
krokov sekvenénej extrakcie, ¢o predstavuje podiel 61 az
90% z celkového obsahu Cd.

Olovo (obr. 1b) sa najviac extrahuje v 3. kroku
(0,1 mol " NH,OH.HCI), a to 50 az 80 % celkového
obsahu, ¢o je v stilade so schopnostou Pb koprecipitovat’
s oxidmi Zeleza a manganu (redukovatelnd frakcia sedi-
mentu). Extrahované podiely Pb v priebehu ,,EDTA extra-
kcie® dosahuju tiez sucet prvych troch krokov extrakcie
sekvencnej a predstavuju podiel 53 az 85 % z celkového
obsahu Pb.

Med’ (obr. 1c) sa extrahuje uz v vodnom prostredi (1.
krok) ale nepresahuje 1,5%, v 2. kroku (0,11 mol 1™
CH;COOH) sa extrahované podiely pohybujii v rozmedzi
2,2-18,6 %, v 3. kroku (0,1 mol I"" NH,OH.HCI)
v rozmedzi 23-40 % celkového obsahu (percentudlne ma-
ximum zodpovedd vzorke snajvys$s§im obsahom — sedi-
ment 3). Vo4. kroku (8,8moll”" H,O,; 1moll”
CH3;COONH,) boli extrahované obsahy od 33 do 53 %
av 5. kroku 13 az 28 %. Extrahovany podiel Cudo EDTA
presahuje sucet prvych troch krokov sekvencnej extrakcie,
¢o znamend 50 aZz 72 % Cu, v zavislosti od vzorky. Prav-
depodobne sa okrem vodorozpustnej ,.kyslo extrahovatel-
nej“ a redukovatelnej frakcie extrahuje aj t4 Cast’ organic-
ky a sulfidicky viazanej medi, ktora nepotrebuje oxidaciu.

Stanovenia niklu (obr. 1d) st vo vodnom extrakte pod
detekénym limitom metddy. V 2. kroku sa extrahuji po-
diely Ni vrozsahu 6 az 20 %, v 3. kroku 16-24 %, v 4.
kroku 6-12 % a v mineralizate sedimentového rezidua
bolo stanovené 49—68 % celkového obsahu Ni,v zavislosti
od vzorky. Extrahovany nikel do EDTA sa blizi suctu
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Obr. 1. Porovnanie jednokrokovej extrakcie, sekven¢nej extrakcie a celkového obsahu analyzovanych prvkov: Cd (a), Pb (b), Cu
(c),Ni (d), Cr (e), Co (f), Hg (g), Hg detail (h), As (i), Sb (j), Zn (k), Al (1), Mn (m), Fe (n), Ca (0), Mg (p). EDTA-6 — Sesthodinova ex-
trakcia do 0,05 mol I"! Na,EDTA; S 1-3 — suma 1.—3. kroku sekvencnej extrakcie; SUM — suma 1.-5. kroku sekvenénej extrakcie; XRF,
AMA - stanovenie celkového obsahu prvkov (na XRF, alebo na AMA spektrometri — pre Hg); sed 1, 2, 3, 4 — analyzované vzorky sedi-
mentov 14
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Obr. 1. Porovnanie jednokrokovej extrakcie, sekven¢nej extrakcie a celkového obsahu analyzovanych prvkov: Cd (a), Pb (b), Cu
(c),Ni (d), Cr (e), Co (f), Hg (g), Hg detail (h), As (i), Sb (j), Zn (k), Al (1), Mn (m), Fe (n), Ca (0), Mg (p). EDTA-6 — Sesthodinova ex-
trakcia do 0,05 mol I"! Na,EDTA; S 1-3 — suma 1.—3. kroku sekvencnej extrakcie; SUM — suma 1.-5. kroku sekvenénej extrakcie; XRF,
AMA - stanovenie celkového obsahu prvkov (na XRF, alebo na AMA spektrometri — pre Hg); sed 1, 2, 3, 4 — analyzované vzorky sedi-
mentov 14

511



Chem. Listy 102, 506-514 (2008)

Tabul'ka V

Laboratorni pfistroje a postupy

Porovnanie nameranych a certifikovanych (indikativnych) hodnét pre prvky v CRM 601

Hodnoty=rozsirena neistota [ug g'], vytaznost’ [%]

Cd Cd Cd Pb Pb Pb Cu Cu Cu
Extrakény namerana certifiko- vytaZnost® namerand indika- vytaznost® namerana certifiko-  vytaznost®
krok vana'’ tivna'’ vana
1 — _ — _ - _ _ — _
2 4,1+0,8 4,45+ 92 <1 <1 - 7,6£1,5 10,5+0,8 72

0,62

3 4,2+0,8 3,95+0,53 106 199+10 205+11 97 71+7 72,8449 98
4 1,5+0,3 1,83+0,20 82 25+6 19,745,8 127 93+9 78,6£8,9 118
5 2,7+0,5 37+4 38,0£8,7 97 6446 60,4+4,9 106
Suma 12,4+1,2 261£13 262,7427 99 235,6+11,8 222,3#20 105
Celkovy  12,4+1,2 264+7 265+27 100 246+12 222420 111
obsah
Vytaznost® 100 99 99 96 100

Cr Cr Cr Al Al Al As Sb Hg
Extrakény namerand certifiko- vytaznost namerand indikativna vytaZnost namerand namerand namerand
krok vana'’
1 _ _ _ _ _ _ _ _ _
2 <1 0,35+0,08 — 267 3443 76 1,8+0,3 0,20+0,05 <0,001
3 10,4£2,1  10,6+£0,9 98 43404326 4060+104 107 8,5+1,3 0,20+0,05 <0,001
4 17,3+£3,5  14,4+2,6 120 1385+104 1170+16 118 1,2+0,2 0,20+0,05 1,08+0,05
5 128+13 - 68480+685 59167+500 115 13,3+1,1  2,70+0,68 0,17+0,02
Suma 156£16 - 742314742 64431+515 115 24,8+2,0  3,30+0,83 1,25+0,06
Celkovy  156+8 148+7 102 8060081 - - 26,4+1,3  3,6+0,3 1,25+0,06
obsah
Vytaznost® — - - 92 - - 92 92 100

* Pomer namerane;j a certifikovanej (indikativnej) hodnoty v %; ® pomer hodnoty suétu extrahovanych obsahov v priebehu
sekvencnej extrakcie a hodnoty celkového obsahu stanoveného XRF v %

prvych troch extrakénych krokov sekvenéného postupu, o
znamena 25 az 43 % celkového obsahu Ni.

Chrom (obr. le) sa v prvych dvoch krokoch neextra-
huje vobec, v 3. a 4. kroku len do 6 % celkového obsahu.
Viac ako 90 % celkového obsahu Cr teda ostane
v silikdtovom zvySku. Tento fakt sved¢i o skutocnosti, Ze
Cr je inkorporovany do mriezkovych Struktir sedimentu.
Extrahovany podiel Cr do EDTA dosahuje rovnako sucet
prvych troch krokov sekvencnej extrakcie, co z hladiska
percentualneho podielu znamena 1 az 5 % Cr.

Extrakty kobaltu (obr. 1f) do vodného prostredia su
pod detekénym limitom metddy, v 2. kroku su extrahované
podiely od 8 do 19 %, v 3. kroku od 15 do 21 %, v 4. kro-
ku podiely 8 az 13 %, na 5. mineralizacny krok ostava 52
az 63 %.

Ortut’ (obr. 1g,h) sa prakticky extrahuje az v 4. kroku
v rozsahu 63 az 91 % (oxidovatelna frakcia) a v sedimen-
tovom zvysku ostava od 8,7 do 36,8 % celkového obsahu
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Hg. Do prostredia EDTA mozno odextrahovat’ podiel
v rozsahu 1 az 5 %, o predstavuje sticet prvych troch kro-
kov sekvenénej extrakcie a CiastoCne aj Cast’ obsahu zo
Stvrtého kroku. Pravdepodobne ide otu Cast’ organicky
a sulfidicky viazanej ortuti, ktora nepotrebuje oxidaciu.

Extrahované podiely arzénu (obr. 1i) do vody (I.
krok) nepresahuju 1,8 % jeho celkového obsahu, v 2. kro-
ku extrahované podiely tiez nie su zaujimavé (do 0,4 % ),
v 3. kroku je to v rozsahu 8,1 az 28,3 %, v 4. kroku od 1,1
do 6,1 % a v 5. kroku (mineralizacia) su stanovené podiely
v rozsahu 63,8 az 90,5 %. Extrahovany podiel As do
EDTA dosahuje sucet prvych Styroch krokov sekvencnej
extrakcie, co znamena 7,3 az 32,1 % jeho celkového ob-
sahu.

Antimon (obr. 1j) je extrahovany v prvych Styroch
krokoch do 5 % celkového obsahu. V sedimentovom rezi-
duu ostavaju podiely 85,1 az 92,6 %, €o svedCi o prevazne
litogénnom pévode Sb v Studovanom regione. Extrahova-
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né podiely Sb do EDTA sa pohybuju od 8,6 do 24,8 %.
Podobne ako v pripade As mozno do prostredia EDTA
odeyl;grahovat’ prakticky celkovy nerezidualny podiel Sb
(cit. ™).

Stanovenia zinku (obr. 1k) su vo vodnom extrakte
pod detekénym limitom metody. V 2. kroku sa extrahuje
v rozsahu 15 az 41 %, v 3. kroku 17-34 %, v 4. kroku 10
az 19 % a v 5. kroku (v mineralizate) 19-44 % celkového
obsahu Zn. Extrahovany zinok do EDTA sa blizi suctu
prvych troch extrakénych krokov sekven¢ného postupu, ¢o
znamena 34 az 55 % jeho celkového obsahu.

Extrahované podiely hlinika (obr. 11) v 1. a 2. kroku
nepresahujii 0,2 % jeho celkového obsahu, v 3. kroku
(redukovatel'na frakcia) su extrahované rozhodujuce po-
diely obsahu Al a to vrozsahu 1-2,3 % a v 4. kroku sa
extrahuje v rozsahu 0,4 az 0,9 % Al a v 5. kroku od 96 do
98,5 %. Extrahovany podiel Al do EDTA dosahuje sucet
prvych troch krokov sekvencnej extrakcie (0,7-2,6 % cel-
kového obsahu Al).

Mangan (obr. 1m) sa extrahuje uz v vodnom prostredi
(1. krok), ale nepresahuje 1% celkového obsahu, v 2.
kroku sa extrahované podiely pohybuju od 64 do 74 %,
v 3. kroku od 6 do 11 %, v4. kroku od 2 do 5% av 5.
kroku od 12 do 23 %. Extrahovany podiel Mn do EDTA
dosahuje sucet prvych troch krokov sekvencnej extrakcie,
¢o znamend 58 az 77 % celkového obsahu Mn.

Stanovenia zeleza (obr. In) st v 1. a2. kroku pod
detekénym limitom metody, v 3. kroku v rozsahu 5-17 %
(vstlade srozpustenim fazy oxi-hydroxidov Zeleza
a manganu), v 4. kroku v rozsahu 1-5 % a v mineralizate
sedimentového rezidua ostava 80-94 % celkového obsahu
Fe, v zavislosti od vzorky sedimentu. Extrahované Fe do
EDTA sa blizi stctu prvych troch krokov sekvenéného
postupu, ¢o znamend 5 az 12 % jeho celkového obsahu.

Vysoka mobilita vapnika (obr. 10) v Studovanej ob-
lasti je dokumentovana priebehom oboch typov extrakcie.
V priebehu sekvencnej sa Ca extrahoval nasledovne: v 1.
kroku od 4 do 11 %, v 2. kroku od 64 do 86 %, v 3. kroku
5 az 6 % celkového obsahu Ca, vo 4. kroku do 3 % av 5.
kroku od 3 do 17 %. Extrahovany podiel Ca do EDTA je
v sulade s tymito vysledkami, dosahuje sucet prvych troch
krokov sekvencnej extrakcie, ¢o znamena 80 az 98 %
celkového obsahu Ca.

Horc¢ik (obr. 1p) sa extrahuje v 1. kroku do 2 % svoj-
ho celkového obsahu, v 2. kroku od 10 do 48 %, v 3. kroku
od2do 6%, v4. krokuod1do3 % av 5. kroku od 43 do
23 % celkového obsahu Mg. Extrahovany podiel Mg do
EDTA dosahuje sucet prvych dvoch krokov sekvencnej
extrakcie, ¢o znamena 12 az 47 % najmobilnejSiecho po-
dielu Mg.

Stanovenia celkovych obsahov pre sedimenty (XRF)
su v sulade so suctom extrahovanych obsahov v priebehu
sekvencnej extrakcie a svedcia o kvalite experimentalneho
prevedenia extrakcii a analytickych merani (vid’ obr. 1; 4.
a 5. stipec diagramov — oznagenych ako SUM a XRF). Pre
d’al$iu kontrolu kvality experimentalnej prace bol do expe-
rimentu zaradeny vhodny referenény materidl — sediment
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— CRM 601, ktory bol pouzity v priebehu celého experi-
mentu. Jeho analyza priniesla akceptovatelné vysledky
(tab. V). Stanovenia referencného sedimentu boli porovna-
né s certifikovanymi a indikativnymi hodnotami’™'" a pri-
niesli vysledky, sved¢iace o presnosti a spravnosti experi-
mentalnych vysledkov (vid’ vytaznosti v tab. V.). Hodnoty
vytaznosti boli pocitané vzhl'adom k certifikovanej hodno-
te a s v tab. V oznacené ako ,,vytaznost™. ,,V}'/t’ainost’b“
je pocitana ako pomer hodnoty stctu extrahovanych obsa-
hov v priebehu sekvencnej extrakcie a hodnoty celkového

obsahu stanoveného XRF.

Zaver

Vysledky studie poukazuji na moznost kombino-
vat’, alebo Ciastocne nahradzat’ periodické kontroly sedi-
mentarneho systému sekvenénymi postupmi, jednoduchy-
mi extrakciami do vhodne zvoleného komplexacného ¢i-
nidla. Vyssie uvedend diskusia nas informuje o mobilite
prvkov v Studovanej oblasti na zdklade sekventnej BCR
extrakcie a jednokrokovej EDTA extrakcie. Mozno kon-
Statovat’, Ze tie prvky ktoré sa javili v priebehu BCR extra-
kcie ako najmobilnejsie (Cu, As, Sb, Hg, Ca), mali aj naj-
vyssiu extrahovatel'nost’ do EDTA. Celkovo extrahovatel-
nost’ vSetkych studovanych prvkov do EDTA presne kopi-
rovala chovanie v priebehu BCR extrakcie. V Studovanych
podmienkach je EDTA schopnd odextrahovat' najmobil-
nejsSie podiely prvkov zodpovedajice prvym trom krokom
sekvencnej extrakcie ateda moze byt jej ,orientacnou
nahradou‘ napriklad v pripadoch havarii a aj vo vsetkych
situaciach ,,vyzadujicich rychle rozhodnutia v kratkom
Case“. Za ekonomicky aj Casovo Uspornych podmienok
prinasa obsahovo porovnatel'nt informaciu ako BCR ex-
trakcia, ktorej jeden extrakény stupeil trva 16 hodin a teda
komplexna informéciu k hodnoteniu mobility prvkov pri-
nesie za 5 dni. EDTA extrakcia (6 hodinovd) je porovna-
tel'ne informativna v priebehu jednej pracovnej smeny
prevadzkového analytického chemika. Mozno ju pouzit’
pre orientacne hodnotenie a rozhodovanie v oblasti ochra-
ny zivotného prostredia.

Zoznam pouzitych skratiek

AA atdmovo-absorpény

BCR Bureau Communautaire de Références

CRM certifikovany referen¢ny material (Certified
Reference Material)

D, deutériova lampa

Na, EDTA  disddna sol’ kyseliny etyléndiamintetraocto-
vej

EDXRF energodisperznd rontgenfluorescencna spek-
trometria

ETAAS atdmova absorpéna spektrometria
s elektrotermickou  atomizéciou

FAAS atdmova absorpcna spektrometria s plame-

fiovou atomizaciou
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HGAAS atomova absorpcna spektrometria
s generaciou hydridov

ICPOES opticka (atobmova) emisna spektrometria
s induk¢ne viazanou plazmou

IRMM Institute for Reference Materials and Measu-
rements

PE polyetylénovy, -4, -é

XRF rontgenfluorescencnd spektrometria

ot. min™" otacky min™
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Uvod

Stanoveni tékavych halogenovanych uhlovodiki
(VOX) ve vodach je stale vénovand znacnd pozornost
vzhledem k jejich Castému vyskytu v rdznych matricich
ajejich Skodlivym u¢inkim na zivé organismy. Je
k dispozici fada technik pro stanoveni VOX ve vodach
a sedimentech a byly diskutovany v n€kolika pfehlednych
&lancich (napt.'). Vieobecné je mozno rozdélit tyto techni-
ky podle extrakéniho média a zplsobu extrakce do Sesti
zékladnich skupin': extrakce plynem, extrakce kapalinou,
mikroextrakce tuhou fazi, membranova extrakce, destilac-
ni techniky a techniky pfimého nastfiku. V poslednich
letech byla rozvijena ptedevsim technika mikroextrakce
tuhou fazi (SPME)Z’4 a extrakce do malého mnozstvi ka-
paliny (liquid-liquid microextraction, single-drop microex-
traction — SDME)™.

Stanovenim vysoce té¢kavych halogenovanych uhlo-
vodikii se podrobné zabyva norma’ CSN EN ISO 10301,
kterd popisuje jejich stanoveni plynovou chromatografii
s detektorem elektronového zachytu (GC-ECD) po extrak-
ci kapalina-kapalina nebo statickou ,,head-space” meto-
dou. Tato norma je ovéfena predev§im pro VOX pocinaje
dichlormethanem, ktery ma teplotu varu o 2,6 °C vyssi nez
1,1-dichlorethen a podstatn€ vy$§i nez vinylchlorid (viz
tab. I). Cilem této prace bylo vyvinout metodu pro stano-
veni vybranych VOX v prisakovych skladkovych vodach
za Gcelem vyhodnoceni u¢innosti sanace; prehled a vybra-
né vlastnosti sledovanych VOX jsou uvedeny v tab. L.
Vzhledem k dostupnému technickému vybaveni byly nej-
prve testovany techniky SPME a mikroextrakce kapalina-
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kapalina. Pfedbézné pokusy stanoveni sledovanych chloro-
vanych uhlovodiki technikou SPME s polydimethylsiloxa-
novym vlaknem ovSem prokazaly pfitomnost dvou stano-
vovanych analytl (trichlorethen, tetrachlorethen) v slepém
stanoveni z ovzdusi laboratofe na trovnich ptiblizné 0,1 az
10 ug1I”'. Dalsi piedbézné pokusy se statickou ,head-
space” technikou a klasickou mikroextrakci v extrakéni
nadob¢ s ,headspace® prostorem nad kapalinou ukazaly,
ze pouziti obou technik pro stanoveni vinylchloridu by
bylo technicky naro¢né, protoze vinylchlorid za normal-
nich podminek analyzy t€ka velmi snadno ze soustavy.
Z tohoto diivodu byla pozornost zamétena predev$im na
ovéfeni moznosti vyuziti mikroextrakce kapalina-kapalina
v uzaviené nadobé se septem bez ,headspace® prostoru
nad kapalinou.

Experimentalni ¢ast
Zatizeni a chemikalie

Vsechny analyzy byly provedeny na plynovém chro-
matografu HP 6890 Series II s kolonou Rtx-Vms (60 m x
0,25 mm x 1,4 pum) firmy Restek (Bellefonte, USA)
a plamenové-ioniza¢nim detektorem (FID) popf. detekto-
rem elektronového zachytu (ECD). Pro mikroextrakci ka-
palina-kapalina byly pouZity nddoby nebo vialky se zdvi-
tem o objemu 1 litr nebo 60 ml a septem potazenym vrst-
vou polytetrafluorethylenu (PTFE) . Jako extrakéni Cinidlo
pro mikroextrakci byl pouzit xylen p.a. ACS, ISO (Merck,
Darmstadt, Némecko). Standardy VOX byly cistoty 97 %
nebo vyssi (Sigma-Aldrich, Steinheim, Némecko). Stan-
dardni roztoky VOX byly pfipravovany v metanolu
(HPLC-grade, Labscan Analytical Sciences, Dublin, Irsko)
a pro ucely kalibrace uplnym postupem ptidavany do deio-
nizované vody. Deionizovand voda byla pfipravovana
v zatizeni Demi Ultra 20 (Goro, Praha) vyuZzivajicim re-
verzni osmozy a smésného ménice iontl.

Pracovni postup pfi mikroextrakci
xylenem v uzaviené naddobé

Lahev o objemu 1 litr resp. 60 ml s uzavérem na zavit
se naplnila analyzovanou vodou tak, aby nezbyl zadny
vzduchovy prostor. Do septa s uzavérem se napichla kovo-
va jehla a zasunula asi 1cm pod septum. Septum
s uzavérem i jehlou se opatrn€ nasadily na nadobu se vzor-
kem a uzdvér se pozvolna dotdhnul. Poté se injekeni stii-
kackou do nadoby se vzorkem piidal xylen jako extrakéni
¢inidlo (2 ml resp. 1 ml xylenu). Nadoba se drZela pfitom
dnem vzhiru. Obsah nadoby se intenzivné 15 min protie-
paval, aby se dosahlo co nejlepsiho rozptyleni xylenu ve
vodé. Poté se nadoba nechala stat ve vertikalni poloze
dnem vzhiru alespoit 10 min. Pfed néstfikem vzorku se
nadoba polozila do horizontalni polohy a pfes septum se
odebral 1 pl extraktu. Odebrany extrakt byl davkovan na
kolonu plynového chromatografu v rezimu ,,splitless.
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Tabulka I
Vlastnosti sledovanych VOX’
Nazev Vzorec Relativni Bod varu Hustota Rozpustnost
molekulova [°C] [gem™] ve vodé
hmotnost [g1]
Vinylchlorid CHCI=CH, 62,50 -13,3 0,91 0,06
1,1-Dichlorethen CCl,=CH, 96,94 37,0 1,22 0,4
Dichlormethan CH,Cl, 84,93 39,6 1,32 16,7
trans-1,2-Dichlorethen CHCI=CHCI 96,94 48,4 1,26 6,3
cis-1,2-Dichlorethen CHCI=CHCI 96,94 60,3 1,28 3,5
Chloroform CHCI; 119,38 61,2 1,49 73
Tetrachlormethan CCly 153,82 76,6 1,59 1,16
1,2-Dichlorethan CH,CICH,Cl 98,87 83,5 1,25 8,7
Trichlorethen (TCE) CCl,=CHCI 131,40 86,9 1,46 1,1
Tetrachlorethen (PCE) CCl,=CCl, 165,83 121,2 1,62 0,1
Tabulka II

Parametry pro GC analyzu sledovanych VOX

Parametr Hodnota
Kolona Rtx-Vms, 60 m x 0,25 mm x 1,4 um
Nosny plyn N,, rezim ,,const flow* 1,2 ml min~'

Teplotni program

40 °C, 2 min, 10 °C/min, 200 °C, 10 min

230 °C, ,,make up gas* — dusik — 30 ml min!, H, — 40 ml min"l, vzduch — 450 ml min™'

Injektor 230 °C, splitless 0,1 min, purge flow 60 ml min ™'
Liner s prumérem 4 mm pro split/splitless nastiik
Detektor FID

Detektor ECD 230 °C, ,,make up gas* — dusik — 60 ml min™*

V ptipad¢ stanoveni CHCIl; a CCly se provedla stejna ana-
Iyza za pouziti detektoru ECD. Parametry GC analyzy jsou
uvedeny v tab. II.

Odbér a uprava vzorkul

Vzorky vod byly odebirany bud’ do sklenénych lahvi
o objemu 1 litr nebo (v ptipadé¢ omezeného mnozstvi vzor-
ku) do 60 ml vialek s uzavérem a uchovavany do analyzy
pfi teplot€ 4 az 7 °C. VSechny vzorky vod byly analyzova-
ny vétsinou okamzité, nejpozdéji do 24 h po odbéru.

Vysledky a diskuse
Vyvoj metody
Pii testovani mikroextrakce sledovanych analyti do

organického rozpoustédla v uzaviené nadobé bez vzducho-
vého prostoru techniky se pracovalo nejdiive s objemem

v
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ce. K extrakei byly pouzity 2 ml xylenu. Pfi analyze real-
nych vzorkll vramci sledovani GCinnosti sanace vSak
z technologickych diivodl nebylo mozné odebrat k analy-
ze 1 litr vzorku, proto doslo k redukci objemu analyzova-
ného vzorku na 60 ml a objemu pfiddvaného extrakéniho
¢inidla na 1 ml. Postup stanoveni sledovanych VOX je
popsan v experimentalni ¢asti. Pfi stanoveni sledovanych
analytll s pouzitim 1 litru vzorku bylo touto technikou
dosazeno Grovné stanovitelnosti p¥iblizng 10 az 20 pg 1",
Po redukci objemu bylo mozno stanovit sledované analyty
na trovnich piiblizn& 30-50 pg I”'. Spravnost a opakova-
telnost stanoveni obsahu jednotlivych VOX pfi pouZiti
1 litru vzorku resp. 60 ml vzorku byly testovany pomoci
obohacenych vzorkli vody metodou externiho standardu
kalibraci uplnym postupem (t.j. pomoci vodnych roztoki
standardii podle”) na trovni 10 ug 1™ (resp. 3050 pg 1)
s pouzitim FID detektoru (tab. III). Pro zvySeni pfesnosti
méfeni a sniZzeni detekcnich limitl byly zkoumény dalsi
moznosti zlepseni metody, a to optimalizaci nastfiku veétsi-
ho mnoZstvi extraktu a snizenim Urovné Sumu zlepSenim
kvality pracovnich plyni pro GC.
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Stanoveni obsahu jednotlivych VOX v obohacenych vzorcich vody pfi pouZiti 1 litru resp. 60 ml vzorku metodou externi-
ho standardu kalibraci uplnym postupem pomoci GC-FID [pg I™']

VOX 1 litr vzorku 60 ml vzorku
s.h. Xpr S s.h. Xpr S

Vinylchlorid 9,1 18,2 5,7 30 34 9,8
1,1-dichlorethen 12,2 10,1 8,3 37 20 5,4
Dichlormethan 13,2 9,6 12,1 40 28 15,3
trans-1,2-dichlorethen 12,6 9,1 8,2 38 25 9,2
cis-1,2-dichlorethen 12,8 9,2 5,3 38 29 7,6
Chloroform 14,9 10,4 10,3 45 43 5,9
Tetrachlormethan 15,9 7,3 12,3 48 28 17,8
1,2-dichlorethan 12,5 6,6 8,2 38 31 7.8
Trichlorethen (TCE) 14,6 11,5 10,1 44 21 4,4
Tetrachlorethen (PCE) 16,2 12,7 11,6 49 15 21,7

Pzn.: s.h. — skute¢na hodnota, X, — primér, s — smérodatna odchylka, n=6

Optimalizace nastfiku vétSiho mnozstvi
extraktu (velkoobjemové dadvkovani)

Meze detekce u metody s mikroextrakci je obecné
mozno snizit dal§im zvétSovanim objemu vzorku, zmenSo-
vanim objemu pouZitého extrakéniho ¢inidla a nebo zvét-
Senim objemu davkovaného extraktu. Dalsi zvétSovani
objemu vzorku bylo zjiz uvedenych technickych pfi€in
problematické. Zmenseni objemu extrak¢éniho cCinidla by
vedlo k velice tenké vrstvé xylenové faze, coz by zkompli-
kovalo odbér extraktu k nastfiku na kolonu. Pfi velmi ma-
1ém objemu extrakéniho ¢inidla se mtze zvysit chyba zpl-

sobend rozdilnou rozpustnosti xylenu v riznych typech
odpadnich vod. Z téchto divodl byla testovana moznost
zvétseni davkovaného objemu extraktu pii rtiznych teplo-
tach injektoru. Za timto Gi¢elem byl liner modifikovan pfi-
davkem 10 mg sorbentu CHROMOSORB W a zabezpecen
skelnou vatou. V uspofadani s modifikovanym linerem byly
provedeny analyzy s extraktem VOX na trovni 10 pg 1™ pro
teploty injektoru 110 °C, 120 °C, 130 °C, 140 °C a nastfi-
kované objemy 5 ul, 10 pl, 20 pl, 30 pl a 50 pl. Po otevie-
ni splitu byl injektor vyhiat na 240 °C, aby se odstranily
zbytky extraktu. Po skonceni analyzy byla teplota injekto-
ru nastavena opét na jednu z testovanych teplot. Optimalni
objem byl 10 ul pfi teploté injektoru 130 °C. Za téchto

FID1 A, (VOC_KUR\SPM17_01.D)

6 8

| I
14

min

Obr. 1. GC-FID chromatogram 10 pl xylenového extraktu (velkoobjemové davkovani) standardi VOX na urovni priblizné
10 pg I''. Experimentalni podminky uvedeny v tab. II. Identifikace pikii: 1 — vinylchlorid, 2 — 1,1-dichlorethen, 3 — dichlormetan, 4 —
trans-1,2-dichlorethen, 5 — cis-1,2-dichlorethen, 6 — chloroform, 7 — tetrachlormethan, 8 — 1,2-dichlorethan, 9 — trichlorethen, 10 —

tetrachlorethen
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FID1 A, (OX_A\OX_F0014.D)
PA
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Obr. 2. GC-FID chromatogram standardu pri kalibraci iplnym postupem. Experimentalni podminky uvedeny v tab. II, koncentrace

jednotlivych VOX piiblizné 15 pg I"". Cisla pikii jako na obr. 1

podminek bylo dosazeno pozadovanych detekénich limith
predevsim pro tékavejsi chlorované uhlovodiky — pro vi-
nylchlorid, 1,1-dichlorethen, CH,Cl,, trans-1,2-dichlor-
ethen, cis-1,2-dichlorethen a caste¢né i pro CHCI; a 1,2-di-
chlorethan (obr. 1, piky &islo 1 az 5, 8). Siroké asymetric-
ké piky CCly, trichlorethenu a tetrachlorethenu nebylo
mozné spolehlivé vyhodnotit (obr. 1, piky 7, 9, 10). Tyto
tfi analyty (spolu s chloroformem) bylo s ohledem na vy-
soky pocet atomil chloru ov§em moZzné analyzovat pomoci
detektoru elektronového zachytu (ECD). Spojenim vysled-
ki z ECD a FID detektori bylo mozné analyzovat 9 z 10
pozadovanych analytdl na urovnich jednotek ug 1™, Pouze
v piipad¢ 1,2-dichlorethanu nebylo dosaZeno ani na jed-
nom z detektord pozadované urovné detekce. Pomoci FID
detektoru Ize dosahnout tirovné cca 10-20 ug 1™, Uvedeny
zpusob davkovani lze ovSem doporucit predevSim pro
kvalitativni ovéteni pfitomnosti nékterych analytil ve vzor-
cich, pro rutinni analyzu pfedstavuje znacnou zaté€z pro
kolonu a cely analyticky systém.

Snizeni Gtrovné Sumu vyménou pracovnich
plynt

Pro snizeni mezi stanovitelnosti VOX na pozadova-
nou uroveil byla provedena vymeéna vSech provoznich
plynt za Cistsi (dusik Cistoty 4.0 za dusik s BIP technolo-
gii, vodik cistoty 3.0 za 6.0, vzduch technicky vyménén za
synteticky THC-free). Pro docisténi nosného plynu byl
nainstalovan Cisti¢ ,,all purifier s indikatorem saturace
pouzitého CistiCe. Soucasné byly vyménény nebo dekonta-
minovany vSechny pneumatické cesty vné i uvnitt plyno-
vého chromatografu. Dale byl ke standardiim i k vzorkim
pfidavéan 1-chlorpropan v methanolu na koncentraéni Grov-
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ni 33 pg I”! jako vnitini standard slouZici ke korekei posu-
nu retencnich cast, nastiikovaného mnozstvi a vytéznosti
pro zvyseni piesnosti méfeni. Po provedenych tpravach
v metodice byl opét testovan jejich vliv na stanoveni
VOX. Upravy vedly ke sniZeni detek&nich limitfi na trov-
né 2 az 20 ng I pri pouziti 60 ml vzorku pomoci FID
detektoru bez slozité Gpravy injektoru a bez potieby dav-
kovat vétsi, injektor i kolonu zatézujici objemy xylenové-
ho extraktu (obr. 2).

Opakovatelnost, meze detekce a meze stanovitel-
nosti jednotlivych VOX pfi analyze 60 ml vody metodou
externiho standardu (ESTD) a interniho standardu (ISTD)
kalibraci Uplnym postupem s pouzitim FID detektoru na
Grovni piiblizng 10-35 pg ™' jsou uvedeny v tab.IV.
Z porovnani skuteénych a naméfenych obsahti standarda
VOX v destilované vodé (v podstaté vytéznosti VOX)
ziskanych obéma metodami kvantifikace je ziejmé, Ze
hodnoty ziskané metodou ISTD jsou ptesn¢jsi (s = 0,6 az
16,1 pro ISTD vs. s = 1,5 az 21,5 pro ESTD), i kdyz ve
vetsing€ pripadli nizs§i ve vztahu ke skuteCnym hodnotam
nezli v ptipadé metody ESTD. Pfinos metody ISTD je
patrny v piipadé PCE, kdy se dosahlo zlepseni meze de-
tekce z 25,6 ug I pro ESTD na hodnotu 6 pg Iy ptipadé
metody ISTD. Z uvedenych hodnot mezi detekce pro me-
todu ISTD lze také konstatovat, Zze pro stanoveni CHCl;
a CCly na dané koncentracni Grovni (jednotky az desitky
ug 1™ je vhodngjsi pouzit detektor ECD.

Analyza sklddkovych vod
Vyvinuta metoda byla vyuzita pro monitorovani pru-

béhu sanace skladkovych vod obsahujicich sledované
chlorované uhlovodiky. Vzorky byly odebirany na vstupu
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Tabulka IV
Stanoveni jednotlivych VOX metodou externiho standardu (ESTD) a interniho standardu (ISTD) kalibraci uplnym postu-
pem pomoci GC-FID po vyméné provoznich plynil pro plynovou chromatografii

VOX Metoda ESTD [pg 17'] Metoda ISTD [ug 17']

s.h. Xpr s (n=6) MD MS Xpr s (n=6) MD MS
Vinylchlorid 15 10,5 1,6 6,8 22,7 7,4 1,0 6,1 20,4
1,1-Dichlorethen 11,6 11,6 2,7 8,0 26,7 9,0 1,5 58 12,5
Dichlormethan 34,9 33,3 5.4 16,9 56,3 232 45 20,3 437
trans-1,2-Dichlorethen 11,6 12,6 32 8,8 29,3 8,9 2,5 9,6 20,7
cis-1,2-Dichlorethen 11,6 10,8 2,4 7,9 26,3 9,2 1,4 52 11,1
Chloroform 34,9 439 3.9 9,3 30,9 31,1 42 14,1 30,3
Tetrachlormethan 46,5 100,3 21,2 29,3 98,1 68,7 16,1 32,8 70,5
1,2-Dichlorethan 18,6 17,7 2,5 8,0 26,7 12,0 1,7 7,9 17,1
Trichlorethen (TCE) 11,6 12,4 1,5 43 14,4 10,8 0,6 2,1 45
Tetrachlorethen (PCE) 11,6 11,0 8,1 25,6 85,4 12,2 2,1 6,0 12,8

MD — mez detekce vypoétend jako trojnasobek smérodatné odchylky®, MS — mez stanovitelnosti vypoétena jako deset-
indsobek smérodatné odchylky®, vyznam ostatnich zkratek stejny jako v tab. IIT

a vystupu z Cisticiho zafizeni, které bylo tvofeno kolonou Typické GC-FID chromatogramy obou typit vzorkl jsou
naplnénou Zeleznymi pilinami. V obou vzorcich byly iden- uvedeny na obr. 3, vysledky analyz jsou uvedeny v tab. V.
tifikovany jako makroslozky cis-1,2-dichlorethen a trichlo-
rethen, ostatni chlorované uhlovodiky byly minoritni, na

arovnich maximalné jednotek az desitek pg 1. Pro vyso- Zavér
ky obsah trichlorethenu musely byt vzorky fedény 1 : 100
a znovu analyzovany. Chloroform a tetrachlormethan byly Byla vypracovana metoda umoziiujici stanoveni dese-
na urovni jednotek pgl™ stanovovany detektorem ECD. ti monitorovanych vysoce té¢kavych chlorovanych uhlovo-
au *FID1 A, (F\ANALYT~T\GC\OXID_M\OXFID019.D)
" | FID1A, (FAANALYT~1\GC\OXID_M\OXFIDO15.D)
80 17
70 17
60 17 2
50 17
40 1
30 - 1
20 1
. \ L o A
10 7
1 2
0 A A A B -
1 L] T T T
6 8 10 12 14
retenéni ¢as, min

Obr. 3. GC-FID chromatogramy analyzy prisakovych vod pied vstupem (A) a na vystupu (B) z €isticiho zaFizeni. Experimentalni
podminky uvedeny v tab. II. Identifikace pikd: 1 — cis-1,2-dichlorethen, 2 — trichlorethen
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Tabulka V
Vysledky analyzy redlnych vzork sklddkovych vod na vstupu a vystupu Cisticiho zatizeni — porovnani ESTD a ISTD ka-
librace
VOX Vstup [ug 1] Vystup [ug 1]

ESTD ISTD ESTD ISTD
Vinylchlorid <MD <MD 8 7
1,1-Dichlorethen 8 8 <MD <MD
Dichlormethan <MD <MD <MD <MD
trans-1,2-Dichlorethen 19 18 <MD <MD
cis-1,2-Dichlorethen 1050, (910°) 1240, (1060°) 290 310
Chloroform® 2 2 <1 <1
Tetrachlormethan® <1 <1 <1 <1
1,2-dichlorethan <MD <MD <MD <MD
Trichlorethen (TCE) 14000°, (15000°) 16000°, (18000°) 260 280
Tetrachlorethen (PCE) 260 400 <MD <MD

 Hodnoty ziskané pomoci ECD detektoru, ® odhad ziskany extrapolaci kalibraéni kiivky, © hodnoty ziskané analyzou vzor-

ki zfedénych v poméru 1 : 100

dikt v prusakovych skladkovych vodach mikroextrakci
kapalina-kapalina v uzaviené nadobce se septem. Metoda
umoziuje stanoveni sledovanych VOX na urovnich 10 az
20 ug "' pii pouziti 1 litru vzorku resp. 30-50 ug 1™ pfi
pouziti 60 ml vzorku. Snizenim urovné Sumu vymeénou
pracovnich plyndl pro GC a pouZitim 1-chlorpropanu jako
vnitiniho standardu bylo dosazeno mezi detekce na tirovni
2-20 ug 1" pii pouziti 60 ml vzorku. Stanoveni CHCl;
a CCly na dané koncentracni Grovni (jednotky az desitky
pugl™") je mozné detektorem ECD. Upravou injektoru
a davkovanim vétsich objemu extraktu je mozné v pripadé
potieby dosdhnout jesté nizsich koncentracnich tGrovni.

Prezentované vysledky byly ziskany v ramci projektu
FeSeného s financni podporou MPO CR, evidencni ¢islo
projektu FD-K3/025, a dale jako soucast reseni projektii
vyzkumného centra ,, Pokrocilé sanacni technologie a pro-
cesy“ podporovaného MSMT, projekt ¢. 1M0554.
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P. Kuraii®® and P. Jano3® (“ Research Institute of
Inorganic Chemistry, Usti nad Labem, " Faculty of the
Environment, J. E. Purkyné University, Usti nad Labem) :
Determination of Highly Volatile Chlorinated Hydro-
carbons in Landfill Waters by GC-FID Using Microex-
traction into Xylene

To fulfil the requirements of health regulations and
water quality, it is necessary to monitor the concentrations
of volatile hydrocarbons in water at rather low levels.
A simple and rapid GC-FID method utilizing liquid-liquid
microextraction with xylene in closed vials for the deter-
mination of ten selected volatile chlorinated hydrocarbons
in water before and after remediation was developed. The
procedure allowed to determine selected hydrocarbons at
concentrations 10-20 pgl™ using 1000-ml samples or
30-50 pg I"" using 60-ml samples. A significant decrease
in the detection limits to 2-20 pg I"' (for 60-ml samples)
was achieved by lowering the noise level after replacing
GC gases by higher-purity gases and using 1-chloro-
propane as internal standard. The determination of CHCl;
and CCl, at the pg 1™ levels was feasible using an ECD
detector. Even lower detection limits can be achieved by
modification of the GC injector and by injecting a large
volume of the xylene extract.
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Uvod

Metoda stanoveni celkového dusiku (N;) ve vodach
oxidaéni mineralizaci peroxodisiranem je znama jiz od
roku 1969 (cit."). Jeji podstatou je oxidace dusikatych la-
tek peroxodisiranem draselnym v alkalickém prostfedi na
dusiénany®, které se stanovi vhodnou analytickou techni-
kou:

N""+48,04 +30H — NO; +8S0, +3H" (1)

Oxida¢ni mineralizace probiha pfi teplotach od 120
do 150 °C v uzavienych naddobach (sklenénych ampulich).
Do soucasnosti doznal tento zpiisob znacnych obmén.
Efektivnéjsi mineralizace se dosahuje ohfevem mikrovin-
nym zéfenim6’7, Casto i v kombinaci s UV zéafenim, kdy
oxidaéné spoluptisobi hydroxylové radikaly uvolnujici se
fotochemickym rozkladem molekul vody®’. Vyssich kon-
centraci hydroxylovych radikald se dosahuje pridavky
peroxidu vodiku. Samostatnd mineralizace UV zafenim'®
je v8ak ve srovnani s peroxodisiranovou mineralizaci méné
¢innd a hife reprodukovatelna''.

Vznikajici dusi¢nany se nejcastéji stanovuji spektro-
metrickymi metodami, kde na rozdil od separa¢nich metod
(iontova chromatografie, elektroforéza) nerusi piebytek
siranfl vznikajicich redukci peroxodisiranu dle rovnice (/).
Fotometricky lze dusi¢nany stanovit pfimo v UV oblasti,
avSak s ruSivymi vlivy ostatnich slozek ptfitomnych
v mineralizatech a/nebo ve VIS oblasti po reakcich
s riznymi Cinidly (kyselina salicylova, 2,6-dimethylfenol,
4-fluorofenol). Dusi¢nany lze stanovit také jako dusitany
vzniklé po redukci hydrazinem ¢i pomédénym kadmiem.

Do soucasné doby byla provedena fada srovnavacich
studii, v kterych byla ovéfena srovnatelna ti€innost oxidac-
ni mineralizace raznych dusikatych latek v porovnani
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s jinymi metodami stanoveni celkového dusiku — kjeldah-
lizaci a spalovanim vzorktl vod pfi vysokych teplotach. Do
Ceské legislativy byla zafazena vroce 1999 jako ceska
technicka norma CSN EN ISO 11905-1 (cit.'?).

Cilem této prace je ovefit moznost stanoveni dusi¢na-
nil v mineralizatech odpadnich vod pfimou UV fotometrii.
Za predpokladu, Ze prevazna vétsina ruSivych vlivi matri-
ce odpadnich vod byla odstranéna jiz béhem mineralizace,
predstavuje UV fotometrie rychlou a ekonomicky nenaroc-
nou analytickou koncovku pro stanoveni celkového dusiku
ve vodach. Dale bylo cilem prispét k objasnéni dosud ne-
dostatecné diskutovaného problému oxidacni mineralizace
amonnych iontd, které maji tendenci unikat z modelovych
roztokil ve formé amoniaku, jak bylo zjisténo jiz diive'>'*.

7 wr

Experimentalni ¢ast
Pristroje

Mineraliza¢ni blok TR 200 a sklenéné ampule objemu
cca 10 ml se Sroubovacimi uzavéry (MERCK, Némecko),
UV-VIS spektrometr Lambda 25 (Perkin Elmer Instru-
ments, USA). Vzorky vod byly homogenizovany zatize-
nim Ultra-Turrax T 25 (IKA, Némecko). Absorpcni spekt-
ra mineralizati v UV oblasti byla méfena v kiemennych
kyvetach optické délky 1 cm.

Chemikalie

Vsechny pouzité chemikalie byly dcistoty p.a.: sa-
licylan sodny, hydroxid sodny, dusi¢nan draselny, chlorid
amonny, formaldehyd, hexamethylentetramin a peroxodi-
siran draselny (Lachema, Brno). Byl pouzit certifikovany
referencni material (CRM) ASTASOL o koncentraci du-
si¢nandi 1,000 g I™' (Analytika, Praha). K ptipravé roztokd
byla pouzita redestilovand voda s konduktivitou
<02mSm™.

Oxida¢ni mineralizace

Vzorky splaskovych a vycisténych odpadnich vod
slévanych po dobu 24 h byly pfed analyzou 10 min homo-
genizovany pii otadkach 19 000 min™'. Postup oxidaéni
mineralizace byl prevzat z prace Krysla a spol.": do roz-
kladné ampule se odméfi 5 ml zhomogenizovaného vzor-
ku, 1 ml 3% roztoku hydroxidu sodného a upravenou labo-
ratorni 1zi¢kou se pfidd 0,2 g peroxodisiranu draselného.
Zkumavka se uzavie Sroubovym uzavérem, protiepava se
do rozpusténi peroxodisiranu a vlozi se do mineraliza¢niho
bloku vytemperovaného na teplotu 148 °C. Po 30 min se
zkumavka vyjme, ochladi na laboratorni teplotu, jeji obsah
se kvantitativné prevede do 50 ml odmérné banky a re-
destilovanou vodou doplni po rysku. Poté se dusi¢nany
stanovuji pfimo méfenim absorbance v UV oblasti.
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Zpracovani dat

Vsechny statistické vypoCty vcetné kalibraci metody
byly provedeny na hladin€ vyznamnosti o = 0,05 progra-
mem QC.Expert (Trilobyte, Pardubice). Spektra byla mé-
fena pomoci programu UV WinLab, v. 2.85.04 (Perkin
Elmer Instruments, USA) a nasledné exportovana do pro-
gramu Excel 2000 pro dalsi zpracovéni.

Vysledky a diskuse

Piimé stanoveni dusi¢nanid ve vodach UV spektrome-
trii je vzhledem k interferencim ostatnich slozek ve vzor-
cich mozné jen v omezenych piipadech, napft. pii analyze
pitnych nebo malo znecisténych povrchovych vod. Nékte-
ré rusivé vlivy (organické latky, hydrogenuhlicitany, dusi-
tany, zelezo, chrom apod.) Ize eliminovat chemicky nebo
alespont korigovat méfenim absorbanci pfi riznych vlno-
vych délkach'>™".

Z nedavné doby lze v literatufe nalézt aplikace on-
line UV spektrometrie pfi priatokové analyze celkového
dusiku v odpadnich vodach®*’, kde bylo pro méfeni dusi¢-
nant pouzito dekonvolucni spektrum v oblasti 205 az
335 nm, resp. vlnové délka 226 nm. Déle je napt. pro sta-
noveni dusi¢nanii v mineralizatech'? doporu¢eno méfeni
absorbance pfi 210 nm za predpokladu, Ze organické latky
obsazené ve vzorcich vod byly pfi mineralizaci z prevazné
Casti rozlozeny. Tato podminka ma byt potvrzena tehdy,
kdyz absorbance pii 275 nm dosahuje maximalné 5 %
absorbace pii 210 nm.

Otazka hodnoceni UV spekter pro méfeni dusi¢nani
v mineralizatech vzorkti bude vzdy diskutabilni a bude
zavisla na typu analyzovanych vod. Proto tivodni ¢ast pra-
ce byla vénovana zpisobu vyhodnocovani UV spekter
dusi¢nand po mineralizaci vzorkd surovych a vyc¢isténych
odpadnich vod.

Podminky pfimého stanoveni dusi¢nant
po oxidac¢ni mineralizaci

Na obr. 1 je znazornén typicky pribéh spektra mine-
ralizatu modelového roztoku dusi¢nanii. Vedle dusi¢nant
absorbuji UV zéfeni i sirany, které vznikaji rozkladem
peroxodisiranu a jsou ve velkém piebytku. Rozklad je
kvantitativni a tudiZ spektrum zbytkového peroxodisiranu
nebylo pozorovano. Cisté spektrum dusi¢nand dostaneme
jako rozdil spekter mineralizatu a slepého pokusu.

Obdobna spektra byla ziskana i pfi méfeni mineraliza-
ti realnych vzorki (n=44). Pro piehlednost jsou na
obr. 2a znazornéna typicka spektra pouze Ctyfech vzorki.
Na tomto obrazku je vSak vidét, Ze n¢které absorpcni pasy
se tvarové vyrazné lisi od past dusi¢nani, coZ naznacuje
pfitomnost dalSich absorbujicich slozek, které se bé¢hem
mineralizace nerozlozily. Pfitomnost téchto latek, které
tvofi pozadi vzorki, je zfetelngji vidét na rozdilovych
spektrech mineralizati realnych vzorkt a dusi¢nanovych
standardd o riznych koncentracich (obr. 2b). Koncentrace
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Obr. 1. UV spektrum dusi¢nani po mineralizaci: redestilovana
voda (e), slepy pokus (), mineralizat standardu o koncentraci p
(N-NO;") =5 mg "' (0), mineralizat slepého pokusu (m)

odegitanych standardi 5 a 9 mg 1™ byly voleny tak, aby
byly blizké koncentracim dusi¢nanti v mineralizatech. Jak
je ztejmé, pozadi vzorkli vykazuji absorpéni maxima pfi
vlnovych délkach <210 nm. Jedna se patrn¢ o nerozloZené
zbytky organickych latek, jejichz absorpce pii vyssich
vlnovych délkach neni tak zietelna. V dalsi ¢asti prace byl
hledan vhodny zplsob korekce rusivého vlivu téchto slo-
zek.

Nabizeji se moznosti empirické korekce, kdy se méfi
absorbance dusi¢nanti pii nékolika vlnovych délkach'’
nebo pii jedné vinové délce. Napt. se méfi absorbance pfi
220 nm, od které se odecitaji absorbance pozadi pfi
250 nm (cit.'®) nebo 275 nm (cit."®), zptisobené nejdastéji
pfitomnymi organickymi latkami. Pfednost byla dana ko-
rekci odvozené Cisté matematicky z obecné platného prin-
cipu aditivity absorbanci dusi¢nanti a pozadi:

AL = Anos(M) + 4p(A) 2)

kde A(}) je celkova absorbance, Ano3(A) a 4,(X) jsou ab-
sorbance dusi¢nant resp. pozadi vzorku. Diferencovanim
rovnice (2) v izkém intervalu vinovych délek AA ziskdme
vztah

A4() _ Adyoi) 4 AAp(}“) 3)
JAVY A Ah
nebo také
AA(N) = Adnos() + A4, () 4
Za predpokladu, Ze v urcité oblasti spektra bude platit
Ar Ar

je mozné vliv pozadi vrovnici (3) zanedbat. Potom se
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Obr. 2a. UV spektra po odetteni slepého pokusu a diferencovana spektra mineralizati vzorki z COV: pritok 1 COV(e), odtok 1

COV (o), ptitok 2 COV (m), odtok 2 COV (o)

Obr. 2b. UV spektra mineralizati vybranych vzorki z p¥itoku
COV (vzorekl) a odtoku COV (vzorek2) po odecteni spekter
mineralizovanych standardi dusi¢nanu; vzorekl (o), vzorek 2
(@), vzorek 1 po odectu standardu o koncentraci p(N-NO;") = 9
mg I (A), vzorek 2 po odeétu standardu o koncentraci p(N-NO5")
=5mgl' (A)

zjednodusi i rovnice (4) na tvar
AA(M) = Adnos(M) (©)
Ze spekter mineralizati realnych vzorka (obr. 2b) je
ziejmé, Ze v oblasti od 210 do 250 nm ma pozadi pouze
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monoténni pribéh. Vyse uvedené podmince proto nejlépe
vyhovuji okoli inflexnich bodd absorpénich past pfi
217 nm, které byly urCeny jako minima diferencovanych
spekter mineralizati analyzovanych vzorkt vod (obr. 2a).
K obdobnym zavérim jsme dospéli pii diferenciaci spekter
standardnich vzorki dusi¢nand. Rozdil absorbanci A4()\)
byl proto méfen pii vinovych délkach v blizkém okoli
tohoto inflexniho bodu, tj. pti 216 a 218 nm. Meze tohoto
intervalu vSak nelze brat jako neménné, protoze jejich
volba bude zaviset na pribéhu spekter mineralizati kon-
krétnich typti vod podle pfitomnosti riznych interferuji-
cich slozek. Pro jeho ur€eni vSak musi platit obecna pod-
minka (5).

Alternativnim pfistupem je pouZiti derivacnich spek-
ter'” >, v kterych se spektralni interference uplatiiuji mno-
hem méné. Pro bézné komeréni nebo provozni laboratore
je viak tento postup pfinejmenSim ¢asove narocny.

Stanoveni celkového dusiku s pouzZitim
UV fotometrie

Stanoveni celkového dusiku zrozdilu absorbanci
méfenych pfi 216 a 218 nm v mineralizatech vzorkdl od-
padnich vod bylo ovéfeno na modelovych roztocich dusic-
nant a redlnych vzorcich odpadnich vod. Kalibracni kiiv-
ka byla sestrojena z roztoku dusi¢nanu draselného, ktery
byl mineralizovan jako bézny vzorek: AA4 0,0147
(£0,0005) ¢ + 0,0029 (+0,0072), r = 0,9992 (n = 10), kde ¢
je koncentrace N, v mg I"". Mez detekce xp a mez stanovi-
telnosti xgt byly odhadnuty z variability slepého pokusu
uréené extrapolaci kalibraéni ptimky™: xp = 0,54 mg 1™
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Tabulka I
Ovéfeni spravnosti stanoveni N, metodou pridavki stan-
dardu

Pridéano Nalezeno Vytéznost
PN-NO5) p(N-NO;) [%]
[mg 1] [mg 1]
0 24,58 -
0 24,08 ---
0 24,22 -
13,8 13,86 100,4
13,8 13,86 100,4
13,8 13,70 99,3
27,6 27,52 99,7
27,6 27,57 99,9
27,6 27,63 100,4
41,4 41,28 99,7
41,4 41,36 99,9
41,4 41,57 100,4

axsr= 0,80 mg I"". Pfesnost metody byla charakterizovana
pomoci opakovatelnosti RSD = 0,71 % (n = 7) mineraliza-
ce roztoku dusi¢nani (p(N-NOs") = 10 mg 1) a kombino-
vané nejistoty” RSD=3,15% (n=20) vypoctené
z duplicitnich analyz N, v odpadnich vodach. Spravnost
stanoveni N, byla potvrzena t-testem opakovanych analyz
roztoku dusi¢nanii o znamé koncentraci p(N-NO; ) =
10 mg 1" piipraveného fedénim CRM a vypoétem vytéz-
nosti pfidanych a nalezenych podilti dusi¢nanii do realného
vzorku (tab. I), do kterého byl opakované (n = 3) pfidavan
dusiénanovy standard o koncentraci p(N-NO;") = 24 mg 1™
Hodnoty vytéznosti se pohybovaly kolem 100 %, coZ po-
tvrzuje spravnost analytické metody.

Pro porovnani byly v mineralizatech realnych vzorka
stanoveny dusi¢nany rliznymi analytickymi koncovkami:
pouzitim fotometrie v navrzené modifikaci (UVji6-213),
méfenim absorbance pii 210 nm (UV;y), z rozdilu absor-
banci pii 220 a 250 nm (UVy0-50) a standardni metodou

Tabulka II
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s kyselinovou salicylovou métenim absorbance pii 410 nm
(VIS410) (cit.”®). Vysledky byly statistiky porovnany paro-
vym testem (tab. II).

Vyznamné rozdily byly nalezeny mezi vysledky navr-
hované metody, metody piimé fotometrie pii 210 nm
a metody s kyselinou salicylovou. Pfi 210 nm se pravdépo-
dobné projevuje rusivy vliv nerozlozenych organickych
latek, které zvysuji absorbanci dusi¢nant (viz obr. 2b).
Vyss§i obsah dusi¢nantit méfenych metodou s kyselinou
salicylovou je mozné vysvétlit nitraci rezidudlnich latek,
které nasledné absorbuji zafeni v oblasti absorpéniho ma-
xima pii 410 nm (vznikajici kyselinou nitrosalicylovou).
Dekonvoluce spekter v okoli 410 nm neprokazala ptitom-
nost interferujicich slozek a pro objasnéni tohoto jevu je
titeba dal$ich experimentii. Naopak vysledky obou metod
s korekei pozadi (UVyj6015 @ UVapgas0) jsou statisticky
shodné pravdépodobné proto, ze pribéh spekter mezi 216
a 250 nm je mirn¢ klesajici a rusivy vliv rezidualnich latek
se zde projevuje piiblizné stejnou mérou.

Oxida¢ni mineralizace amonnych ionti

Pribéh oxidacni mineralizace peroxodisiranem je
zalozen na oxidaci dusikatych latek v alkalickém prostredi,
viz rovnice (/). Autofi prace’ ukazali, ze pH mineralizova-
ného roztoku velmi prudce klesa z pH 12,6 na 2,1 jiz za asi
1,4 minuty. V kratké dobé, kdy je roztok jesté alkalicky,
mize dochézet k tniku nezoxidovaného amoniaku do par
nad roztokem. Pfi testovani uCinnosti mineralizace (F)
riznych dusikatych latek'*'* byl pravé v piipadé amon-
nych iontli zaznamenéan vyrazny pokles N, s rostouci kon-
centraci NH;" v modelovych roztocich znazornénych na
obr. 3 (kiivka ,,bez ptidavku®). Pfi mineralizaci vzorkl
odpadnich vod vsak ktomuto poklesu nedochazi'*'.
O podobném efektu jsme v literatufe nenasli Zzadnou zmin-
ku, coz je pravdépodobné zpuisobeno tim, Ze vétSina autord
pouzila pfi validaci metody koncentrace amoniakalniho
dusiku (N-NH4") jen do 4 mg 1™, viz napt.">. Hodnoty N,
se v odpadnich vodach pohybuji v desitkach mg 1™ a asi
90 % z toho piedstavuje N-NH,". Dil¢im cilem této prace
proto bylo objasnit rozdilné chovani amonnych iontd
v modelovych roztocich a ve vzorcich odpadnich vod.

Vysledky parového testu hodnot celkového dusiku v odpadnich vodach stanovenych po oxida¢ni mineralizaci riznymi

analytickymi koncovkami

Parametr UV316-018 versus UV, g UV316-218 versus UVasg_250 UVsi6.018 versus VIS4
n 44 44 22
-0,271 0,104 0,185+ 0,369 -2,217+ 1,391
ty 1,799 1,226 11,81
Lo, krit 2,017 2,017 2,017
Rozdily vyznamné nevyznamné vyznamné

Pozn.: n — pocet vzorkl, D — primérny rozdil
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Obr. 3. U¢innost mineralizace amonnych iontii v modelovych
vzorcich NH,CI: bez piidavku (o), piidavek roztoku o p(SO,>)
=250 mg ™" (m), ptidavek roztoku o p(SO,>) = 500 mg I (),
pridavek roztoku o p(S047) = 750 mg I”' (A), piidavek roztoku
formaldehydu (e), ptidavek roztoku HMTA (#)

V prvni fazi byl sledovan vliv iontové sily matrice
vzorku na rozpustnost NH3 v mineralizatech. Podle ptivod-
ni pfedstavy by srostouci iontovou silou roztoku mélo
dojit k poklesu aktivitniho koeficientu amoniaku a tim
k nardstu podilu x;/y; v rovnici rovnovahy kapalina-para
xi/vi = pvpi Vi, kde x; a y; jsou molarni zlomky NH;
v roztoku, resp. v parach nad roztokem, p, a p; jsou tlak
parni faze a parcialni tlak NH; nad roztokem, vy; je aktivitni
koeficient NH; v roztoku. Proto byly pfipraveny modelové
vzorky chloridu amonného s rfiznym obsahem siranu sod-
ného. Na obr. 3 je vidét zietelny, avsak maly narGst G¢in-
nosti oxidace amonnych iontli s rostouci iontovou silou.

V dalsi fazi byl do roztokt chloridu amonného ptida-
van 1 ml 3,6% roztoku formaldehydu. Zdmérem bylo vyu-
zit znamou HanuSovu reakci amoniaku a formaldehydu,
kterd vede ktvorbé hexamethylentetraminu (HMTA).
Uginnost oxidace NH," se tim vyrazné zvysila na témsf
100 %. Vhodny objem formaldehydu byl zjist€én méfenim
ucinnosti mineralizace NH," v zavislosti na objemu prida-
vaného roztoku HCOH. Pii objemu 1 ml byla ucinnost
maximalni. Pfi vyssich objemech ucinnost klesala, protoze
se peroxodisiran spotfebovaval i na rozklad prebytecného
formaldehydu.

Pro ovéfeni, zda pii reakci vznikd HMTA, byly pfi-
praveny a nasledné mineralizovany roztoky s riznou kon-
centraci HMTA. U&innost mineralizace se pohybovala

vrozsahu 70-85%, coz naznaCuje, Ze amoniak
s formaldehydem netvoii HMTA, ale pravdépodobné ne-
staly  aminomethanol,  popf.  formaldehydamoniak

(hexahydro-1,3,5-triazin) (cit.*°).

Obdobné reakce amoniaku s rezidualnimi karbonylo-
vymi slouceninami lze oCekavat i v mineralizatech real-
nych vzorkd. V uvodnich fazich mineralizace, kdy probiha
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oxidace peroxodisiranem, neni rozklad vzorki dokoncen
aamoniak mulZe reagovat jak slatkami obsazenymi
v piivodnim vzorku, tak i s reakénimi produkty jiz vznikly-
mi.

Zavér

V predlozené praci byla ovéfena moznost stanoveni
celkového dusiku v odpadnich vodach metodou oxidacni
mineralizace peroxodisiranem, kdy vzniklé dusi¢nany byly
stanoveny z rozdilu absorbanci métenych v mineralizatech
pfi vinovych délkach 216 a 218 nm. Ve srovnéni s ptimou
fotometrii pfi jediné vinové délce se timto zptisobem tcin-
n¢ koriguje rusivy vliv latek, které se pii mineralizaci ne-
rozlozi. Metoda je rychla, jednoducha, ekonomicky nena-
rocna a tim vhodnd pro rutinni analyzy celkového dusiku
v provoznich nebo jinych vodohospodafskych laborato-
tich.

V druhé ¢asti prace byla vénovana pozornost oxidaci
amonnych iontl. V modelovych vzorcich byl zjistén po-
kles Gc¢innosti mineralizace amonnych iontl v koncentra-
cich vyssich nez cca 5mg 1™, ktery u vzorkd odpadnich
vod dosud pozorovan nebyl. Pokles ucinnosti oxidace
NH," v modelovych roztocich je pravdépodobné zapiici-
nén vytékanim NH; v Gvodni fazi mineralizace, kdy je
vzorek jeste alkalicky. Priddanim formaldehydu pfed mine-
ralizaci se ucinnost zvySila na téméf 100 %. Reakci
formaldehydu a amoniaku patrné vznika aminomethanol a/
nebo formaldehydamoniak. U realnych vzorkti amoniak
pravdépodobné reaguje s karbonylovymi slouceninami za
vzniku dobfe rozlozitelnych sloucenin. Pfi mineralizaci
vod s vysokym obsahem amonnych iontd a nizkym obsa-
hem organickych latek muze byt formaldehyd pifidavan
jako reagen¢ni ¢inidlo pro zvySeni u¢innosti mineralizace.

Autori dékuji RNDr. I Daithelovi (MERCK spol.
s r.0., Ceskd republika) za zapiijéeni mineralizacniho blo-
ku a rozkladnych ampuli a pracovnikiim laboratore Ost-
ravskych vodaren a kanalizaci, a.s. za poskytnuti vzorki
odpadnich vod a provedeni jejich homogenizace.
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alizates by measuring the difference in absorbances at 216
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tion and UV photometry is suitable for analysis of large
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An addition of CH,O eliminates the loss of NH; due to the
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MNEMOTECHNIKA PRI VYUCE
STEREOCHEMICKEHO NAZVOSLOVI

FRANTISEK LISKA

Katedra chemie a didaktiky chemie, Pedagogicka fakulta
UK, M.D. Rettigové 4, 116 39 Praha 1
Frantisek.Liska@pedf.cuni.cz

Patrn€ nejvétsi pocet rdznych mnemotechnickych
prostiedkil ve vyuce chemie se vymysli pro takova témata,
kterd jsou naro¢na na pamét, nebo na pochopeni daného
tématu. Jsou to napiiklad ndzvy prvki v Periodické sousta-
vé& prvki, trivialni ndzvy karboxylovych kyselin, monosa-
charidii apod.”” , popis oxidaéné-redukénich reakei a jejich
stechiometrie™. Pat¥{ k nim také prostfedky pro odvozové-
ni stereodeskriptort k vyjadfeni struktur molekul v prosto-
u.

Prostorovou stavbou molekul se zabyva dnes uz sa-
mostatny védni obor stereochemie. Jeho nedilnou soucasti
je také stereochemické nazvoslovi®™®, chiralita a pojmy s ni
souvisejici™'®. Samostatné kapitoly ze stereochemie jsou
jiz standardni soucasti ucebnic zdkladni organické che-
mie'"*'2, jsou naplni studijnich textd na vysokych 3ko-
ach'>™'” a pronikaji i do vzorcti v ugebnicich na nizsich
stupnich skol.

0] (0]
N ‘ty,, p— o N —_— o N
(0] (0] H
(0] N (6] (0] N 0]
H H

(R)-thalidomid (hypnotikum)

Schéma 1

(S)-thalidomid

Do povédomi Sir§i vefejnosti se dostala chiralita a
absolutni konfigurace enantiomerti v 60. letech minulého
stoleti pfi tzv. konterganové aféte'®. Zenam, které v dobé
t€hotenstvi pouzivaly jako analgetikum racemicky thalido-
mid (Contergan), se rodily déti s vrozenymi tvarovymi
uchylkami vzniklymi béhem vyvoje plodu. Dodatecné se
zjistilo, ze (S)-thalidomid je metabolizovan na (S)-N-
ftaloylasparagovou kyselinu, kterd potom vyvolava defekt-
ni  vyvoj plodu. Také (R)-thalidomid neni zcela
,,neskodny*, nebot’ in vivo méni konfiguraci na stereogen-
nim centru (epimerizuje) na (S)-thalidomid. Proto musi byt
u kazdého lé¢iva vyrdbéného v racemické formé znamy
toxické ucinky obou enantiomerd (Schéma 1).

Molekuly organickych sloucenin jsou prostorovymi
objekty podobné, jako jsou jimi sochy, stavby, rizné pru-
myslové vyrobky atd. Matematika popisuje takovéto ob-
jekty vlastnostmi topologickymi, geometrickymi a topo-
grafickymi, a proto se topologie, geometrie a topografie
uplatiiuji i v popisu struktur organickych molekul".

Struktura molekul v trojrozmérném prostoru se jedno-
znaéné prezentuje pomoci vhodnych molekulovych mode-
4. Vyjadfuje se vsak i graficky v roviné nakresny. Podle
konvence znazornuje plna linka bézné tloustky (—) vazbu
lezici v této roving, plna klinova linka ( —==ll ) vazbu
sméfujici pied tuto rovinu a piicné Srafovana cara ve for-
mé stejné dlouhych rovnobéznych carek kolmych na osu
vazby nebo pii¢né Srafovana klinova linka se Spickou kli-

0]

CooH©

(S)-N-ftaloylasparagova kyselina
(teratogen)

(2E,4R,5Z,7R,10S) |- 7-amino-5-terc-butyl-10-ethyl-4-hydroxy-3-isopropyl-

"prostorova" ¢ast
nazvu

Schéma 2

-2,8,8,13-tetramethyl-11-oxo-9-oxa-13-azatetradeka-
-2,5-dienova kyselina

konstituéni ¢ast
nazvu
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nu pfipojenou k stereogennimu centru (-1 ) zndzoriuje
vazbu smétujici za rovinu nakresny. Neméné jednoznacné
a celosvétoveé srozumitelné je nutné popsat strukturu také
slovné, tfeba z diivodu fazeni sloucenin v rejstiicich.

Relativné nejvétsi potize mivaji studenti s kreslenim
trojrozmérnych struktur do roviny nakresny.

Je nutné uvédomit si, ze ne kazdy je vybaven dosta-
te¢né dobrou prostorovou piedstavivosti a také, ze ne vzdy
jsou po ruce vhodné molekulové modely. V obou piipa-
dech mohou pomoci rizné mnemotechnické postupy
k odvozeni stereodeskriptorii pro vyjadieni relativni ¢i
absolutni konfigurace v ndzvech organickych sloucenin.

Bude ucelné probrat uvedené vlastnosti — topologii,
geometrii a topografii — v jednom kontextu na molekule
této smyslené karboxylové kyseliny (Schéma 2).

Jak je z uvedeného prikladu patrné, sklada se nazev
ze dvou Casti: z Casti konstitucni, popisujici, které atomy
ajakymi vazbami jsou spojeny, a z Casti ,,prostorové®,
ktera ji predchazi a ve které je pomoci stereodeskriptorQ
vyjadiena geometrie molekuly (relativni konfigurace E, Z)
a topografie molekuly (absolutni konfigurace R, S).

Topologicky popis molekuly

Topologie predstavuje obecné ty vlastnosti objektu,
které se po jeho deformaci a po opétovném navraceni do
pavodniho stavu, nezméni'. Pro predstavu lze nakreslit
vzorec molekuly na pruh pryzové folie, napiiklad Skrticiho
obinadla a sledovat, jak se vzorec borti a opétovné navraci
do plivodniho tvaru tak, jak se folie natahuje a opétovné
smrst'uje. Proto je topologie také nazyvana geometrii na
pryZzovém platn€ (geometry on a rubber sheet). Analogii
topologie ve strukturach organickych sloucenin je konsti-
tuce, vyjadiujici, které¢ atomy a jakymi vazbami jsou na-
vzajem spojeny.

Konstitu¢nimi vzorci a nazvy lze jednoznacné vyjad-
fit konstituci a rozlisit navzajem konstituéni isomery, slou-
¢eniny shodného souhrnného vzorce, avsak odlisné konsti-
tuce. Nazvy se tvofi pomoci systematického nazvoslovi
(nazvoslovi IUPAC), aplikaci nazvoslovnych principt
(substitu¢niho, adi¢niho, zaménného, elimina¢niho a kon-
junktivniho) shrnutych do nazvoslovnych pravidel, ktera
jsou publikovana a ¢as od ¢asu upravovana a modifikova-
na Mezinarodni unii pro chemii Cistou a aplikovanou
(International Union of Pure and Applied Chemistry, IU-
PAC)*’. Na uvedeném piikladu si je miizeme piipomenout
pfi skladani konstituéniho ndzvu uvedené slouceniny. Po-
stup vyzaduje:

1. Vyhledat nejdelsi fetézec s maximem nasobnych vazeb
a charakteristickych skupin a vytvofit nazev zakladni-
ho hydridu, ktery tvoii kmen nazvu: tetradekan.

2. Nalézt nasobné vazby v zakladnim fetézci: tetradeka-
dien.

3. Vyhledat substituenty na zakladnim skeletu a pojmeno-
vat je prislusnymi odlucitelnymi pfedponami. Jsou to
alkyly (ethyl, terc-butyl, isopropyl, methyl) a charak-
teristické skupiny (amino, hydroxy, karboxy, oxo)
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a vSechny dohromady setadit podle abecedy.

4. Vyhledat heteroatomy v zékladnim skeletu a pojmeno-
vat je neodlucitelnymi pfedponami (aza, oxa), které se
fadi podle definovaného pofadi (mnemotechnika’
»OSN®).

5. Nalézt hlavni charakteristickou skupinu (—COOH)
a urcit ptiponu ¢i rozsitené zakonceni (-ova kyselina).

6. Ocislovat skelet tak, aby hlavni charakteristicka skupi-
ritmu:

predpony odluditelné + predpony neodluditelné +

kmen (zidklad nazvu) + piipony

Predpony a v piipadé potieby i pfipony se v nazvu
uvadéji spolu se svymi lokanty, od nichz se oddéluji spo-
jovnikem.

Konstituéni nazev — 7-amino-5-terc-butyl-10-ethyl-4-
-hydroxy-3-isopropyl-2,8,8,13-tetramethyl-11-0x0-9-oxa-
-13-azatetradeka-2,5-dienova kyselina — vyjadifuje
jenom® strukturu v roviné nakresny, a je tedy tou nej-
hrubsi specifikaci jeji struktury. Lze podle ného nakreslit
pouze nasledujici strukturu (Schéma 3).

CH, C(CHy); CH(CHy),
CHz~N—CH;~G—CH-0—(—CH—CH=C—CH—C=C—COOH
CH, O CH,CH,CH,NH, OH  CH,

Schéma 3

Nazev nezohledniuje pritomnost stereogennich jedno-
tek (stereogent, stereoelementtl), tj. takovych seskupeni
atoml v molekule, ktera zplsobuji stereoisomerii, v uve-
deném piipadé dvou dvojnych vazeb a tii center chirality
(asymetrickych uhlikit). Nedoporucuje se pouzivat jinak uz
vZité pojmy, jako napiiklad chirdlni centrum, chirdlni uh-
lik, a uz viibec ne opticky aktivni uhlik apod., pfijatelné
jsou terminy chiralitni centrum, chiralitni uhlik.

Prostorové uspotadani (konfigurace) na takovychto
stereogennich centrech se vyjadfuje afixy oznaCovanymi
jako stereodeskriptory. Pro dvojnou vazbu to jsou cis a
trans nebo E a Z, pro asymetrické uhliky (atomy) to jsou R
a S, ve strukturach sacharidl a a-aminokyselin také D a L.
Protoze to jsou afixy definované, vymysleji se pro jejich
odvozeni a snadnéj$i zapamatovani rizné mnemotechnické
pomtucky.

Vyjadiovani relativni konfigurace
(geometrie molekuly)

Kvalitativné vyssi informaci poskytuji nazvy slouce-
nin, ve kterych jsou podchyceny geometrické vlastnosti
molekuly. Geometricka vlastnost objektu je v matematice
pojimana jako vlastnost, ktera se neméni zrcadlenim. Zna-
mena to naptiklad, Ze pfedmét a jeho zrcadlovy obraz jsou
totozné. Promitnuto do struktury organickych slou€enin
jde o vyjadreni tzv. relativni konfigurace, tzn. vyjadieni
vzajemné polohy ligandl (substituentll) vici referencni
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roviné spolecné obéma stereoisomerim. Tou mize byt
dvojna vazba, ale i rovina kruhu nebo rovina acyklického
uhlikatého skeletu uspoifadaného do zakrytové konforma-
ce. Takové stereoisomery se nazyvaji diastereomery; maji
shodny souhrnny vzorec, lisi se geometrii a lisi se i svymi
fyzikalnimi vlastnostmi.

Relativni konfigurace diastereomert, které se lisi
vzéajemnou polohou substituenti vici rovin€ dvojné vazby,
byva Casto zahrnuta uz v trivialnich nazvech jednotlivych
stereoisomerl, a proto se u nich explicitné neuvadi
(Schéma 4 a 5).

H COOH

X

HOOC H H

H COOH

X

maleinova kyselina
(Z)-but-2-endiova
cis-but-2-endiova

COOH

fumarova kyselina
(E)-but-2-endiova
trans-but-2-endiova

Schéma 4

Pro stereoisomerni kyseliny s trivialnimi nazvy ange-
likov4 a tiglinova ¢i tiglova byla navrzena mnemotechnic-
ka pomiicka® ,,Oh, how transcendentally angelic it is to
tickle Cis“, ktera vSak vyjadfuje vzdjemnou polohu me-
thylovych skupin na dvojné vazbé (cis u kyseliny tiglinové
a trans u kyseliny angelikové) (Schéma 6). V systematic-
kych nazvech vsak stereodeskriptory cis a trans vyjadiuji
relativni polohu methylové a karboxylové skupiny.

V systematickych nazvech sloucenin s dvojnou vaz-
bou se vyjadiuje relativni konfigurace stereodeskriptory
cis a trans nebo E a Z. Zcela obecné pouziti, a to i pro
ptipady, kde cis a trans nelze jednoznacné aplikovat, maji
stereodeskriptory E a Z, jako naptiklad Schéma 7.

Stereodeskriptory E a Z se pfifazuji podle pravidel
posloupnosti’ (viz dale) tak, Ze se uréi preferovany atom
( v prvnim pfiblizeni podle velikosti protonového c¢isla)
nebo skupina na jednom z dvojné vazanych atomt, a srov-
nava se s preferovanym atomem nebo skupinou na druhém
dvojn€ vazaném atomu. Lezi-li vybrané atomy nebo skupi-
ny na téze stran¢ dvojné vazby, pouzije se stereodeskriptor

Vyuka chemie
CH:,:[[COOH CHS;[]:COOH
CH, H H™ “CH,

kyselina tiglinova
(E)-2-methylbut-2-enova
trans-2-methylbut-2-enova

kyselina angelikova
(Z)-2-methylbut-2-enova
cis-2-methylbut-2-enova

Schéma 6

| Br Il

N/ C
c=cC “CH,
A

cl F

(Z)-1-brom-2-chlor-1-fluor-2-jodethen (E)-acetofenon-oxim

Schéma 7

Z, lezi-li na opacnych stranach, pouZije se E.

Stereodeskriptory £ a Z se pro snaz$i zapamatovani
uvadéji, jako by byly odvozeny od némeckych slov entge-
gen (naproti) a zusammen (dohromady). Jiny zpisob do-
poruduje pro pomoc paméti vyuzit tvaru pismen® E a Z.

Vsechny uvedené stereodeskriptory se pisi kurzivou,
E a Z se v nazvech vkladaji do kulatych zavorek a oba
druhy se umistuji pfed konstituéni nizev, od n€hoZ se
oddéluji spojovnikem. Diive §iroce pouzivany termin geo-
metrické isomery se nahrazuje vyrazy isomery na dvojné
vazb€, isomery cis/trans nebo isomery Z/E. Je patficné
zdlraznit, ze stereodeskriptory E a Z se vyjadfuje jenom
konfigurace na dvojné vazbe¢.

U cyklickych sloucenin se nadale pouzivaji stereode-
skriptory cis a trans, a to u disubstituovanych derivati i u
vicesubstituovanych cykloalkand, u kterych ziskava uhlik
nesouci hlavni charakteristickou skupinu lokant 1 a slouzi
jako referenc¢ni skupina (7), zbyvajici substituenty jsou k ni
vztahovany tak, ze se pred odpovidajici lokanty umisti
malé pismena c (cis) a ¢ (trans) (Schéma 8).

Mnemotechnika spojena s vyjadfovanim relativni
konfigurace na vicinalnich atomech rovného uhlikatého
fetdzce byla popisovéana v predchazejicim sdéleni®, zejmé-
na na piikladech monosacharidu.

H

H
olejova kyselina
(Z)-oktadec-9-enova
cis-oktadec-9-enova

H

//\\//\\//\\//\74A\\/”\»/”\V/A\v/COOH

elaidova kyselina

H

(E)-oktadec-9-enova
trans-oktadec-9-enova

Schéma 5
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CH, [::::lm%

cis-1,3-dimethylcyklohexan

Schéma 8

Vyjadrovani absolutni konfigurace (topografie
molekuly)"

Ve  strukturach  organickych  sloufenin  jsou
,zabudovany“ vlastnosti nazyvané topografické. Tyto
vlastnosti se méni zrcadlenim a mohou byt popsany jen ve
vztahu k systému koordinat. Molekuly s t€émito vlastnost-
mi jsou chiralni, coZ znamena, ze nejsou identické se svym
zrcadlovym obrazem. PfisluS$nd vlastnost, tzn. neidentita
pfedmétu a jeho zrcadlového obrazu, se obecné nazyva
chiralitou. Chiralni molekuly existuji jako par stereoisome-
rl, kterym se fikd enantiomery. Enantiomery jsou ve vza-
jemném vztahu predmétu a jeho zrcadlového obrazu,
a jsou tedy navzajem neztotoznitelné. Oba tyto stereoiso-
mery maji stejnou konstituci, stejnou geometrii molekuly,
stejné fyzikalni vlastnosti. LiSi se navzajem jenom absolut-
ni konfiguraci.

VSechny chirdlni molekuly jsou molekuly latek Steépi-
telnych v enantiomery, které vykazuji optickou aktivitu,
tzn. staceji rovinu polarizovaného svétla o stejny uhel,

Vyuka chemie

COCH

O,Nu,

COOH
H

t-5-nitrocyklohexan-r-1,c-3-dikarboxylova kyselina

jeden vsSak doprava (+), pravotoCivy, druhy doleva (-),
levotocivy, pficemz stfed mezi obéma hodnotami se nemu-
si rovnat nule. Plati i obracené tvrzeni, Ze vS§echny moleku-
,-optické antipody* je uz povazovano za zastaralé a od jeho
pouzivani ndzvoslovna doporuceni [IUPAC siln€ odrazuji.

S molekulami chiralnich slou¢enin se nejcastéji setka-
vame budt'o ve formé Cistych enantiomert, které jsou uva-
dény jako tzv. chirdlni neracemické slouCeniny nebo jsou
ve formé racematu (viz. dale).

tripodaini jednotka helikalni jednotka

Schéma 9

1,2 3 4
CH;?H-CHZ-CHB

OH

konstituéni vzorec

CH, CH?_l H CI:HB C::H:s
HO—C=H e —C H=C=OH
o—¢ CH,CH;~ ‘s ho?  CH.CH,8 =

CH,CH, OH CH,CH,

perspektivni vzorec perspektivni vzorec

CH, @ @ CH,
HO+H @+@ @+@ H+OH

CH,CH, @ @ CH,CH,

projekéni vzorec

® O
@@
(R)-butan-2-ol
[aly=-13,5

projekéni vzorec
ol©

S,
’,
“,
)

(S)-butan-2-ol
[o]2'=+13,5

zrcadlova rovina

Schéma 10
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Nejjednodussi chiralni objekty Ize vytvorit obecné ze
¢tyt bodd (atomit), které nelezi v roving. Tyto body muize-
me spojit minimaln¢ tfemi piimkami a vytvofit tak tripo-
dalni nebo helikalni jednotku. Uvedené jednotky doplnéné
o vazby a ligandy se pak stavaji stereogennimi jednotkami
(Schéma 9).

NejcetngjSimi reprezentanty sloucenin s tripodalni
jednotkou jsou centralné (stiedove) chiralni slouceniny,
obsahujici v molekule tetraedricky atom uhliku, k némuz
jsou vazany Ctyfi rizné ligandy — atomy nebo skupiny,
znichz 7adna neni zrcadlovym obrazem nékteré
z ostatnich. Takovy atom uhliku se nazyva asymetricky
a ve strukturach molekul byva oznacovan hvézdic¢kou (*).

Bude ucelné wvysvétlit zékladni pojmy souvisejici
s chiralitou i zplisoby zobrazovani a pojmenovavani chiral-
nich molekul na piikladu nejjednodussiho chirdlniho alko-
holu, butan-2-olu. Struktury molekul chiralnich slouc¢enin
se jednoznacné zobrazuji prostorovymi (perspektivnimi)
konfiguraénimi vzorci. Fischerovou projekci téchto vzorcl
podle dohodnuté konvence se ziskavaji projek¢ni konfigu-
raéni vzorce, tzv. Fischerovy vzorce* (Schéma 10).

Pfi kresbé perspektivnich konfiguracnich vzorcd se
umistuje uhlikaty skelet molekuly do roviny nakresny
v ,,zig-zag* konformaci a vazby vychazejici ze stereogen-
niho centra pfed rovinu uhlikatého skeletu se vyznacuji
tu¢nym klinkem, vazba jdouci za tuto rovinu zase sousta-
vou rovnobéznych Srafovanych car. Uhlikaty skelet se
zpravidla umist'uje tak, aby na hornim konci vzorce zaci-
jednoho enantiomeru. Analogicky se nakresli prostorovy
vzorec odpovidajiciho enantiomeru, nebo se prosté
,,obkresli* vzorec, ktery se zrcadli v zrcatku kolmo pfilo-
zeném k prvnimu enantiomeru.

Pti kresleni Fischerovych vzorct se orientuje moleku-
la v perspektivnim zobrazeni rovinou, v niZ lezi dvé vazby
(zpravidla tvotici uhlikaty skelet) vychazejici ze stereo-
genniho centra, svisle a kolmo k rovin¢€ nakresny tak, aby
tyto vazby smétovaly od pozorovatele a aby na horni verti-
kalni vazbé byly atomy s nejnizs§im lokantem. Tyto vazby
se pak promitaji do vertikaly a na jejich hornim a spodnim
konci jsou pozorované atomy (substituenty, ligandy). Zby-
vajici dvé vazby lezici v roviné kolmé k roviné vertikal-
nich vazeb a smétujici k pozorovateli se promitaji do hori-
zontaly: substituent vidény vpravo se zapisuje na pravou,
substituent vidény vlevo se piSe na levou horizontalni vaz-
bu. Umisti-li se stereogenni centrum do roviny nakresny,
potom vertikalni vazby sméfuji za nakresnu, horizontalni
vazby sméfuji pted ni a v jejich pruseéiku se nachazi stere-
ogenni centrum. Tato skutecnost se ve Fischerové projekci
zpravidla nevyjadiuje.

CH,

90°
H+OH 9—» CH,CH

CH,CH,
(S)-butan-2-ol

Schéma 11

H
24‘7CH3

OH CH
(R)-butan-2-ol

Vyuka chemie

Oba typy vzorct, perspektivni i projekéni, maji stej-
nou vypovédni hodnotu a samy o sob¢ uz vyjadtuji sméry
vazeb vychazejicich ze stereogenniho centra do prostoru,
tedy absolutni konfiguraci.

K oznaceni absolutni konfigurace slouzi dvé pravidla.
Prvnim pravidlem je pravidlo posloupnosti. Podle n¢ho se
fadi atomy (substituenty, ligandy) kolem stereogenniho
centra, tfeba i hypotetického. Druhé pravidlo definuje
smysl chirality.

Tato pravidla formulovali Robert Sidney Cahn
(1899-1981), Sir Christopher Ingold (1893—-1970) a Vladi-
mir Prelog (1906-1998) a jsou proto uvadéna jako kon-
vence CIP?™". Pravidlo posloupnosti predstavuje zptisob,
jakym se urCuje nadfazenost skupin, substituentt ¢i ligan-
di kolem stereogenniho centra. V prvnim pfibliZzeni posta-
¢i poradi podle klesajicich protonovych ¢isel atomt bez-
prostiedné k nému vazanych, napt. C1>S>F >0 >N >
C; podobné se pokracuje v dal§im pfiblizeni, napt. CH,Cl
> CH,OH > > CH,CH; > CHj;. Substituentim se ptifadi
Cisla v poradi klesajici priority, tedy v potadil >2 >3 >
4, kde symbol > znamena ,,je nadfazen* ve smyslu pravi-
dla posloupnosti. V piipadé¢ naSeho butan-2-olu tak bude
hydroxyskuping nalezet 1, ethylu 2, methylu 3 a vodikové-
mu atomu 4. V nékterych textech se pfifazuji substituen-
tim pismena malé abecedy tak, ze opét platia> b >¢ >
d. Vazby ze stereogenniho centra (C*) k substituentim
charakterizovanym ,,posloupnostnimi ¢isly“ 1 — 2 — 3
vytvareji pomyslny volant a vazba k substituentu 4
s nejnizsi prioritou tvoti jeho osu.

Smysl chirality — absolutni konfigurace se poté odvo-
zuje podle druhého pravidla, které definuje smér otaceni
pomysiného volantu, a to ve sméru klesajici priority zby-
vajicich substituentd (1 — 2 — 3). Otaci-li se pomysl-
nym volantem doprava, pfifazuje se stereogennimu centru
(C*) stereodeskriptor (symbol, afix) R (lat. rectus, pravy),
otaci-li se doleva, pfifazuje se afix S (lat. sinister, levy).
V néazvech sloucenin se afixy R a S pisi kurzivou, umist'uji
se v zavorkach pred Uplny nazev slouceniny, od n¢hoz se
oddgluji spojovnikem. Casto se uvadgji spolu s lokanty.

Ekvimolarni smés parti enantiomerti (1:1) se nazyva
racemat. Racemat neni opticky aktivni a jeho chemicky
vzorec i ndzev se odlisuje od jednotlivych enantiomerd R,
S ptedponou =+ -, nebo rac- (resp. racem-), ptipadné uve-
denim symbold RS a SR, nebo pouzitim uvedenych symbo-
14 s hvézdickou (R*, $*). Nedoporucuje se pouzivat pojem
racemicka smés.

Bude uzitecné uvést nékolik pozndmek pro snazsi
manipulaci s prostorovymi a s projekénimi konfiguraénimi
vzorci. Je nutné si uvédomit pravidla pro prevod projeke-
niho vzorce do Fischerovy projekce, zejména tu skutec-

~ 90 f]‘,HZCHs
— HO——H

3
(S)-butan-2-ol
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prvni zaména druha zameéna
CH substituentu CH, substituentd CH,CH, OH CH,
el B gl RN CU I b
chLcH ﬂH CH,CH; o CH, OH CH,CH; 'CH, HO CH,CH,
2 3

(S)-butan-2-ol (R)-butan-2-ol

Schéma 12
3 4
2 1
R R
Schéma 13
@ ® ®@
® e——0=0¢ 0
® ®
S
Schéma 14

nost, ze vertikalni vazby sméfuji podle konvence od pozo-
rovatele, horizontalni k nému. Proto nelze s Fischerovym
vzorcem Vv rovin¢ nakresny libovolné otacet. Otocenim
vzorce 0 90 ° se ziskdva vlastn€ projekeni vzorec odpovi-
dajiciho enantiomeru, stereoisomeru s opac¢nou absolutni
konfiguraci. OtoCenim o 180 ° (2 x 90 °) se konfigurace
stereogenniho centra vychoziho stereoisomeru nezméni
(Schéma 11).

Stejné tak se méni konfigurace jednoduchou zaménou
dvou (kterychkoliv) substituenti na stereogennim centru,
vede k opaénému enantiomeru, druhou zaménou dvou
substituentt (opét kterychkoliv) se vracime na konfiguraci
puvodni, k ptivodnimu enantiomeru. Znamena to tedy, Ze
dvojnasobnou zaménou kterychkoliv dvou substituentd se
konfigurace stereogenniho centra nezméni (Schéma 12).

Tohoto ,,triku® 1ze vyuzit i pfi odvozovani konfigura-
ce z prostorovych vzorcli, v nichz vazba C—*H sméfuje
k pozorovateli a ten se nedokdze prenést v piedstavé za
rovinu nakresny. Posta¢i potom provést dvojnasobnou
vzajemnou zaménu kterychkoliv substituentl tak, aby po
ni vazba C—"H sméfovala od pozorovatele (Schéma 12).

Cori® vychézi rovnéz z modelu otagivého volantu
a definuje obecnéjsi pravidla pro odvozeni R/S konfigura-
ce. Pokud je na ose volantu referenénim ligandem ligand
se sudym posloupnostnim ¢islem (4 nebo 2), potom je
konfigurace vzesla ze sméru otaceni zbyvajicich liganda 1

532

(S)-butan-2-ol

>2 >3 nebo 1 >3 > 4 stejna a spravna. Je-li vSak na ose
volantu ligand s lichym posloupnostnim ¢islem (1 nebo 3),
pak se konfigurace vzesla ze sméru otaceni pomysiného
volantu (2 — 3 — 4) nebo (1 — 2 — 4) zméni na opac-
nou, tzn. R na S nebo S na R, jak je patrné z obecné formu-
lovanych vzorcl jednoho a téhoz enantiomeru (Schéma
13).

Konfiguraci stereogennimu centru lze, pomoci mne-
motechniky, pfitadit i z Fischerovych projekénich vzorct.
Pro tento piistup existuje fada velmi podobnych navrhi** ¢,
jejichz podstatu Ize shrnout do nasledujici mnemotechni-
ky?'. Je-li atom 4 (obecné skupina, ligand s nejnizi priori-
tou) v projekénim vzorci na yertikalnich vazbach (nahote
nebo dole), pak je situace ,,velmi dobra* a konfiguraci lze
prifadit na zakladé pomysiného volantu vytvofeného ze
zbyvajicich substituentli na ,,Fischerové kiizi“. Tato sku-
teCnost ma racionalni zaklad v tom, ze atom 4 vzdy smétu-
je od pozorovatele, at’ uz je na hornim ¢i spodnim konci
vertikalnich vazeb (Schéma 14).

Pokud je ligand 4 v projekénim vzorci na horizontal-
nich vazbach, potom je situace ,,hroziva“, vazba sméfuje
k pozorovateli, ktery mulze situaci feSit stejné jako
v predchazejicim pripadé tak, ze uvedenym postupem zjis-
téna konfigurace je opakem konfigurace realné a spravné,
nebo tak, Ze substituent 4 se pfemisti z horizontalni vazby
na vertikalni vazbu, a aby se zachovala konfigurace ne-
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@ﬁl@

dvojnasobna
zaména
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Vyuka chemie

(S)-ethyl(methyl)sulfoxid

Schéma 15
Schéma 16
CH,
| W O
CH,CH{” T)
Schéma 17

zménénd, vymeéni se navzijem jesSt¢ dva zbyvajici substi-
tuenty (ligandy) (Schéma 15).

Konvence CIP je obecné pouzitelna pro vSechny typy
centralné (stfedoveé) chirdlnich sloucenin, véetné téch, s
imaginarnim (hypotetickym) centrem chirality, jako je
tomu napiiklad u molekuly 3-brom-5-methyladamantan-1-
-karboxylové kyseliny (Schéma 16), nebo je centrem chi-
rality heteroatom, jako je tomu napiiklad u dialkylsulfoxi-
da s nestejnymi alkyly. U chiralnich sulfoxidu se elektro-
novy pér na heteroatomu povazuje za atom s nulovou
prioritou (4) ve smyslu konvence CIP (Schéma 17).

Vratme se nyni k nasi vzorové molekule a dopliime
v jejim nazvu specifikaci jeji struktury v prostoru. Dvojné
vazbé v poloze 2 nalezi konfigurace £ a dvojné vazbé
v poloze 5 konfigurace Z (Schéma 18).

OH  CH,

el

COOH

2E

Schéma 18
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K ptifazeni stereodeskriptorii na asymetrickych uhli-
cich posta¢i myslenkové vyjmout pfislusny fragment
z dané struktury a promitnout jej ve smyslu Fischerovy
projekce. Podminkou je, aby se valen¢ni tihel ptislusného
asymetrického uhliku (C—C*-C) pozoroval vzdy ze strany
vypuklého thlu (Schéma 19).

Ziskané stereodeskriptory popisujici relativni konfi-
guraci (F a Z) a absolutni konfiguraci na stereogennich
centrech (R a §) se sefadi spolu s pfislusSnymi lokanty
a takto ziskana ,,prostorova‘“ ¢ast nazvu se uvede pied jeho
konstitucni ¢ast, jak je uvedeno v tivodni ¢asti prispévku.

Kromé jiz uvedenych mnemotechnickych pomtcek,
existuje fada dalSich. VSechny vSak vyZzaduji znalost kres-
leni konfiguracnich perspektivnich vzorci, Fischerovych
projekénich konfiguracnich vzorct a znalost zésad kon-
vence CIP. Lze je v zasadé rozdélit do dvou skupin — ma-

NH, OH

e BN
H6 5 @ @
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NH,
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Schéma 19
Fravidlo +£1, 2, 5 —=(F)
1 1 3
2 3 2 + 4 4+ p
4 3 1
(24N -1=4= 3 [Z+)-1=5 = R [4+2) 1 =5 R
Schéma 20

tematickych a ,,ru¢nich®.

Do skupiny matematickych pomicek patfi postup,
podle kterého se prifazuje absolutni konfigurace piimo
z Fischerovy projekce na zaklad€ priority jednotlivych
ligandii. Nazyva se pravidlem® +/— 1, 2 a 5. Podle n&ho se
sectou posloupnostni ¢isla na horizontalnich vazbach. Od
tohoto souctu se odecte horni ¢islo na vazbe¢ vertikalni za
pfedpokladu, Ze levé horizontalni ¢islo je mensi nez pravé.
Je-li tomu naopak, odecitd se od souctu horizontalnich
Cisel spodni vertikalni ¢islo. Pokud jsou vysledkem téchto
operaci ¢isla +/— 1, +/— 2, +/— 5, ma stereogenni centrum
konfiguraci R, jakykoliv jiny c¢iselny vysledek indikuje
konfiguraci S (Schéma 20).

Jina ,,matematickd” metoda pro pfifazeni stereode-
skriptori R/S spo¢iva na tzv. nasobicich pravidlech®. Je

referenéni ligand: 1

sméruje pred rovinu: (+)

Cislo skupiny liché: (+)

smér otaceni 2> 3> 4 doprava: (+)
vysledny soucin: (+) ¢ (+) * (+) = (+)
vyplyvajici konfigurace: R

Schéma 21
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obecné pouzitelna pro stereogenni centra v prostorovych
i ve Fischerovych vzorcich, v Newmanové projekci a je
pouzitelna i pro slouceniny axialné chiralni. Podle nich se
zvoli kterykoliv z ligandl 1 aZ 4 jako referencni. Pokud
sméfuje referencni ligand ptfed rovinu nakresny, dostava
znaménko (+), sméfuje-li za rovinu ndkresny, dostava
znaménko (—). Je-li jeho posloupnostni ¢islo liché (1 a 3),
dostava druhé znaménko (+), je-li sudé (2 a 4), dostava
znaménko (—). Posledni, tfeti znaménko se ziskava ze smé-
ru otaCeni zbyvajicich tif ligandd v potadi klesajici priori-
ty. Otaci-li se pomyslnym volantem doprava, ziskava se
znaménko (+), doleva (—). Odpovidajici stereodeskriptor
R/S je vysledkem soucinu téchto tii znamének; vysledné
znaménko (+) odpovida konfiguraci R, znaménko (—) od-
povida konfiguraci S (Schéma 21).

referenéni ligand: 2
sméruje za rovinu: (-)

1 Cislo skupiny sudé: (-)
smér otaceni 1> 3> 4 doprava: (+)
vysledny soucin: () * (-) * (+) = (+)
vyplyvajici konfigurace: R
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Podobny postup® je doporudovan pro viechny troj-
rozmérmé (3D) struktury. Kterykoliv z ligandl
(substituentll) s pfitazenym posloupnostnim ¢islem muze
byt opét zvolen za referencni, at’ uz smeétuje k pozorovateli
nebo od n¢ho. Spravna konfigurace R nebo S se odvozuje
ze sméru otadceni pomyslnym volantem tvofenym zbyvaji-
cimi ligandy a ze znaménka (+) nebo (—), které nalezi refe-
renénimu ligandu podle toho, smétuje-li k pozorovateli ¢i
od ného a které je uvedeno v nasledujici tabulce.

smér k pozorovateli + - + -
posloupnostni ¢islo ligandu 1 2 3 4
smér od pozorovatele - + - +

Znaménko (+) znamena, ze deskriptor R nebo S ziska-
ny ze sméru otdCeni pomyslnym volantem doprava nebo
doleva je spravny, znaménko (—) znamena, ze takto ziska-
ny deskriptor spravny neni a musi byt zménén na opacny
(R na S nebo S na R). Uvedenou tabulku si neni nutné pa-
matovat. Lze ji kdykoliv odvodit, uvédomime-li si, ze
podle konvence CIP ,,otacivého volantu“ musi mit ligand 4
pfi spravné orientaci smérem od pozorovatele symbol (+).
Symboly (+) a (-) se poté pfifazuji stfidavé zbyvajicim
ligandiim. Postup lze ukézat na Fischerové vzorci obecné
formulovaného enantiomeru z piedchdzejiciho piikladu
volbou aspon dvou ligandl coby referencnich substituentt:
a) Ligand 1: sméfuje k pozorovateli a podle uvedené tabul-
ky mu piislusi znaménko (+). Razeni zbyvajicich ligandd 2
>3 >4 je ve sméru chodu hodinovych rucicek, a resultuji-
ci konfigurace R je tedy spravna.

b) Ligand 3: smétfuje od pozorovatele a podle uvedené
tabulky mu piislu§i znaménko (-). Razeni zbyvajicich
ligandi 1 — 2 — 4 je proti sméru hodinovych rucicek,

) :
CHO ;

©

H OH = (4)
CH, N
® ®

(R)-2-hydroxypropanal

@

CHO Qﬁ_{c
@ u—‘—- T
HO+ =D S By
CH o
& @

e

(S)-2-hydroxypropanal

Schéma 22
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a resultujici konfigurace S je proto nespravna a je nutné

zménit ji na R.

Pravidla druhé skupiny vyuZivaji ruce, které lze pova-
zovat za alternativni modely s kvazi-tetraedrickym uspofa-
danim. Postupuje se nasledujicim zpisobem***:

1. PaZe (zapésti) se ztotozni s vazbou spojujici ligand 4
s asymetrickym uhlikem. Palec, ukazovak a prostted-
nik se ztotoziluji s vazbami sméfujicimi k substituen-
tam vys§i priority (1—2—3). Zbyvajici dva prsty,
prstenik a malicek, zlstavaji stazeny do dlané.

2. Je-li ve Fischerové projekci substituent 4 na horizon-
talnich vazbach vlevo od vertikaly, pouzije se leva
ruka, je-li vpravo, pouZije se prava ruka. V obou pfi-
padech se prvni tfi prsty umisti nad vazby sméfujici
k substituentim 1—2—3 tak, aby je v prostoru piesné
kopirovaly.

3. Jednotlivym prstim se piitadi odpovidajici vazby se
substituenty s ,,posloupnostnimi“ ¢isly 1,2 a 3.

4. Poté se ruka otoCi k obliceji tak, aby paze (vazba
k substituentu 4) sméfovala od obliceje. Zbyvajici
prsty (substituenty) se pozoruji v potadi klesajici prio-
rity (1-—2—3). Jsou-li sefazeny ve sméru chodu
hodinovych rucicek, ziskava C* konfiguraci R, jsou-li
sefazeny proti sméru pohybu hodinovych rucicek,
zisk&va konfiguraci S (Schéma 22).

Predchazejici postup byl modifikovan® v tom smyslu,
ze priorita prvnich tii substituentl byla pfedem ptisouzena
uréitym prstim; prostfedniku byl pfisouzen substituent 1,
s nejvyssi prioritou, ukazovaku substituent 2 a palci substi-
tuent 3. Vazba k substituentu 4 se potom kryje s loktem
pravé ¢i levé ruky. Pfi tomto zplisobu si student nemusi

otocit pazi
od pozorovatele
. =
rotace ve sméru
hodinovych ruci¢ek
@
otogit pazi / i \\
od pozorovatele (’\ - , . ,@
F— . Iy R’ ,r" 4
(&
v
@

rotace proti sméru
hodinovych ruci¢ek
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pamatovat identitu prsti se substituenty (ligandy), ani ne-
musi sledovat smér ota¢eni pomyslného volantu. Sleduje
pouze, jestli poradi substituentli ve Fischerové projekci
odpovida priorité jednotlivych prstl; jsou-li to prsty levé
ruky, ma asymetricky uhlik konfiguraci S, jsou-li to prsty
pravé ruky, ma konfiguraci R (Schéma 23).

Ruce, jakozto model pro chiralni objekt, mohou byt
pouzity k pfifazeni stereodeskriptord R/S na zaklad¢ pravi-
dla pravé ruky® ™, pripominajici stejnojmenné pravidlo
pro uceni sméru magnetickych silocar kolem vodice, kte-
rym prochazi elektricky proud. Podle néj se dlan pravé
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ruky umisti na stereogenni centrum, palec se ztotozni s
osou C'—4 a sleduje se, jestli jsou zbyvajici substituenty
(ligandy) sefazeny ve sméru zbyvajicich ohnutych prstd,
jakoby obepinajicich tuto vazbu, a to v poradi klesajici
priority 1 > 2 —- 3 nebo2 -3 - 1nebo3 -1 — 2,
protoze posloupnost je cyklicka. Je-li tomu tak, pfifadi se
konfigurace R. Pokud tomu tak neni, napf. posloupnost je
1 — 3 — 2, jsou predchazejici pozadavky splnény pro
levou ruku a konfigurace stereogenniho centra je §
(Schéma 24).
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Struktury s helikalni stereogenni
jednotkou’'"*

Zvlastnim ptipadem chirality je helicita. Setkavame
se s ni u sloucenin s helikalni (Sroubovicovou) strukturou.
Molekuly takovych sloucenin obsahuji ve své struktuie
tzv. helikdlni stereogenni jednotku, kterou piedstavuje
fetézec Ctyl atomu, které nelezi v roviné a které vytvareji
helix (§roubovici). Sroubovice je uz sama o sobé& chiralni.
Je definovana: a) osou, b) smyslem zavitu a c¢) chodem
z4vitu, tj. pomérem parametr(i urcujicich posun ve sméru
osy a rotaci kolem osy. Smysl zavitu odpovida smyslu
chirality, absolutni konfiguraci. Pravotoc¢ivy helix spojuje
posun podél osy ve sméru od pozorovatele s otacenim
souhlasnym s pohybem hodinovych rucicek. Tato absolut-
ni konfigurace se vyjadiuje u sloucenin stereodeskriptorem
P (plus). LevotoCivy helix se oznacuje u sloucenin stereo-
deskriptorem M (minus) a spojuje naopak posun
sotacenim proti sméru chodu hodinovych rucicek
(Schéma 25).

Specifikace helicity, kterd je ekvivalentni smyslu
chirality, vyZaduje proto volbu preferované helikalni jed-
notky, a tou je ta, kterd obsahuje ligandy nejvyssi priority
podle konvence R/S. Pfitazeni ptislusnych stereodeskripto-
ra P a M zéavisi potom na tom, kterym smérem musime
otacet vazbou mezi atomy 1 a 2 kolem vazby 2-3, aby
presla do zakrytové konformace s vazbou mezi atomy 3
a 4. Pti otaceni doprava se prifazuje stereodeskriptor P, pfi
otaceni doleva stereodeskriptor M. Oba stereodeskriptory
se pisi kurzivou, uvadéji se v zavorkach pred nazev slou-
¢eniny, od néhoz se oddéluji spojovnikem.

Do kategorie sloucenin, ve kterych je stereogenni
jednotkou Sroubovice, patfi slouceniny s osou chirality,
nazyvané axialn¢ chirdlni slouceniny, a slouceniny
s rovinou chirality, tzv. planarné chiralni slouceniny.

(+) nebo P

Schéma 25
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Ve skutecnosti se pro vyjadieni absolutni konfigurace
uvedenych typll slouc¢enin pouZzivaji jak symboly chirality
(R/S), tak i helicity (P/M). Pti pouziti R/S systému byvaji
tyto afixy uvadény jako R,/S, pro axidln€ chiralni slou¢eni-
ny nebo R,/S;, pro slou¢eniny s planarni chiralitou.

Axialné chiralni slou¢eniny’'**°

Mezi axialn€ chirdlni slouCeniny — slouceniny
s nerovinnym uspofadanim ¢tyf skupin po dvou parech
okolo osy chirality (chiralitni osy) — nalezeji naptiklad
derivaty allenu, alkylidencykloalkany, spiroalkany, deriva-
ty adamantanu a konformacni enantiomery s omezenou
rotaci, zvané atropoisomery.

Pti odvozovani absolutni konfigurace se perspektivni
vzorce odpovidajicich enantiomer(i promitnou do nékresny
postupem podobnym Newmanové projekcei tak, Zze se mo-
lekuly pozoruji ve sméru jejich os chirality. Pfi projekci
nezalezi na sméru pozorovani, protoze projekce ziskané
pohledem z obou smérl vedou ke stejnému stereodeskrip-
toru.

Postup lze uvést na piikladu enantiomerd 1,3-di-
chlorpropadienu. V projekcnich konfiguracnich vzorcich
se jednotlivé ligandy (substituenty) oznaci podle jiZz zminé-
nych pravidel posloupnosti (CIP) systému tak, ze se zacne
nejprve se substituenty (ligandy) v pfedni ¢asti molekuly
(vzdy souvisla ¢ara), které ziskavaji ¢iselné oznaceni 1 a 2,
a pokracuje se v zadni ¢asti molekuly, kde substituenty
(vychazejici az z obvodu nakresleného krouzku) dostavaji
Cisla 3 a 4. Jsou-li substituenty v takto ziskaném projekc-
nim vzorci fazeny 1 — 2 — 3 ve sméru chodu hodinovych
rucicek, ziskdvd molekula konfiguraci R,, jsou-li fazeny
proti chodu hodinovych rucicek, obdrzi konfiguraci S,
(Schéma 26).

Q

(-) nebo M
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(R,)-1,3-dichlorpropadien

Schéma 26
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(M)-1,3-dichlorpropadien (P)-1,3-dichlorpropadien

Schéma 27

Pii odvozovani stereodeskriptort P a M se oznaci
koncové atomy helikalni jednotky Cisly 1 az 4 a poté se
otaenim vazby mezi atomy 1 a 2 okolo vazeb 2 az 3 tak,
aby presla tato vazba do zakrytové konformace s vazbou
mezi atomy 3 a 4, ziskd prislusny stereodeskriptor
(Schéma 27).

K tomuto ucelu lze pouzit i uvedené Newmanovy
projekce. OtaCenim vazby nesouci ligand 1 kolem osy
molekuly tak, aby piesla do zakrytové konformace
s vazbou nesouct ligand 3, se ziska stereodeskriptor P, je-li
smér torzniho uhlu kladny, nebo M, je-li zaporny.

Popsany postup 1ze dale ukazat vzdy na jednom enan-
tiomeru vhodné substituovaného alkylidencyklohexanu,
spiroalkanu, adamantanu (schéma 28), nebo substituované-
ho bifenylu, u n¢hoz je znemoznéna volna otacivost kolem
jednoduchych vazeb (jev zvany atropoisomerie) (Schéma
29), ptipadné molekul, jejichz chiralita je vyvolana nasil-
nym vybocenim uhlikatého skeletu z roviny, jako je tomu
napiiklad u molekuly hexahelicenu (Schéma 30).

Je nutné upozornit na souvislost mezi stereodeskrip-
tory R,/S, a P/M u axialné chiralnich sloucenin, afixu R,
odpovida afix M a afixu S, odpovida afix P a obracen¢.
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(S,)-6,6"-dinitrobifenyl-2,2"-dikarboxylova kyselina
(P)-6,6"-dinitrobifenyl-2,2°-dikarboxylova kyselina

Schéma 29

Také u axialné chiralnich sloucenin lze pro pfitazeni
konfigurace R/S, vedle pfedchozich postupli, pouzit jiz

‘O OO zminéné pravidlo pravé ruky. Po oznaceni ligandd po-
54 4 sloupnostnimi €isly 1 az 4 se ptilozi palec ruky podél osy

2 ‘ O ‘ chirality tak, aby sméfoval k ligandu s posloupnostnim

! ! Cislem 4 a sleduje se poradi zbyvajicich ligandii ve sméru

zbylych prstt, jakoby obepinajicich osu chirality v poradi

1-2—>3resp.2 >3 —->1¢ 3 -1 — 2, nebot po-

(P)-hexahelicen (M)-hexahelicen sloupnost je cyklicka. Je-li uvedena posloupnost splnéna
pro pravou ruku, pfifadi se stereodeskriptor R nebo M,
Schéma 30 neni-li tomu tak, pak je splnéna pro levou ruku a konfigu-

race stereogenniho centra je S nebo P (Schéma 31).

(A )-4-methyloyklohexylidenoctav a kyselina
{A)-4-meth ylcyklohe xylidenoctova kyselina

7 -,
K\ 1 =N
1 3
OH .
N P

{5,511 -hinaftalen-2 2°-dinl
{F1-1.1"-binaftalen-2 2"-diol

levd ruka

Schéma 31
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Topicita***

V souvislosti s pfednostnim vznikem jednoho z enan-
tiomeru pfi tzv. enantioselektivnich reakcich je nutné vyja-
dfovat nejen absolutni konfiguraci vzniklych produktu, ale
i smér, ve kterém reak¢ni Castice piistupuje k reakénimu
centru, tzv. topicitu. Stereochemicka neekvivalence ligan-
di (a jednotlivych stran molekul) se oznacuje jako hetero-
topicita, (heteros, fec. rozdilny a topos, Fec. misto).

Achiralni molekuly, které pfi enantioselektivnich
reakcich poskytuji chirdlni produkty se nazyvaji prochiral-
ni, jevi tzv. prochiralitu. Za centrum prochirality nebo také
prostereogenni centrum se povazuje atom, ktery by se stal
centrem chirality (chiralitnim), kdybychom dva nerozlisi-
telné substituenty pokladali za rozdilné. Takovymto stere-
oheterotopickym ligandim na prostereogennim centru se
pfifazuji stereodeskriptory pro-R a pro-S, a to na zaklad¢
hypotetické substituce jednoho z nich tézS$im isotopem.
Stereotopicky ligand, jehoz substituci vznikd enantiomer
konfigurace R, pak ziskava oznaceni pro-R a zcela analo-
gicky druhy ligand ziskdvéa oznaceni pro-S. Uvedené afixy
nemusi nezbytné znamenat, Ze obecnou substituci ligandu
pro-R (nebo pro-S) by mélo vzniknout stereogenni cent-
rum konfigurace R (nebo §). Neexistuje zadny vtah mezi
deskriptory pro-R/pro-S a konfiguraci produktu R/S, ktera
se prifazuje nezavisle podle pravidel posloupnosti, jak je
ziejmé z piikladi substituce atomi chloru v molekule 2,2-
-dichlorbutanu (Schéma 32).

Mnemotechnika® umozitujici piitazeni stereodeskrip-
tort pro-R, pro-S vychazi z Fischerovych konfiguracnich
vzorcu. Pokud jsou ligandy (v pfipadé ethanolu vodikové
atomy) na prosterecogennim centru na horizontalnich vaz-
bach a ze zbyvajicich substituentli je posloupnostné vyssi
substituent na horni vertikalni vazb¢, potom, podle mne-
motechniky ,top-right*, ziskava deskriptor pro-R (resp.
Hy) ligand (vodik) vpravo, je-li posloupnostné vyssi sub-
stituent na spodni, vertikdlni vazb¢, plati zase ,,bottom-
left* (Schéma 33).

Pokud jsou ligandy na vertikalnich vazbach a zbyvaji-
ci substituenty na horizontalnich, méni se mnemotechnika
z ,top-right“ na ,right-top” a z ,bottom-left na ,left-
bottom* (Schéma 34).

CH
% pro-S CH337 CH335
|.-|35C| Cl W Cl

CH,CH;” & pro-R CH,CHy™ M CH,CH;™ M

(S)- (R)-
CH, CH,
“nF n“Cl
CH,CH;” ¥¢  CH,CHy” Mg
(R)- (S)-
CH, CH,
W Br W Cl
CH,CH;” ¥¢  CH,CHy™ Mg,
(S)- (R)-

Schéma 32
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OHY "top-right" OH OH
H+H H+H = Hs Hq
CH, proS oy, ProR CH,
CH, CH,
H+H — HRA'—HS
"bottom-left" A\ OH OH
Schéma 33
HR‘\ "right-top" Hs
CH;%OH HO*}—~CH3
Hg "left-bottom" N H,
Schéma 34

Stanoveni po¢tu a druhu stereoisomera*

Stanoveni poctu stereoisomerti (enantiomerd, diaste-
reomerl, mesoforem) u molekul se zna¢nym stupném sy-
metrie a s vétSim poctem asymetrickych uhlikli necini
zpravidla potize, pokud je znazornime ve Fischerovych
vzorcich. Charakteristickym pfikladem mohou byt stereoi-
somery kyseliny vinné, ktera existuje v jedné mesoformé
(achiralni kyselina mesovinna) a ve dvou enantiomerech,
(kyselina D-vinna a L-vinna) (Schéma 35).

Vyrazné snizeni poctu zdanlivych stereoisomerd lze
pozorovat u molekuly 2,3,4-trihydroxypentandiové (Schéma
36). Nakreslime-li je vSechny ve Fischerové projekci, zjisti-
me, ze kyselina miize existovat jenom ve formé Ctyf stereoi-
somert, z nichz dva jsou mesoformou (a, €) a dva jsou enanti-
omery (¢, d). Stereoisomery a a b jsou identické a odpovidaji
kyselin¢ ribarové. Také stereoisomery e a f jsou identické
a odpovidaji kyselin¢ xylarové. Obé& kyseliny a a e jsou meso-
formami, zdanlivé asymetricky uhlik, ktery lezi v roviné sy-
metrie je oznacovan jako pseudoasymetricky a jeho absolutni
konfigurace se oznacuje malymi pismeny 7 a s, ktera se odvo-
zuji podle uvedenych posloupnostnich pravidel s tim, ze li-
gand s konfiguraci R je nadfazen ligandu s konfiguraci S.
Otocenim stereoisomeru ¢ o 180 ° v roviné nékresny jej zto-
toznime se stereoisomerem g (¢ = g) a analogicky isomer d
ztotoznime s isomerem h (d = h).

U sloucenin s vysokym stupném symetrie, které zahr-
nuji rdzné druhy stereogennich jednotek, neni vzdy jedno-
duché z nakreslenych steroisomert identifikovat jejich
vzajemné vztahy (enantiomery, diastereomery, shodné
struktury). Jako ptiklad mdze poslouzit axialné chiralni
spirocyklicky diol zahrnujici ve své struktufe tfi stereogen-
ni jednotky — osu chirality a dva asymetrické uhliky
(Schéma 37).
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OH OH s M ® 1
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CH, R O—® 4 3
H
CH;— (Sra 2
(S,,1S,6R)-spiro[3.3]nonan-1,6-diol
Schéma 37

Podobng, jako jsme kreslili projekéni konfiguraéni
vzorec jednoho stereoisomeru — (S,)-a, muzeme nakreslit
projek¢ni konfiguraéni vzorce zbyvajicich sedmi zdanliveé
moznych stereoisomert, jejichz celkovy pocet je dan vzta-
hem 2 = 8 (Schéma 38).

K identifikaci pfipadné shodnych struktur navrhnul
Haudrechy®’ jako mnemotechnickou pomiicku dvé mani-
pulace s uvedenymi projekénimi vzorci, pfi nichz zdstava
konfigurace na vSech stereogennich centrech zachovana.
Prvni manipulaci je rotace projekéniho vzorce podle verti-
kalni osy o 180 ° (obraceni) a druhou je otoceni projekeni-
ho vzorce 0 90 ° v rovin€ nakresny. Spojenim obou mani-
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pulaci zjistime, Ze stereoisomer (S,)-a je shodny se stereoi-
somerem (S,)-b (Schéma 39) a podobné, Ze stereoisomer
(R,)-a je shodny se stereoisomerem (R,)-b (Schéma 40).
Znamena to, Ze uvedeny spirodiol existuje ve formé tii
parti enantiomeri — (S,)-a=b / (R,)-a=b, (S,)-c / (R,)-c
a (S,)-d / (R,)-d. VSechny ostatni vztahy mezi uvedenymi
strukturami jsou vztahy diastereomerni.

Co tici zavérem? Nékteré z uvedenych mnemotechnik
pro pfifazeni konfigurace R/S vyvolavaji dojem, jako by
vyzadovaly dal$i mnemotechniku pro jejich zapamatovani.
Nepochybné postaci zvladnout jenom jednu mnemotechni-
ku pro odvozeni konfigurace z prostorového vzorce a jed-
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nu z Fischerovy projekce, ale i ty jsou pro mnohé jenom
docasné uzitecné, alespon do doby, nez si natrénuji prosto-
rovou predstavivost. Velky pocet navrhovanych mnemo-
technik sveédci nejen o didaktické zavaznosti daného téma-
tu, ale i o tom, jak radi si chemici myslenkové pohravaji se
strukturami organickych molekul. A tato strukturni grafic-
ka nazvoslovna hra je jenom prvnim krokem k tomu, aby
se pozdégji zacali zabyvat otazkami, jak podobné molekuly
syntetizovat, a jak pfipadné ,,084lit* pfirodu tim, Ze za¢nou
pripravovat latky, které pfiroda nema ve svém syntetickém
repertodru a které mohou byt i u¢innéjsi neZli latky ptirod-
ni.
V soucasné dob¢ existuji chemické strukturni edito-
y**3! jako napiiklad Hyperchem nebo ACD/ Chem-
Sketch které umoziuji vycist ze strukturniho perspektivni-
ho vzorce spravné konfiguraci R/S nebo Z/E. Dokazi vSak
také z ndzvu obsahujiciho spravné strukturni deskriptory
a lokanty nakreslit strukturu molekuly v trojrozmérném
prostoru. Lze je vyuzit zvlast€ v ptipadech slozitych struk-
tur ke kontrole odvozené konfigurace.
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F. LiSka (Charles University in Prague, Faculty of
Chemical Education, Department of Chemistry and
Chemical Education): Mnemonic in Stereochemical No-
menclature Teaching

The chemical mnemonic devices enabling students to
assign the appropriate configurational descriptor to
a stereogenic unit — double bond (cis/trans, E/Z), stereo-
genic centre (R/S), stereogenic axis (R,/S,, P/M) and pros-
tereogenic centre (pro-R/pro-S) — are gathered and dis-
cussed. In addition to the inspection of stereoformula,
some other mnemonics are included, e.g. the ,,Rule of
Multiplication®, the ,,Right-Hand Rule of Organic Chemis-
try®, the ,,Vertical-4-Verity Rule®, the ,,Very good Fischer
Projection” and so on. All these devices are applicable
both to the perspective formulas and to the Fischer projec-
tion formulas.

Ceska spole¢nost chemicka
a Ustav chemie a technologie sacharidi VSCHT Praha

poradaji

mezinarodni konferenci ,,Polysacharidy I'V*.

Datum a misto konani: 13.—14. 11.2008, na Novotného lavce 5, Praha 1

Konference bude zamétena na vyrobu, pfipravu a vyuziti polysacharidii , vyskyt, vlastnosti a strukturu biologicky aktivnich

polysacharidi a derivaty polysacharidu.

Uzavérka prihlasek je 15. zari 2008. Predpoklada se zajem ucastnikti a spolecnosti bez odborného prispevku.

Uvodni piednasky:

Ing. Jifi Trnka, feditel odboru environmentalni politiky a obnovitelnych zdroji energie, Ministerstvo zemé&d&lstvi CR:
Koncepce rozvoje biopaliv na bazi krobnatych a celulézovych surovin v CR a Evropské unii.

Maciej Fiedorowicz Ph.D., Dr. Sc., Department of Chemistry, University of Agriculture, Cracow, Poland: The effect of
illumination of polarized light on polysaccharides and polysaccharide degrading enzymes.

Vlozné:

Clen CSCH nebo SCHS 900 K¢, ostatni 1000 K&. Po 15. zafi 2008 &ini vlozné 1200 K&.
Vlozné zahrnuje: CD s plnymi texty prednasek a postert (bude obsahovat ISBN), vytisk Chemickych lista ¢. 9
s abstrakty pfednasek a posterti, obCerstveni a organiza¢ni naklady.

Je mozné zajistit ubytovani na kolejich na Jiznim meéste.

Blizsi informace na adrese http://www.csch.cz

Kontaktni adresa: Ceska spolecnost chemicka, Novotného lavka 5, 116 68 Praha 1,
tel.: 221 082 370, tel/fax: 222 220 184, e-mail: chem.listy@csvts.cz, chem.spol@csvts.cz




Rektor Vysoké skoly chemicko-technologické v Praze vyhlasuje, ve smyslu § 49 odst. 5 a § 98 odst. 1¢) Zakona 111/1998
Sb., 2. kolo pfijimaciho Fizeni pro akademicky rok 2008/2009 do nasledujicich oborii doktorskych studijnich programi
uskuteciiovanych na fakultich VSCHT Praha:

Fakulta chemické technologie
Studijni program: Chemie (standardni doba studia 4 roky)
Studijni obory: Anorganicka chemie

Organicka chemie

Makromolekularni chemie

Studijni program: Chemie a chemické technologie (standardni doba studia 4 roky)
Studijni obory: Anorganicka technologie

Organicka technologie
Studijni program: Chemie a technologie materialii (standardni doba studia 4 roky)
Studijni obor: Technologie makromolekularnich latek

Metalurgie

Chemie a technologie anorganickych materialti
Materialové inzenyrstvi

Fakulta technologie ochrany prostiedi
Studijni program: Chemie a technol. ochrany Ziv. prostredi  (stand. doba studia 4 roky)
Studijni obor: Chemie a technologie ochrany Zivotniho prostiedi

Studijni program: Chemie a technologie paliv a prostiedi (stand. doba studia 4 roky)
Studijni obor: Energetika v chemicko-technologickych procesech
Chemické a energetické zpracovani paliv

Fakulta potravinaiské a biochemické technologie

Studijni program: Chemie (standardni doba studia 4 roky)
Studijni obor: Organicka chemie

Biochemie
Studijni program: Mikrobiologie (standardni doba studia 4 roky)
Studijni obor: Mikrobiologie
Studijni program:  Biochemie a biotechnologie (standardni doba studia 4 roky)
Studijni obor: Biotechnologie
Studijni program: Chemie a technologie potravin (standardni doba studia 4 roky)
Studijni obor: Chemie a analyza potravin

Technologie potravin

Fakulta chemicko-inZenyrska

Studijni program: Chemie (standardni doba studia 4 roky)
Studijni obor: Analyticka chemie
Fyzikalni chemie
Studijni program: Chemické a procesni inZenyrstvi
Studijni obor: Chemické inzenyrstvi (standardni doba studia 4 roky)
Technické kybernetika (standardni doba studia 4 roky)
Rizeni a ekonomika podniku (standardni doba studia 3 roky)
Studijni program:  Aplikovana matematika (standardni doba studia 3 roky)
Studijni obor: Aplikovana matematika

Vsechny doktorské studijni programy jsou uskute¢iovany formou prezenéni nebo kombinaci prezenéni a distanéni formy.

Nabizena ramcova témata doktorskych disertacnich praci jsou uvedena na nasledujici webové strance: http://www.vscht.cz/homepage/
zajemci/doktorske

Zadosti na predepsaném formulati dolozené Zivotopisem, doklady o dosazeném vzd&lani a dosavadni praxi, soupisem publikovanych
praci a ostatnich vysledkti odborné ¢innosti, podavejte nejpozdéji do 31. éervence 2008 na deékanaty piislusnych fakult, Technicka 5,
166 28 Praha 6.
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Jiri.Jirat@vscht.cz

Kli¢ova slova: Cesky narodni korpus, zpracovani textu,
nazvoslovi, popularita piirodnich véd, elektronické zdroje,
fulltext

Uvod — co se o chemii piSe, ¢te a Fika?

Vztah vetejnosti k chemickému primyslu, oblibenost
chemie jako pfedmétu na Skoléch, prestiz a Gspésnost che-
mie jako védy (a chemiki jako védct) — to jsou témata
pravidelné diskutovand na vSech setkanich c¢lenti ¢eskych
a slovenskych chemickych spolecnosti. Témata, ktera se
palcivé dotykaji zaméstnancti v primyslu, vyzkumu i skol-
stvi. Casto je zaujiman postoj ukfivdéné, odstrkované
a opovrhované Popelky, na jejiz hlavu se snasi pouze vy-
tky, ale bez niZ by se nikdo neobesel. Odpovidéa vSak tato
predstava ,realité“? Nebo i samotna komunita chemikl
podlehla nejhlasitéji se projevujicim médiim a hycka si
poktiveny obraz opomijené veédy? Existuje moznost, jak
asponl Castené objektivn€ a aspon semikvantitativné po-
soudit tento postoj? Pro (aspon Castecné) nalezeni odpove-
di na tuto otazku se obratime na dorozumivaci prostredek,
ktery v sob& nese nasi historii a odrazi vyvoj spolecnosti
a jejiho mySleni — Cesky jazyk.

Zakladni myslenka je prosta — co se vybavi rodilému
C¢eskému mluv¢imu, fekneme-li slovo ,,chemikalie* (bude
,»Skodliva“,  ,bezpecna“, nebo ,draha“?), slovo
,,chemik (je ,,uspéSny* nebo ,,Sileny*“?). Jak Casto primér-
ny Cech slysi, tikd, nebo ¢te slovo ,,chemie® nebo
.chemicky*“? Abychom mohli dostate¢né spolehlivé pro-
vést statistické vyhodnoceni ¢etnosti vyskytu slov a slov-
nich spojeni, potiebujeme tzv. korpus jazyka, ktery ovSem
musi splnit né€kolik zdsadnich podminek — musi byt dosta-
teéné velky a zaroven reprezentativni (jak v zastoupeni
zdroji, tak v ¢asovém pokryti), navic musi umoznit pokla-
dat detailni dotazy nezavislé na padu nebo ¢asu vybraného
slova.

Pro hled4ni jednotlivych slov by sice bylo mozné
pouzit internetové vyhledavace, ale prakticky zadny nespl-
fiuje ani jednu z vyse uvedenych podminek: ne vSechny
vyhledavace umi skloniovat nebo cCasovat Ceska slova
a dokumenty na Internetu netvoii dostatecné reprezentativ-
ni korpus. Nejlepsi — a prakticky jediné pouzitelné — jsou
korpusy, které velmi peclivé sestavil a zpracoval Ustav
Ceského narodniho korpusu na Filozofické fakulté Univer-
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zity Karlovy v Praze (http://ucnk.ff.cuni.cz/) v rdmci pro-
jektu ,,Cesky néarodni korpus“. Tyto korpusy se d&li na
synchronni (soucasné ceské texty) a diachronni (staroceské
texty). Synchronni obsahuji skupinu psanych (SYN2000,
SYN2005, Korpus soukromé korespondence, ...) a mluve-
nych korpust (napt. Prazsky mluveny korpus a Brnénsky
mluveny korpus). Na zakladé téchto korpusti (konkrétné
upraveného SYN2000) byl publikovan napf. Frekvenéni
slovnik &estiny', korpusy jsou vyznamnou sou¢asti materi-
alové zakladny Ustavu pro jazyk éesky AV CR (cit.?).

Korpus SYN2005

Vsechny udaje v tomto ¢lanku jsou ziskdny z korpusu
SYN2005 (cit.*), ktery by mél byt synchronnim reprezen-
tativnim korpusem sou¢asné psané &estiny. Obsahuje 10°
textovych slov (tokens). Slozeni korpusu podle hlavnich
oboril, zaloZzené na vyzkumu ohledné recepce psaného
jazyka, je: beletrie 40 %, odborna literatura 27 %, publicis-
tika 33 %. VSechny publicistické texty jsou z let 2000 az
2004, kazdy rok ma rovnomérné zastoupeni; zastoupeni
jednotlivych titulli odraZi jejich naklad (z toho napt. plyne
vysoky podil bulvarnich periodik). Odborna literatura je
z let 1990-2004, beletrie mize byt i starsi. Cely korpus je
lemmatizovan a morfologicky oznackovan, kazdému slovu
je pfifazen pfislusny zakladni tvar, veskeré jeho potencial-
ni morfologické interpretace a nakonec jedind spravna
morfologickd interpretace v daném kontextu. Jinymi slovy
— kazdé slovo je pievedeno do zéakladniho tvaru a je urce-
no, jakého je druhu, jaky ma pad, Cas, vid, stupen apod.
(podle slovesného druhu). Odhadovana tspésnost tzv.
desambiguace (vybér spravné interpretace), ktera je
provadéna automaticky, je 94 % (0daj pro starsi korpus
SYN2000)*. Dotazy do korpusu je mozné provadét pomoci
klientské aplikace nebo webového rozhrani. Podrobné
morfologické zpracovani textd umoziluje specifikovat
detailni vlastnosti tokenti (slovni druh, rod, cislo, pad,
osoba, ¢as, ...). Dotazovaci jazyk pak diky reguldrnim vy-
razim, logickym a proximitnim operatordim dava prostor
pro hledani slovnich spojeni, vyskytu slov v ramci jedné
véty, v ur¢itém pofadi nebo vzdalenosti. Vysledky uvede-
né v nasledujicich tadcich je nutné interpretovat velmi
opatrné, zejména pii nizkych frekvencich vyskytu je hod-
nota velmi silné ovlivnéna vybérem zdroji pro korpus,
presto se vSak pokusim o nékolik odvaznych zavéru.
Obr. 1 ilustruje vztah mezi ¢etnosti vyskytu a poradim slov
(po sefazeni podle Cetnosti), data jsou z frekvencnich srov-
navacich seznama®.

Popularita prirodnich véd

Ktera z ptirodnich véd je nejcastéji sklomiovana
a v jakém kontextu? Odpovéd na tuto otdzku dava tab. I,
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Tabulka I
Zebticek popularity piirodnich véd v ¢eském jazyce, fazeno podle celkové Cetnosti substantiva a adjektiva
Lemma Cetnost Substantiva tésné¢ nasledujici adjektivum, ¢etnost slovniho spojeni
dil¢i celkem
ekologie 1167 7178 aktivista 258, organizace 159, krize 144, problém 141, zatéz 139, hnuti
ekologicky 6011 128, katastrofa 120, vychova 106, havarie 92, etika 89
chemie 1317 6725 latka 518, primysl 301, reakce 292, slozeni 193, zbran 158, pripravek 96,
chemicky 5408 prvek 80, tovarna 76, prostiedek 74, postiik 72
biologie 883 4086 zbran 171, materidl 78, proces 57, odpad 53, hodiny 44, polocas 41, véda
biologicky 3203 41, systém 41, latka 41, otec 39
fyzika 1517 3344 vlastnost 131, zakon 117, princip 61, vySetieni 43, svét 42, jev 40, velici-
fyzikalni 1827 na 34, terapie 33, chemie 31, proces 28
matematika 1511 2762 model 96, vzorec 31, metoda 30, schopnost 27, vypocet 24
matematicky 1251
genetika 348 2459 informace 205, kod 119, vybava 104, material 76, inzenyrstvi 63
geneticky 2111
zoologie 346 1742 zahrada 986, ustav 34, oddé€leni 30, spolecnost 26, sbirka 26
zoologicky 1396
geologie 271 1174 prizkum 81, vyvoj 50, vrstva 43, minulost 35, pomér 34
geologicky 903
astronomie 377 1011 castka 39, pozorovani 35, spolecnost 26, suma 22, observatoi 20
astronomicky 634
botanika 131 748 zahrada 394, druh 14, ulice 10, ustav 10, nazev 8
botanicky 617
biochemie 155 646 vySetieni 58, reakce 36, laboratof 24, pochod 21, marker 19
biochemicky 491
1e407 T r T T T 10000
1e4+06 -
4 1000
100000 |- | 5
! 8
zlato + zlaty 2
g ekologie + ekologicky 71 S
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1000 g
4 10
100 |
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Obr. 1. Vztah mezi Cetnosti vyskytu daného lemmatu v korpusu (leva y-ové osa) a pofadim lemmatu v seznamu sefazeném podle
Cetnosti (osa x). Prava y-ova osa ukazuje pocet slov na dané pozici (tj. se stejnou frekvenci vyskytu). VSimnéte si velmi silné nelinearity
zavislosti. Vyznaceny jsou pfiblizné pozice, které by zaujaly dvojice lemmat: ,,zlato* + ,,zlaty“ (nejfrekventovanéjsi prvek, viz tab. II) a

vali jako jedno lemma.
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Tabulka II
Zebticek popularity prvki v ¢eském jazyce, 1. az 10. misto

Bulletin

Celkovy vyskyt Hledana Dil¢i vyskyty

Substantiva tésné nasledujici adjektivum

lemmata

19684 zlato / 6278 / medaile 687, vék 281, dul 229, mi¢ 191, mince 179, cas 174, fetizek
zlaty 13406 151, vlas 148, hieb 138, Sperk 129

7569 zelezo / 2439/ opona 320, Ruda 220, ruda 199, ty¢ 159, brod 150, kov 133, hora 71,
zelezny 5130 kiiz 70, konstrukce 66, vrata 63

6912 stiibro / 2158/ medaile 254, mince 108, platno 83, podnos 55, Sperk 46, pouzdro 44,
stiibrny 4754 vlas 40, pribor 37, fetizek 36, misa 35

3103 kyslik / 2746 / radikal 63, maska 47, pristroj 41, bomba 32, nebulizace 18, stan 15,
kyslikovy 357 lahev 10, dluh 9, atom 9, nadrz 8

2064 méd’ / 1002 / drat 70, ruda 44, kabel 36, plech 36, mince 24, trubka 22, dil 21, bra-
meédeény 1062 na 16, naramek 13, deska 13

1796 hlinik / 760 / plech 89, slitina 73, folie 54, profil 37, ram 23, lista 15, trubka 13,
hlinikovy 1036 konstrukce 13, odlitek 13, soucast 12

1592 diamant / 1122/ prsten 30, kotou¢ 26, dil 24, ndhrdelnik 22, nausnice 15, hrot 13,
diamantovy 470 nastroj 12, svatba 11, cesta 11, ¢elenka 10

1555 vodik / 1160/ vazba 51, iont 49, bomba 48, motor 25, puma 22, mustek 19, atom 13,
vodikovy 395 pohon 12, hospodatstvi 11, ¢ara 9

1418 olovo / 998 / akumulator 20, mrak 15, zavazi 15, kuli¢ka 10, koule 9, brok 8, kulka
olovény 420 8, kontejner 8, odpad 8, baterie 8

1193 uhlik / 927/ vlakno 54, atom 17, elektroda 11, dan 10, ocel 9, material 6, fetézec 6,
uhlikovy 266 lamela 6, oblouk 5, kompozit 5

kde jsou sefazeny vybrané ptfirodni védy podle celkové
Cetnosti vyskytu substantiva i adjektiva. Pfislovce
(adverbia) byla pfi vSech nize uvadénych vyhledavanich
ignorovana, jelikoz jejich podil se ukézal byt vétSinou
zanedbatelny. Chemie si v tomto srovnani nestoji viibec
Spatné€. V daném vybéru byla predstihnuta pouze ekologii,
a to relativné tésné. Mizeme téz odhadnout, jaké by asi
bylo pofadi ve frekvenénim seznamu®, viz obr. 1. Pokud
bychom spojili lemmata ,,chemie“ a ,,chemicky* jako je-
den termin, byli bychom na sluSném 1761. misté, kde se
nachazi slovo ,leti§t¢”“. V pravém sloupci tabulky jsou
uvedena podstatnd jména, kterd t€sné€ nasleduji dané pii-
davné jméno, nalezena pomoci dotazu (v tomto pripadé
pro slovo ,chemicky“): [lemma=“chemicky"]
[tag=“N.*"“], a Cetnost vyskytu tohoto spojeni. Vybe-
reme-li nejcast&j$i souslovi pro kazdé adjektivum, pak
ziskame nasledujici seznam: ekologicky aktivista, chemic-
ka latka, biologicka zbran, fyzikalni viastnost, matematicky
model, geneticka informace, zoologicka zahrada, geolo-
gicky prizkum, astronomickd castka, botanicka zahrada,
biochemické vysetreni. Podrobnym prizkumem udaja
v tab. I zjistime, Ze se slovy ,,ekologicky* a ,,biologicky*
se poji mnozstvi slov spiSe s negativnim podtextem
(havarie, odpad, zbran, katastrofa, ...). Pfidavné jméno
,,astronomicky* se vyrazné posunulo z oblasti hvézdného
vyzkumu do oblasti finan¢ni (Castka, suma). Podstatna
jména charakterizovana adjektivem ,,chemicky* jsou vice-
méné neutrdlni, avSak bylo by potfeba analyzovat celé
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vyznéni kontextu, a to neni mozné provadét automaticky —
§lo by v podstaté o simulovani subjektivnich pociti jednot-
livce. Lze se ale dotazat, jaka muze byt ,latka“, tedy jaka
jsou adjektiva spojend s timto podstatnym jménem. Dota-
zem [tag="A.*“] [lemma="1atka™] ziskdme nasle-
dujici potadi (¢islo udava frekvenci vyskytu, adjektivum je
uvedeno v muzském rod¢): chemicky 518, organicky 338,
mineralni 300, bezpeény 274, ufinny 228, toxicky 214,
pevny 202, skodlivy 187, psychotropni 178, ockovaci 172,
navykovy 140, omamny 139, jiny 135, dalsi 120, jedovaty
118, radioaktivni 112, znecist'ujici 112, ropny 105. Zda
tato skupina slov vyvolava pozitivni nebo negativni reakci,
necham na posouzeni ¢tenafi.

Poriadi prvki v ¢eském jazyce

Které prvky jsou nejpopuldrnéjsi a nejznadméjsi —
meéfeno Cetnosti vyskytu v nasi rodné feci? Tuto otazku
jsem se snazil zodpov&dét pomoci dotazu na vyskyt lem-
matu nazvu prvku (podstatného jména — substantiva, napt.
,»Zelezo®) a pridavného jména (adjektiva) odvozeného od
Cistétho prvku (tedy pro Zelezo budeme hledat pouze
,Zzelezny®, nikoli ,,zeleznaty™ nebo ,,zelezity™). Pro tyto
ucely byly v dotazovacim jazyku korpusu pouzity kon-
strukce typu: [lemma = “Zelezo“] (nalezeni podstat-
né¢ho jména), [lemma = “Zelezny“] (nalezeni pfi-
davného jména) a [lemma=“Zelezny“]
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Tabulka III
Zebticek popularity prvki v ¢eském jazyce, 10. az 42. misto
Celkovy Hledana lemmata Diléi vyskyty | Celkovy Hledana lemmata Diléi vyskyty
vyskyt vyskyt
*1193 bor / borovy 447/ 689 321 sodik / sodikovy 254 /67
bor / bérovy 38/19
994 sira / sirovy 717 /277 294 titan / titanovy 211/83
915 dusik / dusikovy 863 /52 290 draslik / draslikovy 278 /12
787 uran / uranovy 523 /264 279 neon / neonovy 0/139
nedn / nedbnovy 69 /71
752 rtut’ / rtutovy 665 /87 234 jod / jodovy 204 /30
634 véapnik / vapnikovy 600/ 34 232 helium / heliovy 216
16
630 chlér / chlérovy 535/95 211 radon / radonovy 149/ 62
516 0zo6n / ozoénovy 298 /218 197 radium / radiovy 0/197
505 cin / cinovy 229 /276 189 tuha / grafit 103 /86
502 zinek / zinkovy 353/149 153 kobalt / kobaltovy 113/40
448 ktemik / kfemikovy 291/ 157 150 germanium / germaniovy 139/11
389 platina / platinovy 147 /242 141 molybden / molybdenovy 141/0
**378 rubidium / rubidiovy 378 /0 138 mangan / manganovy 122/16
369 hot¢ik / hoféikovy 342 /27 113 selen 113
selenovy 0
348 chrom 0 108 wolfram 84
chrom 258 wolframovy 24
chromovy 90
342 nikl / niklovy 276 / 66 103 kadmium 103
kadmiovy 0
333 fosfor / fosforovy 297/36

[tag=“N.*“] (nalezeni vSech podstatnych jmen, ktera
ihned nasleduji pfidavné jméno ,,zelezny“, tedy ,,zelezna
tyc”, ,,zelezny Srot™ atd.). Vysledky jsou shrnuty v tab. II.
K nazvim prvku jsem ptipojil jesté dvé formy uhliku —
,diamant* a ,tuha / grafit a ,,0z6n" (takto jsou lemmati-
zovana slova ,,ozon“ a ,,0z6n“, v korpusech je davana
prednost dlouhé formé, ackoli kratsi je z hlediska na-
zvoslovi spravnd) jako formu kysliku. U prvnich deseti
nejcetnéjSich slov jsou uvedena substantiva, ktera tésné
nasleduji dané adjektivum.

Podivame-li se podrobné na tab. II, snadno odhadne-
me, ze za 1., resp. 3. pozici ,zlata®, resp. ,stiibra“ se
s nejveétsi pravdépodobnosti skryvaji stupné vitézi, sklomo-
vané dennodenné ve sportovnich pfilohach. Zastance po-
stoje ,,chemie jest pouze jedna, a to organicka“ muize pfi
pohledu na tabulku utésit pouze fakt, Ze ,,uhlik* se vysky-
tuje v 1. desitce dvakrat, byt jednou ve forme ,,diamantu®.
Relativné slusnéd pozice ,,uhliku“ je totiz nadhodnocena
zahrnutim vyznamu ,,maly uhel®, odfiltrovani tohoto vy-
znamu neni v moznostech textovych databézi. Podobny
problém se vyskytl i v nasledujicich pfipadech:

— bor/borovy — odliseni vyznamu ,,prvek” a,les neni
dokonalé, prvek byl Castecné lemmatizovan jak na

550

,,bor, tak na ,,bor®.
— rubidium — zde tzv. desambiguace prob&hla vyslovené
neuspeésne, snaha o co nejdikladnéjsi zpracovani textu
totiZ zahrnula i lemmatizaci znacky prvku Rb na
,rubidium®. Nanestésti vSak takto byla lemmatizovana
i zkratka RB (Rada bezpecnosti OSN) a symbol R,
(symbol pro odpor), jejichz podil byl v textu vyrazné

VySSi.

— radium — tady byla situace asi viibec nejhorsi — oba
vyznamy — ,,radium‘ jako prvek a ,,radio” jako zafize-

ni byly zahrnuty pod lemma ,,radium®.

Korpusy ¢eského jazyka jsou ovSem ur€eny k jinym
ucelim a nejsou soustfedény na chemii, avSak je vidét i na
tomto malém a relativné snadném vzorku, Ze i pfes velmi
peclivé naprogramovani a odbornou piipravu je automatic-
ké zpracovani slozitych odbornych textd (které by bylo
rozumne¢ spolehlivé) stale nad moznosti textovych databazi.

Materialy soucasnosti?

Ktera slitina je Cislo jedna v ¢eském jazyce? Ktery

material by mél byt uvadén jako ptiklad nejbéznéjsi slitiny
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— asponi z hlediska jazyka cCeského? Hledano bylo vzdy
lemma pro substantivum (napf. ,,ocel”) i odpovidajici ad-
jektivum (,,ocelovy®), ¢islo udava soucet téchto dvou cet-
nosti). Vysledky jsou moZzni trochu piekvapivé: ocel
(6151), bronz (2718), mosaz (872), litina (607), amalgam
(46), dural (32), alpaka (27). V poslednim piipad¢ bylo
ruéné odecist vyskyty slova ve smyslu ,,lama alpaka®, asi
20 zasaht. Pokud pfidame varianty ,,jaka slitina“ a ,,slitina
ceho®, vylepsi se pozice hlinikovych slitin: hlinikova sliti-
na (73), lehka slitina (60), slitina hliniku (39), ale stale
jako by doba bronzova skoncila teprve nedavno. Vysvétle-
ni je vSak stejné jako v pfipad¢ zlata a stiibra — sportovni
rubriky.

Bez polymernich materidld si pravdépodobné vibec
nelze predstavit soucasnou civilizaci. Otazka je, jak se
rychly vyvoj odrazil v psané fe€i, jakd je setrvacnost sta-
rych termint a jak rychle se nové dostavaji do slovni zéaso-
by. Pokusme se najit poradi terminti z oblasti makromole-
kularni chemie, se zaméfenim na materialy, umélé i pfi-
rodni. V tomto piipad¢ slouzil jako zaklad pro vyhledava-
na slova elektronicky slovnik ,,Zakladni pojmy z chemie
a technologie polymeri*® vytvofeny a vydany na VSCHT
Praha. Vysledky (1.-10. misto, vyhledano substantivum
i adjektivum, ¢islo udava soucet téchto dvou cetnosti):
plast (3583), guma (2293), plastik (1469), asfalt (1427),
igelit (749, pozn.: igelitka 124), polymer (428), PVC
(393), zelatina (325), pryz (296), polyuretan (258). Podob-
nou cetnost jako polyuretan, zhruba v rozsahu 200 az 250,
maji pojmy, které jej nasleduji: polystyren, teflon, kolagen,
kaucuk, polyester, celuldza, nylon a zkratky PE a PET,
u kterych je vSak urcité procento faleSnych zasahl. Za
povsimnuti stoji silna pozice igelitu a nespravného oznace-
ni pryze — guma. Pfi pouziti internetovych vyhledavacu je
pozice vyrazné jina, napt. dotaz do vyhledavace Google
vrati na dotaz polyethylen OR polyetylén si-
te:.cz cca 80000 cesky psanych stranek, zatimco pro
igelit site:.cz pouze cca 40 000.

Trivialni nazvy

A nyni odpovéd na vécny spor — ma student umét
trividlni nazvy sloucenin? Pokud ano, které? Nasledujici
vysledky jasné naznacuji, ze trivialni nazvoslovi je
(bohuzel) do jisté miry neodd¢litelnou soucasti uciva, je to
soucast historie chemie i standardni slovni zasoby a urcity
rozsah trividlniho nézvoslovi je nutny pro hladké porozu-
meéni i relativné novych textd. Zde jsou nejkfiklavéjsi pii-
klady (v zavorce je uvedena Cetnost vyskytu, vyhleddvani
podle lemmatu, systematicky nazev je oznacen tucngé):
kyanid (220) vs. cyankali (3) + cyankali (104)
sulfan (13) vs. sirovodik (56) + sirovodikovy (11)
methanal (0) vs. formaldehyd (113); pozn.: formalin
(24)
propanal (0) vs. acetaldehyd (32)
propan-2-on (0) vs. aceton (86)
methylbenzen (0) vs. toluen (146)
amoniak (210) + amoniakalni (6) + amoniakovy
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(5) vs. cpavek (196) + cpavkovy (31)
Specialné v piipadé slova ,.kyslicnik” (celkem 298

vvvvvv

di vyskytu bylo ve vyznamu ,,peroxid”, coz bylo
nutné zjistit prozkoumanim Keywords In Context.
Porovnani pak vychazi nasledovné:

oxid (1772) + oxidovy (32) + oxidicky (9) vs. kysli¢-
nik (ve vyznamu oxid) cca 270

peroxid (169) + peroxidovy (11) vs. kyslicnik (ve
vyznamu peroxid) cca 30

Chceme-li porovnat jemnégj$i rozdily v psani nazvi
sloucenin, je nutné vyhledavat pomoci slov (atribut word),
nikoli lemmat, jelikoz pfi lemmatizaci dochézi ke slucova-
ni riznych variant do jednoho terminu. K nalezeni vSech
slov zacinajicich na ,,etanol* tak pouzijeme dotaz [1c
"etanol.*"] (atribut Ic znamena ,,lower-case®, tj. slo-
vo po prevedeni vSech pismen na mald pismena). Vysled-
ky jsou nasledujici, jako prvni je uvedeno lemma, pod
kterym jsou shrnuty vSechny varianty:

lemma ,etanol“ (celkem 243): slova: etanol (126),
ethanol (117), ethylalkohol (10), etylalkohol (16). Za
pozornost stoji Cetnost lemmatu ,alkohol“ — 6924
vyskyty, na 1715. misté v celkovém poradi.

lemma ,,glukéza‘“ (celkem 580): slova: glukoza (364),
glukosa (207), glukoza (9)

U methanolu byla lemmatizace provedena jinym zp-
sobem, vSechny varianty jsou povazovany za odlisna lem-
mata: metanol (63), methanol (31), methylalkohol (0),
metylalkohol (16); srovnanim situace s lemmatem ,,etanol®
by se zdalo, Ze se jedna o Ctyfi rizné chemické latky. Uve-
dené piiklady synonym opét ukazuji, Ze i perfektné zpra-
covana textova databaze nemize splnit potfeby chemik,
kteti maji v nékterych smérech vyrazné vyssi pozadavky
na zpracovani dat z hlediska nomenklatury.

Jaky?

Na dutlezitost chemickych sloucenin lze nahlizet
z mnoha hld pohledu, ale které pfidavné jméno se nej-
pravdépodobnéji vybavi primérnému Cechovi v souvislos-
ti se zadanym podstatnym jménem?

Pro ilustraci uvadim deset prikladii pro substantiva
vybrana z prvnich &tyfstovky nejfrekventovanéjsich lem-
mat, k substantivu je uvedeno adjektivum, které je s nim
nejéastéji spojeno: mlady clovek, malé dite, cely svet, sta-
vebni prace, hlavni mésto, volny cas, informacni systém,
velky problém, lidska prava, telefonni cislo, tajnd sluzba,
oteviené dvere, svétova valka, dobry vysledek, pridana
hodnota. Vybirany byly ptiklady, kdy kombinace byla
o hodné frekventovanéjsi (napf. o 100 %) oproti druhé
v poradi.

Jaka je situace v oblasti chemie? Zde jsou Ctyfi vyraz-
né priklady, ziskané dotazy typu
[lemma="kyselina"] [tag="A.*"] (kyselina
jakad) a [tag="A.*"] [lemma="kyselina"] (jaka
kyselina):

Jaka kyselina: mastna 331, nukleova 183, zluova 72,
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silna 71, koncentrovand 69, slaba 56, organicka 51,
ovocna 30, zfedéna 21, deoxyribonukleova 21, zalu-
decni 21.

Kyselina jaka: sirova 220, mocova 196, octova 93,
chlorovodikova 90, citronova 90, mlé¢na 71, dusi¢na
70, listova 69, askorbova 58, solna 42.

Oxid jaky (adjektivum), event. oxid ceho (2. pad sub-
stantiva): uhlicity 821, dusik 155, sifi¢ity 122, uhelna-
ty 104, sira 44, dusnaty 41, kifemicity 33, dusny 26,
sirovy 25, hlinity 23. Jak je vidét, sklenikovy plyn
nyni vyrazné dominuje nad ,klasickymi“ skodlivina-
mi v ovzdusi, jako byly oxidy dusiku, siry a oxid uhel-
naty.

Jaky plyn: zemni 1 133, sklenikovy 312, vyfukovy
211, slzny 160, plny 108, jedovaty 87, skladkovy 85,
koutovy 66, horky 54, krevni 48.

Zaveér

Vyvoj mateiského jazyka ma jinou rychlost, setrvac-
nost a pravidla nez rozvoj piirodnich véd a odborné termi-
nologie. Prosazovani systematického nazvoslovi je sysi-
foska prace, setrvacnost starych a trividlnich nazvia je
ohromna, at’” uz ve starSich knihach, které jsou soucasti
naseho kulturniho dédictvi, tak v textech vznikajicich v
soucasnosti. Celkem pochopitelné — vzdyt napt. kdo z
dnesnich padesatiletych novinafd se naucil nové nazvoslo-
vi misto toho, které se ucil naposled pted tficeti lety. Urci-
td mnozina trividlnich nazvl patrn€ bude vzdy soucasti
uciva chemie, nékterd slova se navic mohou stat soucasti
slovni zasoby a jejich vyznam se v ,,neodborné* Cestiné
presune a rozsiti z ptivodniho pfesného technického nebo
obchodniho oznaceni.

Full-textové prohledavani v podani sebelepsich inter-
netovych vyhledavact je zatim pfili§ nedostatecné a ne-
spolehlivé pro odborné texty. Zda a za jak dlouho se situa-
ce zlepsi, je otazka — software si bude muset umét poradit
s homonymy a stejnymi zkratkami a také naopak — mit
dostatecné vybaveny thesaurus, specialné v oblasti che-
mického ndzvoslovi zatim pravdépodobné nefeSitelny
ukol. V piipadé Ceského jazyka je situace jest¢ ztizena
skloflovadnim a ¢asovanim. Placené databaze, pecliveé vy-
tvarené pod dohledem odbornika, budou jesté dlouho hrat
nezastupitelnou roli.

Odvazil bych se nyni tvrdit, ze sémantické znackova-
ni jiz zdrojového textu (napf. pomoci znackovaciho jazyka
XML, cit.®), tedy diraz nejen na vizualni prezentaci, nybrz
1 na sémantiku obsahu, je krokem do budoucna, byt velmi
pracnym. Navratnost investované namahy a casu vSak
mize byt mnohonasobna, jak dokazuji vysledky spolupra-
ce Laboratofe informatiky a chemie VSCHT Praha a Vy-
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davatelstvi VSCHT Praha, kde se timto zpisobem podatilo
pfipravit jiz n€kolik elektronickych publikaci, zahrnujicich
napt. IUPAC Gold Book’, nebo elektronické slovniky
vydané Vydavatelstvim VSCHT Praha®.
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J. Jirat (Laboratory of Informatics and Chemistry,
Faculty of Chemical Technology, Institute of Chemical
Technology, Prague): Chemistry in the Mirror of Czech
Language

The popularity of natural sciences, in particular chem-
istry, was assessed by detailed text analysis using the
Czech National Corpus. The results showed that chemistry
is the second-most popular science, followed by ecology.
The popularity of chemical elements, alloys, polymers,
oxides, and acids was studied and the most common adjec-
tives and nouns associated with these items were found.
The effects of current trends, language history and inertia
on how chemistry is perceived by average population are
discussed. It was shown that trivial (traditional) nomencla-
ture cannot be removed from chemistry education, as some
trivial names persist in common language. It was con-
cluded that full-text databases are still unsatisfactory with
respect to the needs of chemical searchers and specialised
chemical databases remain irreplaceable.
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Klicova slova: QSAR, predikéni toxikologie, metody in
silico, chemicka bezpecnost

Uvod

Analyza QSAR'* byla nejprve uchopena farmakology
a farmaceuty ve snaze ji vyuzit pro nalezeni co nejucinnéj-
Siho 1é¢iva. V 80. letech minulého stoleti zacala v pouziti
dominovat toxikologie se snahou vyuzit predikéni vlast-
nosti modeli QSAR pro odhad toxickych u¢innosti
(nebezpecnosti — hazardu) dosud netestovanych latek
a k odhadu rizika pfi expozici chemickym latkam®. Tak se
dostavame k moznosti vyhovét programim chemické bez-
pecnosti ,,bez mysek® a k ,,analytické chemii bez zkuma-
vek® — k predikéni toxikologii. Pfedmétem tohoto piispév-
ku je vyklad podstaty analyzy QSAR, jeji omezeni a vyu-
ziti v predik¢ni toxikologii.

Terminy ,,experimentalni toxikologie* a ,,metody in
silico®, odhady vypoctem, v jedné souvislosti mohou pfi-
padat jako absurdni spojeni. Experimentalni toxikologie
vyuziva pokusna zvifata, tkanové kultury, bunky organt
a soucasti zivé prirody, metody in silico pocitace. Navzdo-
ry tomu maji tyto terminy nesmirn¢ blizko. Metody in
silico, v prvni fadé analyza QSAR, patii mezi alternativni
metody*, které stejné jako metody experimentalni toxiko-
logie identifikuji nebezpecnost (hazard) latek, tedy jejich
toxické a nezaddouci Gcinky.

Termin ,,alternativni“ je v oblasti toxikologického
testovani uzivan pro oznaceni testi, které nahrazuji klasic-
ké testy na pokusnych zvifatech a poskytuji minimalné
stejné¢ cennou informaci jako klasické, jsou rychlejsi
a pokud mozno ekonomicky vyhodngjsi. S tim spojovany
termin ,,integrovany“ znamena sdruzeni vice metod, veétsi-
nou zcela odliSnych (vypoctové, fyzikalné-chemické, bio-
logické), napf. niténky (oligochaeta Tubifex tubifex)’ sou-
Casné s predstavou analyzy QSAR pouzil poprvé Rudolf
Zahradnik na pielomu 50. a 60. let minulého stoleti®’.

Néco z historie

Presto, Ze jest€ v 60. letech minulého stoleti nebyla
koncepce QSAR piilis pfijimana, badatelé ze skotské edin-
burgské skupiny, vyznamny chemik Crum-Brown a jeden
ze zakladateli moderni farmakologie Fraser jiz v roce
1869 napsali: ,,... Nemiize byt Zddnd rozumnd ndmitka proti
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tomu, Ze existuje vztah mezi fysiologickym ucinkem latky
a jejim chemickym slozenim a konstituci... . Svij ¢lanek
pfihodné nazvali ,,On the Connection between Chemical
Constitution and Physiological Action“®. Toto téma bylo
naplni jedné ze dvou slavnych prednasek’, které Sir Frazer
prednesl (ve svych 31 letech) na Royal College of Physici-
ans of Edinburgh v roce 1872 (cit.'®). V roce 1893 uzaviel
Richet své studie toxickych ucinnosti riznych alkoholu,
etherl, aldehydi a ketontl tim, ze velikost jejich ucinki je
amérné jejich rozpustnosti ve vodé.!' Nezavisle na sobd
Mayer'” a Overton'® popsali, Ze narkoticka t¢innost latek
koreluje s jejich rozd€lovacim koeficientem mezi olej
a vodu. Kriticky pfelom v kvantitativnich studiich, které
byly dosud zcela empirické, nastal praci Fergusona'®, ktery
pouzil predstav termodynamiky. Konstatoval, ze stejné
velky u¢inek maji latky pfi stejné velkém chemickém po-
tencialu v misté uéinku. Radou studii'’ tak dospéla analyza
QSAR ke své moderni historii, ktera byla odstartovana
pracemi Zahradnika a Chvapila'® a Hansche'”.

Kvantitativni vztahy struktura - ac¢innost

QSAR je zkratka pro kvantitativni vztahy mezi che-
mickou strukturou a biologickou uc¢innosti (z angl. Quanti-
tative Structure — Activity Relationships) chemickych 1a-
tek primysloveé vyrabénych, nikoliv pfirozené se vyskytu-
jicich. Zkratka QSAR se stala nejrozsifenéjsi, dnes jediné
uzivand a to jiz od prvni evropské konference QSAR
v Praze v roce 1973, kdy se objevila v titulu sborniku kon-
ference'®.

Analyza QSAR je analyza souboru experimentdlnich
udaji o velikosti biologickych a fyzikalné-chemickych
vlastnosti chemickych latek metodami matematické statis-
tiky. Soubor udaji se muze tykat série latek strukturné
podobnych — homologicka série, nebo strukturné riiznoro-
dych — heterogenni série. Cim v&tsi série, tim vyhodngjsi
pro odvozeni QSAR modelu/rovnice. Rozsah hodnot bio-
logickych i fyzikalné-chemickych vlastnosti pouzitych
k tvorbé modelu vymezuji oblast jeho pouZitelnosti.

Model/rovnice QSAR vyjadiuje vztah mezi velikosti
zmény v biologické ucinnosti a velikosti zmény struktury
molekuly, tfeba zmény substituentd (homologicka série
derivati benzenu: benzen, toluen, anilin, chlorbenzen,
a dalsi), kvantitativné. Za predpokladu, ze zména je vzta-
zena ke stejné pocatecni struktufe (substituent vodik), mu-
zeme rovnici zapsat jednoduse jako (1):

BA; = f(X;) (0
kde BA; je biologicka ucinnost latky i, f matematicka
funkce (pfimky, paraboly a jiné) a X; vlastnost pfislusejici
struktufe latky. Termin G¢innost v analyze QSAR znamena
vzdy velikost ucinku.

Vysledkem analyzy mize byt matematicka formule,
pfipadné soustava formuli a pravidel. Vyuzije se pfi tom
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znalost fyzikalné-chemickych vlastnosti latek, které jsou
ziskavany mnohem jednoduseji nez udaje biologické nebo
je lze vypocitat. Model — rovnice — je vytvofen
z experimentalnich dat, a tak simuluje test a testovaci ob-
jekt, napi. LD50 na mysi po inhalacni expozici. Pocitac,
ktery obsahuje modely a metody analyzy QSAR, simuluje
experimentalni testovaci objekt (,,mys v pocitaci).

Modely QSAR jsou matematické rovnice, kde leva
strana je obsazena velikosti vlastnosti biologické v log
tvaru, log LD50 (mys, iv, 24 h), prava strana velikosti
vlastnosti  fyzikalné-chemickych, topologickych nebo
kvantové chemickych indexti (obecné zvané molekulové
deskriptory). Termin ,,struktura® musi byt chapan jako
,konstituce”, tedy uspofadani atomtl, vazeb mezi nimi
a jejich kvality, které jsou zodpovédné za vSechny vlast-
nosti doty¢né latky. Nejvetsi nesnaz modelt QSAR je
skryta v pouzitych experimentalnich tdajich, jejich sprav-
nosti a dostupnosti.

To, Ze kvantitativni vztah mezi chemickou konstituci
latek a jejich biologickou U¢innosti existuje, at’ je to jakko-
liv ptekvapujici, lze vysvétlit znalostmi a ptedstavami
molekulové biologie a fyzikalni chemie. Za prvé, vlastnos-
ti fyzikalné-chemické (relativni molekulovd hmotnost, bod
tani, tenze par, spektra a dalsi) i biologické (LD50 pro mys
po intravenosnim podéni za 24 hodin, EC50 pro inhibici
pohybu cervu po tiiminutové expozici, inhibi¢ni koncent-
race rustu prvokll IGC50 po dvoudenni expozici, a dalsi)
jsou spoleéné¢ dany uspofadanim elektroni v molekule,
molekulovymi orbitaly té které slouceniny. Za druhé, bio-
logicka ucinnost, velikost biologického Gcinku, je urcena
kritickym procesem, ktery je nejpomalejsi a ktery urCuje
velikost ucinku — koncentraci ucinné latky v misté ¢inku.
Ten je spjat se zménou Gibbsovy energie. Lze ji sloZzit
z prispévkd, jsou aditivni, kterymi se na zméné biologické
ucinnosti podileji zmény ve struktufe molekuly latky. Jsou
trojiho druhu (se ctvrtou skupinou konstant, které nelze
zatadit ani do jedné ze tii uvedenych):
hydrofobni (,,lipofilni*),
elektronové (polarni),
sterického charakteru,
pfipadné ostatni, vySe nezaraditelné, napt. kombino-
vané¢ zvice vySe zminénych pfispévka (molérni
refrakce, parachor a jiné), topologické indexy a dalsi.
Jednotlivym pfispévkim jsou pfifazovany fyzikalné-
chemické vlastnosti. Ty mohou byt odvozeny z procesu,
které s testovanymi biologickymi (toxickymi) zadny primy
vztah mit nemusi — ale mohou. Nejuzivanéjsi fyzikalné-
chemickou vlastnosti se stal rozdélovaci koeficient latek
mezi n-oktanol a vodu — z toho lze usoudit, Ze onen kritic-
ky proces pro velikost toxického Gcinku je ukryt v toxiko-
kinetickych pochodech'® v organismu, jako jsou absorpce,
distribuce a transport latky na misto G¢inku, metabolismus
a jeji vyluCovani, majici za vysledek ucinnou koncentraci
latky na misté ucinku.

Nejobecnéjsi  tvar
Hanschova rovnice (2):
log BA; = k;-log P; + ko-(log P;)* + k3R; + ku-S; +ks

QSAR rovnice piedstavuje

)
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kde BA; je biologicka ucinnost latky i, log P; rozdélovaci
koeficient latky i mezi n-oktanol a vodu, R; konstanta si-
mulujici reaktivitu latky i a S; konstanta simulujici stérické
usporadani molekuly latky i. Hanschova rovnice, obsahujici
substituentové konstanty (rovnice 3), vypada nasledovné:

log BA; = k;'m; + komi” + kso; + ky'Eg + ks (3)
kde m; je Hanschova substituentova konstanta hydrofob-
nosti substituentu i, ¢; jeho Hammettova substituentova
konstanta, E; Taftova stérickda konstanta a koeficienty
k jsou ¢isla vychazejici z regresni analyzy.

Nejcastéji model vystaci s hydrofobnimi konstantami
(rovnice 4 a 5):

log BA; = ki-log P; + ks, pfipadné (4)

log BA; = k;-log P; + ky-(log P;)* + k3 (3)

Tvar Hammettovy rovnice pouzil k vytvoreni modelu
Rudolf Zahradnik (ap-rovnice) (6):

log (ti/ter) = o (6)
kde T; je velikost biologického uc¢inku latky i, T velikost
biologického ucinku ethylderivatu jako referenéni latky, a
konstanta zahrnujici podminky biologického testu a 3 kon-
stanta popisujici vliv alkylu.

Uvedené modely jsou v predikeni toxikologii nejpou-
zivangj$i. Ve farmakologii zakotenila spiSe fragmentalni
analyza, jez vypoctem konstant de novo (Free-Wilsonova
analyza) slouZzi pfi hledani struktury molekul novych Géin-
nych 1éCiv. Fragmentalni analyza spociva v ptredstave, ze
kazdy fragment molekuly ptispiva urCitou, vzdy stejnou
velikosti biologického t¢inku do biologické ucinnosti celé
molekuly (rovnice 7):

BAi=z”: a+p (n=1,2,3,.) (7)
kde a, jsou prispévky fragmentii molekuly a p je biologic-
ka ucinnost té ¢asti molekuly, ktera se neméni. O predpo-
kladu aktivity téchto prispévki se vedou diskuse.

Metody nebo techniky analyzy QSAR jsou obvyklé
iméné obvyklé metody matematické analyzy: regresni
analyza s jednim nebo vice parametry, linedrni i nelineér-
ni, faktorova analyza, analyza hlavni komponenty, shluko-
véa analyza, rozpozndvani obrazcl (pattern recognition),
diskriminantova analyza, uméla neuronova sit’, kybernetic-
ké techniky, jako je metoda uciciho se stroje, geneticky
algoritmus a jiné.

Statistické hodnoceni modelit QSAR je nedilnou sou-
¢asti modeld. Korela¢ni rovnici musi vzdy doprovazet udaj
o poctu part (biologicky ucinek a fyzikalné-chemicka
vlastnost) pouZitych dat, tj. pocet latek v sérii (n), korelac-
ni koeficient (r), standardni odchylka odhadnutych dat
(SD), ptipadné F-testy a t-testy. Modely QSAR pro le-
gislativni ucely musi doprovéazet dalsi statistické udaje
o dobré shodg, prediktivits, reprodukovatelnosti*®?'.

Samostatnou kapitolu tvofi extrapolace toxickych
indexti mezi riznymi biologickymi testy”? (QAAR —
Quantitative Activity — Activity Relationships, kvantitativ-
ni vztahy mezi dvéma riiznymi toxickymi indexy, stanove-
né na ruznych testovacich objektech, dvéma aktivitami —
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ucinnostmi, napt. extrapolace EC50 pro rybu z EC50 na
niténk4ch pomoci matematické formule). K tomuto stale
zivému problému piispiva analyza QSAR: vysoky, nejmé-
né 85% podil modelt QSAR vystaci s logaritmem rozd¢lo-
vaciho koeficientu latek mezi n-oktanol a vodu jako mole-
kulovym deskriptorem. To znamend, Ze prava ¢ast jejich
rovnice obsahuje stejnou nezavisle proménnou x — log P,
ato umoziuje vzajemnou korelaci levych stran y — log
biologické Gcéinnosti. Vztah pro vzajemny piepocet toxic-
kych indext 1ze i vypocitat. Ten je formaln€ matematicky,
nema nic spolecného s podobnosti mechanismt (i kdyz
muze).

Kombinace modeli QSAR s modely ADME se stava
vyzkumné i komeréné vyhodna. Modely ADME simuluji
kinetiku procest v organismu, které¢ zodpovidaji za kon-
centraci ucinné latky na misté GcCinku, tedy absorpci (A),
distribuci (D), metabolismus (M) a exkreci (E). Modely
pro riizné organismy a rtizné zplisoby expozice jsou rozli-
Seny fyziologickymi parametry organismi. Jako expertni
programy pro odhad i kvality toxického u¢inku vypoctem
jsou oznacovany soubory pravidel, znalosti, udaji o toxic-
kych indexech, statistického hodnoceni, vypocetnich pro-
gramti molekulovych deskriptori a metod matematické
statistiky.

Programy chemické bezpecénosti

Svétove prosazovany REACH je chemicka legislativa,
kterou predlozila Evropska Unie v roce 2003, schvalil Evrop-
sky parlament s Gi€¢innosti od 1. ¢ervna 2007 a prevzaly ostatni
staty a je zkratkou zanglického Registration, Evaluation,
Authorisation (and restriction) of Chemicals. Program ma
zajistit, aby nejpozdéji do roku 2020 byly pouzivany pouze
chemické latky se znamymi vlastnostmi a zptsobem, ktery
neposkozuje Zivotni prostfedi a zdravi lovéka.

Dalsi cil je snizeni poétu obratlovci, ktefi jsou nutni
pro testovani toxicity chemickych latek. To ale tvori nedil-
nou soucast ochrany piirody, tedy i lidi, pred toxickymi
anezaddoucimi U¢inky chemickych latek a chemickych pfi-
pravki. Dusledkem rozhodnuti o programech chemické
bezpecnosti jsou tedy zvysené informacni, ekonomické, ale
ietické pozadavky. A t€m vSem analyza QSAR vyhovuje.
Pro uspokojeni pozadavkii programu REACH neexistuje
dnes Zadn4 jina, dostatené vyvinutd a provéfend metoda.

Hledaji se proto takova kritéria modelid QSAR, aby
vysledky, které umoziuji ziskat, byly pouZitelné pro le-
gislativni ucely, tedy na urovni klasickych, provérenych
metod (in vitro 1 in vivo). Probihaji jednéni na Grovni své-
tovych a svétove uznavanych organizaci (OECD, EU, EPA
US)>. Nékteré staty jiz dnes analyzu QSAR a jeji modely
pro legislativni ucely pouzivaji.

Za iniciaci a podporu kvantitativnim vztahiim mezi
chemickou strukturou a biologickou u¢innosti dik Rudol-
fovi Zahradnikovi k jeho 80. narozeninam!

Prace byla podporena zcdsti evropskym programem
6. ramcového programu kontrakt ¢. 003956 a Ccastecné
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grantem Grantové agentury CR ¢. 203/06/1265 a Statnim
zdravotnim ustavem v Praze.
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Ze zivota chemickych spolecnosti

Odborna skupina termické analyzy CSCH

V loniském roce oslavila OSTA (Odborna skupina
termické analyzy) 35. vyro¢i svého zalozeni a v inoru
tohoto roku svolal jeji predseda prof. Jaroslav Sestik
schiizku vyboru. Hlavnim divodem byla volba nového
predsednictva skupiny. Dosavadni piedseda Jaroslav
Sestak (FzU AV CR) zastaval svoji funkci v letech 1994
az 2008, pied nim to byl Vladimir Balek (UJV ReZ) a prv-
nim ptedsedou skupiny byl Karel Habersberger. Dne
19.2.2008 byla nové zvolena do funkce predsedkyné
Petra Sulcovéa (Univerzita Pardubice) a do funkce misto-
predsedy Vaclav Slovék (Ostravska univerzita).

Odborné skupina termické analyzy by touto formou
rada oslovila vSechny zdjemce a ptiznivce termické analy-
zy, a proto nabizi moZnost ziskat informace z uvedené
oblasti na své webovské strance www.vscht.cz/ach/osta,
kde jsou zvefejiiovany aktuality z innosti skupiny, termi-
ny konani odbornych seminaid a konferenci. Vétime, Ze
zde vSichni, ktefi se termické analyze vénuji, najdou infor-
mace, které je zaujmou a svym zajmem pomohou rozvijet
¢innost odborné skupiny.

Petra
Sulcovd a Viclav Slovik

Novy vybor OSTA‘08 (Odborné skupiny termické analyzy pri
C’SCH), horni Fada zleva: Vit Placek, David Sedmidubsky, Milos
Neviiva, Viadimir Balek, Jaroslav Sestdk, dole: Véclav Slovik,
Petra Sulcova, Jana Kovdrovd, Pavel Holba, nepritomni Jiri
Malek, Jiri Militky, Jaromir Havlica a Vaclava Tomkova.

Tiskova zprava

Dne 28.5.2008 byl ve slavnostnich prostorach Narod-
ni protidrogové centraly SKPV podepsan druhy dodatek
Memoranda o vzajemné spolupraci v oblasti spole¢ného
postupu proti zneuzivani chemickych latek, zejména pre-
kurzorti a pomocnych latek, a 1é¢ivych pfipravki pro nele-
galni vyrobu drog.

Piivodni Memorandum o vzijemné spolupraci bylo
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podepsdno dne 3. kvétna 2001 Policii Ceské republiky,
Ministerstvem financi — Generdlnim feditelstvim cel, Sva-
zem chemického primyslu CR a Odborovym svazem che-
mie.

Nasledné, v rdmci prvniho dodatku ze dne 23. dubna
2002, se k Memorandu piipojily tyto subjekty — Ceska
asociace farmaceutickych firem, Ceska spolec¢nost chemic-
ké a sdruzeni Cesky mak. Plny text memoranda i prvniho
dodatku  C¢tenaf nalezne na adrese http://www.csch.cz/
memorandum.pdf.

Vzhledem k tomu, Ze dosavadni spoluprace potvrdila
spravnost spolecného postupu v boji proti jednomu z nej-
galni vyroba drog, nelegalni obchodovani s drogami
a prekurzory nesporné je, se dne 28.5.2008 v ramci druhé-
ho dodatku k Memorandu ptipojily: Svaz chemickych
obchodniki a distributortt CR, Asociace velkodistributort
1é&iv a Ceska 1ékarnicka komora.

Véfime, Ze spolecny zamér vSech signatait, ktefi
k tomuto Memorandu pfistoupili G¢inné ptispéje k boji
proti drogové kriminalité.

DODATEK
¢.2

k Memorandu o vzdjemné spoluprdaci
uzavienému dne 3. kvétna 2001

mezi

Svazem chemického priimyslu Ceské republiky,
Odborovym svazem chemie Ceské republiky,
Ministerstvem financi — Generdalnim ieditelstvim cel
a Policii Ceské republiky
ve znéni dodatku k tomuto memorandu ze dne 23. dubna 2002
o pFistoupeni Ceské asociace farmaceutickych firem,
Ceské spolecnosti chemické a Sdruseni Cesky mdk.

(1) Vyse uvedeni Ucastnici a signatafi Memoranda o vzajemné
spolupraci (dale jen ,,Memorandum®), tj. Svaz chemického pri-
myslu Ceské republiky (déle jen ,,SCHP*), Odborovy svaz che-
mie Ceské republiky nyni Odborovy svaz ECHO (dale jen
,ECHO®), Generalni feditelstvi cel (dale jen ,,GRC“) a Policie
Ceské republiky (dale jen ,,PCR*), Ceska asociace farmaceutic-
kych firem (déle jen ,,CAFF*), Ceska spoletnost chemicka (dale
jen ,,CSCH*) a Sdruzeni Cesky mak (dale jen ,,SCM*), kteti

a)  se dne 3. kvétna 2001 a dne 23. dubna 2002 v Praze jedna-
jice  prostiednictvim  svych  statutarnich  organt
(predstavitell) dohodli na znéni Memoranda,

a ktefi vyjadruji své pfesvédceni o tom, ze dosavadni spo-
luprace potvrdila spravnost spole¢ného postupu v boji proti

b)

kterym nelegalni vyroba drog, nelegalni obchodovani

s drogami a prekursory nesporné je,

a dale svédomim povinnosti plnit zavazky vyplyvajici

Ceské republice spojené s jejim vstupem do Evropské unie,

specificky pak pravidla odrazejici legislativni zmény vznik-

1¢ piijetim

1. nafizeni Rady (ES) ¢. 111/2005 ze dne 22. prosince 2004,
kterym se stanovi  pravidla pro sledovani obchodu s
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Foto Karel Ventura: zleva plk. JUDr. Jifi Komorous, plk.
Mgr. Oldrich Martinii

prekursory drog mezi Spolecenstvim a tietimi zemémi,
natizeni Evropského parlamentu a Rady (ES)
¢. 273/2004 ze dne 11. tinora 2004 o prekursorech drog,
3. nafizeni Komise (ES) ¢.1277/2005 ze dne
27. ervence 2005, kterym se stanovi provadéci pravidla
k nafizeni (ES) ¢.273/2004 a k nafizeni Rady (ES)
¢. 111/2005

a Pokynl pro hospodaiské subjekty, vypracovanych
vroce 2007 pracovni skupinou sloZenou ze zastupci
Evropské komise, pfislusnych regulacnich organi, orga-
nd Cinnych v trestnim fizeni, nékolika Clenskych statd
v uzké spolupraci se zastupci primyslu a Europolu
souhlasi s tim, aby podpisem tohoto Dodatku ¢. 2 k Memorandu
na zékladé svého dobrovolného rozhodnuti pfistoupili a jeho
ucastniky a signatafi se staly

Svaz chemickych obchodnikii a distributorit CR
se sidlem v Praze 9, Mezi Uvozy 1850, IC:26647893 (dale jen
,,SCHOD®),
jednajici prezidentem svazu Ing. Vladimirem Drozdem,

Asociace velkodistributori 1é¢iv — Avel
se sidlem v Praze 6, Pelikanova 7, IC: 48551007 (dale jen
»AVEL®),
zajmové sdruzeni pravnickych osob jednajici
vykonnym feditelem asociace MUDr. Pavlem Braunerem,
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Ceska lékarnicka komora
se sidlem v Praze 4, Antala Staska 80, IC: 40763021
(déle jen ,,CLK%),
profesni komora
jednajici prezidentem komory Mgr. Stanislavem Havlickem

(2) Vsichni tcastnici a signataii Memoranda jednajice prostred-
nictvim svych statutarnich organt (pfedstaviteld) se timto Dodat-
kem ¢. 2 hlasi k pokraovani vzajemné spoluprace v souladu
s postupy a principy dohodnutymi v Memorandu.

(3) Vedenim Policie Ceské republiky byla uréena, jako kontaktni
a koordina¢ni utvar spoluprace, Narodni protidrogova centrala
sluzby kriminalni policie a vySetfovani.

(4) Vedenim Celni spravy CR byl uréen, jako kontaktni a koordi-
nacni utvar spoluprace, odbor Patrani Generalniho teditelstvi cel.
(5) Na dikaz toho, pfipojuji statutarni organy (pfedstavitelé)
Ucastnikll signataft. Memoranda své vlastnoruéni podpisy
k Dodatku ¢. 2, ktery tvofi nedilnou souc¢ast Memoranda o vza-
jemné spolupraci.

(6) Tento Dodatek ¢. 2 nabyva ucinnosti dnem jeho podepsani
vSemi niZze uvedenymi Gcastniky a signatati Memoranda.

vrchni statni rada, plk. Mgr. Oldfich Martind, policejni prezi-
dent, Policie Ceské republiky

vrehni rada, plk. JUDr. Jifi Komorous, feditel, Policie Ceské
republiky, Nérodni protidrogova centrdla SKPV

vrchni statni rada, plk. JUDr. Ing. Pavel Novotny, generalni
feditel, Generalni feditelstvi cel

Ing. Pavel Svarc, CSc., MBA, prezident, Svaz chemického pri-
myslu CR

JUDr. Zdenék éerny, predseda, Odborovy svaz ECHO

prof. Ing. Jan Vagak, CSc., predseda, Sdruzeni Cesky mak
MUDr. Zdenék Zahradnik, predseda piedstavenstva, Ceska
asociace farmaceutickych firem

MUDr. Lumir H. Kro&ek, vykonny feditel, Ceska asociace
farmaceutickych firem

prof. RNDr. Jitka Ulrichova, CSc., predsedkyng, Ceska spole-
nost chemicka

doc. Ing. Karel Ventura, CSc., &len predstavenstva, Ceska spo-
le¢nost chemicka

Ing. Vladimir Drozd, prezident, Svaz chemickych obchodnikl a
distributord CR

Dr. Pavel Brauner, vykonny feditel, Asociace velkodistributori
1é¢iv

Mgr. Stanislav Havli¢ek, prezident, Ceska 1ékarnickd komora

V Praze dne 28. kvétna 2008

Odborna setkani

Uspéch naSich studentd na soutézi EUSO
(European Union Science Olympiad)

Ptirodovédné olympidda zemi Evropské unie (EUSO)
byla zalozena Mr. Michaelem A. Cotterem z Dublin City
University, ktery pfiSel s mySlenkou pfirodoveédné soutéze
pro studenty z Evropské unie. Olympiada je koncipovana
jako multidisciplinarni dopliujici soutéz k jednooborovym
mezinarodnim olympiddam, nebot zahrnuje discipliny
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biologické, chemické a fyzikalni. Jde o tymovou soutéz
uréenou pro tficlenné skupiny stfedoskolskych studentu,
jejichz vek neptesahl 17 let. Prvni olympidda se konala
v roce 2003 v Dublinu pod zastitou irské vlady. Olympia-
dy se tehdy zucastnily tymy ze sedmi zemi. Od té doby se
tato mezinarodni soutéz kona kazdy rok.

Letosni 6. ro¢nik soutéze se konal v kyperské Nikosii
(11.-18. 5. 2008), zcastnilo se jej 21 statl, z nichz 18
vyslalo soutézni tymy, 3 mély statut pozorovatele. Celkem
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Dekorovani tymu B: zleva J. Martinek, J. Sykora, M. Turek

se zucastnilo 33 tymi, 3 zemé vyslaly jen jeden tym, ostat-
ni, véetn& nés, tymy dva. Ceské republika se soutéze EU-
SO zhc¢astnila podruhé. NaSi studenti byli vybrani na za-
kladé svych vysledkii v krajskych kolech jednotlivych
pfedmétovych olympidd a na zéklad€ svého vysledku na
soustiedéni pred EUSO, které se konalo v Praze na PiF
UK na Katedfe vyvojové biologie a fyziologie zivo¢ichu
v dubnu. Ceskou republiku reprezentovali na soutdZi tito
studenti: Toma$ Zeman a Michael Turek z Gymnazia J.
Keplera, Praha 6; Jachym Sykora z Gymnazia Ch. Dopple-
ra, Praha 5; Pavel Svec a Véaclav Nuc z Gymnézia Jirovco-
va, Ceské Bud&jovice a Jan Martinek z Gymnazia Ostrov.
Vloni naSi soutézici ziskali dvé bronzové medaile,
v leto$nim roce si vyrazné polepsili a ziskali dvé stiibrné
medaile, t&sné za zlatymi medailemi. Celkové se Ceské
republika zatradila mezi velice uspé$né ucastniky, zajimava
byla velkd vyrovnanost naSich dvou druzstev (http://
www.cyprusbio.org/euso2008/Portals/0/results.pdf).
Letosni EUSO mélo klasicky pribéh, po dva dny
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soutézici feSili praktické i teoretické ulohy kombinujici
znalosti z chemie, fyziky a biologie. Téma letoSniho ro¢ni-
ku bylo ,,Energie svétla“. Novinkou byla terénni ekologic-
ka praktick4 tloha, dal§imi tématy byly separace a identifi-
kace prirodnich barviv a pfiprava a charakterizace solarni-
ho ¢lanku zalozeného na uméelé fotosyntéze.

Studenti podali obdivuhodny vykon, pouze nahodnost
vysledk praktické ¢asti (a jejich kuriozniho hodnoceni) je
pripravila o jesté lepsi umisténi. Celkové je mozné hodno-
tit naSi ucast jako vysoce UspéSnou. Studentim k jejich
uspéchu blahopiejeme. Vzhledem ke skvélému vysledku
naseho tymu jsme byli pozadani prezidentem EUSO Mi-
chaclem Cotterem o organizaci soutéze v nékterém
z nasledujicich let. Pristi dva ro¢niky budou probihat ve
Spanélsku (2009) a Svédsku (2010), o organizaci soutéze
v roce 2011 jsme byli pozadani my.

Ing. Jana Sevcova — koordindtor EUSO za CR (NIDM

MSMT, Talentcentrum)

Doc. RNDr. Jan Cerny, PhD. (PFF UK v Praze) —
zodpoveédny za biologii

RNDr. Jan K7iz, PhD. (PF Univerzity Hradec Kralo-
vé) — zodpoveédny za fyziku

Doc. Ing. Karel Ventura, CSc. (Univerzita Pardubice)

— zodpovédny za chemii

Ohlédnuti za letosni konferenci APROCHEM

V poloviné dubna se ve Snézném na Moravé uskutec-
nilo letos nejvyznamngjsi setkani zastupc primyslové
chemie, odbornych vysokych skol a nekterych pracovist
Akademie véd Ceské republiky i delegatii ze Slovenska.
Jiz 17. konferenci APROCHEM 2008 uspotadaly Ceska
spole¢nost pramyslové chemie (CSPCH) a Ceské spoleé-
nost chemického inzenyrstvi (CSCHI) spolu s VSCHT
Praha pro zhruba dvé stovky pfihlasenych odbornikti. Na
akci jiz potieti navézalo sympozium ODPADOVE
FORUM 2008.

APROCHEM 2008 zacal v pondéli 14. dubna mana-
zerskym odpolednem — pohledem na souasnou ceskou
chemii od primyslu pies vyzkum az po Skolstvi formou
koncepcnich prednasek a diskusi. V této sekci tak zaznéla
vystoupeni generalnich feditelii Unipetrolu (F. Vleugelse),
Benziny, a.s. (S. Duréika), Ceské rafinérské, a.s (I. Soucka)
a CBI Lummus Brno (H. Ji¢inského). Dale byly prezentova-
ny pichledné piednasky zoblasti biopaliv (prof. Sebor),
polymerd (prof. Duchacek) a farmaceutickych preparat
(Ing. L. Cvak, Ph.D). Atraktivni bylo i vystoupeni nositelil
ocenéni Ceska hlava 2007 (M. Bleha, UMCH AV CR, v. v.
i. a L. Novdk, MEGA a.s.) se zaméfenim na vyzkum
a uspésné aplikace v oblasti membranovych technologii.

Dalsi dva dny se Ucastnici konference rozd¢lili vzdy
do tii tématickych odbornych sekci. V utery to byla petro-
chemie a organickd technologie, vyroba paliv a rafinérské
zpracovani ropy plus problematika polymerd. Ve stfedu se
debatovalo na téma anorganické technologie, bezpecnosti
primyslu a ekologie. V odbornych sekcich tak bylo pro-
sloveno na 80 prednasek.
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Foto H. Pokornad: zleva Ing. J. Skarka, Ing. M. Kutdcovd, Ing. M.
Svatek, Ing. M. Olsovsky, Ing. P. Straka

Obdobné jako v lofiském roce bylo na leto$ni konfe-
renci APROCHEM 2008 vyhlaseno a finan¢né ohodnoce-
no nékolik prednasek mladych autorti. Byli to: Ing. Petr
Straka (Ustav technologie ropy a alternativnich paliv
VSCHT Praha), Ing. Marie Kuti¢ova (Ustav polymert
VSCHT Praha), Ing. Milan Olgovsky, Ph.D. (Fakulta Prie-
myselnych technolégii TnUAD, Puchov) a Ing. Michal
Svatek (Hexion Speciality Chemicals, a.s., Sokolov). Na
spoleCenském veceru byl vyhlaSen letosni laureat ceny
Viktora Ettela, kterou udéluje Ceska spolenost pramyslo-
vé chemie vyznamnym odbornikiim z oblasti primyslové
chemie. V letoSnim roce cenu ziskal za celozivotni Gspés-
nou praci v oblasti chemie a technologie kaucuku Ing.
Miroslav Babek.

Za velice uzite¢né povazuji ucastnici akce fakt, ze ve
sttedu 16. dubna odpoledne na konferenci navézalo jiz
potieti sympozium ODPADOVE FORUM 2008, které
bylo zaméfeno na prevenci vzniku, vyuZiti a zpracovani
odpadd. Tak bylo mozné, aby si mnozi ,,odpadari“ vy-
slechli novinky z primyslovych vyrob a naopak technolo-
gicti odbornici nahlédli 1épe do problematiky odpadového
hospodatstvi.

Jaromir Lederer

9. ro¢nik Skoly hmotnostni spektrometrie

V malebném prostiedi Secské piehrady v hotelu Je-
zerka se v terminu 22.-28. 9. 2008 uskute¢ni jiz 9. ro¢nik
Skoly hmotnostni spektrometrie potadany Katedrou analy-
tické chemie Univerzity Pardubice a Spektroskopickou
spolecnosti Jana Marka Marci. Nosnym tématem tohoto
ro¢niku je interpretace hmotnostnich spekter a dalsi prak-
ticky orientované problémy hmotnostni spektrometrie
ajejiho spojeni se separacnimi technikami. V programu
nebudou zahrnuty prednasky tykajici se obecného uvodu
do hmotnostni spektrometrie jako napt. zdkladni principy
ionizacnich technik, hmotnostnich analyzatori, apod.,
protoZe tyto pfednasky byly zahrnuty ve vSech predcho-
zich ro¢nicich. Tim vznikne dostate¢ny prostor pro cviceni
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interpretace spekter, kdy budou tucastnici rozd€leni do
3 paralelnich skupin a postupné budou prakticky procvico-
vat interpretaci spekter ve tfech zakladnich okruzich: a)
interpretace hmotnostnich spekter méfenych elektronovou
ionizaci, b) interpretace hmotnostnich spekter organickych
latek métenych mékkymi ioniza¢nimi technikami, c) inter-
pretace hmotnostnich spekter peptidi a proteinti. Organi-
zace Skoly je tradi¢né podpotena firmami Applied Biosys-
tems, HPST, Scientific Instruments Brno, Thermo Scienti-
fic a Waters, takze kromé odborného programu bude po-
dobné jako v prubéhu predchozich roénikl zajistén bohaty
spolecensky a sportovni program. Novinkou letosni skoly
je zavedeni sekce posterti, kde mohou ucastnici prezento-
vat svoje vysledky. PIné verze prednasek, abstrakty poste-
ri a firemni prezentace budou uvefejnény ve sborniku
Skoly, ktery obdrzi kazdy ucastnik.
Aktualni informace, pfedbézny program a piihlasky lze
ziskat na webovych strankach:
http://holcapek.upce.cz/conferences CZ.htm
nebo na emailu: ms@upce.cz

Michal Holc¢apek

30. Mezinarodni ¢esky a slovensky
kalorimetricky seminar

Jubilejni tficaté setkani pracovnikll z oboru termické
analyzy a kalorimetrie se konalo ve dnech 26.-28. kvétna
2008 v Beskydském hotelu Relax v Roznové pod Radhos-
tém. Seminaf pofadaly Spole¢na laboratof chemie pevnych
latek UMCH AV CR, v.vi. a Univerzity Pardubice, kated-
ra obecné a anorganické chemie FChT Univerzity Pardubi-
ce a Odborna skupina chemické termodynamiky CSCh.

Organizaéni vybor (doc. E. Cernoskova, SLCHPL
UMCH AV CR, v.v.i. a UPa; prof. Z. Cernosek, a doc. J.
Holubova, oba KOAnCh FCHT a prof. J. Leitner, OSChT
CSCh) ptipravil setkani 72 uéastniki nejen z vysokych
kol a tustavi akademie véd, ale také odbornikli z praxe,
napiiklad z elektrarenskych a dilnich spolecnosti. Samo-
zfejmosti je 1 kazdoro¢ni ucast zastupci firem nabizejicich
experimentalni techniku z oblasti termické analyzy a kalo-
rimetrie.

Ctyidenni seminat byl zahajen piivabnou piednaskou
Ing. V. Pekarka (Ustav chemickych procesi AV CR,
v.v.i.) s nazvem Vzpominky na kalorimetrické semindre, ve
které jako jeden ze zakladatell pfiblizil tficetiletou historii
téchto setkani. Odborny program byl jiz tradi¢né rozdélen
do tfi hlavnich tematickych okruhl: termodynamika a
termickd analyza, nekrystalické materialy a biologické
materialy. V pribéhu seminafe byly prezentovany dvé
plenarni pfednasky na téma magnetokaloricky jev (doc. P.
Svoboda, MFF UK Praha) a vyuziti TGA/DSC pfi charak-
terizaci polymernich materialt (doc. J. Brozek, VSCHT
Praha). Dale bylo predneseno 39 ptispévki, jejichz spolec-
nym jmenovatelem bylo vyuziti termoanalytickych a kalo-
rimetrickych metod (TGA, DTA, DSC, spalna kalorimetrie
a dalsi) v fadé védnich a technickych obori. Témata pied-
nasek predstavovala velmi pestrou paletu problematik od
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termickych vlastnosti a struktury skel a kinetiky krystaliza-
ce podchlazenych tavenin pfes vyuZziti metod DTA/DSC
pfi studiu fazovych transformaci kovovych materialu, sta-
noveni tepelnych vlastnosti stavebnich materidldi az po
studium akumulace a vyuziti energie z tfady technicky
vyznamnych plodin. V dalSich vystoupenich informovali
zastupci prednich svétovych vyrobct zatfizeni pro studium
termickych vlastnosti materiali ucastniky seminafe o no-
vinkach ve vyrobnich programech jednotlivych firem
a nckteré z pfistroji na misté fyzicky predstavili. VSechny
prednesené piispévky jsou publikovany ve Sborniku pfi-
spévkl (ISBN 978-80-7395-079-8), ktery je jiz nékolik let
abstrahovan v Chemical Abstracts.

Dulezitou a nedilnou soucasti setkani byly opét nefor-
malni diskuze po celou dobu seminafe a dale spole¢enska
¢ast, v ramci které organizatofi zajistili pro ucastniky pro-
hlidku muzea Tatry v nedaleké Kopfivnici a pfipravili
slavnostni vecefi. Pfi zahajeni seminafe predala predsed-
kyn& organizaéniho vyboru doc. E. Cernodkové jiz zming-
nému Ing. V. Pekarkovi cenu Vojtécha Safafika, kterd mu
byla udélena u pfilezitosti jeho vyznamného zivotniho
jubilea Ceskou spole¢nosti chemickou jako ocenéni jeho
z4sluh o rozvoj a propagaci chemie.

Za kolektiv organizdtorii J. Leitner, VSCHT Praha

Vice informaci vcetné plenarnich prednasek a bohaté foto-
dokumentace na webovych strankach OS CHT http://
www.icpf-cas.cz/ehlt/oscht/

European Geosciences Union
— General Assembly 2008

Viden, duben 2008

Rok 2008 byl vyhldSen mezivladni organizaci
UNESCO mezinarodnim rokem Planety Zemé (Planet
Earth). Tato iniciativa ma upozornit obyvatele planety
Zem¢ na fadu zavaznych globalnich problémt. Duch inici-
ativy Planet Earth se také nesl konferencnim setkanim
European Geosciences Union. Setkani probéhlo od 13. do
18. dubna 2008 v Austria Center Vienna (ACV) ve Vidni.
Jak je deklarovano na tivodnich strankach programu, se-
tkani bylo oteviené pro védce vSech narodnosti, vyznani
a véku. Jen pro zajimavost byl béhem celé konference
k dispozici détsky koutek. Z odborného programu je na-
prosto ziejmé, ze se jednalo o skute¢né multidisciplinarni
meeting a potkavali se zde odbornici nejen v ramei jedno-
ho oboru, ale také mezi obory, které spolu na prvni pohled
prili§ nesouviseji. Odbornym zajmem konference bylo celé
spektrum geologickych véd, vesmirného vyzkumu a plane-
tarni védy, vzdélavaci symposia, EGU kratké kursy, kli¢o-
vé poznamky a prednaSky ocenénych. Diskuse k odbor-
nym otazkam byla tradicné vedena v podobé prednasek
a plakatovych sdéleni.

Program konference
Konferen¢ni program byl bez nadsazky velmi nabity
a Cas vyhrazeny na jednotlivé prednasky, kterych probéhlo
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nekolik stovek, byl velmi efektivné vyuzity. Cela konfe-
rence byla tématicky rozdélena do 25 bloki, které byly
jesté déleny do podsekei. Kazda z podsekci méla presné
vyhrazeny ¢as pro pfednasky a také pro prezentace svych
plakatovych sdéleni. Kdybychom méli zminit vSechny
sekce a podsekce, cely seznam by byl na nékolik stranek.
Proto uvadime pouze nazvy hlavnich sekci, které byly
nasledujici: (1) Union Symposia, (2) Educational Sym-
posia, (3) Atmospheric Sciences, (4) Biogeosciences, (5)
Climate: Past, Present, Future, (6) Cryospheric Sciences,
(7) Earth and Space Science Informatics, (8) Energy, Re-
sources and the Environment, (9) Geochemistry, Mineralo-
gy, Petrology & Volcanology, (10) Geodesy, (11) Geody-
namics, (12) Geomorphology, (13) Geosciences Instru-
mentation and Data Systems, (14) Hydrological Sciences,
(15) Isotopes in Geosciences: Instrumentation and Data
Systems, (16) Magnetism, Palacomagnetism, Rock Phys-
ics & Geomaterials, (17) Natural Hazards, (18) Nonlinear
Processes in Geosciences, (19) Ocean Sciences, (20) Pla-
netary and Solar System Sciences, (21) Seismology, (22)
Soil System Sciences, (23) Solar-Terrestrial Sciences, (24)
Stratigraphy, Sedimentology and Paleontology, (25) Tec-
tonics and Structural Geology.

ACV bylo pro potfeby konference zcela zaplnéno
a pfednaSky probihaly vfad¢ predndSkovych mistnosti.
Cely prostor byl barevné rozdélen podle pater budovy pro
usnadnéni orientace. Prezentace posteri se uskutecnila
v hale velké n€kolik tisicovek metr ¢tverecnich, i presto
musely byt postery v jednotlivych dnech konference vyvé-
Sovany podle daného ¢asového harmonogramu. Pro plaka-
tova sdéleni bylo k dispozici 950 mist a kazdy konferencni
den byly prezentovany jiné postery. Celkovy pocet posterd
se tedy blizil hranici péti tisic.

Zména klimatu Zemé

Programem konference se otazka a predevsim dopady
zmén klimatu na planeté Zemi nesly jako Cervena nit. Jak
se stale vice ukazuje, planetarni ekosystémy pravdépodob-
n¢ tak neohrozi nartst globalni teploty jako spiSe nardst
koncentrace oxidu uhli¢itého. Zvyseny parcialni tlak CO,
vede k jeho lepSimu rozpousténi v oceanu a postupnému
nartstu koncentrace kyseliny uhli¢ité. Ta ve svém dusled-
ku snizuje pH v ocednech. Pokles pH s nejvétsi pravdépo-
dobnosti narusi moisky ekosystém od koralovych utest az
po mote v oblasti Arktidy a Antarktidy. Snizeni biodiver-
zity a pocetnosti ryb snadno vyusti v katastrofu u narodu,
jejichz potravinova zakladna stoji na vyuzivani mofi.

Remediace a fytoremediace

V oblasti geologickych a geofyzikalnich véd je znac-
na pozornost vénovana detekci a distribuci prvkl a ionth
vyznamnych kovi. Pozornost byla soustfedéna nejen na
ionty tézkych kovu, které aktudlné zatézuji zivotni prostie-
di, ale také na ty, které 1ze detegovat ve fosilnich nalezech.
Fytoremediacni technologie nezlstaly ani na takovéto
konferenci bez povSimnuti. Elegantni vyuziti rostlin pro
odstranéni velkého mnozstvi selenu z pidy bylo navrzeno
a testovano v USA. Selen bylo mozné vazat na riizné bio-



Chem. Listy 102, 545-575 (2008)

logické slozky (olej) ziskané z olejovitych rostlin. Navic se
ukdzalo, Ze tyto rostliny jsou schopny selen pievadét na
organickou formu a tu ukladat do oleje. Olej vyrazné obo-
haceny o selen je vstupni surovinou pro vyrobu mnohych
farmaceuticky vyuzitelnych preparati. Takovy postup
dekontaminace je vysoce prételsky pro Zivotni prostiedi
a zarovenl ekonomicky velmi zajimavy. Autofi uskutecnili
pilotni experimenty v centralni Kalifornii, kterd je znama
vysokym obsahem selenu v pudach. Pro fytoremediac¢ni
technologie byl sledovan efekt t€zkych kovii na zemédél-
sky pomérné snadno péstovatelnou rostlinu, jako je tritica-
le ¢i fepka.

Kromeé rostlin se vyzkum v oblasti remediaénich tech-
nologii soustied’'uje na vyuziti bakterii. Jejich vyhodou je
pocetnost a rychly proces mnozeni. Ionty tézkych kovi
jsou Casto nepfistupné vazany v pude a jejich mobilizace
nasledné usnadni dal$i odstranéni z pudy. Byla ukazana
moznost zvysSeni transportu t€zkého kovu z pudy do biolo-
gickych koloidd pravé pomoci bakterii.

Rostliny mimo Zemi

Nekteti védci povazuji péstovani rostlin na Mésici
jako jeden z prvnich krokt k tomu, aby ho lidé obydleli.
Rostliny snad bude mozné péstovat na povrchu M¢sice,
aniz by bylo potfebné pro tento Ui€el dopravovat potiebnou
pudu a Ziviny ze Zemé. Rostliny mésicky byly kultivova-
ny v rozdrceném anortozitu (podobné horniny jsou rozsi-
fené na povrchu Mésice). V samotném anortozitu se jim
dafilo Spatn¢. Kdyz se v8ak do n¢j dodaly urcité typy bak-
terii, rostliny byly schopné ziskat z hornin latky, které
potiebovaly pro svij rist.

Analytické techniky

Mezi analytické techniky zaméfené na sledovani
obsahu iontll kovii byly diskutovany také ty méné tradicni,
jako je elektrochemie a v posledni dobé velmi populdrni
laserem indukovana ablacni spektrometrie. Jak bylo uka-
zano, techniky bylo mozné pro sledovani obsahu iontl
kovi s uspéchem vyuzit.

Konference se i pfes znacny pocet ucastnikil vyznaco-
vala elegantni volnosti (diky velkym prostorim ACV)
a celkovou nevazanosti. Organizacni zabezpeCeni bylo
vynikajici, coz nasobilo dojem. Z konference bylo vydano
CD, které obsahuje podrobny program setkani a vSechny
prispévky ve form¢ abstraktd. Jen pro predstavu a zaroven
i zajimavost, vytisknuti podrobného programu, ktery by
obsahoval nazvy vsech plakatovych sdéleni a prednasek
vcetn€ vsech autord, by pokrylo vice nez pét set stran.

LITERATURA

1. Geophysical Research Abstracts, Vol. 10, EGU Gene-
ral Assembly 2008, European Geosciences Union.

René Kizek a Vojtéch Adam
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XXXII brnénské onkologické dny
a XXII konference pro nelékaiské zdravotnické
pracovniky

V loniském priizkumu onkologického vyzkumu EU
provedeném European Cancer Research Managers Forum
bylo uskute¢néno hodnoceni investice do onkologického
vyzkumu (podrobna zprava byla uvefejnéna v Casopise
Klinicka Onkologie' a uvedenou problematikou je i uve-
den sbornik BOD 2008, cit.?). Cisla jsou to skute¢n& velmi
zajimava, a tak lze predpokladat, Ze si je se zajmem pro-
hlédne i ¢tenai Chemickych list.

Kolik penéz investujeme do onkologického vyzkumu?

Ceska republika vkladd do onkologického vyzkumu
4,4 mil Eur. Z evropskych zemi nejvice investuje Velka
Britanie s ¢astkou 783 mil Eur nasledovdna Némeckem
s 324 mil Eur a Francii 249 mil Eur. Nezanedbatelny po-
dil je podil statnich a nestatnich prostfedkl na této investi-
ci do vyzkumu. V Britanii, Francii, Italii, ngcarsku je
tento podil financi do vyzkumu ze statniho a soukromého
sektoru asi 50:50. Vychodoevropské zemé, ale také Portu-
galsko, Recko jsou financovany pievazné ze statniho roz-
poétu. V CR je podil nestatnich prostfedkii vlozenych do
onkologického vyzkumu kolem 6 %.

Absolutni ¢isla jsou také zajimava

Absolutni podil financi na vyzkum v oblasti onkolo-
gie se v USA vysplhal na 5,277 miliardy Eur, Evropa
vydava asi 3,335 miliard Eur. Pomérné znacné prostiedky
vynaklada také Japonsko s 1,004 miliardy Eur. Do vyzku-
mu rakoviny vlozili nemalé prostfedky také nadnédrodni
spole¢nosti. Castka se pohybovala kolem 3,1 milardy Eur.
Mezi hlavnimi investory jsou Novartis (353 mil Eur),
Aventis (342 mil Eur) a Roche (312 mil Eur).

Cisla po piepoétu na jednoho obyvatele

Dalsi zajimava Cisla jsou absolutni ¢astky prepoctené
na jednoho obyvatele. Ceska republika vénuje na vyzkum
rakoviny 0,43 Eur (asi 13 K¢). Ve Velké Britanii je to asi
13 Eur (400 K¢). Pti pfepoctu na hruby narodni produkt
vénuje CR 0,0051 % na vyzkum rakoviny.

Podil CR na viech onkologicky zamé&fenych vysled-
cich ve vyzkumu a vyvoji je 0,36 %. Na prvnim mist¢ je
Némecko s 9,6 %, Velka Britanie s 9,1 %, Italie s 7,3 %
a Francie 6,7 %. Avsak giganticky podil je USA, a to ce-
lych 48 %!

Kam sméfuji tyto finance?

V popiedi zajmu firemnich vyzkumt je ptredevsim
medikamentosni 1é¢ba pokrocilych nddorovych onemocné-
ni. BohuZzel podpora ¢asné diagnostiky a dal$ich 1é¢ebnych
postupi je v pozadi z&jmu.
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Onkologie v CR — Brnénské onkologické dny jiz po
tiicatédruhé

17.—19. dubna probéhly v brnénském hotelu Voronéz
tradicni BOD 2008 organizované Masarykovym onkolo-
gickym tstavem pod garanci Ceské onkologické spoled-
nosti CLS JEP, Spoleénosti radia¢ni onkologie, biologie
a fyziky, Ceské asociace sester, Lékatské fakulty Masary-
kovy univerzity, Univerzitniho onkologického centra
a Narodniho centra osetfovatelstvi a nelékaiskych zdravot-
nickych obort. Jednani probihala ve tfech salech a zaznély
zde témeft tii stovky sdé€leni jak k teoretickym tématim,
tak k novym poznatkiim v oblasti klinické onkologie
a zejména nadorové 1éCby. Hlavni bloky ptednasek byly
rozdéleny do téchto tématickych celki: hormonalni a re-
ceptorové specifickd 1écba nadort, neobvyklé pribéhy
nadorovych onemocnéni, détskd onkologie za hranicemi
protokolti, podptirna péce o nemocné se solidnimi nadory,
chirurgické 1é¢ba nadorti panevnich orgéant, onkoplasticka
chirurgie prsu, rehabilitacni péce v onkochirurgii a onkolo-
gii, alterovand frakcionace v radioterapii, kompetence
1ékait, sester, laborantt i fyzikd v onkologii, interdiscipli-
narni piistup k diagnostice a 1écbé nadort jater, nadory
hlavy a krku, testikularni nadory, histopatologicka versus
molekularni predikce v onkologii, pokroky v biologii na-
dorti, ¢innost organizaci onkologickych pacientd, infor-
macni systémy v onkologii.

Z pohledu biochemického a molekuldrné biologické-
ho je na konferenci rozvijena sekce s nazvem Pokroky
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v biologii nadort. Sekce se rok od roku rozrista a nyni
probihala v jednom séale po cely den. Byly prezentovany
prace zaméfené na pochopeni a moznosti biologické 1écby
imunoterapeutickymi postupy. Vyznamnou meérou byly
diskutovany vysledky zaméfené na zmény v genetickém
materidlu pochézejiciho z nddorovych tkani. Nekolik praci
bylo orientovano na metodické a automatizované metody
a postupy, které by mohly najit uplatnéni v nadorové dia-
gnostice. Hledani vhodnych nadorovych markerd je ne-
smirné dilezitym ukolem soucasné laboratorni mediciny.
K této problematice se soustfedilo n€kolik prezentovanych
referatd. V neposledni fadé byly predneseny vysledky
zamé&fujici svoji pozornost na oblast interakci protinadoro-

vych 1é¢iv s nukleovymi kyselinami a zménami
v bunééném chovani. Pokud mate zajem o podrobné infor-
mace z programu, abstrakta jsou dostupnd na
www.linkos.cz.

LITERATURA

1. Zaloudik J.: Klin. Onkol. 20, 405 (2007).

2. Brnénské onkologické dny — edukacni sbornik

(Zaloudik J., Vyzula R., ed.), str. 417. Dataprint, Brno
2008.

Dalibor Huska, Vojtech Adam a René Kizek

Diskuse

Diskuse na téma tuhy nebo pevny......
I.: Chem. Listy 102, 297 (2008))

(Sedlak

Pti vsi Gcté k Sedindm autora zminéného prispévku se
domnivam, Ze se v ném prezentuje jako ,,zapfisahly tu-
hyk* a jeho argumenty jsou pfevazné povahy citové nez
odborné. Zvyk je zeleznad kosile a v ceStin€ jsou prosté
vZitd urcitd spojeni a jejich pfehozeni by ptlisobilo nezvyk-
le: ztuzené tuky, tuhy neboztik, tuzidlo, ale pevny stisk
ruky, pevny postoj, pevnost atd. V chemii a fyzice me
neurazi pevné skupenstvi ani tuhé skupenstvi, ale vzité je
chemie a fyzika pevnych latek. Pfipadd mi, Ze anglictina
ve vztahu k pfirodnim védam dava ptednost pojmu solid
pred rigid. Urcita racionalita je v tvrzeni, Ze pojem tuhy by
se mél vztahovat k nekrystalickym, zatimco pevny ke
krystalickym fazim. Mlhav¢ si ale vzpomindm, Ze o tom
jiz v Chemickych listech fe¢ byla. Obavam se, Ze situaci
nevyfesi zadné nafizeni shora ani dalsi osvicené diskuse
(které timto nechci vyvolat a povazoval bych je za mlaceni
prazdné slamy), takZze nam nezbyva nez se se stavem véci
smifit.

Bohumil Kratochvil
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VazZeni a mili, tuzi nebo pevni !

Po opakovaném pfecteni diskuzniho prispévku na
téma tuhy vs. pevny otisténém v Bulletinu ¢.2/2008 jsem si
za domaci tkol ulozil vypracovat na toto téma slohové
cviéeni a vysledek zde vazenému Ctenati predkladam.

Tuhé latky nebo pevné latky, to je o€ tu bézi. A¢ za-
stance a propagator druhého, budu v zajmu korektnosti
dale uzivat pracovni oznaceni omy latky. Rad bych ale
hned v Givodu na adresu autora vySe zminéného prispévku
podotkl, ze spor tuhy vs. pevny (téZ u slov odvozenych)
pfece neni ve vSech slovech a slovnich spojenich v jeho
prispévku uvadénych. Rozhodné nehoruji za terminy
»zpevnéné tuky®, ,.teplo zpevnéni® nebo ,,zpevnidlo* — to
jsou ciré nesmysly. Tato slova a slovni spojeni totiz jen
ukazuji, Ze pfidavnd jména tuhy a pevny a dalsi slova
z nich odvozena (napft. tuhost a pevnost) nejsou ve vSech
svych vyznamech synonyma. Pfece by nikdo nepouzil
terminy jako ,,tuhost” (ve smyslu opevnéna stavba), ,,tuhé
presvédceni® nebo ,,tuhé ceny“. To je vsak u slov s vice
vyznamy naprosto bézny jazykovy jev. Je tedy alternativni
uZzivani termind tuhé latky resp. pevné latky (a) nepocho-
penim vyznamového rozdilu slov tuhy a pevny, jak pise
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Ing. Sedlak, nebo (b) béznou praxi technickych a ptirodo-
védeckych textti?

Nejprve argument jazykovy. Slovnik spisovné Cestiny
(Academia, Praha 2005) uvadi rizné vyznamy slov tuhy
apevny takto: tuhy — 1. vyznacujici se odolnosti proti
tlaku, soudrznosti, pevny, 2. odolavajici vn&jsim vliviim,
3. intenzivni, téZce doléhajici, urputny a pevny — 1. vzdo-
rujici tahu a tlaku, 2. vyznacujici se odolnosti, soudrznosti,
tuhy, 3. nepohyblivy, atd. Je tedy ziejmé, ze ve smyslu
vyznacujici se odolnosti (napt. proti tlaku) a soudrZnosti je
mozné chapat slova tuhy a pevny jako synonyma. Jelikoz
ony latky se, kromée jiného, vyznacuji soudrznosti a odol-
nosti proti tlaku, lze terminy tuhé latky a pevné latky po-
kladat za ekvivalentni vyjadieni. Rovnéz pieklad
z angli¢tiny napovi. Ony latky jsou v anglickych textech
oznacovany jako ,,solids“ nebo ,solid substances”. Dle
Velkého anglicko-Ceského slovniku (Academia, Praha
1985) ma anglické slovo ,,solid“ fadu riznych vyznamd,
mezi kterymi nalezneme i tuhy nebo pevny — tedy

Bulletin

v prekladu tuhé latky i pevné latky.
A dale argument technicky. Jist¢ v kazdé ucebnici
o mechanickych vlastnostech materialt (viz napt. L. Pta-
¢ek a kol.: Nauka o materialu I, CERM, Brno 2001) je
pojednano o pruznosti materiali, jejimz kvantitativni vyja-
dfenim je modul pruznosti (malé hodnoty svéd¢i o pruz-
nosti daného materialu, velké naopak o jeho tuhosti)
arovnéz o mechanickych zkouskach, pri kterych se stano-
vuje pevnost materiali (mez pevnosti) v tahu, v ohybu, ve
stithu aj. Tuhost lze v jistém zjednodusSeni chapat jako
odolnost télesa vici deformaci (viz teoreticky model doko-
nale tuhého télesa, které je nedeformovatelné) a pevnost
jako odpor télesa vic¢i poruseni celistvosti, pietrzeni, roz-
drceni apod. Pruznost/tuhost i pevnost tedy patii mezi
zakladni atributy onéch latek a neni mozné fici, Ze jedna
latka je tuhd i pevnéd a druhd pouze tuhd. Proto i z tohoto
divodu se priklanim k stanovisku, Ze ob&é oznaceni, tedy
tuhé latky nebo pevné latky, jsou mozna a stejné vystizna.
Jindrich Leitner

Omluva

Cesi — nositelé cen udélovanych Americkou
chemickou spole¢nosti

Ve svém &lanku ,,FrantiSek Svec nositelem ceny
Americké chemické spolec¢nosti (Chem. Listy 702, 296
(2008)) jsem se dopustil neptesnosti, na kterou me¢ upozor-
nil prof. Pavel Kocovsky. Cituji z jeho faxu: ,,...Frantisek
Svec totiz zdaleka neni prvni Cech, ktery dostal ACS cenu.
Seznam téch dalsich, o kterych vim, je zde:

Gerty Cori, Francis P. Garvan — John M. Olin Medal,
1948 (pokud oviem je vefejnost ochotna uznat za Cesku
prazskou zidovku, ktera dostala Nobelovu cenu)

Franti§ek Sorm — Ernest Guenther Award in Chemistry
of Natural Products, 1952

Karel Wiesner — Ernest Guenther Award in Chemistry of

Natural Products, 1983

Jifi Jona§ — Hildebrand Award in the Theoretical and
Experimental Chemistry of Liquids, 1983

Milos Novotny 3x — Chromatography, 1986; Separation
Science and Technology, 1992; Analytical Chemistry,
2006

Josef Michl 2x — A.C. Cope Senior Scholar, 1993; James
Flack Norris, 2001

Seznam asi neni Uplny, néktera Ceska jména moc
Cesky nevypadaji a pokud mi doty¢né jméno nic netika,
mohl jsem ho pominout...“

Ctenaiim i uvedenym ocenénym se omlouvam!

Bohumil Kratochvil

Akce v CR a v zahrani¢i

rubriku kompiluje Lukas Drasar, drasarl@centrum.cz

Rubrika nabyla takového rozsahu, Ze ji neni mozno
publikovat v klasické tisténé podobé. Je k dispozici na
webu na URL http://www.konference.wz.cz/ a http://
www.csch.cz/akce9909.htm . Pokud ma néktery cCtenar
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potize s vyhledavanim na webu, mtlize se 0 pomoc obratit
na sekretariat CSCH. Tato rubrika nabyla jiZ tak vyznam-
ného rozsahu, Ze ji po dohod¢ piebiraji i nékteré zahranic-
ni chemické spolecnosti.
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Zpravy

Nositel Nobelovy ceny prof. Alan J. Heeger
prednasel na VUT v Brné

Tiskova zprava
V Brné¢, 13. 5. 2008

V poslucharné Fakulty informacnich technologii VUT
v Brn€ se dne 13.5.2008 uskutecnila prednaska drzitele
Nobelovy ceny v oboru chemie z roku 2000 prof. Alana J.
Heegera. Navitéva prof. Heegera v CR se uskute¢nila ve
spolupraci spolecnosti Honeywell a VUT v Brné v ramci
druhého prednaskového cyklu fady Honeywell-Nobel Lau-
reate Series.

Profesor Heeger vaule zcela zaplnéné studenty
a akademickymi pracovniky VUT hovofil o tvofivosti
a védeckych objevech a o uzkém spojeni mezi kreativitou
a odvahou ve védeckém vyzkumu. Ke konkrétni ilustraci
tohoto propojeni vyuzil jak své vlastni zkuSenosti z oblasti
vyzkumu, tak i objevy a kreativitu fady laureat Nobelovy
ceny v Cele s Albertem Einsteinem v minulosti. Prof. Hee-
ger shrnul rané objevy v oblasti polovodivych a kovovych
polymerd a svlj zisadni piispévek k dalSim objeviim
v této oblasti. Poslucha¢im také piiblizil své soucasné
veédecké aktivity zaméfené zejména na vyzkum a vyvoj
polymernich solarnich ¢lanki.

.1 kdyz se stale povazuji za fyzika, jsem rad, ze mne
udélenim Nobelovy ceny chemici ,,adoptovali“ mezi se-
be,“ tika profesor, ktery vlastné vytvofil novy obor na
pomezi fyziky a chemie. Alan Heeger dnes pracuje piede-
v§im na vyvoji plastovych solarnich ¢lanku. ,,Svét celi
energetickym problémim, potfebujeme ziskat alternativni
zdroje energie. Pravé polymerni solarni ¢lanky mohou
tento problém vyfteSit. NaSim snem je tisk polymernich
solarnich ¢lankd, které mohou byt levnéjsi nez soucasné
Clanky kiemikové. Zatim je problémem jejich Ucinnost,
ktera dosahuje 5 az 6 %. Potfebujeme se dostat na 10-15 %
a redlnd je i hranice 20 %. S vyzkumem jsme zacali v roce
1992 a zatim nelze fici, kdy vyvineme takové technologie,
které nam to umozni. Ale ve véde je vzdy dlouhd cesta od
myslenky, ktera vas napadne u stolu, k jeji praktické reali-
zaci,” vysvétluje prof. Heeger. A jaké jsou jeho rady stu-
dentiim k cest¢ za Nobelovou cenou? ,,Je tieba opatrovat
arozvijet kreativitu, mit odvahu objevovat nové véci
a pocitat s tim, Ze tvofivost a badani vzdy s sebou nesou
urcité riziko. To je soucasti kazdého vyzkumu. KdyZz jsme
s kolegy pfrisli s myslenkou, ze plast mize byt elektricky
vodivy, méli nés za blazny. A dnes zase spousta lidi nevéri
polymernim solarnim ¢lankim,” konstatuje uspésny obje-
vitel, ktery védecké badani povazuje za zabavny a napliu-
jici zptisob proziti Zivota.

,~PTednaska prof. Heegera mne nadchla. Pravé o tako-
vé interdisciplinarni propojeni jednotlivych védnich obort,
kterého je skv€lym predstavitelem, se ve vyuce naSich
studentti snazime. Brnénské VUT je vyhlaseno svou vyso-
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kou urovni  vzdélavani
a iniciativa spolecnosti Ho-
neywell, kterd studentim [
nabizi ojedinélou piilezitost
diskutovat s jednim z nej-
znamgéjsich svétovych véd-
cl, vyrazné obohacuje vyu-
ku,“ uvedl rektor VUT
vBmé prof. Ing. Karel
Rais, CSc., MBA.

V odpolednich  hodi-
nach prof. Alan J. Heeger
na neformalnim setkani
diskutoval s nejlepSimi
studenty a doktorandy VUT
v Brn¢ a prohlédl si také
nekterda odbornd pracovisté
a laboratofe této univerzity. Dne 14. 5. 2008 se na Fakulté
informacnich technologii uskute¢nila jeho odborna pred-
naska na téma Levné ,plastické‘ solarni panely.

Profesor Heeger, ktery je verejnosti znam diky svému
pritkopnickému vyzkumu v oboru polovodivych a kovovych
polymerii, je rovnéz nositelem celé rady ocenéni, Nobelovy
ceny v oboru chemie (2000), Ceny Olivera E. Buckleyho za
Jfyziku kondenzované hmoty, Balzanovy ceny za védu o
novych materialech, Cenu Eni Italgas za objevy v oblasti
energie a Zivotniho prostiedi, Medaile rektora Pennsyl-
vanské univerzity za mimoradny pocin, Medaile rektora
Kalifornské univerzity v Santa Barbare a cestnych dokto-
rati z vice nez tuctu univerzit ve Spojenych statech, Evro-
pé i Asii. Je ¢lenem Narodni akademie véd (USA), Narodni
inzZenyrské akademie (USA) a zahranicnim clenem korej-
ské Akademie véd. Je autorem vice nez osmistovky ¢lankii
ve védeckych casopisech a prihlasil priblizne padesat pa-
tentit. Jeho vyzkumna skupina v Centru polymerii a orga-
nickych pevnych latek se vénuje véde a technologii polovo-
divych a kovovych polymerii a v posledni dobé se rovnez
zaméruje na biosenzory pro detekci konkrétnich sekvenci
v DNA, vyhledavani urcitych proteinii a odhalovani biolo-
gicky relevantnich malych molekul.

Projekt METPOPULI feSen Univerzitou
Palackého v Olomouci ve spolupraci
s Ceskou spolecnosti chemickou

G

METPOPULI

Ministerstvo Skolstvi, mladeze a télovychovy rozhod-
lo o financ¢ni podpofe projektu, ktery je feSen Univerzitou
Palackého v Olomouci ve spolupraci s Ceskou spolecnosti
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chemickou. Projekt byl schvalen v ramci vefejné soutéze
na feSeni projektll programil vyzkumu a vyvoje, kterd je
soucasti Narodniho programu vyzkumu II.

Identifikac¢ni udaje projektu

Soutéz: NARODNI PROGRAM VYZKUMU II — Minis-
terstvo Skolstvi, mladeze a télovychovy

Program: LIDSKE ZDROJE

Tématicka oblast programu: Popularizace vyzkumu

Téma projektu: Vyzkum vedouci k medidlnimu zdliraznéni
potieb a perspektiv vyzkumu

Obdobi realizace projektu: 03/2008 — 12/2009

Nazev projektu

Vyzkum novych, modernich néstrojii a metod popula-
rizace vysledki védy, vyzkumu a vyvoje na vysokych
$kolach v CR ve spolupraci s védeckou spole&nosti a zpt-
soby jejich uplatiiovani v praxi.

AKkronym projektu
METPOPULI

Anotace projektu

Projekt je zaméfen na:

analyzu stavajici situace v oblasti popularizace vy-
sledkd védy, vyzkumu a vyvoje na vysokych skolach
a védecko-vyzkumnych institucich v CR a ve vybra-
nych statech EU (Velka Britanie, Némecko, Italie,
Francie, Belgie, Rakousko, gpanélsko),

komparaci vysledku,

vytvofeni metodiky popularizace védy, vyzkumu
avyvoje na vysokych Skolach a védecko-
vyzkumnych institucich v CR.

Projekt je realizovan Projektovym servisem UP ve
spolupraci s Ceskou spole&nosti chemickou.

Analyza bude provedena formou dotaznikového Setie-
ni a akéniho vyzkumu, které budou realizovany na vyso-
kych 8kolach a védecko-vyzkumnych institucich v CR a ve
vybranych statech EU. Vysledky Setfeni budou vyhodno-
ceny a na jejich zakladé budou zpracovany analyzy sou-
Casného stavu a studie mozného vyvoje metod a nastroji
popularizace vysledkt védy, vyzkumu a vjvoje v CR.
Metody popularizace budou rozdéleny do ¢ty oblasti:
zdravi,
ptirodni védy,
spolecenské védy,
nové technologie a materidly.

Vice informaci o projektu naleznete na www.psup.cz. Pro
dalsi informace nas nevahejte kontaktovat!

Projektovy servis UP, Slechtitelds 27, 783 71 Olomouc,
tel.: 585 631 421, fax: 585 631 401, e-mail: info@psup.cz
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REACH doopravdy prichazi! A s nim termin
pi‘edbéZné registrace — piredregistrace

tzv. zavedenych (phase-in) latek

Termin piedbéZné registrace chemickych latek podle
narizeni REACH se blizi, za¢ina uz 1. 6. 2008!

Timto datem zacind rozhodujici etapa pro vyrobce,
dovozce chemickych latek, chemicky pramysl, ale i dalsi
odvétvi, ktera nejsou vnimana typicky chemicky. Jsou to
napt. t€Zebni pramysl, hutni primysl a vyroba kovi, sklai-
sky pramysl, rizné biotechnologické vyroby ¢i materialo-
vé vyuzivani odpadu.

Nova chemicka legislativa — nafizeni ¢. 1907/2006
(REACH) pozaduje, aby chemické latky jako takové,
v piipravcich a v pfipadé latek v pfedmétech, pokud se
pocita s jejich uvoliovanim, byly registrovany u Evropské
agentury pro chemické latky v Helsinkach. Registrace se
vztahuje na latky vyrabéné nebo dovéazené v mnozstvi 1
nebo vice tun za rok na vyrobce/dovozce, pokud nafizeni
nestanovi jinak.

Povinnost registrace za¢ina 1. 6. 2008. Chemické
latky na trhu EU, které spliiuji definici zavedenych
latek, musi byt pfedbéZné registrovany v terminu od 1.
6. 2008 do konce dne 1. prosince 2008.

Kazdy by si mél uvédomit, co zanedbani této vlast-
né docela jednoduché procedury (ve srovnani s tim, co
ho ¢eka pri registraci) miZe znamenat.

Pokud totiZ nebudete v obdobi 1. 6. 2008 az 1. 12.
2008 (to znamena v pribéhu piiStich Sesti mésici)
predbéZné registrovat vase zavedené latky vyrabéné,
dovazZené jako takové nebo v pripravku nebo zimérné
uvoliiované z predmétu, nemiiZete po tomto terminu
pokracovat ve vyrobé nebo dovozu do doby, neZ latky
zaregistrujete u Evropské agentury pro chemické latky
v Helsinkach! A to se v§i paradou, v¢. registracnich
poplatku, registra¢nich dossieru atp.

Nebudete moci vyuzZit prodlouZenych lhiit stanove-
nych v nafizeni REACH pro registraci, které jsou od-
vislé od ro¢ni tonazZe a vlastnosti latky. Tyto lhuty jsou:
30. 11. 2010, pop¥-. 31. 5. 2013, anebo 31. 5. 2018.

A co vic — pokud neprovedete predregistraci latky
do 1. 12. 2008, kromé toho, Ze je vam zakazano latku
vyrabét ¢i dovazet s okamZitou platnosti, vystavujete se
postihu a sankci za to, Ze jste celou dobu od zacéatku
predregistracniho obdobi latku vyrabéli, popf. dovazeli
nelegalné (!!!)

Predbézna registrace se tyka firem se sidlem v EU,
které
—  vyrabéji nebo dovazeji chemické latky,
vyrobcti nebo dovozcil predmétl, z nichz se chemic-
ké latky zamérné uvolnuji,
tzv. ,,vyhradnich zastupcii* vyrobcu ze tretich zemi.
Uzivatelé chemickych latek (nasledni uZzivatelé) mohou
pouzivat pouze ty latky, které byly pfedbézné registrovany
nebo registrovany. M¢li by se informovat u svého dodava-
tele, zda latky predbézné registroval a bude je registrovat.
PredbéZna registrace je bezplatna a jednoducha, vyza-
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duje pro kaZdou latku predloZeni omezeného mnoZstvi
udaji:

nazev latky, ¢isla EINECS a CAS,

nazev a kontaktni udaje potencidlniho Zadatele o re-
gistraci,

pfedpokladanou lhiitu registrace a mnoZstevni rozmezi
a

pokud existuji, nazvy a ¢isla EINECS a CAS latek,
které mohou usnadnit hodnoceni rizik latky.
Predregistracni dokumentace musi byt predloZena
Agenture elektronicky pomoci REACH-IT. Existuji 3
moZnosti:

predbézna registrace on-line — vlozeni pozadovanych
informaci do systému REACH-IT,

predbézna registrace pomoci IUCLID — pouziti systé-
mu [UCLID 5 k vytvoreni souboru XML,

predbézna registrace pomoci nastroje tfeti strany —
pouziti firemnich IT nastrojli k vytvofeni souboru
XML.

Dalsi informace tykajici se predbézné registrace lze nalézt
na naSich webovych strankach:
http://schp.cz, http://reachspektrum.cz

I na nasledujicich webovych strankach:
http://echa.europa.eu/pre-registration,
http://echa.europa.eu/reachit, http://echa.europa.eu/iuclid

Stésti pieje pFipravenym!!!

Ladislav Novak
redite]l SCHP CR

Valna hromada

Svazu chemického priamyslu CR
Tiskova zprava

Dne 26. bfezna 2008 se v Praze uskutecnila Valna
hromada Svazu chemického primyslu CR (SCHP CR).
Jednani se zucastnili kromé predstavitelt ¢lenskych spo-
le¢nosti SCHP CR i zastupci ministerstva primyslu a ob-
chodu, ministerstva zivotniho prostfedi a ministerstva vnit-
ra a dale pfedstavitelé Hospodaiské komory a Svazu prii-
myslu a dopravy CR.

Valna hromada schvalila vyro¢ni zpravu pfedstaven-
stva o &innosti SCHP CR za rok 2007. Zpravu prezentoval
Ing. Pavel Svarc, CSc., MBA, prezident SCHP CR, ktery
se zam¢fil na vyznam Cinnosti spojenych s implementaci
evropského nafizeni REACH zejména pii novelizaci zéko-
na o chemickych latkach a pripravcich a pfi realizaci pro-
jektu ,,Adaptabilita a posileni konkurenceschopnosti che-
mického primyslu“ v ramci Opera¢niho programu Rozvoj
lidskych zdroji. Po uspésnych jednanich SCHP CR
s odborovym svazem ECHO byl formalizovan podpisem
dohody Socialni dialog v chemickém primyslu a byl pode-
psan dodatek pro rok 2008 Kolektivni smlouvy vyssiho
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stupné. Jako vyznamna podpora inovaci a védy a vyzkumu
byla hodnocena ti¢ast SCHP CR v technologickych plat-
formach pro udrzitelnou chemii a pro uziti bioslozek
v dopravé a chemickém primyslu. Vyznamné bylo ustave-
ni skupiny na vysoké urovni pro konkurenceschopnost
v chemickém priimyslu (HLG on Chemicals), kde je CR
zastoupena ministrem prumyslu a obchodu, a v pod-
skupinach pracuje pét predstavitelt SCHP CR. Kladné
byla hodnocena ¢innost osmi odbornych vyborti a dobro-
volné  aktivity = Odpovédné  podnikdni v chemii
(Responsible Care), Transportni informac¢ni nehodovy
systém (TRINS) a Systém posuzovani bezpec¢nosti a kvali-
ty dopravy (SQAS).

Valna hromada schvalila hlavni ukoly pro rok 2008
arozhodla, aby se ¢innost soustiedila pfedev§im na stava-
jici projekty, tj. projekt Adaptabilita a posileni konkuren-
ceschopnosti ¢eského chemického prumyslu, v ramei kte-
rého budou organizovany seminafe k zavedeni REACH,
projekt PlasticsEurope, jehoz hlavnim cilem je piiprava
evropskych norem a energetické vyuziti plastd, dale Gcast
v ¢innosti ¢eskych technologickych platforem zejména pti
zpracovani dlouhodobé strategie v oblasti biopaliv a rozsi-
feni Cinnosti zastupci SCHP CR v HLG on Chemicals.
SCHP CR se bude podilet na piipravé novych nebo noveli-
zaci stavajicich legislativnich norem, které maji vztah
k chemickému primyslu, a bude se zucastnovat praci ex-
pertnich skupin pro pifipravu tzv. Energeticko-
klimatického bali¢ku Evropské unie. SCHP CR bude dale
rozvijet ¢innost v dobrovolnych aktivitich RC, TRINS
a SQAS. V zaméstnavatelské oblasti bude ¢innost soustie-
déna na piipravu Kolektivni smlouvy vysSiho stupné na
obdobi 2009 az 2012.

Valna hromada schviélila zprdvu o hospodateni SCHP
CR za rok 2007 a rozpodet na rok 2008.

Ladislav Novaik
Feditel, Svaz chemického priimyslu Ceské republiky

Prazské analytické centrum inovaci
L ]
PGCI

Inovace v atomové spektrometrii

V ramci volného cyklu Inovace v atomové spektro-
metrii se v Arealu biologickych a 1ékatskych pracovist
AV CR v Praze Kr¢i konaly v dubnu dvé prednasky $pic-
kovych specialistt z oboru prvkové analyzy. Prednasky
byly organizovany Prazskym analytickym centrrem inova-
ci (PACI). (VSe o PACI lze najit na strance http://
www.gacr.cz/PACLhtml.)

22. dubna se jednalo o ptednasku prof. Giintera
Knappa (Institute for Analytical Chemistry and Radio-
chemistry, Graz University of Technology) “Efficient di-
gestion and separation techniques in trace element analysis
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of difficult sample materials”. Prof. Knapp se zaméfil na
feSeni problému s obtizné mineralizovatelnymi materialy,
kdy je nezbytné pouzit odpovidajici metody rozkladu vzor-
kd a u¢inné separacni techniky. Uvedl piiklady nejmoder-
n¢jSich pristupi  k rozkladu vzorkd, k extrakci
a k volatilizaci analytl v kombinaci s atomové spektromet-
rickymi metodami.

Druhou pfednasku “Microplasmas from their reali-
sation to their use for real sample spectrochemical analy-
sis” proslovil prof. José¢ Broekaert (University of Ham-
burg, Hamburg, SRN) dne 28. dubna. Prof. Broekaert mlu-
vil o vyvoji indukéné vazanych, mikrovinnych i glow
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discharge plazmatt, vcetné jejich variant na Cipech. Pro-
bral aplikace analytického vyuziti pfedev§im miniaturizo-
vanych mikrovinnych plazmati pro (i stopova) stanoveni
prvki jako rtut, arsen, antimon, sira, brom, chlor a uhlik
v §irokém spektru vzorki jako jsou pitné i odpadni vody,
aerosoly 1 kaly. Podrobn€ charakterizoval jednotlivé
plazmové zdroje a nastinil jejich perspektivy.

Obé prezentace jsou pfistupné na www strankach
PACI - viz vySe uvedena adresa.

Jiri Dedina

VSCHT
PRAHA

Stiipky a klipky o svétovych chemicich

Traugott Sandmeyer

Svycarsky chemik Sandmeyer se narodil 15.9. 1854
ve Vettingenu u Curychu jako nejmladsi ze sedmi déti.
Jeho otec, ucitel, brzy po narozeni syna zemiel. Sand-
meyer, od mladi velmi zru¢ny, se vyucil mechanikem a
pracoval v mechanickém a optickém obchodu J. F. Meiera
v Curychu. Pozdé&ji se osamostatnil a vyrabél piistroje pro
curySskou techniku. Pfi tom soukromé studoval chemii a
dokonce doma v kuchyni provedl kondenzaci furfuralu
s acetaldehydem na 3-(2-furyl) propenal. Roku 1880 Sand-
meyer tuto praci s pfitelem J. G. Schmidtem na cury§ské
technice dokoncil. Po dvou letech se stal Sandmeyer pred-
naskovym asistentem profesora Victora Meyera a pozd¢;ji
Arthura Hantzsche.

Nejznaméj$im Sandmeyerovym objevem je pifiprava
chlor-, brom- a kyanderivati aromatickych uhlovodiku.
V laboratofi V. Meyera chtél r. 1884 Sandmeyer pfipravit
fenylacetylen reakci benzendiazonium-chloridu
s acetylidem médi. Ke svému piekvapeni vSak zreakéni
smési izoloval chlorbenzen, coz byl signal k dalsim poku-
sim o reakci nékterych soli jednomocné meédi
s diazoniovymi solemi. Pfi tom vznikaji uvedené haloge-
nareny nebo nitrily v dobrych vytéZcich. Mén¢ znamo je,
ze se Sandmeyer zaslouzil o objev thiofenu (1883). Jako
Meyeriav prednaskovy asistent pfipravil Sandmeyer ben-
zen dekarboxylaci k yseliny benzoové. Ten podal profeso-
rovi k demonstraci indofeninové zkousky pro dikaz ben-
zenu. Slo o smés isatinu s koncentrovanou kyselinou siro-
vou, kterd se s benzenem, dosud v pirednaskach uzivanym,
barvila do modra. V poslednim ptipad¢ vsak s timto ben-
zenem indofeninova zkouska selhala. Sandmeyer ale hned
podal nervoznimu profesorovi lahvicku s obchodnim ben-
zenem a vse dopadlo dobfe. Po pfednasce se oba shodli, ze
komer¢ni benzen, pripravovany z dehtu, musi obsahovat
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latku, ktera dava indofeninovou barevnou zkousku. Ukaza-
lo se, ze po protiepani s koncentrovanou kyselinou sirovou
se komer¢ni benzen pfi indofeninové zkouSce uz nebarvi, a
ze tedy ona neznama piimés se bud’ rozlozila nebo presla
do kyseliny sirové. Proto se profesor obratil na jednu bar-
varskou firmu, ktera zpracovala 250 litrd benzenu
s kyselinou sirovou. Potom v Meyerové laboratofi z této
kyseliny fadou dalsich operaci ziskali kapalinu vrouci pfi
84 °C, podle vysledku analyzy C4;H,S, podobnych vlast-
nosti jako benzen. Proto novou latku Meyer nazval Thio-
phen (thiofen) a navrhl strukturu — péti¢lenny heterocyklus
se sirou. V dalSich letech pak Meyer se spolupracovniky,
ale i jini badatelé, tispé$n¢ chemii thiofenu rozvijeli. To uz
ale bylo znamo nékolik syntéz thiofenu.

Roku 1888 odesel Sandmeyer k firmé J. R. Geigy
v Basileji, kde se zabyval vyzkumem barviv. Mimo jiné
vypracoval pfipravu indiga, z anilinu pies difenylkarbodii-
mid a dalsi stupné. Jeho postup (z r. 1903) se bohuzel ne-
mohl prosadit vedle jednodussich syntéz némeckych zavo-
di. Na druhé strané Sandmeyerova piiprava isatinu (2,3-di-
0x0-2,3-dihydroindolu), z anilinu, chloralu a hydroxylami-
nu pres oximinoacetanilid se pouziva stale, naptiklad pii
syntéze nékterych I1éCiv.

Sandmeyer mél povést vyborného sklafe a vynikal
technickym talentem. Pii stavbé budovy dokonce objevil
konstrukéni chybu. Ve firmé se vypracoval az do vedeni.
Sandmeyer se plné vénoval vyzkumu, vedle publikaci je
autorem 66 patentll. Ztidka vystupoval na vefejnosti, pres-
to byl v odbornych kruzich respektovan, dokonce obdrzel
Cestné doktoraty od univerzity v Heidelbergu (1891)
aroku 1915 od curysské techniky.

Sandmeyer se roku 1892 ozenil se svou nevlastni
netefi Minou Billeterovou, ale manzelstvi zustalo bezdét-
né. Od roku 1919 travil penzi v Zollikonu u Curychu, kde
rad pracoval ve své diln€. Zemiel 9. 4. 1922 tamtéz.
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Miloslav Ferles, Eva Maskova

Novi &lenové CSCH

Barath Peter, Ing., studujici, FEKT VUT Brno

Cechova Markéta, Ing. Ph.D., LACH-NER s.r.0.
Neratovice

Deylové Dana, studujici, PfF UK Praha

Dobrovska Jana, prof. Ing., CSc., VSB TU Ostrava

Fojta Miroslav, doc. RNDr., CSc., Biofyzikalni Gstav AV
CR, v.v.i. Brno

Hak Ondfej, studujici, Hotice v Podkrkonosi

Havran Ludék, Mgr. Ph.D., BFU AV CR v.v.i. Brno

Havlica Jaromir, doc. Ing., CSc., FCH VUT Brno

Hellerové Klara, Ing., studujici, VSCHT Praha

Honig Vladimir, Ing., studujici, CZU Praha

Hudcova Tereza, Ing., studujici, VSCHT Praha

Izak Pavel, Ing., Ph.D., UCHP AV CR v.v.i. Praha

Jezo Pavel, studujici, SZS a VOSZ Brno

Jonsztova Beata, studuj ici, VSCHT Praha

Kadl¢ikova Aneta, Mgr., PF UK Praha

Korf Michal, studujici, VSCHT Praha

Kovacova Renata, Ing., studujici, VSCHT Praha

Lankova Petra, Ing., studujici, VSCHT Praha

Lesetinsky Pavel, Be., studujici, VSB TUO Ostrava

Makajova Zuzana, studujici, VSCHT Praha

Matéjkova Bozena, Ing., Pliva-Lachema a.s. Brno

Motloch Petr, studujici, Gymnazium Petra Bezruce Frydek
Mistek

Nadherna Martina, Mgr., studujici, UACH AV CR v.v.i.

Rez u Prahy
Novotny Vit, studujici, PfF UK Praha
Perutka Libor, Bc., studujici VSB TUO Ostrava
Plagek Vit, Ing., Ph.D., UJV ReZ a.s. Rez
Polaskova Petra, Ing., studujici, Univerzita Pardubice
Prokudina Elena, Ing., studujici, VSCHT Praha
Pruckova Zdenka, Ing., Ph.D., UTB FT ve Zliné
Rak Jakub, Be., studujici, VSCHT Praha
Randova Alena, Ing., studujici, VSCHT Praha
Roh Jaroslav, Mgr., studujici, FAF UK Hradec Kralové
Rouchal Michal, Ing., studujici, UTB FT ve Zlin¢
Seidlerova Jana, doc. Ing., CSc., VSB TUO Ostrava
Slovak Petr, studujici, PfF UP Olomouc
Spévackova Veronika, Ing., studujici, VSCHT Praha
Stadlbauer Petr, studujici, Gymnazium Jana Opletala
Litovel
Stépanek Jan, studujici, SPS Otrokovice
Tesafova Markéta, Ing., studujici, VSCHT Praha
Uhlifova Tereza, studujici, UACH AV CR v.v.i. Rez
u Prahy
Urban Michal, studujici, FAF UK Hradec Kralové
Ving Petr, studujici, VSCHT Praha
Volejnikova Barbora, Ing., studujici, VSCHT Praha
Zinek Jakub, studujici, Gymnazium Thomase Manna
Praha

Aprilovy klub

V platku Metro, ve vydani ze 14. kvétna 2008, je text
s nazvem Elektrarna sbalena v batohu obsahujici tuto
krasnou formulaci: “Kli¢em Heegerova tajemstvi je uméla
hmota s ndzvem polymer.” Dalo by se fici, Ze je to text s
nazvem clanek.

Nalezl Miroslav Raab, komentoval Jifi Podesva
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Regulatory mérice pritoku plyni

Pocinaje rokem 2008
vstoupila forma Ali-
cat se svymi revoluc-
nimi regulatory
a pratokometry toku
plynd na cesky trh.
Spolecnost Alicat Scientific z Tucsonu (AZ) vyrabi tuto
technologii, kterou pouzivd m.j. i NASA od roku 1991.
Regulatory a pratokoméry toku plynt Alicat Scientific
jsou certifikovany podle standardd NIST a vyrobce je
dodava se zarukou na celou dobu jejich Zivotnosti. Alicat
Scientific se tak snazi poskytnout zakaznikiim nastroje
pro konstrukei presnych vyrobkd, které ptinaseji efektivni
technologii za pfijatelné ceny.

Vice nez 35000 vyrobku firmy Alicat je jiz v rukach
spokojenych zékaznikll na celém svété v nejriznéjsich
aplikacich obsahujici méfeni ¢i regulaci prutoku. At jiz
jde o vyrobu automobilti, vyvoj palivovych ¢lankt, zkou-
mani zivotniho prostfedi, detekci netésnosti, sprejové
suseni, upravy povrchi, kosmicky vyzkum, zkoumani
atmosféry, vyzkum a vyrobu vlaknové optiky ¢i pouze
pfesné ovladani pritoku plynd, jsou pracovnici firmy
Alicat vzdy ptipraveni navrhnout feseni.

Vice informaci lze nalézt na strankach firmy http://
www.alicatscientific.com/products.php .

“‘7
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% rmomson reurers INOVE verze bibliografickych
' programii

Podle obvykle dobfe informovanych zdroji se oceka-
va, ze dva nejpopularnéjsi programy na zpracovani biblio-
grafickych udaji a resersi, Reference Manager a EndNote
spolec¢nosti Thomson Reuters budou mit velmi brzo nové
verze.

Program EndNote ve verzi X2 je ocekavan na trhu jiz
o letnich prazdninach 2008 a v témze roce bé¢hem zacatku
Skolniho roku bude vypusténa nova verze programu Refe-
rence Manager ¢islo 12.

Oba programy jsou ocekavany pouze v anglické ver-
zi. Samoziejmé, Ze budou k dispozici i moZnosti povyseni
stavajicich ¢i historizujicich verzi na verze nové. O vlast-
nostech se lze dozvédét vice na www.refman.com
a www.endnote.com, kde 1ze programy i ziskat ke kratko-
dobému vyzkouseni.

pad

Vyrobky Shodex (Showa Denko)

pro vase laboratoi‘e _‘
S

Kolony pro HPLC, pro standardni analyzu, semi-
mikro a mikro, GPC, SEC (GFC), chiralni, afinitni, prepa-
rativni kolony, ale i RI HPLC detektory, vodivostni detek-
tor, degazér a mnoho dalsiho slibuje novy katalog pro roky
2008-2010. Na strankach www.shodex.com pak najdete
mnoho uzite¢ného pro analytickou chemii.

Napiste si o katalog scitech@scitech.cz .

pad

Osobni zpravy

| Za prof. Ing. Jifim Gasparicem,
DrSc. (¥23. 4. 1926 v Praze,
+22.12. 2007 v Hradci Kralové)

| ZamySleni nad nedavno ukonéenym
bytim vyznamného ceského a mezina-
rodné uznavaného chemického analyti-
ka Jifiho GaspariCe a mozaika jeho
,curricula®“ — opfenda o jemu souzené prostiedi v dané
historické periodé¢ — provokuje myslenku na obecnéjsi
zaClenéni jeho badatelského usili, Gspécht, komplikaci,
zklamani, do komplexu nesnadnosti a nad¢ji, kterymi se
musela probijet pfevazna ¢ast Ceské povalecné badatelské
generace. Vnucuje se tak podtext, jako by se v osmi deseti-
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letich jeho osudii zobrazoval témét reprezentativni doklad
o tom, jak se nejeden z jeho souputnikd musel vyporadat
s tuzemskymi mocensko-politickymi a ideologickymi kotr-
melci.

Kdyz jsme svého ¢asu vzdavali profesoru Gasparicovi
hold pii ptilezitosti jednoho z jeho kulatych Zivotnich jubi-
lei, doslo i na osobni reminiscence. Oslavenec si tak
s vdé€cnosti zavzpominal na etapu, ve které se zacal for-
movat jeho zdjem o chemii jako o pozd&jsi celozivotni
profesiondlni ud¢l, to je na sva stfedoskolska 1éta v praz-
ském gymnasiu v Truhlafské ulici. Snad umyslné precha-
zel dal$i podrobnosti o svych adolescentnich letech a své
rekapitulace prenasel na humorné laboratorni epizody a na
to, co se mu v analyzach a syntézach povedlo ¢i nepoved-
lo. Jestli se mu nechtélo do otevirani jedné z ,.Cernych
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skiin€k* svého mladi, jestli se mu nechtélo obnazovat
nesmazateln¢ bolava mista, kterd béhem dospivani musel
protrpét, se dnes mizeme uz jen domyslet. Ze sporadic-
kych dat jen vime, Ze obdobi, na které se vétSinou vzpomi-
na jako na radostné a relativné bezstarostné, mu zkalila
némecka okupace a sni spojeny nacisticky Sovinismus
a ideologie teroru. Invektivy a osobni ustrky vyvrcholily
béhem absolvovani gymnasidlni sexty vyloucenim ze Sko-
ly a uvéznénim v koncentra¢nim tabote v Bystfici u Bene-
Sova. Odmaturovat tak mohl az po osvobozeni v roce
1945. Jednoducha nebyla ani jeho studentska vysokoskol-
ska etapa na prazské Vysoké sSkole chemicko-
technologického inzenyrstvi. Studium absolvoval pfi za-
méstnani jako chemik ve vyzkumnych a poloprovoznich
oddélenich v tehdy Cerstvé znarodnéném farmaceutickém
prumyslovém monopolu ,,SPOFA® (jisté¢ netusil, ze se
odve, tfi desitky let pozdéji jako uznavany odbornik
k farmacii vrati). Promoval v roce 1950 a ackoliv by si rad
namlouval vysokoskolskou kariéru, byl jeho prvnim inze-
nyrskym postem jeden zvyzkumnych tymid tehdejsich
»Stalinovych zavodi“ v Zaluzi u Mostu, kde spolupracoval
na identifikacich dvojmocnych fenol v hnédouhelném deh-
tu. Od roku 1952, kdy ukoncil ,,vojenskou presencni sluz-
bu“, se jeho dalsi zivotni béh natrvalo spojil s chemii
v regionu vychodnich Cech. V analytické laboratofi Vy-
zkumného ustavu organickych syntéz v Pardubicich-Rybitvi
se podilel pfedev§im na prikazech a uréovani struktury pri-
myslové vyuzitelnych organickych latek, zvlasté textilnich
barviv. Jiz tehdy byly jeho metodologické zabéry nemalé,
prioritné se vSak zaméfoval na papirovou a tenkovrstvou
chromatografii a na jejich aplikace. Slo jednak o studium
mechanismt barevnych reakei a jednak o feSeni derivatizaci
organickych slou¢enin, konkrétn€ alkohold, karbonylovych
sloucenin, aromatickych a alifatickych amind a kation-
aktivnich latek. Technicky se pfi zjiStovani konstituce kom-
plikovangjsich produktii opiral o cilené destrukce ptivodnich
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matograficky identifikovatelné. Spolu s profesorem M. Ve-
Cetou vénoval né€kolik originalnich praci chromatografické
detekci produktii vzniklych po kyselém a tepelném presmy-
ku hydrazo-sloucenin a po pyrohydrolyze. Kdyby mu osud
dopral narodit se o par desitek let pozdé&ji, asi by mu jeho
analyticka a i syntetickd dovednost vynesla nejen nejednu
prakticky aplikovatelnou patentovatelnou originalitu, ale
i ekonomicky ocenitelny v&hlas.

Cast vysledkd z téchto problematik byla podkladem
jeho aspirantské védecké disertace ,,Identifikace organic-
kych sulfidd po jejich transformaci na tuhé derivaty sulfoni-
ovych soli. Titul kandidata véd (nyné&jSi Ph.D.) obh4jil
vroce 1958. Ve stejné dobé se diky svym Skoliteldm prof.
M. Vecetovi a prof. M. Jureckovi dostal jako externista
k ptednéseni ,,konstitu¢nich analyz organickych sloucenin®
na pardubické Vysoké skole chemicko-technologické®. Tim
se oteviela cesta ke GaspariCove docentské habilitaci, kterou
obhajil v roce 1968.

O rok pozd¢ji vznikla v nedalekém Hradci Kralové
farmaceuticka fakulta Univerzity Karlovy, na které — kon-
krétn€é ve fyzikdln€¢ chemickém kolektivu — prozil Jifi
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Gaspari¢ vice jak dvacet nejen badatelskych a pedagogic-
kych, ale ibudovatelskych let. Zaklady k tamnimu profilu
disciplin spojenych s fyzikalni chemii vytvoril sice doc. Jiti
Volke z prazského akademického Heyrovského ustavu, kdyz
se vsak v roce 1973 vytvorily podminky pro definitivngjsi
personalni obsazeni jednotlivych kateder, byl pro $éfovani
fyzikalni chemie jedinym kandidatem analytik Jifi Gasparic.
Nevahal prevzit nejednoduchou ulohu koordinatora obort,
které jim vedena katedra zastfesovala (kromé vlastni fyzikal-
ni chemie to byly fyzika, matematika a programovani).
Z didaktickych aspektti $lo o citlivy vybér adekvatni materie
v jemu svéfenych piipravnych disciplinach tak, aby na né
mohly navazovat nasledné farmaceuticky specifictéji profi-
lované obory. Jednim z dokladli, Ze se mu to dafilo, byly
reakce posluchacli ajeho oblibenost mezi nimi. Druhou
zasadni a neméné slozitou koncepcni ulohou, pied kterou
byl postaven, byla snaha o integraci fyzikalné-chemického
tymu s celofakultni vyzkumnou koncepci. Toto usili vyneslo
doc. Gaspari¢e do prod€kanské funkce, kterou zastaval
témet patndct let. Z pozice dékanského kolegia jsme tak
mohli zahybat nejen s nejednou taktikou ve vyzkumnych
programech Skoly, ale i s posuny v nékterych z klasicky
zaméfenych 1ékovych disciplin smérem k tzv. ,biologizaci
farmacie®. Gasparic pfi svém Sirokém erudi¢nim zabéru tyto
tendence nejen pochopil, ale stal se ve svych odbornostech i
jejich nadSenym realizatorem. Prispél tak naptiklad
k fakultnimu pferodu zabchanych analytickych postupti
1é¢iv v technologicky definovaném prostiedi na prukazy
lécebne ucinnych agens v biologickém materidlu tak, aby
mohli farmakologové studovat jejich osud v organismu
(napt.: J. Gaspari¢, J. Kvétina: Vyznam analytické chemie
pro studium biotransformace a farmakokinetiky 1é&iv. Cs.
Farmacie 38, 340 (1989)). Z ptivodniho metodického servi-
su, spocivajiciho na extrakcich a naslednych analytickych
stanovenich, se postupné dostaval ke komplexné&j$im identi-
fikacim biotransformaci vzniklych metabolitd 1ékovych
modell, konkrétné naptiklad k feSeni hydrolytickych rozkla-
di benzodiazepinovych Ié¢iv (bylo to v dobé vyvojového
,,boomu* dalSich a dalSich anxiolyticky u¢innych latek, vy-
Slych z benzodiazepinové fady).

Cervena nit Gaspariovych ,,organickych analyz se
zvlastnim zfetelem na identifikaci jak latkovych individui,
tak na urcovani konstituce sloucenin“ byla i podkladem
jeho doktorské disertace. Titul DrSc. obh4jil v roce 1979,
profesorem pro obor fyzikalni chemie byl jmenovan v roce
1983.

I v této ,,farmaceutické periodé” ho vSak jeho Siroké
a hluboké chemické mysleni zakonité vtahovalo do dlou-
hodobych spolupraci jednak se svou ,,témét matetfskou™
pardubickou VSCHT (nyng&jdi Fakulta chemicko-
technologickd  Univerzity = Pardubice) a  jednak
s chemickymi pracovisti kralovéhradecké pedagogické
fakulty (pozdgji Univerzity Hradec Kralové), které
z Gaspari¢ovych metodologickych doporuceni tyly prak-
ticky az do jeho poslednich dnt.

Kromé exaktnosti pfi publikovani vyzkumnych vy-
sledki mél profesor Gaspari¢ nepopiratelné nadani pro
sestavovani metodickych pfirucek a monografii. Kdyz
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pred dvaceti lety pfi jeho Sedesatinach shromazdili tehdejsi
Gasparicovi blizci spolupracovnici docenti Jiti Mackl
a Drahomira Svobodova jeho autorskou bibliografii, uz
tehdy v ni bylo nejen pres 120 publikacnich stati ,,in exten-
so*“ s experimentalni tématikou, ale i vice nez 10 monogra-
fii (napf. spolu s K. Mackem a I. Haisem opakované ,,
Bibliography of Paper and Thin-layer Chromatography* —
1962, 1968, 1972, 1976, spolu s M. Vecetou opakované€ po
prepracovani ,,.Detekce a identifikace organickych latek™ —
1963, 1971, spolu s J. Churackem cesky a anglicky
wPapirova a tenkovrstevna chromatografie organickych
sloucenin“ — 1978, 1981, spolu s M. Vecetou, J. Churac-
kem a J. Boreckym ,,Chemické tabulky organickych slou-
cenin* — 1975) a fada ,,organicko-analytickych® kapitol
v Ceskych ¢i zahrani¢nich monografiich.

Vyzva, abych se jako farmakolog (J. K.) pokusil
o nekrolog na jednoho z téch reprezentanti ¢eské chemie
druhé poloviny dvacatého stoleti, ktefi oplyvali téméer
,.polyhistorskym® metodologickym zabérem, povazuji za
Cest, bez spoluautorstvi chemicky povolanéjsiho odbornika
(K. V.) bych vsak své subjektivni komentatre a vzpominky
povazoval z pozice védecké etiky za netinosné.

Pro dokresleni osobitosti osobnosti byva zvykem
doplnit koncisni faktologicky Zivotabéh o sem tam néjaky
subjektivni stfipek vzpominek, osobnich pocitl, spolec¢-
nych piihod, ... Asi to bylo usili o neotiepané koncepce
a piistupy, co mezi nami vytvorilo trvalou, vzajemné re-
spektovanou spolupraci a nefalSované spolehlivé pratel-
stvi. Veskera konani a védeckost mysleni Jitiho Gasparice,
vedeni polemik, feSeni problému a atmosféra v jim vede-
nych kolektivech byly podbarveny jeho vstficnosti, ocho-
tou kdykoliv poradit, velkorysosti, smyslem pro bfitky
humor a vSelidskost pojimajicim citem. Z ,,pfehrsle* toho,
na co se nezapomina, alespon jeden ,,spleenovy* zazitek.
Odehrél se pred ctvrt stoletim béhem turné po egyptskych
univerzitach, kam jsme byli spolecné pozvani k sérii pred-
nasek o ,klinické farmacii“ jako o nové vznikajici sub-
discipling, kterou se vté dobé kralovéhradecka fakulta
popularizovala. Nalada jednoho z podvecertt v kahirském
univerzitnim kampusu s vyhledem na vzdalené pyramidy
nas dostala az do nostalgického bilancovani nad nejednim
skokem v poznani, které¢ho jsme se v naSich oborech dozi-
li, nad tim, zda jsme vyuzili vSech Sanci, kterych se ndm
dostalo, zda jsme se nemohli pustit tieba jesté o kousek
dal, zda bylo optimalni drzet se svého upnutého
,Lheimwegu®, ... az po pointu, Ze jsme méli pies vSechny
ty klikatiny, kterymi jsme se museli prokouséavat, to na-
ramné $tésti, ze jsme mohli délat to, co jsme si ve svych
parapubertalnich letech vysnili, koumat v experimental-
nich védach a prozivat dobrodruzstvi pfi hledani toho do-
sud neohmataného. A tak mily Jifi, diky za vSechno, co jsi
stacil stihnout! Jak je to s nadéji, ktera mezi nami tehdy
odeznéla, ze snad sem tam nékdo jednou pochopi, o co
nam §lo a Ze navaze na to, co jsme nakousli, to nechame
na téch, co prichazeji po nas.

Jaroslav Kvétina
za spoluautorstvi Karla Ventury
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Prof. Ing. Jaroslav Sestik,
DrSc. oslavi 70. narozeniny

A¢ se to zda neuvéfitelné, dne
25.9.1938 se v podkrkonoSském més-
te¢ku Drzkov narodil Jaroslav Sestak.
Po absolvovani pramyslové skoly che-
mické chtél studovat malifstvi, ale na-
konec pokracoval ve studiu chemie na
Technlcke univerzité v Praze a od roku 1962 je zaméstnan-
cem Fyzikalniho Ustavu Akademie véd. Po ziskani v&dec-
ké hodnosti CSc. (1968) ziskal v roce 1990 hodnost dokto-
ra chemickych vé€d a o rok pozd&ji se habilitoval na
VSCHT v Pardubicich (od r. 1993 Univerzita Pardubice).
V roce 1993 byl jmenovan profesorem v oboru Materialo-
vého inZenyrstvi (VSCHT v Praze).

Jako pedagog ptednasel v USA, Japonsku, Taiwanu
a samoziejm¢ také na univerzitich a vysokych Skolach
v CR. Na prednasky prof. Sestika jisté nezapomene zadny
ze studentd, nebot’ se jedna o Cloveka se Sirokym vzdéla-
nim a hlubokymi znalostmi, které se vzdy snazi se svym
typickym elanem a pfistupem pifedat nejen studentim, ale
také spolupracovnikiim i pfatelim. A v pedagogické Cin-
nosti je Jaroslav Sestak obdivuhodng aktivni i nyni a diky
atraktivnosti svych pfednasek nema o posluchace nouzi.
Jeho elan, nezdolny optimismus a mimofadné pracovni
nasazeni vzbuzovaly a vzbuzuji u vétsiny lidi stale zaslou-
zeny obdiv.

Jaroslav Sestdk je autorem skoro 300 publikaci
v renomovanych zahrani¢nich Casopisech, téméf desitky
knih a dale také autorem vice nez 200 plenarnich a zva-
nych pfednasSek nejen u nds, ale i v zahrani¢i. Vice neZ
2500 odkazti na jeho prace sveédci o stale neutuchajicim
zajmu o vysledky a objevy z jeho badatelské Cinnosti, ve
které se zaméfuje na termickou analyzu aplikovanou
i teoretickou, termodynamiku, chemickou kinetiku ¢i stu-
dium oxidickych, keramickych i skelnych materialt. Po
celou svoji védeckou kariéru se neustéle pohybuje na roz-
hrani chemie a fyziky, které v kombinaci s jistou davkou
filozofie pfispivaji k vyznamnému piinosu také ve vztahu
chemie a zivotniho prostiedi.

V tomto sméru je tfeba zminit také to, Ze v roce 1970
stal Jaroslav Sestidk u zrodu Casopisu ,,Thermochimica
Acta®, kde pisobil také jako ¢len edi¢ni rady (1970-1996),
dale je stale aktivnim c¢lenem ediénich rad casopisi
,Journal of Thermal Analysis and Calorimetry* a ,,Journal
of Mining and Metallurgy*. U fady odbornych knih vystu-
poval také jako editor, zatim posledni je ,,Fyzika struktur
amorfnich a krystalickych materiald“ autord B. Hlavacka
aJ. J. Marese (2008).

Vroce 1996 se Jaroslav Sestik podilel na vzniku
Fakulty nauky o energii na univerzité¢ v japonském Kjotu
a dale také Fakulty humanitnich studii na Univerzité Kar-
lové v Praze. Jaroslav Sestak byl lenem mnoha statnich
komisi pro obhajoby kandidatskych a doktorskych diser-
taCnich praci a zpracoval desitky oponentnich posudki,
ato nejen v Cechach, ale také na Slovensku. Byl &lenem
védeckych rad prednich univerzit a vysokych skol, jejichz
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vycet by byl nespocetny. Je dlouholetym clenem ceské
spolecnosti chemické a po dlouhd 1éta také vedl Odbornou
skupinu termické analyzy pii CSCH (1994-2008).

Prof. Sestak obdrzel celou fadu védeckych ocenéni,
ale malokdo tusi, ze vedle védecké kariéry hral také prvni
ligu v koSikové, dé€lal ucitele lyzovani a od roku 1973 se
zacal vénovat také horolezectvi. Zde také uplatnil své
umélecké ambice, a to pravé jako fotograf pii horolezec-
kych expedicich. Fotografie ze svych vyprav vystavuje
nejen v Cechéch, ale i v zahrani¢i. Na své cesty po svétd
(napt. Rusko, Kavkaz, Cina, Nepal, Thajsko, Indie, Pékis-
tan, Irak, Chile — myslim, Ze jednodussi bude uvést cely
svét) si v 80. letech minulého stoleti pfivydélaval tim, ze
zavéSen na horolezeckém lan¢ umyval okna napt. obchod-
niho domu M4j. K Gplnému vyctu jeho Cinnosti je tfeba
uvést také to, ze byl 15 let i velitelem hasicu.

Z uvedenych aktivit je zfejmé, ze Jaroslav je
,Zivel (presnégji ohnivy — stale plny energie a sily), nebot’
si vedle védy vzdy naSel ¢as i pro své ,,mimovédecké €in-
nosti“, kterych rozhodné nebylo malo. Jaroslav Sestak je
osobnosti se smyslem pro spravedlnost, za kterou se dove-
védeckych sympoziich a kongresech mu pfinesla uznani
celého svéta a je neodmyslitelnou osobnosti nasi védy,
nebot mnohym studentim i kolegim pomohl nejen
v odborném, ale i osobnim zivoté.

Jako predsedkyn¢ Odborné skupiny termické analyzy
Ceské spolegnosti chemické (www.vscht.cz/ach/osta) bych
rada popféla naSemu oslavenci do dalSich let v8e nejlepsi,
predevsim hodné zdravi, radost ze Zivota, neustalou poho-
du a uspokojeni z celoZivotni prace. K tomuto pfani se
pripojuji také kolegové ze sesterské Pracovni skupiny pro
termickou analyzu a kalorimetrii na Slovensku.

Mily Jaroslave upifimné dékujeme, Ze jsi stale takovy,
jak Té& vSichni cela desetileti zndme.

Petra Sulcova a Peter Simon

Doc. Ing. Miloslav
Bartuska, CSc.
osmdesatnikem

Svézi a pres svij vek
stale pracovné vytizeny
jubilant patii k pova-
lecné generaci, jez for-
movala historii Katedry
technologie silikatu
i dnesni podobu Ustavu
skla a keramiky na VSCHT v Praze. Patiil a dodnes patii
k prednim pedagogickym a védeckym pracovniklim tsta-
vu, kde ptsobil zejména v oboru technické mineralogie.
S touto svoji specializaci je dobfe zndm i v primyslu
a stale vyhledavan, zejména pii akutnich provoznich pro-
blémech souvisejicich s materidly a jejich korozi, nebo pii
identifikaci a hledani pfic¢in vzniku vad skla. Kromé toho
pusobi jiz pies 40 let ve funkci redaktora ¢asopisu Silikaty,
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nyni Ceramics-Silikaty, ktery vychazi v anglicting€ a patfi
jeho zasluhou mezi predni impaktované Casopisy tohoto
oboru v mezinarodnim méfitku. V poslednim obdobi,
vedle odborného vedeni redakce, fidi jako pfedseda sprav-
ni rady Nadaci prof. R. Barty, na jejimz zfizeni se hlavné
podilel a jejimz prostfednictvim je casopis financovan.

Doc. Bartuska se narodil 19. 7. 1928 v Plzni,
v Praze absolvoval VSCHT a zde také védeckou aspi-
ranturu. Od r. 1954 se podilel jako védecky pracovnik
na vyzkumu technické oxidové keramiky na katedfe
technologie silikatl, od r. 1958 zde pusobil jako odbor-
ny asistent a v r. 1967 byl jmenovan docentem pro tento
obor. V c¢astecném uvazku ucil do r. 2007. Je ¢lenem
statni zkusebni komise, komisi pro obhajoby diplomo-
vych a doktorskych praci aj.

Jiz po ukonceni studia si zvolil, v dohod¢ s prof. R.
Bartou, jako své hlavni budouci zaméfeni mikroskopické
metody a mineralogické aspekty technologie silikatu.
Diky své pili a soustavnému studiu i vyzkumné praxi se
vypracoval na odbornika svétové Urovné. Dlouhd léta
prednasel takto zamétené predméty a vedl piislusna cvice-
ni, za pomoci jim vydanych skript. Zakladni koncepci
bylo objasnovani vztahii mezi chemickym a fazovym slo-
zenim na strané jedné, a mikrostrukturou i vlastnostmi
materiald na strané druhé. Prednasel také pro postgraduan-
ty a vedl, vedle diplomovych praci, fadu praci
v postgradualnim studiu. Z vétsich vyzkumnych projektt
uvedme alespoil vyzkum technické oxidové keramiky,
vyzkum tavenych korundo-baddeleyitovych (hlinito-
zirkoni€itych) Zzaromaterialt,, vyzkum a vyvoj plazmoveé
nanaSenych oxidovych povlakd, v posledni dobé zejména
studium vad a nehomogenit ve skle. ZkuSenosti z této ob-
lasti jsou shrnuty v knize Vady skla (606 stran), jiz pripra-
vil jako vedouci autor se spolupracovniky. Vysla v r. 2001
v nakladatelstvi Prah a jde o mimoradné zavazné dilo
i v mezinarodnim kontextu. Vysledkem bohaté vyzkumné
¢innosti je vice neZ stovka publikaci, mnozstvi prednasek
a posterti na konferencich, a také n€kolik desitek patenti
a autorskych osvédéeni, z véEtsi Casti  udélenych
v zahrani¢i. Nedilnou soucasti téchto aktivit byla uzka
spoluprace se silikdtovymi pramyslovymi zavody, zejmé-
na sklafskymi a keramickymi. CeloZzivotni dilo Doc. Bar-
tusky bylo po zasluze ocenéno vedenim VSCHT v Praze
udélenim Medaile E. Votocka pii doktorskych promocich
dne 18. 6. 2008 v Betlémské kapli v Praze.

Charakteristickymi rysy osobnosti M. Bartusky jsou
mimoradna pracovitost a houzevnatost, racionalni zptisob
mySleni 1 veskeré ¢innosti, Siroky rozhled kulturni i poli-
ticky, a to vSe prodchnuto Zivotnim optimismem. Autor
téchto tadkt mél prilezitost poznat jubilanta nejen po
strance pracovni, ale i po strdnce kvalit osobnich a lid-
skych, jez byly zakladem trvalych ptatelskych vztahd.
Pfejeme jubilantovi, jménem spolupracovnikii, kolegl
ijeho zakl, do dalsich let dobré zdravi, neutuchajici akti-
vitu a vSestrannou Zivotni pohodu.

Jan Hlavac
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Vyroéi prof. Jana Pokorného

CHL: Piichazim, abych s Tebou kratce pohovoril
u prileZitosti Tvého jubilea. JP: Citim se velmi potéSen;
co si prejes vedét?

CHL: Jak ses viibec dostal ke studiu chemie? Myslim,
Ze vrodiné nikoho nemas. JP: Mas pravdu; matka si
ptéla, abych studoval medicinu, otec by dal pfednost mate-
matice, ze pry je poklidnéjsi a dustojnéjsi. To bych ovSem
mél jedinou perspektivu ucit na stfedni Skole, kdezto ja
jsem chtél délat vyzkum. Zvolil jsem tedy chemii, ktera se
zacCala rychle rozvijet, a dal jsem prednost organické che-
mii, ze organickych slou¢enin je mnohem vic nez anorga-
nickych, takze tam budou vétsi moznosti.

CHL: Splnilo uz studium Tva ofekavani? JP: M¢l jsem
uz§i rodinné vztahy k Brnu, a dostal jsem se tam
k Akademiku Veselému, u kterého jsem se mnoho naucil.
Doporucil mne zaméstnani ve Vyzkumném ustavé tuko-
vém v Usti nad Labem, kde jsme se zabyvali primyslovou
hydrogenaci oleja.

CHL: Odtud ses dostal rovnou na VSCHT? JP: Mas
pravdu. Nastoupil jsem po roce jako védecky aspirant pod
vedenim prof. Jani¢ka a s pracovnimi podminkami i vede-
nim jsem byl velmi spokojen. Postupné jsem se habilito-
val, ziskal hodnost DrSc. a v pozdéj$im véku jsem se stal
i profesorem. VétSinu Casu jsem se vénoval vyzkumu,
nejvice v oboru tukd a jejich oxidace, v mensi mire reak-
cim neenzymového hnédnuti a sensorické analyze potravin
a kosmetickych vyrobkidi. Riznych funkei zabirajicich
mnoho ¢asu jsem byl zpros§tén. Az teprve od r. 1990 jsem
byl zvolen dékanem a to jiz bylo asoveé velmi narocné.
CHL: Jisté jsi mnoho publikoval, kdyZ jsi mél k tomu
tolik moZnosti. JP: Tehdy ovSem se nerozliSovaly ¢lanky
podle impakt faktord a jinych naro¢nych kritérii. Kolem
60 let jsem mél asi 400 publikaci. Potom jsem jen kazdy
rok né€kolik ptipsal podle soucasnych smérnic a uz jsem je
nepocital. V pozdéjsich letech jsem travil dost ¢asu psanim
ruznych prehledovych ¢lankti do kniznich monografii
advé dokonce vydal jako editor. Dodnes pusobim
v redakénich radach riznych domacich i mezinarodnich
Casopisu.

CHL: MEél jsi také rozsahlejsi styky se zahrani¢im a jak
se projevovaly? JP: Prof. Vesely mé doporucil do mezi-
narodni komise pro tuky pii IUPAC, coz mi umozZnilo se
kazdy rok dostat do ciziny na jejich schilize a ziskal jsem
tak kontakty s vyznamnymi odborniky. Né&kolik mésict
jsem pobyl v Budapesti, kde jsem se u prof. Jakyho naucil
tehdy novou techniku chromatografie v tenké vrstvé. Dva
meésice jsem byl v Polsku na SGGW u prof. Rutkowského,
se kterym od té doby udrzuji pratelské styky. Nase spolu-
prace vyustila v mé jmenovéani ¢lenem sekce potravin Pol-
ské Akademie Véd. Nejvice ¢asu — 20 mésicti — jsem pra-
coval na Rutgersov¢ université v New Jersey u prof. Chan-
ga. Tam jsem se naucil techniku plynové chromatografie
a dulezity poznatek, ze i v naSich, mnohem primitivnéjsich
podminkach, 1ze dosdhnout kvalitnich vysledka.

CHL: Potraviny uzce souviseji s vyZivou. Zabyval ses
i touto problematikou? JP: Clenem Spole&nosti pro vyzi-
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vu jsem se stal jiz davno, ale z iniciativy prof. Janicka
jsem piebral jeho pfednasky ze Zakladd lidské vyzivy.
V roce 1990 jsem se stal mistopfedsedou, pak predsedou
této spolecnosti; nyni uz jsem jen Cestnym piedsedou, ale
vyziva mé stale zajima. Stal jsem se také &lenem Cs. aka-
demie zemédélskych véd, kde se na vyzivu divame
z jiného pohledu.
CHL: Projevily se Tvé aktivity také néjakym jinym
uznanim, tifeba medaili? JP: Ziskal jsem postupné rizné
nase medaile: Ballingovu, HanuSovu, Votockovu, Zlatou
medaili ¢eské akademie zemédé€lskych véd a rtizna Cestna
uznani. Ze zahrani¢nich to byla Fachiniho medaile (Italie),
Oczapowského medaile (Polsko), Chvreulova medaile
(Francie), Normannova medaile (Némecko) a rizné dalsi
méné vyznamné a cestna uznani.
CHL: Jaké mas dalsi plany do budoucnosti? JP: Plany
konkrétni zatim nemam, ale chtél bych pracovat na
VSCHT jako dosud, abych byl jednak trochu uZitedny,
jednak se zabavil.
CHL: Ale predtim jisté vzacné vyro¢i mohutné oslavi-
te. JP: Diky nasemu piisné kalvinskému vychovani zadné
honosné slavnosti nechystime, jen se sejdeme se souro-
zenci a détmi, abychom si pratelsky popovidali a nezapo-
mnéli, jak kdo vypada.
CHL: Jsem rad, Ze jsme si i my pratelsky pohovorili
a dékuji za rozhovor. JP: Ja jsem Ti také vdécen za na-
vstévu a za dvacet let na shledanou.

za redakci CHL se ptal Pavel Rauch, odpovidal cerstvy

osmdesdatnik prof. Jan Pokorny

Jubilujici Vladimir Pekarek

Poté, co docentka Cernoskova piedala na letoinim
Kalorimetrickém seminafi v Roznové Cenu Vojtécha
Safaiika ing.Vladimiru Pekarkovi, CSc. ku pileZitosti jeho
zivotniho jubilea, se mne fada ucastnikl ptala, kolik Ze to
Vlad'ovi vlastné je roku. ,,CoZze, o s m d e s at ?, kroutili
nechapavé hlavou, kdyz jsem jim po pravdé odpovédel.
Ano, tak okaty nesoulad mezi ,kalendainim vékem*
a vitalnim, vécné optimistickym a energickym mladim
naSeho jubilanta je vice nez padnym potvrzenim, jak doka-
7e byt Cas relativni.

S Vladou jsem se poprvé setkal pfed dvaceti sedmi
lety na Kalorimetrickém seminafi v Brn¢, které¢ho jsem se
(premiérov¢) zicastnil. Jiz tehdy mne pifjemné pfekvapila
viela srde¢nost, se kterou mne, vlastné ¢erstvého absolven-
ta, uvital v ,rodiné kalorimetristi®. Navazany odborny
kontakt postupné prerostl v ryzi pratelstvi a ja si tak dnes
troufnu (povolanéjs$i necht prosim prominou) alesponi
v n€kolika bodech nastinit, pro¢ si VIadi tak nesmirné
vazim jako odborné i lidsky navysost vyjimecné osobnosti.
Jsem pfitom presvédcen, Ze stejné hluboce se Vlad’a zapsal
(a zapisuje) do tfady dalsich srdci.

Profesni Cinnost jubilanta 1ze rozdélit do tfi postup-
nych etap.

Ta prvni (jadernd) za¢ala v Ustavu jaderného vyzku-
mu v ReZi, kde nastoupil roku 1955 a vyzkumné se véno-
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val otazkam vyuziti anorganickych iontoménici pro sepa-
raci radioaktivnich kovill. Rozvoj jeho nastartované v&dec-
ké drahy vsak byl v roce 1969 nasilné prerusen propuste-
nim pro politické divody.

Druh4, kalorimetricka etapa je spjata s Ustavem anor-
ganické chemie CSAV, kde mu byl — po roénim hledani
odpovidajici prace — poskytnut ,,pracovni azyl®. Diky mi-
mofadnym organizanim schopnostem a manudlni zruc-
nosti se Vlad'ovi brzy podatilo pfeménit sklepni mistnosti
,,V Polské“ v dokonale fungujici kalorimetrickou laborator.
Na zkonstruovaném, zdvojeném kalorimetru se mu (m.j.)
podafilo naméfit originélni data krystalizacnich a rozpous-
técich entalpii v experimentalné naro¢né oblasti koncent-
vefejnosti v CR oviem Vlada vchazi jako ,,otec” kazdo-
ro¢nich Kalorimetrickych seminafti, na vzniku jejichz
tradice se bezprostfedné podilel a jimz vdechl ducha
pratelskych a neformalnich vztaht.

Tteti, dioxinova etapa zacina v roce 1992 odchodem
Vladi do diichodu. Dlichodu ov§em zna¢né aktivniho, kdy
se ponofuje do problematiky chemismu spalovacich pro-
cestl. Brzy jiz jako pracovnik Ustavu chemickych procest
AV CR (kde puisobi dodnes) se pak soustiedi zejména na
mechanismus tvorby polychlorovanych dioxint, dibenzo-
furand, terfenolti pfi spalovani odpadd a na moznosti jejich
degradace.

Je obdivuhodné, Ze v kazdé z uvedenych etap se jubi-
lantovi podatilo dostat na $pickovou védeckou uroven. Za
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CSR, ptitemz ¢&lanek o anorganickych iontoménigich,
publikovany spolu s V.Veselym, byl dosud citovan tucty-
hodnych 370 krat. Tvarc¢i ¢innost vyzkumného tymu krys-
talizace, jehoZz nepostradatelnym ¢lenem byl i kalorimet-
rista Vlad’a, zas byla v roce 1990 ocenéna Vyznamenanim
Akademie véd CR. A za co jiného, nez za jednozna¢ny
uspéch mizeme pokladat pravidelnd pozvani Vladimira
mezi skupinu elitnich ,,dioxinovych védci®, schazejicich
se v uzaviené spole¢nosti v ramci tzv. Karaskovych dni
(F.W. Karasek — objevitel dioxinu).

Ptes evidentni vyzkumné uspéchy Vlad’a zistava, jak
byva pro velké lidi pfizna¢né, navysost skromnym ¢love-
kem. Az z Gtrzkovitych naznaka ¢i po vylozeném doptava-
ni jsem se tak tfeba doveédél o jeho dlouholeté praci pro
mladez (v ramci oddilu ,,Kondor*) a $nufe putovnich tabo-
rt, které pro né (s manzelkou) organizoval o prazdninach.
Nyni je Vlada (détmi nazyvan ,,Miki“) zvan na svatby
vypovida i bezmala sto gratulantll z jejich fad, ktefi mu
k jeho osmdesatinam pfisli blahopftat.

Vézeny a mily Vlad'o, rad se k t€ém mnoha gratu-
lantim pfidavam a do dalSich let Ti pfeju jen vSe dobré.
At si nadale uchovas ten nakazlivy optimismus a neutu-
chajici entusiasmus, at’ se nadale mizeme tésit ze Tvé
pfitomnosti prozarené zivotni moudrosti, chapavym
nadhled i vnimavou lidskou citlivosti a empatii.

Z celého srdce

novatorsky postup separace uranu z horninovych suspenzi Bolek (Taraba)
ziskal Vladimir v roce 1959 Cenu Prezidia Akademie véd
Vyrodi a jubilea
Jubilanti ve 4. ¢tvrtleni 2008 75 let y
PhDr. Frantisek Jelinek, (11.10.), PedF Ceské
90 let Budégjovice

Prof. Ing. Zavi§ Holzbecher, DrSc., (16.10.), VSCHT
Praha

85 let

Ing. Bohumil Reichstidter, CSc., (20.11.), VU vlnatsky
Brno

Ing. Dagmar Hronov4, (29.11.), Milo Olomouc

MUDr. Jaroslav Volf, (13.12.), KHS Ostrava

Doc. Ing. Alois Novacek, DrSc., (21.12.), Chemopharma
Usti nad Labem

80 let

Doc. Ing. Jan Balej, CSc., (14.7.), Praha

RNDr. Jiri Sajvera, (15.10.), SOU Praha

Prof. Ing. Rudolf Zahradnik, DrSc., (20.10.), UFCH JH
AV CR Praha

Doc. RNDr. Karel Macek, DrSc., (31.10.), Praha
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RNDr. Zdenék Pechan, CSc., (14.10.), Agrostav Brno

Ing. Vaclav Noviak, CSc., (23.10.), VUANCH Litvinov

Ing. Otta Horsky, (24.10.), VUZORT Praha

Doc. Ing. Petr Schneider, DrSc., (3.11.), UCHP AV CR

Doc. RNDr. Jifi Karli¢ek, CSc., (12.11.), Zapadoceska
univerzita Plzen

Ing. Albert Popler, CSc., (24.11.), OHS Pardubice

Ing. Mirko Husek, (6.12.), Sklarny Kavalier Drzkov

RNDr. Zdenék Prasil, CSc., (6.12.), ARTIM s.r.o. Praha

Ing. Miroslav Markvart, (17.12.), UACH AV CR

70 let

Doc. Ing. Bohumir Dvortik, CSc., (29.10.), VSCHT
Praha

Doc. Ing. Josef P¥ihoda, CSc., (14.11.), VSCHT Praha

Ing. Josef Kralovsky, (26.11.), Univerzita Pardubice

Doc. Ing. Vlastimil BroZek, DrSc., (28.12.), VSCHT
Praha
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RNDr. Milos Votruba, CSc., (29.12.), Mi-Vo-La Consul-
ting Praha

65 let

Ing. Ivan Sommer, (2.10.), EXIN s.r.o0. Brno

Ing. Olga Kvitkova, (7.11.), Praha

Doc. RNDr. Daniela Walterova, CSc., (12.11.), LF UP
Olomouc

RNDr. Ivo Liska, (17.11.), Veterinarni a farm. univerzita
v Brné

Ing. Maria Braunova, (2.12.), VUNH Praha

Ing. Miroslav Blaha, (4.12.), Chemopetrol Litvinov

Doc. Ing. Toma§ Loucka, CSc., (11.12.), UJEP Usti nad
Labem

Doc. Ing. Jana Dostalova, CSc., (12.12.), VSCHT Praha

Ing. Stanislav Braun, (21.12.), VUNH Praha
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60 let

Prof. RNDr. Emanuel Sucman, CSc., (1.12.), Veterinar-
ni a farmaceuticka univerzita v Brné

Doc. Ing. Josef Prousek, CSec., (9.12.), Slovenska tech-
nicka univerzita Bratislava

Mgr. Karel Slais, (18.12.), UACH Brno

Prof. RNDr. Pavel Drasar, DSc., (24.12.), VSCHT Praha

Blahoprejeme

Zemveli ¢lenové Spolecnosti

Ing. FrantiSek Budsky, UJV ReZ, zemiel 12. dubna 2008
ve véku 66 let.

Ing. Dr. Tech Josef Arient, DrSc., VUVCH Hradec Kra-
lové, zemfel 17. kvétna 2008 ve veéku nedozitych 86
let.

Cest jejich pamatce



Ceska spole¢nost chemicka

Sekretariat a redakce Chemickych lista
Novotného lavka 5

116 68 Praha 1

tel./fax: 222 220 184, redakce tel. 222 221 778
e-mail: chem.spol@csvts.cz
http://www.csch.cz

Proc se stat ¢lenem Ceské spole¢nosti chemické

Zapojeni v Ceské spole¢nosti chemické, ¢lenu Asociace ¢eskych chemickych spolecnosti, pfinasi individualnim chemikiim
kromé vlastniho ¢lenstvi v nejvétsi a nejstarsi profesni organizaci chemiku:

celosvétoveé uzndvanou piislusnost k jedné z nejstarSich profesnich organizaci v chemii na svéte,
moznost zapojeni se do prace a komunikace v jedné z mistnich ¢i odbornych pobocek CSCH,

kontakty, informace, sluzby, moznosti, uplatnéni...

podstatné slevy u vlozného na sjezdech a konferencich, jejichZ oficialnim potadatelem je CSCH,
moznost dostavat 4x ro¢n¢ zdarma tzv. ,,bulletinové ¢islo* Chemickych listi,

moznost objednani pedplatného Chemickych listi s vyznamnymi slevami,

moznost objednani ,,osobniho baliku piedplatného* Chemickych listli a ¢asopisit konsorcia EUChemSoc,

¢lenské informace o novych knihach, produktech a sluzbach i o pfipravovanych odbornych akcich na celém svéte,
informace o déni v evropskych chemickych strukturach

moznost zazadani o evropskou nostrifikaci chemického vzdélani a odborné praxe spojenou s udélenim titulu Eurchem,
platného v celé EU,

pristup ke sluzbam a slevam poskytovanym ¢lenskymi organizacemi EuCheMS pro ¢leny narodnich organizaci,
moznost pridruzeného Clenstvi v IUPAC,

moznost ziskani a doporuceni ¢lenské prihlasky do vyznamnych zahrani¢nich chemickych spole¢nosti (RSC, ACS ,
GDCh, GOCh, SFC aj.),

moznost ziskani p¥ileZitostnych slev obchodnich firem spolupracujicich s CSCH,

moznost uplatnit informace z vlastni pracovni ¢innosti (vysledky, novinky, inzerce, tiskova oznadment aj.),
moznost zvetejnéni vlastniho ozndmeni v rubrice Bulletinu Chemickych listt ,,Praci hledaji®,

vedle individualniho ¢lenstvi je mozné kolektivni ¢lenstvi firem,

a fadu dalSich sluzeb.

Jak se stat ¢lenem CSCH

Clenska piihlaska je k dispozici na internetovych strankach CSCH nebo na sekretariatu CSCH. Clenstvi je p¥istupné pro
véechny zdjemce o chemii a piijeti nového ¢lena doporuéi dva ¢lenové CSCH (doporudeni je mozné nahradit odbornych
Zivotopisem), ¢lenstvi nabyva platnosti po schvaleni hlavnim vyborem CSCH.

Vysi ¢lenskych piispévki a mozné slevy schvaluje na navrh predsednictva hlavni vybor CSCH.
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Ceska spoleénost chemicka - Univerzita Palackého
Statutarni mésto Olomouc - SIGMA-ALDRICH — hlavni sponzor
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SIGMA-ALDRICH

60. JUBILEgNi SJEZD Asoc;lAci (“:ESK}’{CH ,
A SLOVENSKYCH CHEMICKYCH SPOLECNOSTI

Olomouc 1. — 4. zari 2008

Program:

Pondéli 1.9.

Moravské divadlo 15:00 — 22:00

Slavnostni zahajeni

J.-M. Lehn: From Supramolecular Chemistry to Constitutional Dynamic Chemistry
Vecer na uvitanou

Utery 2.9.

Regionalni centrum Olomouc 8:30 —16:00

Irena Valterova: Biosyntéza hmyzich feromonii

Lubor FiSera: 1,3-Dipolarne cykloadicie chirdlnych nitrénov a ich vyuZitie v syntéze
Prednasky v sekcich, minisymposia, soutéz ,,Cena SHIMADZU*

Umeélecké centrum Univerzity Palackého 16:30 — 23:00

Plakatova sdéleni

Vystava firem (Umélecké centrum Univerzity Palackého)

Setkdni u moravskych vin

Streda 3.9.

Regionalni centrum Olomouc 8:30 — 18:00

Miloslav Frumar: Rychlé reversibilni zmény amorfni-krystalickd faze a nové materidly pro optické a elektrické

paméti vysoké hustoty

Karel Lemr: Hmotnostni spektrometrie — od elektrického vyboje k zobrazovani tkani
Prednasky v sekcich, minisymposia

Regionalni centrum Olomouc 19:00 — 22:00
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VyhlaSeni vitézi plakdtovych sdéleni a spolecensky vecer, k tanci a poslechu hraje cimbalova muzika Poljanka

Ctvrtek 4.9.
Exkurze, vylety (www.ckpressburg.cz)

www.sjezd2008.upol.cz
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Made in Europe for the World

Chemistry - A European Journal has established itself as a truly inter-
national journal with top quality contributions. It is the international forum
for the publication of outstanding Full Papers and Concept

Articles from all areas of chemistry and related fi elds.
cs-journals@wiley.com

Most downloaded articles in 2006:
service@wiley-vch.de

Organocatalysis Mediated (Thio)urea Derivatives
S.J.Connon ( Chem.Eur.J. 2006, 12,5418)

cs-journals@wiley.co.uk
Easily Prepared Air- and Moisture-Stable Pd-NHC (NHC=N-Heterocyclic Carbene)
Complexes: A Reliable, User-Friendly, Highly Active Palladium Precatalyst for the
Suzuki-Miyaura Reaction

C.J. O'Brien, E. Assen, B. Kantchey, C. Valente, N. Hadei, G. A. Chass, A. Lough,
A.C.Hopkinson, M. G.Organ ~ (Chem.Eur.J. 2006, 12, 4743)

Rapid Room-Temperature Buchwald-Hartwig and Suzuki-Miyaura Couplings of
Heteroaromatic Compounds Employing Low Catalyst Loadings
O. Navarro, N. Marion, J. Mei, S. P. Nolan ( Chem. Eur.J. 2006, 12,5142)

Ligand-Template Directed Assembly: An Effi cient Approach for the Supramolecular
Encapsulation of Transition-Metal Catalysts
A. W. Kleij, Joost N.H.Reek (  Chem. Eur.J. 2006, 12,4218)

Self-Supported Chiral Catalysts for Heterogeneous Enantioselective Reactions
K. Ding, Z. Wang, X. Wang, Y. Liang ( Chem. Eur.J. 2006, 12, 5188)

Subscribe now: www.chemeurj.org
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