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Vyzkumny zamer (2005-2011)

Struktura, reaktivita a dynamika
molekularnich a biomolekularnich systému:
teorie, experiment, aplikace



Védecka oddéleni ustavu

Teoretickad chemie (J. Pittner)

teoreticka a aplikovana kvantova chemie

Chemicka fyzika (S. Civis)

molekulova a povrchova spektroskopie, hmotnostni spektrometrie
Biofyzikalni chemie (M. Hof)

biospektroskopie a bioelektrochemie

Struktura a dynamika v katalyze (Z. Sobalik)

mikro- a mesoporézni materialy pro katalytické aplikace
Syntéza a katalyza (J. Cejka)

zeolity a mesoporézni molekulova sita

Elektrochemicke materialy (L. Kavan)

nanouhlik, nanostrukturni TiO,

Elektrokatalyza (Z. Samec)

nanokrystalické oxidy, kapalna rozhrani

Molekularni elektrochemie (M. Hromadova)
mechanismus a kinetika elektrodovych reakci



Zdroje financovani:
dotace ze statniho rozpoctu a EU
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(mil. K¢) (mil. K¢)
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Skupina hmotnostni spektrometrie (P. Spanél)

 Hmotnostni spektrometrie v proudové trubici s vybranymi ionty,
Selected lon Flow Tube Mass Spectrometry (SIFT-MS)

« Na zakladé znalosti o atmosféricke iontové chemii a s vyuzitim
vysledku kinetiky reakci iontd s molekulami ziskanych na UFCH-
JH v poslednich 10 letech je mozné urCovat stopove koncentrace
latek pfitomnych ve vzduchu, lidskem dechu a jinych plynech.

 Metoda SIFT-MS pracuje v rozsahu koncentraci stopovych plynu
do 1:10°a vysledky jsou k disposici béhem nékolika sekund.



Selected ion flow tube mass spectrometry

~_“/
A

D, D, S 0,
sampling
0, 0, gas
: mass spectrometer
I mass filter
l 4 L 1 [ — - — JL | N
—> || |F—7 | ¥————® [l | | il Il |
= ||[— / D e | | | %
— M I
_I ‘
—‘ l |7n flow tube l l
injection detection
, turbo He turbo
microwave pump pump

resonator

synthetic
air
water

lonty-prekurzory jsou pfipraveny pomoci hmotnostniho filtru tak, aby nereagovaly s hlavnimi
slozkami vzduchu jako N,, O, a CO,

Selektivni chemicka ionizace stopovych latek probih&a v proudové trubici v heliu béhem definované
reakcni doby

lonty charakteristické pro jednotlivé latky jsou analyzovany a kvantifikovany pomoci hmotnostniho
spektrometru.

S pouZzitim rychlostnich konstant ziskanych predchozim méfenim je vypocitana koncentrace latek z
pomérnych intenzit iontovych signalt a z méfeného tlaku a prutoku vzorku proudovou trubici.



Vysledky

Vytvoreni diagnostické metody pro presné kvantitativni stanoveni
mnozstvi HCN, formaldehydu, acetaldehydu a dalSich latek ve
vzduchu za pritomnosti vodni pary

Stanoveni rozdéleni koncentraci acetonu, amoniaku a HCN v dechu
populace ve vekovém rozmezi 4 az 83 let

Porovnani tékavych latek v dechu pacientt s astmatem ziskanych

primym mérfenim s latkami pfitomnymi ve zmrazenych vzorcich
kondenzatu



Oddéeleni biofyzikalni chemie (M. Hof)

Fluorescencéni spektroskopie a mikroskopie biologickych
modelovych systému a zivych bunék

- vyvoj novych fluorescencnich technik

- FeSeni problému spojenych s modely membran, ,molekularni
zhutnéni* DNA, vztah struktura-funkce v proteinech
structure/function relationship in proteins

- pokrocilé techniky zobrazovani zivych bunék

Lipidické monovrstvy na kapalnych rozhranich




VR A

Pokrocile metody zobrazovani zivych bunek

e Pouziti SpiCkoveé fluorescenéni
spektroskopir v biologii bunky

« Spoluprace s UMG AV CR,
Fyziologickym Ustavem AV
CR, Karlovou Univerzitou ve
vyzkumném centru MSMT
LC06063, koordinator M. Hof

Identifikace mikrodomén v OLN-93
oligodendroglialnich burikach o
rozmeérech mensich, nez rozliSeni
optického mikroskopu




Oddé&leni syntézy a katalyzy (J. Cejka)

Syntéza
zeolity
mesoporezni molekulova sita
hierarchické materialu s ruznou urovni porosity
organometalické slou€eniny pfechodovych kovu
metalocenové, vicejaderné komplexy prechodovych kovu

Katalytické aplikace
petrochemické reakce
syntéza specialnich chemikalii
linearni dimerizace a oligomerizace terminalnich alkynu
polymerizace olefinu




Noveé typy zeolitu

IM-12, Si/Ge =4.5
pory: 9.5x7.1 A a 8.5x5.5 A

]

OH"

ITQ-15, Si/Ge =8.5
pory: 10.0x6.7 A a 8.4x5.8 A

HaC
+
S 5 Dy
CH,

Prvni zeolit se 14 a 12-Cetnymi kanaly



Aktivace malych molekul metalocény

Me } Shs W
_c/ / - trimerizace ethenu

Ma | E s - linearni dimerizace

\\\\\ @ / terminalnich alkint

R = alkyl, aryl, H

€ L
- hydrosylilace

Ti . E ' - hydroborace

E=Si,B
R = alkyl, aryl, H



Oddéleni struktury a dynamiky v katalyze
(Z. Sobalik)

Sméry vyzkumu
- Syntéza a analyza struktury nano-materialt
- Transportni a separacni vlastnosti nanostruktur
- Vztah mezi strukturou a katalytickou aktivitou kovu/oxidu kovu v
matricich
- Analyza dynamiky katalytickych reakci s in-situ katalyzatoru
- Vyvoj procesl na nano-katalyzatorech

Katalytické aplikace
napf. odstranovani
- NO/NO2 (NOXx)
- Oxidu dusného
- Amoniaku
- Oxidu uhelnatého




Optimalizovana struktura komplexu N,O s
Fe-FER

Fe(ll) v poloze 3 Fe(ll) v poloze a

S. Sklenak, Z. Sobalik, et al.: N,O Decomposition on
Iron Exchanged Ferrierite. A Combined Periodic DFT
and Static IN-SITU FTIR Study, FEZA 2008



Oddéleni elektrochemickych materialu
(L. Kavan)

— Syntéza a vlastnosti materialu na bazi nano-uhliku
(fullereny, nanotrubice)

— Syntéza nanostrukturnich TiO, materialt pro solarni
Clanky



IO, pro solarni clanky
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Oddéleni elektrokatalyzy (Z. Samec)

— Syntéza a charakterizace nanokrystalickych (elektro) katalyzatoru

— Selektivita elektrokatalyzy spojena s tvarem a ¢astic a redox slozenim
povrchu

— Molekularni katalyza redukce kysliku na kapalnych rozhranich

Palivove Clanky Technicka elektrolyza

Copyright © Unde GmbH



Selektivita

Tvarova selektivita RuO,
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Selektivita elektrokatalytického chovani je
fizena pritomnosti a ¢etnosti krystalovych
hran na prismatické ¢asti nanokrystald.
Hrany oddélujici plochy typu {110} a {100}
jsou kliCove pro vyluCovani kysliku.



Pfehled uplatnénych vysledkd UFCHJH
(2002-2007)

Typ dokumentu (zdroj: ARL/ASEP) 2002 2003 2004 2005 2006 2007 Souéet
Clanek J 4 2 5 19 12 11 53
¢lanek J imp. 188 190 177 155 150 155 1015
kap. v monografii cizojaz. 5 9 10 12 8 12 56
kap. v monografii ¢es. 2 0 0 0 0 7 9
konf. sb. cizojaz 0 1 0 3 1 0 5
konf. sb. Ces. 0 0 0 1 1 0 2
monografie cizojaz. 0 0 1 0 0 0 1
monografie ¢es. 0 0 0 1 0 0 1
Patent 1 2 2 0 1 1 7
pfispévek ve sborniku cizojaz. 27 13 20 32 18 14 124
pFispévek ve sborniku ces. 1 9 14 16 5 15 60
Celkovy sou ¢éet 228 226 229 239 196 215 1333

Poéet &lank G (zdroj SCOPUS) 175 198 187 197 178 168 1103




Granty a kontrakty aktivni v roce 2008&itel: L. avan, neni-li uvedeno jinak)

TiO,

e 2006-8: HETEROMOLMAT: Nanocrystalline Heterosuprdetular Materials for Optoelectronic ApplicationSTRP 516982; 1 850 k€
e 2006-8: OrgaPVnet: Stable and low cost organi@arsmll technologies, FP6-E4-038889, 1 200 k€
e 2006-10: ORGANISOLAR New generation of organicdzhphotovoltaic devices; (ESF&GACR) 525 k€

e 2006-9: COST D35: Molecular Engineering of Photdb@vices Based on Mesoscopic Oxide Layers, 1PO50QA6MT) 1 250 k€

e 2005-9: J. Jirkovsky, NANOPIN: Vyzkumné centrum Npoerchového inzenyrstvi, 1M-0577; (MSMT), 84 288k

e 2006-10: S. Civi§, Heterogenni organické a hybridmiokampozitni materialy pro solar#ianky, KAN100500652, (AYR), 27 493 ki
e 2005-9: J. Jirkovsky, Physico chemical charactéidreof titanium dioxide, COST OC104; (MSMT) 16RRi&

C

e 2005-9: Vyzkumné centrum Nanotechnologii a maténi@b nanoelektroniku, LC-510 (MSMT), 69 469 &K

e 2008-2012: Supramolekularni soustavy s uhlikovymiotabami, IAA400400804 (GAAUR), 6370 kK

e 2008-2012: BIOKOM = Bioaktivni a biokompatibilni pairy (AVCR KAN 200100801), 98 966 kK

e 2006-8: M. Kalb& — juniorgrant: Spektroelektrochemicka studie uhlikdvi@nostruktur, B400400601 (GAAIR), 988 ki
e 2006-8: O. Frank — juniorgrant: Vznik a zachovanidtgin v horninach, 205/06/P348 (G/R), 1006 ki

e 2007-2010: M. Kalb& Elektronické interkace SWCNT a vodivych polymerkompozitech, DFG-GE&R, 2607

Praimyslové kontrakty Celkova externi dotace:
e 2005-8, HPL, SA 25 000 USD/yr . .
e 2007-8, Elmarco, Liberec, 300 KK TI02 ~ 236 Mio K&

e P. Janda, Skoda UJP, 1508

C ~ 179 Mio K



Externi spoluprace v odténi elektrochem. procé42008-2012)

Domaci

e Agua-Contact Praha (Libor Novak)

e ATG Praha, s.r.o., Praha (FrantiSek Peterka)
e Betonsan s.r.o., Sokolov {JDohnalek)

e Elmarco, Liberec (Lukas Rubék)

e FCH VUT Brno (Martin Weiter)

e FZU Praha (Jan Kika, Ant. Fejfar, M. Nesladek)
e Generi Biotech, Hradec Kralové (Martin Biek)
e Jihoseska universit&. Budsjovice (Lukas Trantirek)
e Kloknenv tstavCVUT Praha (Jif Dohnélek)

e Lasselsberger Plaea.s. (Jii Sedmidubsky)

e 3. Lékaska fakulta KU (Viktor Kéka)

e MFF UK, Praha (Jan Valenta)

e Precheza #erov (Antonin Mtoch)

e PFFUK (Jiri Vohlidal)

e PRO-EKO Ostrava (Vaclav Mokres)

e SOLARTEC, sro, Roznov p. R. (AleS Poruba)
e SYNPO, a.s., Pardubice £ptin Podzimek)

e TU Liberec (Petr Spatenka)

e Universita Pardubice (Jan Mistrik)

e US Spa sro, Dolni Dobr@yPetr Kol&)

e UANCH ReZ (Jan Subrt)

e UOCHB Praha (Miroslav Ledvina)

e UMCH Praha (3 Pfleger)

e UJV Rez (Jan Bélek)

e VSCHT Praha (Josef Krysa, Vladimir Kral)

e ZENTIVA Praha (Jan Sotola)

Zahranéni (mimo OrgaPVNet)

e Amba Services, Ltd. Maidenhead, UK (Richard Wells)

e Commissariat a I'Energie Atomique, Saclay (Carolet8ia)

e Ege University, Izmir (Siddik Icli)

e EPF-Lausanne (Michael Graetzel)

e Fraunhofer Institute for Solar Energy Systems,bitnej (Andreas Hinsch)
e High Power Lithium, SA, Lausanne (lvan Exnar)

e Imperial College London (James Durrant)

e Interuniversity Micro-Electronic Centrum, LeuverffJPoortmans)
e Institut Catala Quimica, Tarragona (Ramaon Villar)

e Johannes Kepler Universitat Linz (Serdar Sariqiftci

e Johnson Mattey Ltd., Reading (Chris Barnard)

e Konarka Austria Forschungs-u. Entwicklungs, Gmbka(z Padinger)
e Konarka Technology AG (Keith Brooks)

e NCSR Demokritos, Athens (Polycarpos Falaras)

e Siemens, AG (Christoph Brabec)

e University College Dublin (Donald Fitzmaurice)

e Uni Basel (Edwin Constable)

e Uni Madrid (Tomas Torres)

e Uni Torino (Guido Viscardi)

e Uni Uppsala (Anders Hagfeldt)

e Uni Valencia (Emilio Palomares)

e Uni Vilnius (Vitautas KaZzukaskas)



Oddéleni teoretické chemie
(J. Pittner)

— Vyvoj multireferenénich metod spfazenych klastru

— Rozptyl elektrond na molekulach a teorie EELS
spekter

— Studium povrchu, klastru a nanostruktur,
spektroskopické a magneticke vlastnosti

— Ab initio a DFT vypocty zeolitu
— Ab initio neadiabaticka molekulova dynamika



Uhlikove nanotrubice pro molekularni spoje

LiFePO, E;=3.45V vs. Li/Li*
(olivine) :

Nanotrubice ,ladi“ redox potencial komplexu Ru

x> m

E:=3.5V vs. Li/Lif

Kavan, Exnar, GratzeChem.Mater. 20, 3163 (2008)



Elektrokatalyza redukce kysliku na polarizovanych

kapalnych rozhranich
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Urceni pozice Al v skeletu ZSM-5 zeolitu na zakladé NMR a DFT

experiment N
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