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Aerosoly — velka neznama

Pocitacové modely na urovni molekul pomahaji Iépe pochopit
chemické reakce pfi vzniku smogu

Atmosférické aerosoly vyznamné ovlivriuji kvalitu ovzdusi i zemské klima, jsou v8ak zaroveri
jednou z nejméné prozkoumanych sloZzek atmosféry. V praci nedavno publikované
v prestiznim mezinarodnim védeckém cCasopise (viz citace) prichazi mezinarodni tym védcu
z Kalifornské univerzity v Irvine, Ohioské statni univerzity v Columbusu a Ustavu organické
chemie a biochemie AV CR s novym ‘vylep$enym’ modelem &éstic mofského aerosolu
dopinénym o kation Mg*, jehoZ pritomnost v mofské vodé dosavadni modely nebraly
v uvahu. Védci na zakladé studia roztokt chloridu horfeénatého pomoci spektroskopie a
poéitadovych simulaci ukazali, Ze zvla$tni chovani kationti horéiku Mg ve vodé oviivriuje
vyskyt chloridovych aniontt CI~ na povrchu roztoku, a mizZe tak zvysSovat reaktivitu slanych
morskych aerosolu rozptylenych v zemské atmosfére.

Aerosoly, tvofené kapalnymi nebo pevnymi ¢asticemi o velikosti 0.01 — 100 mikrometr(i rozptylenymi
ve vzduchu, se vyznamné podileji na dulezitych atmosférickych dé&jich, jako je tvorba obla¢nosti, vznik
srazek a rozptyl slune€niho zafeni, a jejich prostfednictvim maji vliv na zemské klima. Maji také znacny
dopad na Zivotni prostfedi a zdravi Clovéka. Aerosolové Castice jednak €asto obsahuji adsorbované
toxické &i karcinogenni latky, na jejich povrchu navic dochazi k celé fadé chemickych reakci, pfi nichZz

aerosolovych ¢astic a jejich mikroskopickym rozmeérim je jejich studium stale pomérné obtizné.

Zemska atmosféra je nesmirné komplikovany systém, ve kterém dochazi k obrovskému mnozstvi vzajemné propojenych
fyzikalnich a chemickych procesu. Cilem vyzkumu atmosférickych chemikl je porozumét klicovym procestim na molekularni
urovni, a soustavneé tak zpfresnovat modely pouzivané k predpovidani pocasi, kvality ovzdusi a klimatickych zmén.

Mikroskopické kapicky morského aerosolu, obsahujici rozpusténé —
ionty chloridu sodného a dalSich soli, vznikaji pfi lamani vin na kavplcl’(a molekula
pobiezi. Chemickymi reakcemi, a to zvlasté ve znecisténych morského chloru
oblastech, kde se v ovzdus$i vyskytuje hodné pfizemniho ozonu a aerosolu
volnych radikalli, se z téchto kapic¢ek uvolriuji molekuly chléru. Ty
nasledné reaguji s dalSimi slozkami smogu, a v kone¢ném dusledku
muze dochazet ke zvySovani koncentrace pfizemniho ozonu a OH
vzniku mnoha jinych Skodlivych slou€enin. Tyto déje pfitom nejsou o
omezeny jen na pobfezni oblasti, protoze vitr pfenasi morské radikal
aerosoly hluboko do vnitrozemi.
- Jako model morského aerosolu se v experimentech i pocitacovych simulacich ¢asto pouziva
T, 2 pouze roztok chloridu sodného (NaCl). V mofské vodé jsou ale pfitomny i dal$i ionty, a ty se
.‘._’.-_‘_.' L Sl mohou navzajem ovliviiovat. V této praci se védci zaméfili na dvojnasobné nabité kationty

hoiéiku Mg®* a prokazali jejich znadny vliv na strukturu povrchové vrstvy solného roztoku.
Ackoli jsou kationty Mgz* v mofské vodé zastoupeny vyrazné méné nez kationty sodiku Na®,
tato prace ukazuje, ze k pfesnému popisu reaktivity morskych aerosolu je tieba vzit pfitomnost
hofe¢natych kationtl v tvahu.

Dr. Martina Roeselova ze skupiny Doc. Pavla Jungwirtha na UOCHB AVCR se jiz fadu let
zabyva pocitacovymi simulacemi atmosféricky vyznamnych molekularnich systému. Oba védci
jsou €leny mezinarodniho tymu Institutu environmentalnich molekularnich véd (AirUCI) se
sidlem na Kalifornské univerzité v Irvine a podileji se na vyzkumu atmosférické chemie
aerosol(l. ,Rada vyznamnych procestl v atmosféfe se odehrava na povrchu aerosolovych &astic. Chemické reakce, k nimz
dochazi na rozhrani mezi plynnou a kapalnou fazi, je ovSem znacné obtizné méfit a kvantifikovat, proto se pfi jejich zkoumani
kromé experimentl vyznamné uplatriuji i nasSe pocitatové modely a simulace,” fika Dr. Martina Roeselova.
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