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Piiprava prekurzord PCDD/PCDF
syntetickymi reakcemi

Doktorand: Mgr. Jan Cerndk
Skolitel: Dr. Ing. Viadimir Cirkva

Polychlorované dibenzo-p-dioxiny (PCDD) a dibenzofurany
(PCDF) jsou polutanty Zivotniho prostiedi, které jsou v soucasnosti
detekovatelné ve vSech slozkich globilntho ekosystému. Tyto latky
vznikaji jako vedlejsi produkty mnoha pramyslovych vyrob, pfi spa-
lovan{ odpad@ i pfi rozsihlych lesnich pozarech. Mechanismus jejich
vzniku zahrnuje fadu radikdlovych reakef v plynné fizi pfi teplotich
mezi 400 a 800°C, ale i kondenzaln{ reakce chlorovanych aromatic-
kych prekurzort katalyzované pfechodnymi kovy.!

Analyza a kvantifikace vyskytu PCDD/PCDF v Zivotnim prostied{
je nadale komplikovina nedostatkem analytickych standardd. Cilem
pfedklidané price byla pfiprava ucelené fady mono- a dichlorovanych
prekurzort PCDD/PCDF a uréenfi jejich retenénich indexd. Pro syn-
tézu téchto litek bylo vyuZzito fady pfistupt (1), které zahrnuji jak
vyuziti mikrovinného ohfevu, tak fotochemickych reakci.
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Kondenzaéni reakei typu Ullmann II byly pfipraveny chlorované
2-fenoxybenzoové kyseliny (latky tohoto typu byly detekoviny v po-
pilku spaloven)?. Jejich cyklizaci, jak bylo prokizino, vznikaji PCDEF,
ale i chlorované xanthen-9-ony. Reakci fenylboronové (nebo 2-chlor-
fenylboronové) kyseliny s fenolem nebo chlorfenoly byl v pfftomnosti
dvojmocné médi (Cu(OAc),) pfipraven difenylether a fada mono-
a dichlordifenyletherti. Z téchto latek byl pomoci PAYD- katalyzova-
ného biaryl couplingu pfipraven chlorovany dibenzofuran, ktery je
dilezity pro dalsi toxikologické studie.

Literatura
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Kalcinované vrstevnaté hydroxidy Co-Mn-Al
na foliich Al,03/Al a jejich aktivita pfi Gplné
oxidaci t¢kavych organickych latek

Doktorand: Ing. Jana Ludvikovd
Skolitel: Ing. Kvéta Jirdtovd, CSc.

Vrstevnaté hydroxidy obsahujici pfechodné kovy jsou vhodnymi
prekursory katalyzator pro tplnou oxidaci tékavych organickych 13-
tek (VOCQ), protoze po kalcinaci pfechizejf na smés oxidd piechod-
nych kova, které vykazuji homogenn{ distribuci aktivnich slozek, vy-
sokou oxidaénf aktivitu, dostateéné velky mérny povrch a tepelnou
stabilitu. Nejaktivnéj$imi kovy pfi Guplné oxidaci organickych litek,
zejména téch obsahujicich kyslik, se ukizaly byt Cu, Co, Ni, Mn v kom-
binacis Al a/nebo Mg [1]. Nevyhodou katalyzator@ pfipravenych pre-
cipitaci je v§ak nevyuZiti celého objemu &astic katalyzatoru pfi rychlych
reakcich, ke kterym Gplné oxidace patii. Resenim jsou katalyzitory ob-
sahujici aktivni slozky v tenké vrstvé na povrchu &astice katalyzatoru
(tablet, kuli¢ek, extruditd) nebo pouziti nejriiznéjsich forem strukeu-
rovanych nosi¢d (monolity, keramické pény, vlakna). Cilem této price
bylo studium vlastnosti oxidickych katalyzitord Co-Mn-Al nanese-
nych na foliich Al,O3/Al.

Katalyzatory byly pfipraveny reakei Co, Mn a NH; nitratd za hyd-
rotermalnich podminek (140°C, 65 h, pH 8,5) na anodicky oxido-
vané hlinfkové folii (0,1 mm) v roztoku H,SOy. V suSenych vzorcich
ziskanych po hydrotermalnim nanaseni byly identifikovany produkty
se strukturou hydrotalcitu. Kalcinaci pfi 500 °C na vzduchu vznikly
smésné oxidy se strukturou spinelu. S rostoucfm moldrnim pomérem
Mn/Co v roztocich celkovy obsah (Co+Mn) pozvolna klesal; to sou-
viselo pravdépodobné se znaéné méné pevnym uspofidinim LDH
krystal@ (Obr. 1). Data vyjadfujici jejich aktivitu pfi oxidaci ethanolu
(teploty Tsg a Tso VOC, pfi kterych byla dosazena 50% konverze etha-
nolu, resp. viech organickych sloucenin) jsou shrnutav Tabulce 1. Z nf
je zfejmé, Ze teploty Tsg i TsoVOC klesaly, tj. aktivita se zvySovala, se
zvySujicim se molarnim pomérem Mn/Co.



Obr. 1: Snimky SEM vrstev Co-Mn-Al LDH vytvofenych na nosici
Al,Os3/Al v roztocich dusi¢nant s molirnim pomérem Mn/Co
rovnym 2 (vlevo) a 8 (vpravo)

Tabulka 1: Vlastnosti LDH-smésnych oxida
Co+Mn  Mn/Co mmol  T5® Ts5VOCY
Sample /wt.% mol.ratio H,g % /°C /°C

1 9,49 0,48 0,21 153 200
2 10,38 0,61 1,22 146 186
3 11,29 0,38 0,78 162 209
4 12,85 0,75 1,21 139 187
5 14,58 1,19 1,28 142 190
6 19,32 0,64 0,94 150 198

©)25-500°C, » Teploty Tso méteny pti 201 g=' h—!

Vysledky potvrdily, Ze mangan je pfi oxidaci organickych oxo-
sloucenin aktivnéjsi neZz kobalt. Béhem oxidace ethanolu nevznikal
zadny oxid uhelnaty a u v§ech zkoumanych katalyzitord byl hlavnim
reakénim meziproduktem acetaldehyd. Porovnaji-li se smésné oxidy
nanesené na nosiéi Al,O3/Al s témi pfipravenymi ze spolusrdZzenych
prekurzort, nejaktivnéjsi nosi¢ové katalyzatory vykazovaly pfiblizné
stejné konverze jako zrnény smésny oxid, avsak pfi ¢tvrtinové prosto-
rové rychlosti a zhruba pétinovém mnozstvi aktivnich sloZek.

Literatura
1. KovandaF, Grygar T., Dorni¢dk V, Rojka T., Bezdi¢ka P, Jirdtova K.:
Appl. Clay Sci. 28, 121-136 (2005).

Podékovdni
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Piiprava nanostrukturovanych materialti
pomoci CVD

Doktorand: Ing. Lubomir Krabic
Skolitel: RNDr. Viadislav Diinek, CSc.

Chemical vapor deposition (CVD) neboli chemickd depozice
z plynné fize predstavuje zikladni metodu pfipravy tenkych vrstev.
Jeden nebo vice chemicky reaktivnich prekurzor je vedeno v plynné
fazi do vyhtivaného reaktoru, kde dochizi nisledkem tepelné inici-
ované reakce ke vzniku tenké vrstvy na povrchu substratu. Vedlejsi
produkty chemické reakce jsou odlerpiany do vakua nebo odstra-
nény proudem nosného plynu. V zivislosti na aplikovanych reakénich
podminkich existuje velké mnozstvi modifikaci této metody, napf.
APCVD (atmospheric pressure CVD), LPCVD (low pressure CVD),
MOCVD (metal-organic CVD), PECVD (plasma-enhanced CVD) aj.

Cilem prace bylo pfipravit germaniové nanodrity (GeNWs), tyto
nanodrity povrstvit ¢asticemi SnO; a nisledné odpafit Ge ze struk-
tury pfipravenych nanottvart. K syntéze GeNWs technikou LPCVD
byl pouzit prekurzor hexamethyldigerman Ge,(CHj ). Povrstveni pfi-
pravenych GeNWs ¢asticemi SnO; bylo realizovino metodou laserové
ablace, pfiniZ byl povrch terée (SnO, tableta) vystaven pulziim lasero-
vého svazku. Doslo tak k udéleni dostate¢ného mnozstvi energie, po-
tfebného pro depozici éastic SnO, nasubstrit s pfipravenymi GeNWs.
Takto povrstveny vzorek byl zahtivan za vakua na vysokou teplotu, aby
doslo k odpafeni Ge z jadra povrstvenych nanodritd a vzniku SnO,
nanotrubic.

Vzorky byly analyzoviny metodami elektronové mikroskopie SEM,
TEM (HRTEM) a spektroskopickymi metodami (Ramanova spektro-
skopie, EDS). Na zdkladé provedenych analyz bylo zjisténo:

GeNWs lze dobfte pfipravit metodou LPCVD pfi teploté 650°C
a tlaku cca 150 Pa, k ¢aste¢nému odpareni Ge z jidra nanodtvarQ za
vzniku SnO; nanotrubic zalind dochizet pfi teploté 700°C .

Diky vlastnostem SnO, materidld (vysoka tvrdost, odolnost vii&i
oxidaci i za vysokych teplot a viidi pisoben{ chemickych latek obecné,
velmi dobra elektrickd vodivost u nestechiometrického SnO; aj.) Ize
olekavat vyuziti téchto nanotrubiéek v mnoha pramyslovych aplika-
cich, napf. v nanovodiéich pro chemické senzory [2].
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Tenké multifunkéni vestvy ZnO pripravené
surfatronem a pomoci metody sol-gel

Doktorand: Ing. Pavel Dytrych
Skolitel: doc. Dr. Ing. Petr Klusors

Vdnes$ni dobé je oxid zine¢naty v podobé tenkych vrstev pouzivin
hlavné jako G&inna fotosenzitivni vrstva a jako materidl pro pfipravu
nanostrukturnich membrin, vlaken, fotokatalyzator ap. Vtomto pii-
spévku se zabyvime hlavné pfipravou uniformnich a neuniformnich
tenkych vrstevnabidzi ZnO. Oxid zine¢naty je vysoce fotoaktivni, navic
také ochotné reaguje bez iniciace svétlem.

Schéma zapojen{ surfatronu (zafizeni pro CVD pomoci zdroje
plasmatu) je zobrazeno na Obr. 1. Pfipravené vrstvy byly analyzo-
vany sérii analytickych a charakteriza¢nich metod. Tloustky vrstev
byly stanoveny profilometrif. Pozornost byla vénovana téZ stanoven{
relativn{ hrubosti povrchu za pomoci AFM, dileZitou charakteristi-
kou bylo téZ stanoveni absorpénich hran pfipravenych vrstev a sta-
noven{ pfislusnych $ifek zakizaného pasu. V této prici byla spektra

Obr. 1: Experimentilni uspofddini surfatronu, pracujictho na frek-
venci 2,45 GHz. (a) Zdroj surfatronového plazmatu (b) vnitiek
vakuové komory
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proméfena dvéma zptsoby. V prvnim piipad¢ se jednalo o stanoven{
transmisnich spekter a ndsledné diftzné-reflektannich. Timto zplso-
bem bylo mozné eliminovat pomoci superpozice rozdily zpsobené
riznymi tloustkami jednotlivych vrstev. V nasledujicim kroku byla
ziskand spektra pfepoctena na absorplni. Krystalografické faze vrstev
byly uréeny pomoci Ramanovy spektroskopie a pomoci XRD. Pfi fo-
toelektrochemickych experimentech byly vrstvy ozafeny polychroma-
tickym svétlem vystupujicim z vysokotlaké rtutové vybojky. Zavislost
proudové hustoty na aplikovaném potencidlu a intenzité svétla byla
proméfena po dobu 5 a30s pro vSechny vzorky. Byly téZ naméteny po-
larizaén{ kiivky, linedrn{ voltagramy a amperogramy pro rzné doby
osvitu a pro rizné intenzity vstupniho svétla. Méfeni byla provedena
v rozsahu potencialt —400 az 1000 mV. Chemické sloZen{ vrstev bylo
uréeno pomoci RBS a XRE

Tenké vrstvy ZnO nand$ené metodou sol-gel byly pfipravoviny
niasledovné: k roztoku isopropanolu s octanem zineénatym bylo pfi-
déno piesné mnozstvi DEA (diethanolamin) (Zn:DEAbylo 1:1), tento
roztok byl poté po dobu 30 minut michin. Nisledné byl roztok po-
moc{ dip-coateru nanesen na skli¢ka &i ITO skla. Sklicka byla vypilena
vpecina300°C. U téchtovrstev byly uréeny stejné zakladni chemicko-
fyzikaln{ charakteristiky jako u vrstev pfipravenych surfatronem.

Price byla financovana z projekté GACR (203/08/H032) a AVCR
(KAN400720701).
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Fotochemické a fotokatalytické CiSténi
odpadnich vod

Doktorand: Ing. Pavel Krystynik
Skolitel: doc. Dr. Ing. Petr Klusor

Rozpustné organické sloueniny obsazené v odpadnich vodich
pfedstavujf velky problém pro Zivotni prostiedi, nebot mohou mfit
bezprostiedni dopad na kontaminaci pidy, podzemnich vod a ni-
sledné mohou ohrozovat zdroje pitné vody. Jednou z moznosti, jak
takové znedisténi eliminovat je vyuZit{ znalosti fotochemie. Tato prace
pfedstavuje porovnini dvou oxidalnich technik pouZitelnych pro od-
bouravan{ organickych litek z vod. Prvni je zaloZena na piimé fotolyze
peroxidu vodiku kritkovinnym UV-C zifenim, kterym jsou genero-
vany vysoce reaktivni hydroxylové radikaly.

b4 HQOQ +hv—2-OH (1)
b4 H202 +-OH — HQO + HOQ' (2)
b4 H202 + HOQ' —-OH + HQO + 02 (3)

Druhd oxidaéni metoda je zaloZzena na fotokatalyze s vyuZitim fta-
locyanint. Ftalocyaniny jsou makrocyklické organické latky s mnoha
zajimavymivlastnostmi. Jednou takovouvyuzitelnouvlastnostfje schop-
nost generovat reaktivni singletn{ kyslik jako d@sledek absorpce vidi-
telného zifeni.

? FTC + hv — 'FTC*(+isc) — *FTC*+ O; — 'O, ®

Fotochemické i fotokatalytické reakce jsou provadény v trubko-
vém reaktoru pracujicim v diferencidlnim reZimu. Reakén{ z6na UV-
C/H,0, systému je tvofena kfemennou trubici obklopenou nizkotla-
kymi germicidnimivybojkamis maximem vyzafovani pfi 254 nm, u fta-
locyaninového reaktoru je sklenénd trubice obklopena lampami emi-
tujicimi prevazné Cervené svétlo o vinové délce 670 nm. Oxidace pro-
bihaji v homogenni kapalné fizi v reakénim objemu 201. Studuje se
vliv procesnich parametr na degradaci modelovych latek a Géinnost
reakénich systémil na totdlni oxidaci vedouci k findlnim produktim
CO, aH,0. Pribéhy reakci se sleduji pomoci HPLC, TOC a UV spek-
trofotometru.
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Degradace modelovych latek (4-CP) naznaluje rozdilné fady reakef
vzhledem k odbourdvané litce. Zatimco ftalocyaninovy systém vyka-
zuje kinetiku reakcf prvniho fadu, fad reakei v peroxidovém systému
je zavisly na zplsobu davkovani peroxidu vodiku do reakén{ smési.
Peroxidovy systém vykazuje 100% G¢innost v odbouravan{ 4-CP, podle
zpusobu davkovan{ peroxidu vodiku v jednom pfipadé dokonce bé-
hem nékolika minut, ftalocyaninovy systém je oproti peroxidovému
fadové pomalej§i. Z hlediska totdlnich oxidaci na CO, a H,O je pe-
roxidovy systém pfiblizné 10x G&innéjsf neZ ftalocyaninovy. Z hle-
diska kvantovych vytézka se pohybujeme v rdimci desetin procent pro
peroxidovy systém, ftalocyaninovy systém vykazuje kvantové vytézky
o jeden rad nizsi, tedy setiny procent.

14



Fotokatalytické procesy pro odstranéni
nezadoucich latek z pitnych a odpadnich vod

Doktorand: Ing. Lucie Spdcilovd
Skolitel: Ing. Olga Solcovd, DSc.

V dnesni dobé je fotokatalyza povazovina za perspektivni metodu
pro odbourin{ organickych nedistot z jakéhokoli prostiedi, at se jedna
o vodu ¢i ovzdusi [1]. Aby fotokatalyza mohla prob&hnout, je nutné
pouzity katalyzator aktivovat UV-Vis zifenim.

K témto téelim se nejcastéji vyuziva oxid titanicity, jelikoz je Se-
trny k Zivotnimu prostedi diky své biologické a chemické inertnosti
a nulové toxicité. V tomto pfipadé¢ byl oxid titaniéity aplikovin na
povrch sklenénych kuli¢ek o priméru 1,5 mm sol-gel technikou ve
Ctyfech vrstvach, aby se docililo dokonalého pokryti.

Oxid titanicity je polovodié typu N a k jeho aktivaci je nutné zafen{
s niz§{ vinovou délkou nez 400 nm [1]. Zdrojem tohoto zifen{ byla
stfednétlakd reutova vyboijka (Philips HOK 4/120 SE, 400 W) s vinovou
délkou 250-420 nm.

Jako nezidouci latky byly vybriny hormonilné aktivn{ latky, které
jsou velkou hrozbou jak pro Zivolichy tak pro ¢lovéka. Nejvice jsou
postizeny ryby, u kterych se vliv téchto latek projevil jiz v osmdesatych
letech minulého stoleti. Hormonélné aktivni latky (pfirodni i umélé)
jsou pri¢inou zmény pohlavi ryb, které se dile nemohou rozmnozo-
vat. Regulace endokrinniho systému je zajistovina extrémné nizkou
koncentraci hormona v krvi, proto i stopové koncentrace endokrin-
nich disruptort v prostfedi mohou mit vyznamny dopad na Zivé or-
ganismy. Lidskym pfi¢inénim se do Zivotniho prostfed{ dostavi asi 55
tisfc druht chemikalif. Zhruba tisicovka z nich maze rozvratit kichkou
hormonélni rovnovihu v téle lid{ i zvifat [2].

Z tohoto davodu byly jako nezidouci latky vybriny endokrinni di-
sruptory, které se bézné vyskytujiv nizkych koncentracich vodpadnich
vodich jak v CR tak po celém svété. Ze skupiny téchto litek byly vy-
brany pouze tfi (bisfenol A, 17-cthynylestradiol a 4-nonylfenol), které
se nejastéji vyskytuji v nagem okolf (bisfenol A: surovina pro vyrobu
polykarbonitd a epoxidovych pryskyfic, 17-ethynylestradiol: hlavni
slozka hormonilni antikoncepce, 4-nonylfenol: nékteré detergenty
a pesticidy, primyslové surfaktanty).
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V této studii jsou zkoumany vodné roztoky s rdznymi koncen-
tracemi vySe uvedenych endokrinnich disruptord. Bylo pracovino
ve vsidkovém rezimu. Déle se zabyvime pritoénym reaktorem se
sypanym loZzem katalyzatoru a reaktorem s pistovym tokem, kde je
katalyzitor nanesen na vnitfni strané trubek o vnitfnim priméru
4,5 mm. Kromé¢ degradace téchto latek byla zkoumana také jejich to-
xicita a estrogenita. Udinnost fotokatalyzy po degradaci bisfenolu A,
17-ethynylestradiolu a 4-nonylfenolu ve vodném roztoku byla v pri-
méru 85 %.

Literatura
1. Fujishima A., Hashimoto K., Watanabe T.: 70, fotokatalyza, Liklady
a aplikace. Silikatovy svaz, 2002
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Pratoéné mikroreaktory pro piipravu
meziprodukta pro pfipravu 1éCiv

Doktorand: Ing. Magdalena Drhovd
_ Skolitel: Prof. Ing. Jiri Hanika, DrSc.
Skolitel specialista: Ing. Jiri Kiistil, PhD.

Farmaceuticky pramysl pati{ k odvétvim, kterd kladou daraz spise
na kvalitu jednotlivich produktd neZ na jejich masovou produkei.
Naklady a ¢asovi niroénost na vyrobu farmaceutické substance za
posledni roky prudce stoupaji. Zvysuji se naroky na zkriceni cyklu
vyzkum-vyvoj—vyroba—prodej, kvalitu, rychlost a flexibilitu produkce
z hlediska kvantity i sortimentu. Dal§im vyznamnym pozadavkem je
minimalizace odpadu a vlivu na Zivotn{ prostfedi. To v§echno vede
k hledan{ a vyvoji novych zplsoba vyroby jako alternativ k bézné pou-
zivanémuvsadkovému systému. Kontinudlni mikroreaktory, diky svym
vlastnostem plynoucich z jejich charakteristického rozméru, proto
pfedstavujf jednu z moZnosti pro zlepsen{ kvality vyrobnfho procesu
1é¢&iv.

Glycerolyza sojového oleje byla studovina v meandrovém népliio-
vém mikroreaktoru s imobilizovanym enzymatickym katalyzitorem
Novozymem 435, jehoZ aktivni sloZkou je lipdza. Lipazy jsou ve vodé
rozpustné enzymy. Vzhledem k opaéné polarité mezi lipdzami (hyd-
rofiln{) a jejich substraty (lipofiln{), probihd reakce na mezifizovém
rozhran{. Cilem bylo dosdhnout co nejvy$siho procenta monoacylgly-
cerold, které jsou diky lipofilni a hydrofilni ¢asti své molekuly mimo
jiné vybornymi surfaktanty a emulsifikitory, ¢ehoz je hojné vyuzivino
ve farmaceutickém, kosmetickém a potravinifském primyslu.

Vysledky glycerolyzy byly porovnany s existujicimi daty na refe-
renéni nipliiové koloné. Srovnani meandrového mikroreaktoru a refe-
renéni naplnové kolony ukazuje vyhody pouzitf mikroreaktoru. I pfes
nizs{ aktivitu pouzitého katalyzatoru a negativni vliv sténového toku
je zfejmé, Ze lepsf kontrolou reakénf teploty 1ze dosdhnout srovnatel-
nych a lépe reprodukovatelnych vysledkt pti nékolikandsobné men-
$im absolutnim mnoZstvi pouzitého katalyzatoru.
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Aplikace mikro-aparitd pro vyzkum novych
chemickych procestt na UCHP AV CR

Doktorand: Ing. Zuzana Vajglovd
Skolitel: Ing. Viadimir Jivicny, CSc.

Intenzifikace a bezpeéné provozovini chemickych procest jsou
stale aktudlnim tématem. Jednou z moznych cest, jak toho dosdhnout
pfedstavuji mikro-technologie, mikro-reaktory a dal$i mikro-aparaty,
provozovanév pratoéném, kontinudlnim reZimu s intenzivnim pfeno-
sem hmoty, tepla a hybnosti. Eliminace gradientt koncentrace a tep-
loty v reakénim prostoru mikro-reaktort (ve sméru charakteristického
rozméru, ktery je obvykle <1 mm) usnadfiuje mimo jiné pfesné stano-
ven{ kinetiky chemické pfemény za presné definovanych reakénich
podminek. Je evidentni, Ze fizeni kontinualniho procesu v ustaleném
stavu je jednodussi a soucasné zajistuje ¢asové konstantni, presné de-
finovanou kvalitu produktu [1].

V pieklidané pfednidce jsou presentoviny vysledky méfeni na
tfech typech mikro-reaktord: elektrochemickém, fotochemickém avy-
sokotlakém, vysokoteplotnim kazetovém mikro-reaktoru. Elekroche-
micky mikro-reaktor (EMR)a fotochemicky mikro-reaktor (PMR) byly
vyuzity pro dehalogenaci polybromovanych difenyl etherd (PBDE).
PBDE jsou latky, které se hojné pouZivaji jako zpomalovale hofeni
pfedevsim v plastech. Nicméné se jednd o litky vysoce toxické, bi-
oakumulativni a chemicky stilé, které se z vjrobkd snadno uvolfiuji
a kontaminuji tak Zivotn{ prostiedi [ 2, 3]. Vysokoteplotniho kazetovy
mikro-reaktor s integrovanym misi¢em (HT reaktor) byl pouzit pro
exotermn{ hydrogenaci isobutenu na Pt/Al,O; katalyzitoru.

Vysledky experimentt jsou porovniny s konvenénimireaktory. De-
halogenace PBDE jak v elektrochemickém mikro-reaktoru, tak ve foto-
chemickém mikro-reaktoru ukazuji na vyrazné zkricen{ doby reakce
kdy jiz po jednom prichodu roztoku suroviny (20 a 96s) je Géinnost
odbouravan{ srovnatelnd s vysledky ziskanymi s konvenénimi aparity
po né&kolikahodinovém vsidkovém experimentu, pfi¢emZ mira od-
bourivan{ je hlubsi [4].

Prvni experimenty modelové reakce hydrogenace isobutenu
s Pt/Al, O3 katalyzatorem v HT reaktoru, také ukazuji velmi pozitivni
vysledky. Konverze isobutenu dosahovala > 95 % za podminek 100—
120°C, tlaku 10-20 bar a priitoku isobutenu (i-BE) 1,5-123 Nml/min
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s molarnim pfebytkem vodiku. Prostorové rychlosti (WHSV — weight
hourly space velocity) vyjidiené v g i-BE do reaktoru za hodinu vzta-
Zené na gram katalyzitoru se pohybovali od 0,5 do 38 [g (i-BE) / g
(kat.)/h].

Dosazené vysledky dokumentujf, Ze ve vhodné aplikaci jsou mikro-

reaktory slibnou cestou k vytvofeni novych, bezpeénéjsich a Cistsich
vyrobnich procest.

1.
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Piiprava tenkych vrstev feromagnetickych
polovodicu

_Doktorand: Ing. Martin Kostejn
Skolitel: RNDr. Radek Fajgar, CSc.

Soulasny vyvoj elektroniky se zaméfuje predevdim na miniaturi-
zaci prvkd, pracujicich s elektrickym ndbojem. Tento smér se viak bliZ{
hranici materidlovych moZnosti. Proto je stile vétsf snaha o objevent
a vyuziti novych principt, které by umoznily jeji dal$i rozvoj. Dalezi-
tym smérem je moznost vyuZiti nejen niboje elektronu, ale také jeho
spinu. Pro tento smér se pouziva oznaéenf spintronika.

Pro moznost vyuziti spinu je velmi dleZitd pfiprava novych ma-
terial@, umoziujicich napf. generaci spinové polarizovaného proudu
a pfipadné zdznam v podobé magnetizace. Tyto nové materidly by
mély mit vodivostn{ charakteristiku polovodi¢d, navic musi mit mag-
netické vlastnosti a jejich Curicova teplota musi dosahovat alespori
pokojové teploty. Mezi takové materidly by mohly patfit kiemik (Si)
& germanium (Ge) dopované manganem (Mn).

Pro pfipravu manganem dopovanych polovodi¢t ze IV. skupiny
periodické tabulky je nutné pouzit nerovnoviznych metod, které
umozni supersaturaci dopantu, nutnou pro ziskini magnetickych
vlastnosti. Mezi tyto metody patif laserem iniciovand CVD (Chemical
Vapor Deposition), kterd vyuZziva vysoké energic v laserovém svazku,
chemickych procest v plazmé a ndsledného velmi rychlého zchladnuti
deponovaného materidlu na substratu.

Cilem této dizertaéni price je pfipravit tenké vrstvy kfemiku a ger-
mania z prekurzort SiHy a GeHy, dopované manganem (z kovového
manganu nebo jeho karbonyll), charakterizace vrstev a jejich srov-
nanf se zaméfenim na ziskini optimilnich podminek pro pfipravu
vrstev s nejlep$imi magnetickymi vlastnostmi. Materidly budou pfi-
pravovany technikami reaktivn{ laserové ablace a laserové depozice
z plynné fize. Mezi zikladn{ charakterizace pfipraveného materidlu
budou patfit mikroskopické techniky (SEM, TEM, HRTEM), difraken{
techniky (ED a XRD) a spektroskopie FTIR, UV-VIS, Ramanova, foto-
elektronova a EDX. Pro méfeni magnetickych vlastnostf bude pouzit
SQUID magnetomett.

Prvni experimenty byly provedeny pomoci eximerového ArF la-
seru. Ablaci Mn teréiku za pfitomnosti 20Pa silanu lze pfipravit vrstvu
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Si:Mn obsahujici 11 % Mn. Proces ablace byl sledovin optickou emisn{
spektroskopii. Vysledky charakterizace pfipravenych tenkych vrstev
ukazujf, Ze vrstva je homogennf{, amorfn{ a bez pfitomnosti Si-H va-
zeb. Zahtivinim na teploty az 1000 °C ve vakuu dochdzi v malé mite ke
krystalizaci a elektronova difrakce ukazuje natvorbusilicidd manganu.
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Charakterizace dvoufazového toku
kapalina/plyn v plochém mikrokanalu
a jeji aplikace

_ Doktorand: Ing. Petr Zdloha
Skolitel: Ing. Viadimir Jiricny, CSe.

Mikrostrukturovani zafizeni majf v elektrochemickém vyuzitf vy-
hodu velmi malé mezielektrodové vzdilenosti. Diky tomu je ohmicky
odpor elektrolytu maly a je mozné pracovat bez a nebo s malymi
koncentracemi podptrnych elektrolytd. Ve spravné navrZzeném a pro-
vozovaném elektrochemickém mikroreaktoru maze elektrochemicka
reakce probihat za vysoké konverze a selektivity uz pfi jednom pri-
chodu reakénf smési. V urditych vyrobnich procesech tak nasazeni mi-
krostrukturovaného elektrochemického reaktoru mze véstkvyznam-
nému sniZzeni ndklad na ndsledné délenf a &isténi produktd [1, 2].

Pro Gspé$ny navrh elektrochemického mikroreaktoru je viznamné
hydrodynamické chovani daného systému. Zejménav reakénich systé-
mech, kde na elektrodich pfi elektrochemické reakci vznikaji bubliny
plynu avytvafi tak dvoufizovy dispergovany systém s kapalnou reakéni
smési [3]. Bubliny ovliviiuji jak konverzia selektivitu reakce blokaci ak-
tivniho povrchu elektrody, tak rozloZeni proudové hustoty v kapaling
kolem bubliny.

Prolepsi pochopenivlivu plynné fize na proudéni kapaliny v tenké
$térbiné plochého elektrochemického mikroreaktoru byla navrZena
a vyrobena specialn{ vizualizaln{ cela, ve které bylo mozné charakte-
rizovat hydrodynamické chovini systému plyn-kapalina. Byla prove-
dena komplexni experimentalni studie pomoci vizualizace dvoufizo-
vého toku a metody Particle Image Velocimetry (PIV) ve vertikdlné
orientovaném plochém mikrokanalu.

Vizualiza¢ni méfeni byla provedena v systému s probthajici elek-
trochemickou reakei (oxidace 4-methylanisolu, protireakce redukce
methanolu) generujici bubliny plynu v mikrokanalu s §ftkou 10 mm
a hloubkou 0,1 mm. Z fotografii toku byly zjistény informace o rezi-
mech toku a rozdéleni velikosti vznikajicich bublin.

M¢éfeni pomoci metody PIV se prozatim zaméfilo na vyzkum hyd-
rodynamiky nereagujictho systému. Etanol byl pouZit jako modelova
kapalina, vzduch jako plynna fize nahrazoval vznik plynu elektroche-
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mickou reakci. V modelové cele byly bubliny plynu vytvafeny jehlou
umisténou na vstupu mikrokanalu ($itka 10 mm, hloubka 0,1-2 mm,
délka 150 mm). Metoda PIV ndm umoznila ziskat vektorové rychlostn{
pole kapaliny v plochém mikrokanalu v jeho riznych hloubkich.
Kovéfeni metody byla pouZita jednofizova méfen{ pouze s kapalinou,
kdy byly vysledky porovnavany s teoreticky vypoltenymi rychlostnimi
profily. Dvoufazovi méfeni nim poskytla absolutn{ vektorova rych-
lostni pole kapaliny okolo jednotlivych bublin stoupajicich v plochém
mikrokandlu. Pomoci metod zpracovani obrazu byla uréena rychlost
stoupajicich bublin a jeji zavislost na operaénich podminkach.

Dalsi analyza ziskanych dat poskytne informace o lokilnim pro-
michavani dvoufizového toku kapalina/plyn v plochém mikrokanalu
2 o vlivu bublin na chovian{ kapalného toku. Tyto charakteristiky bu-
dou vyuzitelné pfi ndvrhu pramyslovych elektrochemickych mikrore-
aktord.
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Extrakce a moZnosti zakoncentrovani latek
z routy vonné

Doktorand: Ing. Markéta Kurcovd
5 Skolitel: Ing. Helena Sovovd, CSc.
Skolitel specialista: Ing. Marie Sajfrtovd, Ph.D.

Routa vonna (Ruta graveolens) se fadi mezi tradién{ 1é¢ivé rostliny,
jejichZ pozitivni 1é¢ivé Glinky na lidsky organismus jsou zndmy jiZ
po nékolik staleti. PGvodem je z jizni Afriky, v dnesni dobé je vak
hojné& péstovana i v Ceské republice. Pat¥f mezi druhy rostlin bohaté
na silice — té€kavé olejovité latky. Razné silice nachidzf $iroké uplat-
néni v potravinafstvi, v parfumérském pramyslu a v neposledn{ fadé
zejména pfi vyrobé 1é¢iv &i insekticida.

Mezi tradi¢ni metody pouziviné k ziskavini rostlinnych vytazka
patif destilace vodni parou ¢i extrakce organickymi rozpoustédly. Vy-
hody superkritické extrakce CO; jsou piedevsim rychlejsi prabéh ope-
race, niz$f dopad na Zivotni prostiedi a absence zbytkovych rozpous-
tédel v extraktu. Diky silné zavislosti vlastnosti stla¢eného plynu na
teploté a tlaku Ize jeho rozpoustéci schopnost snadno obméiovat
a pfizpusobit ji poZadavkam.

K litkim obsaZenym v routé vonné se fadi skupina furanoku-
marin@ — xanthotoxin, bergapten a psoralen, dile kumarin rutama-
rin. Jsou znamy protinddorové Géinky, antidiabeticka aktivita a fada
dalsich vyznamnych G¢inkd. Celd skupina kumarin zvy$uje sensi-
tivitu k@ze vadi svétlu, nisledné UVA zifen{ se pouzivd k odstra-
nénf koznich probléma. Obsah furanokumarin@ v routé vonné zalez{
na jejim ptvodu (tzn. kde, kdy a za jakych podminek je péstovina)
a na jednotlivych ¢astech rostliny. Mezi nejdtlezitéjsi zastupce silice
patfi 2-undecanone, u kterého byly zjistény vyznamné insckticidn{
acinky.

Cilem price je najit mozné postupy zakoncentrovani cennych latek
routy a porovnat vysledky jednotlivich metod. Soudist{ je rovnéz mo-
deloviniexperiment v Matlabu a zvétSovini méfitka. Jednim z dal§ich
cil@ je vyhodnocenf{ fizovych rovnovih sledovanych latek v zavislosti
na extrakénim tlaku a teploté.

Pii superkritické extrakci CO, byly pouzity podminky pro tlak
12-30MPa a teplotu 35-80°C . Kromé toho byla provedena extrakce
Soxhletem s pouZitim #-hexanu a ethanolu a byl tak stanoven obsah
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latek v rostliné. Vzorky extraktd byly analyzovany plynovou chroma-
tografif.

Byly zvoleny tfi zdkladni metody zakoncentrovani sledovanych 13-
tek. Prvni sada pokust byla provedena pomoci frakcionace v ¢ase.
Postupné byly odebirany vialky s extraktem a sledovalo se jeho sloZen{
v prabéhu experimentu. Druhou metodou se dvéma separitory lze
z extraktu dobfe oddélit vosky. Cast vysledkd téchto metod byla jiz
dfive prezentovina. Posledni zkoumanou metodou je vysokotlaka ad-
sorpce nasilikagelu. Naaparatufeje za extraktorem zafazeny adsorbér,
za adsorpénf kolonou se za expanznim ventilem do vialky sbird prvn{
frakce. Niasleduje desorpce druhé frakce Cistym CO; za zvySeného
tlaku. Nakonec je desorbovana tfeti frakce pomoci CO; s pridanym
ethanolem.

Vysledky ti'eti metody lze shrnout takto. Podminky pfi extrakci byly
(12 MPa,40°C)a(15MPa, 35°C), piidesorpci (28 MPa, 40°C ) a s pfi-
dinim 2,3% ethanolu k CO2 (30 MPa, 40°C ). Veskery 2-undekanon
byl ziskan v prvni frakei, na silikagel se neadsorboval. Mala ¢4st fura-
nokumarint se desorbovala jiz ¢istym CO,, ale vétSina az po pridan{
ethanolu. Rutamarin byl desorbovin pouze za pouZiti ethanolu. Na-
ptiklad pfi pokusu s extrakci pfi tlaku 12 MPa obsahovala prvn{ frakce
50% 2-undekanonu a 11 % hentriacontanu, hlavniho reprezentantu
voskd, druhd frakce 1% 2-undekanonu a 17 % furanokumarint a 20 %
hentriacontanu, tfeti frakce 36 % furanokumarint a 36 % rutamarinu,
vyjadieno z ploch chromatografickych pikd.
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Modelové pouziti mikroorganismu E. coli ARL1
jako biosenzoru Hg?*

_ Doktorand: Mgr. Andrey Soloyyev
_ Skolitel: Prof: Dr. Ing. Martina Mackovd
Skolitel specialista: Ing. Gabriela Kuncovd, CSc.

Detekee skodlivych litek biosenzory dopliiuje a rozsifuje klasické
analytické metody. Pomoci genového inZenyrstvi byly zkonstruovany
celobunééné biosenzory, a to jak kovl [2], tak i organickych ldtek
(BTEX[1], PCB[5][1]). Mikroorganismus Escheribia coli ARL1 je bio-
luminisceénibioreportér, ktery produkuje bioluminescenci selektivné
v pfitomnosti iont@ rtuti.

Cilem prace bylo uréeni optimalnich podminek a meze citlivosti
detekcee iontu rtuti pomoci E. coli ARL1. Dile bylo testovano zlepseni
citlivosti detekce adsorbci iontu rtuti na bunéénych sténich kvasinek
Saccharomyces cerevisiae. U téchto bunéénych stén byla jiz difve ukizina
adsorpce iont kadmia, médi a stiibra [4].

Nejnizsi koncentrace iontd rtuti, kterou se mi podafilo deteko-
vat pomoci indukce bioluminiscence volnych bunék E. coli ARL1 byla
2ug/L, zvyseni intenzity indukované bioluminiscence bylo dosazeno
pfidavkem glukézy v koncentraci 20 mM/L (bioluminiscence je ener-
geticky ndro¢na reakce), a také zvy$enim koncentrace kanamycind az
na 250 mg/L. (Kanamycin zvySuje selekéni tlak podporujici luminis-
cenénf geny.)

Koncentrace rtuti v redlné kontaminovanych vodach je ~10 ng/L,
coZ je méné nez je mez detekce pomoci E. cli ARL1. Zakoncentro-
van{ iontd rtuti ve vodé, které je nutné pro indukci bioluminiscence,
bylo dosazeno adsorpcf na bunéénych sténich kvasinek Saccharonzyces
cerevisiae. Dosavadni vysledky prokazaly zatim posunuti meze detekce

z 2ug/Lna50ng/L.
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Separace tékavych organickych latek (VOC)
ze vzduchu pomoci membran

Doktorand: Ing. Veronika Jarmarovd
Skolitel: Ing. Pavel I3k, Ph.D.

Membrinové separaéni procesy zaznamenaly v poslednich letech
vyznamny rozvoj a patii mezi stabilnf a konkurenceschopné techno-
logic pro délenf plynt a t&kavych organickych ltek [1]. Separace or-
ganickych par ze vzduchu v$ak vyZadujf nové membrinové materiily,
které budou v prostiedi par vice stabilni a odolné proti stirnuti.

Jednim ze zpsobt jak dosdhnout zlep$en{ vlastnosti polymernich
materidlt je pfidavan{ aditiv na bazi iontovych kapalin, nebo nano-
kompozitd, kterymi mohou byt uhlikové nanotrubice a nanovlikna.
Bylo prokizanovyznamné zvyseni propustnosti pro vSechny testované
latky a separaénich vlastnosti pro dvojici plynd CO,/H; u membrin
ptipravenych z polymeru p(VDF-HFP) s pif{davkem iontové kapaliny
1-ethyl-3-methylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl)imidu[ 2, 3].

Pro téely membranovych separaci par ze vzduchu byly pfipraveny
kompozitni materidly na bazi kopolymeru poly(ether-block-amide),
komeréné dostupného jako PEBAX@S, a iontové kapaliny trihexyl-
tetradecylphosphonium bis(2,4,4-trimethylpentyl)phosphinate. Pro
pfipravu membrin z tohoto kompozitntho materidlu byla pouZita
metoda ,solvent casting“. Nejprve byl polymer rozpustén ve smési
butanolu a isopropylalkoholu (1:1), poté byla do roztoku pfidina
v raznych pomérech iontova kapalina a po dikladné homogenizaci
byl roztok odlit na Petriho misku.

Na integralnim permeametru byly stanoveny zakladnf{ transportn{
vlastnosti novych kompozitnich filma. Méfen{ byla providéna v time-
lag médu, ktery umoziiuje vyhodnoceni jak propustnosti membran,
tak difaznich a sorpénich koeficientd méfenych latek. Experimenty
byly providény s pirami(pentan, hexane cyclohexan, toluen, ethanol)
a také vybranymi plyny (CO,, CHy, O,, N,, Hj, He, propane and
butane) pro vyhodnoceni idedln{ selektivity.
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AWS viskozimetrie kaolinovych suspenzi —
vliv povrchu senzort

_ Doktorand: Ing. Véra Pénkavovd
Skolitel: Prof-Ing. Ondiej Wein, DrSc.

Vodné kaolinové suspenze jsou ve velké mife pouziviny v kera-
mickém, papirenském a barvifském pramyslu. Radf se mezi mikro-
disperzn{ kapaliny a jako takové vykazuji z reologického hlediska ty-
pické pseudoplastické chovani. Na mezifizovém rozhrani s pevnou
sténou vykazuji vodné kaolinové disperze zdanlivy skluz podél stény
(AWS), ktery je z makroskopického hlediska popisovin pomoci sklu-
zové rychlosti (nenulové rychlosti na sténé&). Tento jev je velmi dobfe
zndmy [1, 2]. Za podminek toku pfi nizkych smykovych napétich o na
malych hydraulickych polomérech (polomér kapilary, $térbina sen-
zoru reometru) maze jeho zanedbini znaéné zkreslit interpretaci reo-
logickych dat.

AWS viskozimetrie [3] se zabyva kvantitativnim stanovenim sklu-
zové rychlosti u, resp. skluzového koeficientu x(o) = u/o, spoleéné
s fluiditou ¢(0) = v/o dané disperzni kapaliny. K vyhodnocen{ obou
téchto materidlovych funkef ze zdanlivé fluidity ¢q,,(0), kterou sta-
novime z primarnich dat (v pfipad¢ rotacnich reometr@ z momentu,
Ghlové rychlosti a geometrie senzoru), je tiecba provadét reologickd
méfeni pfi stejnych smykovych napétich na réznych tloustkach stér-
biny senzoru h. Ze séric naméfenych dat pak je mozno vyhodnotit
tzv. lokalni filtraci dat obé materidlové funkce — fluiditu a skluzovy
koeficient, jejichz kombinace udava kompletni reologicky popis toku
disperze podél pevné stény. Je zfejmé, Ze skluzovy koeficient je zavisly
jak na disperzi samotné, tak na vlastnostech obtékané stény. Tento
pfispévek je zaméfen na stanoveni skluzového koeficientu pro rizné
typy povrchu stény.

Byla provedena reologickd méfeni pro 40% vodnou kaolinovou
disperzi na ¢étyfech kuzelovych senzorech s riznymi povrchy (KKO01
a KK04 — nerez hlazend a piskovand, KK02 — titan a KKO3 — dural).
Z namé&fenych dat (Obr. 1a) je zfejmé, Ze naméfené zdanlivé fluidity
se li$f nejen pro senzory z hlazené a piskované nerezi, ale i pro hladké
povrchy z riznych materiald. Vyhodnocenim dat byly stanoveny sklu-
zové koeficienty pro dané materidly (Obr. 1¢). I pro piskovanou nerez
(coz je povrch standardné pouzivany s cilem eliminace AWS) je sklu-
zovy koeficient nenulovy, byt je velmi maly.
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Obr. 1: 2) Naméfend zdanlivd fluidita pro 40% vodnou kaolinovou
suspenzi; b) vyhodnoceni fluidita; ¢) skluzové koeficienty.
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Termodynamické vlastnosti smési
obsahujicich iontové kapaliny

Doktorand: Ing. Karolina Machanovd
Skolitel: Ing. Magdalena Bendovd, Ph. D.

V posledni dob¢ iontové kapaliny ziskaly na vyznamu v oblasti
homogennf katalyzy [1, 2]. Za jejich Gspéchem stojf nejen schopnost
iontovych kapalin rozpoustét celou fadu kovovych katalyzitorg, ale
i zvyseni selektivity enantioselektivnich reakei. Uméni pfimé pfipravy
pozadovaného enantiomeru je velice Zddanou a vyhleddvanou komo-
ditou ve farmaceutickém pramyslu.

Tato price je zaméfena na fadu iontovych kapalin sklidajicich
se z anionu bis(trifluoromethylsulfonyl)imidu a kationu N-alkyl-tri-
ethylamonného (zkracené [NRyy, |[NTf, ]), kde alkylem je minén zby-
tek uhlovodikového fetézce ¢itajici 6 az 14 atomt uhliku. Tyto iontové
kapaliny byly Gspé$né otestoviny na enantioselektivni hydrogenaci
B-ketoestert v pfitomnosti methanolu jako média [3]. Chiraln{ kata-
lyzator byl rozpustén a takzvané ,zakotven® ve smési iontové kapa-
liny 2 methanolu pro jeho recyklaci a opétovné pouziti. Funkei ion-
tové kapaliny bylo i ochrinénfi citlivého katalyzitoru pfed pfistupem
vzdusného kysliku. Finln{ extrakce produkt vodou mohla zpsobit
Castené vymyti iontové kapaliny s katalyzidtorem. Proto byly studo-
vany rozpustnosti smésf iontové kapaliny s vodou a se systémem me-
thanol/voda (1:1 hmotnostng). Rozpustnosti byly méfeny v zavislosti
na teploté pomoci dvou ovéfenych metod — objemové [4] a zdka-
lové metody [5]. Data z méfeni byla popsina modifikovanou rovnici
Floryho-Hugginse [6].

Diky spoluprici s laboratofemi ve Francii a ve Spanélsku se price
rozsitila o méfeni termofyzikalnich vlastnosti &istych latek, jako napf.
hustoty aviskozity v zavislosti na teploté ¢iindexylomu pfi 25 °C. V ne-
posledni fadé byly méreny dodatkové veli¢iny ve smési s methanolem,
a to dodatkové entalpic HE a dodatkovy objem VE. Hodnoty téchto
dodatkovych funkci byly popsiny modelem ERAS [7], u chyb¢jicich
dat byla pouZita predikce pomoci modelu COSMO-RS [8].
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Urceni prostorové zavislé viskozity pomoci
nerovnovazné molekularni dynamiky

Doktorand: Mgr. Stanislav Pareg
Skolitel: RNDr. Milan Piedota, Ph. D.

Interakce tekutiny s pevnoulitkouvblizkostijejich rozhraniumoz-
fiuje vznik zajimavych jeva, které vedou k odlisnému chovan{ tekutiny,
nez jak je tomu v homogenn{ fizi. Tyto jevy ovliviiuji zdsadnim zpi-
sobem fadu fyzikilné-chemickych procest vyznamnych z technolo-
gického i védeckého hlediska jako napft. korozi, heterogennfi katalyzu,
&isténi vod, funkei molekulirnich sit & chemickych senzor@. Cho-
vani tekutin v nanorozmérech je viak jen velmi obtizné a omezené
dostupné experimentilné, nebo zcela nedostupné. Simulace v téchto
situacich pfinaseji fundamentilni vysledky pro pochopeni studova-
nych prosttedi a jeva.

Studovali jsme metody pro uréovani viskozity tekutin pomoci mo-
lekuldrn{ dynamiky. Podafilo se nim rozsifit stivajic{ nerovnoviZnou
metodu platnou pro Cisté latky na smési. Metoda uréuje prostorovou
zavislost viskozity tekutiny proudici mezi dvéma rovinnymi zdmi ana-
lyzou rychlostnich profilé v§ech komponent. Prezentujeme vysledky
prosilné neidedlni roztokvoda + methanol mezi rutilovymi (TiO, ) sté-
nami. Hodnota viskozity v bulku je porovnina s vysledky rovnovizné
molekulirn{ dynamiky. Navic jsme uréili chovan{ viskozity v blizkosti
stén, coz je vyznamné pro predikci dynamiky kapalin v nanorozmé-
rech.
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Vliv meteorologickych parametrt
na atmosféricky aerosol

Doktorand: Mgr. NadéZda Zikovd
Skolitel: Dr. Ing. Viadimir Zdimal

Tato price popisuje vliv nékterych meteorologickych parametr
(relativni vlhkost, atmosférické srizky a mlhy) na rozdéleni velikost
Castic ziskanych spektrometrem SMPS za prvnich 22 mésici méfent,
tj. od 1.5.2008 do 28.2.2010, na observatoti Kosetice, lezici v Cesko-
moravské vrchoving (49°35°S, 15°05V, 534 m n. m.).

Observatof Kosetice je &astf sit¢ CHMU a specializuje se na mo-
nitorovani{ kvality ovzdusi a sbirdn{ jak zikladnich meteorologickych
dat, tak dajt o radiaci a chemii atmosféry a sriZek. Stanice se neddvno
stala soudasti sit¢ evropskych stani EUSAAR/EUCAARI a byla vyba-
vena skenovacim ti{di¢em pohyblivosti ¢4stic (SMPS) provozovanym
Oddélenim acrosolovych a laserovych studif AV CR. Spektrometr ana-
lyzuje suchy rozmér &istic v rozsahu velikostf od 9 do 900 nanometra
v pétiminutovém c¢asovém rozliSeni. Takto ziskand data byla pfepoé-
tena do hodinovych primért a porovnana jak se standardnimi mete-
orologickymi zdznamy o vlhkosti, teploté a sriZkovych Ghrnech, tak
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Obr. 1: Praimérnd rozdélen{ velikost{ acrosolovych &astic pfi rznych
hodnotich RH.

35



se zdznamy stani¢nfho pozorovatele a byla vypodtena typicka spektra
pro jednotlivé meteorologické parametry.

Ukdazalo se, Ze pfi bezesrizkovych situacich a situacich bez mlhy
zavisi celkové poletni koncentrace i rozdélen{ velikosti acrosolu na
hodnotich relativni vlhkosti, viz Obr. 1. Pfi vyskytu mlh jsou celkové
koncentrace vyrazné mensi, navic se nevyskytuji vicemodaln{ rozdé-
leni. Podobné tomujei pfivertikilnich srizkach, u kterych navic zalez{
i na konkrétnich typech hydrometeort.
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Charakteristika acrosolovych ¢astic
ve vnitinim prostiedi vystavnich sala

Do/ctgmnd: RNDr. Ludmila Maskovd
Skolitel: Ing. Jiri Smolik, CSc.

Zneliténf vnitfniho ovzdusdi vystavnich sild piedstavuje zdvazné
riziko pro zde ulozené umélecké ptedméty. Cistice primarné znedis-
tuji povrchy pfedmétd, ale hrubsi ¢astice byvaji abrasivni a pfi manipu-
laci mohou napomdihat mechanickym poskozenim. Jemné ¢astice pak
mohou byt acidické nebo alkalické povahy a byvaji téz hygroskopické.
Vzhledem ke své velikosti mohou pronikat mezi strinky knih, kde jsou
dile deponoviny avedle chemické degradace mohou zptsobovat také
navlhan{ pfi zménach relativn{ vihkosti (Hatchfield, 2005).

V roce 2012 probéhly dvé intenzivni méfic{ kampané v archivech
na Zlaté Koruné a v Tfeboni, v prabéhu kterych byly sledoviny po-
Cetni a hmotnostn{ koncentrace ¢astic ve vnitfnim a vnéj$im prostiedi
a jejich chemické slozeni. Zaroveni zde probihd dlouhodobé méfeni
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Obr. 1: Pomér pramérnych vnitinich a vnéjsich pocetnich koncent-
raci &astic v zavislosti na velikosti ¢dstice v T¥eboni a na Zlaté
Koruné.
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koncentraci plynnych polutantl a celkové korozivity prostiedi. Ar-
chivv Tfeboni se nachizi{ pftimo u runé silnice, nenf vybaven zidnym
topnym ani ventilaénim systémem a okna jsou pouze jednoduché. De-
pozitif na Zlaté Koruné se nachizi v malé obci, je vybaven topenim
a dvojitymi okny.

Vysledky ukizaly na obou mistech absenci vyznamnéjsiho vnitt-
nfho zdroje ¢astic. Koncentrace ve vnitinim prostiedi tak byly uréo-
vany piedev§im penectraci ¢astic z vnéjsiho ovzdudi. Z obrizku 1 je
patrné, Ze nejsnadndji z vnéjsitho do vnitiniho prostfedi pronikaly ¢as-
tice o velikosti 0,1-1 um. Mensi ¢astice byly silné ovlivnény depozici
pomoci diftze, vét$i pomoci sedimentace. Z obrazku je déle zfejmé,
ze dle oéekavani v Treboni byla penetrace vys$si nez na Zlaté Koruné.
Tyto vysledky byly potvrzeny i pomoci méfen{ ventila¢ni rychlosti. Ta
se ukdzala v Tteboni téméf desetkrat vyssi neZ na Zlaté Koruné.
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Dennf trendy organického uhliku v acrosolech
v zavislosti na jejich tékavosti

Doktorand: Ing. Petr Vodicka
Skolitel: Ing. Jaroslav Schwarg, CSc.

Pfistroj pro analyzu clementirniho (EC) a organického uhliku
(OC)vacrosolechumozfiuje vedle téchto dvou zdkladnich sloZek jeste
podrobnéji analyzovat sloZzen{ OC, a to v zavislosti na jeho tékavosti.
Prace se zabyva srovnianim dennich trenda frakci OC s raznou téka-
vosti, kterd byla v zavislosti na pouZité termo-optické analyze nisledu-
jiei. Frakce OC1: <200 °C,OC2:200-300°C, OC3:300-450°C aOC4:
450—-650°C . Vedle nich byl analyzovan i tzv. pyrolyticky uhlik (PC)
vznikajici pyrolyzou OC. Podobné jako na Obr. 1 budou prezento-
vany dennfi trendy OC1-OC4 v jednotlivych roénich obdobich a dile
srovnan{ téchto trendl na méstské pozadové stanici Praha-Suchdol
s pozadovou stanici pro CR — Kosetice béhem topné a netopné se-
z6ny.
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Obr. 1: Roéni priméry dennich trendt organického uhliku rzné
tékavosti v acrosolech na méstské pozadové stanici Praha-Suchdol.
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Rychlost rastu nanocastic vzniklych homogenni
nukleaci vody a kyseliny sirové

Doktorand: Mgr. Lenka §kmv19¢zlowi
Skolitel: Dr. Ing. Viadimir Zdimal

Nové acrosolové &astice vznikajicf v atmosféte procesem nukleace
mohou pasobit jako kondenzaén{ jidra a tim ovliviiuji nejen vznik
obladnosti, ale nepfimo i radiaéni bilanci Zemé. Mechanismus atmo-
sférické nukleace nebyl jesté zcela objasnén, protoze vznik novych
acrosolovych &astic je fizen procesy, kterych se Géastni ¢astice s pri-
mérem pod 3nm a vét§ina méficich zafizeni neumoZiiuje tak malé
astice detekovat. Dal§im davoden je zavislost tohoto procesu na at-
mosférickych a geografickych podminkach [1]. Bylo navrZeno nékolik
mechanism atmosférické nukleace — binarni homogenni{ nebo ionty
iniciovana nukleace kyseliny sirové a vodni pary a ternarni nukleace
kyseliny sfrové, vodn{ pary a amoniaku; zistiva ov§em nejasné, ktery
mechanismus v atmosféfe dominuje [2]. Nové vzniklé acrosolové &as-
tice dosahuji velikosti pfiblizné 1,5 nm a nisledné rostou koagulaci
s jinymi ¢asticemi nebo kondenzaci pfitomnych par. Rychlosti rastu
zjisténé pri atmosférickych mérenich se pohybuji v rozmezi od 1 do
20 nm/hod. Rozhodujici pro rychlost rastu jsou velikost &stice, jeji
hygroskopicita a relativn{ vlhkost [3]. Kvantitativn{ popis rlistu ¢4stic
je zaloZen na bilanci latkového toku na &astici a z ¢astice. Mechanis-
mus rlstu z4visi na hodnoté Knudsenova &isla (pomér stiedn{ volné
drihy molekul pary a praméru ¢astice). Na po&itku procesu rlstu je
vzhledem k malym rozmértm ¢astic hodnota Knudsenova ¢isla velka.
SlozZen{ pary v tésné blizkosti ¢astice 1ze poklidat za stejné jako cel-
kové slozen{ pary a rist ¢astice mizeme za téchto podminek popsat
jako kineticky proces kondenzace a vypafovini molekul pary. U vel-
kych ¢astic s malymi hodnotami Knudsenova ¢isla je koncentrace mo-
lekul pary v tésné blizkosti ¢astice sniZzena v dasledku kondenzace
a v tomto pifpadé je rast fizen rychlosti difuze molekul piry k &as-
tici [4].
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Matematické modelovani chovani aerosolt
v realném dase

Doktorand: Mgr: Jan Pusnman
Skolitel: Ing. Viadimir Zdinal, Dr.

Matematické a poéita¢ové modelovan{ acrosol nachazi uplatnéni
v §irokém spektru aplikaci od atmosferické fyziky a chemie, ochranu
zivotniho prostfedi pfes jadernou bezpeénost po pramyslové aplikace
jako je napf. produkce nanomaterialg.

Vychozimbodem naseho popisujsoubilance hmoty, energie a hyb-
nosti. Ustfednf roli v matematickém popisu dynamiky acrosolt hraje
Obecni dynamicka rovnice (General Dynamic Equation, GDE) [1].
Jedni se o nelinearn{ evolué¢ni rovnici, kterd zahrnuje popis trans-
portu, koagulace, kondenzace, vypafovani, nukleace a depozice acro-
solt. V poslednich ¢tyficeti letech byla vyvinuta fada pfistupt k nu-
merickému fedenf této rovnice. Mezi nejrozsitenéjsi patif metoda Gel-
bardova a Scinfeldova [2] spolu s Metodou momentti[3]. Velmi popu-
larn{se stala také Modalni metoda[7]. N&které omezujici pfedpoklady
predchozich metod odstratiuje QMOM (Quadrature Method of Mo-
ments)[5]. Tento piistup byl autory Marchisiem a Foxem modifikovin
na DQMOM (Direct Quadrature Method of Moments) [4]. Disku-
tujeme pouzitelnost jednotlivych metod vzhledem k oblasti vyuziti,
vypocetni niro¢nosti a moznosti dalsich modifikaci.

V soucasné dobé lze vétSinu CFD (Computational Fluid Dyna-
mics, CFD) programi pouZivanych v akademické sféte a v pramyslu
rozdélit na dvé skupiny. Na jedné strané jsou robustni komerénf fe-
$enf, nadruhékédy, vyvinuté za Géelem fesenf konkrétniho problému.
Komeréni povaha prvni skupiny a pfilisnd specifi¢nost druhé &asto
znainé komplikuje nebo pfimo znemoziuje vytvareni novych mo-
del@. Ve snaze obejit podobnd omezeni sméfujeme k zapracovan{ fe-
$i¢e dynamiky aerosolu do knihoven OpenFOAM. Jedni se o otevieny
volné $ifitelny soubor CFD knihoven napsanych v jazyce C++. Toto
feseni plné implementuje myslenky Objektové orientovaného progra-
movaniaumoziiuje pracovat s vysokodroviiovou syntaxi kddu, kterd je
velmi blizko konvenén{ notaci parcidlnich diferencidlnich rovnic [6].
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M¢éieni fyzikalnich a chemickych vlastnosti
acrosolu v realném Case pomoci acrosolového
hmotnostniho spektrometru

_ Doktorand: Ing. Otakar Makes
Skolitel: Ing. Jaroslav Schwarg, CSc.

Tato prace se zabyva analyzou kontinualni mésiénif datové fady mé-
fené acrosolovym hmotnostnim spektrometrem (ToF-AMS od firmy
Acrodyne).Jejim cilem je popsat chovanivybranych slozek atmosféric-
kého acrosolu v pritbéhu mésiénfho a dennfho cyklu a dile porovnat
dennf trendy vybranych slozek atmosférického acrosolu mezi sebou.
ToF-AMS je v soudasné dobé jediny instrument, ktery je schopen po-
skytnout v redlném Case zaroven informace o velikostnim i chemickém
sloZzen{ (semi-)volatiln{ &4sti acrosolového spektra do 1um. PouZita
data pochiz{ z méfici kampané provedené v prosinci 2010 v Praze na
Suchdole. Je na nich tedy patrny vliv lokdlnich topenist rodinnych
domd nachizejicich se v blizkosti méfici stanice. Na stanici byla za-
rovefl provadéna zdkladni meteorologickd méfen{ (smér a rychlost
vétru, teplota, vlhkost) a méfeni koncentraci plynt a frakce PM10
v atmosféfe. Diky tomu se nabiz{ porovnin{ koncentraci chemickych

acrosolovych frakei s koncentracemi plyna.
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Obr. 1: Porovnan{ celkové koncentrace ¢astic métené AMS a PM10
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