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|l. Textova cast

1. Védecka ¢innost pracovisté a uplatnéni jejich vysledku

a) struéna charakteristika védecké ¢innosti pracovisté;
Ustav v roce 2006 pokracoval v teoretickém i experimentélnim vyzkumu ve vybranych
oblastech chemickeé fyziky, elektrochemie, katalyzy a pfilehlych obort, podilel se na
aplikaci vysledku své badatelské Cinnosti v praxi, a rozsahle spolupracoval s vysokymi
Skolami.

,B" jedna se pfevazné o badatelsky vystup, ,,C“— o cileny vystup).
Prvni tfi vysledky byly podrobné zpracovany formou anotace (viz priloha).

1) V ramci prace byla vyvinuta nova metoda pfipravy tenkych vrstev kovovych iontd a kovu
na polarizovatelném kapalném rozhrani, které by umoZzZfiovaly ovliviiovat mechanismus
a rychlost mezifazové reakce prenosu naboje. Usili bylo zaméfeno zejména na pfipravu
vrstev kfemicitand pro selektivni zachyceni iontd kov(, a vrstev tvofenych pfimo kovovymi
nanocCasticemi. Bylo ukazano, Ze kfemicitanové vrstvy Ize reprodukovatelné vytvaret na
rozhrani voda/1,2-dichlorethan upravenou sol-gel technikou, zalozenou na pfenosu
templatového kationtu trimetyloktadecyl-ammonia z organické do vodné faze, kde tento ion
tvofi iontovy par s kifemicitanovym prekursorem. (V. Marecek, H. Jdnchenova, Z. Samec,
A. Trojanek, J. Langmaier) - B

2) Byla vyvinuta nova metoda fluorescencni spektroskopie, tzv. Z-scan FCS, ktera umozriuje
presné urceni difuze lipidu jak v modelovych membranach, tak v membranach zivych bunék.
Metoda byla Uspé3né pouZita nejen k objasnéni zakladnich otazek o pohyblivosti molekul
v podporovanych fosfolipidovych membranach, ale i k ur€eni a charakterizaci lipidovych
mikrodomeén, jejichz velikost v bunkach je mensi nez 250 nm, a tudiz také mensi nez
rozliSeni konfokalniho mikroskopu. Tym jako prvni uvedl do praxe dva nové méfici pfistupy
odvozené od fluorescencni korelacni spektroskopie, a to tzv. €asové rozlisenou FCS
a dvouohniskovou FCS. (M. Hof, J. Humpoli¢kové, A. Benda, J. Sykora) - B

3) Byla dokonc€ena instalace a provedeno otestovani nového experimentalniho zafizeni pro
studium volnych nanocastic a klastri molekul ve vakuu metodou molekulovych paprskd,
které bylo ziskano z Institutu Maxe-Plancka v Géttingen a prevezeno do UFCH JH v r. 2005.
To umoznilo méfeni prvnich novych experimentd na tomto zafizeni v Praze: i) Fotolyza
klastri pyrolu jako modelovych systému pro studium fotolyzy biomolekul. ii) Fotolyza molekul
halogenvodik(i na nanocasticich vody, relevantni v atmosférické chemii, zejména pfi procesu
tvorby ozonové diry. (M. Farnik, V. Poteriya, , P. Slavi¢ek) - B

4) Metodou rozptylu synchrotronového zafeni pfi nizkych dhlech (GISAX) byla
charakterizovana morfologie organizovanych mesoporéznich filmi z TiO, pfipravenych
technikou supramolekularniho templatovani. Bylo zjisténo, Ze velikost mesoporl i velikost
nanokrystall anatasu se plynule zvétSuje ve sméru od povrchu filmu do jeho objemu.
Ziskana data koreluji s vysledky adsorpce Kr a organometalickych barviv typu Ru-bipyridin
jakoz i s aktivitou téchto filmu pfi aplikaci jako fotoanody v solarnich ¢lancich (L. Kavan,
J. Prochazka, M. Kalbac, O. Frank, A. Zukal, M. Zukalova) — B.

5) Na zakladé teoretické analyzy procesl difuze byla zformulovana obecna metoda
absolutniho vypoCtu koncentrace stopovych latek z hmotnostnich spekter ziskanych
v proudové trubici s vybranymi ionty SIFT-MS. (P. Spanél) - B

6) S pouzitim kombinace ftriblokovych kopolymerl s iontovymi kapalinami se podafilo
syntetizovat dokonale sférické Castice mesoporézni siliky typu MCM-41. Tyto Castice
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vykazuji dokonalou vnitfni strukturu a jednotlivé kanaly sméfuji do stfedu Castic.
(A. Zukal, J.Cejka) —

7) Byly popsany experimentalni podminky, za kterych dochazi k periodickym zménam
v rychlosti rozkladu N>O na Fe- a FeM-zeolitech a navrzeno kinetické schéma procesu,
vychazejici zvysledku in situ FTIR experimentll (Z. Sobalik, D. Kaucky, K. Jisa,
A. Vondrova, J. Novakova) — B

8) Objasnéni lokalizace atomu hliniku v zeolitech na zakladé porovnani teoretické predikce
NMR chemickych posunt pro jednotlivé struktury s experimentalnimi daty (S. Sklenak,
J. Dédecek) - B

9) Pro testovani riznych metod detekce hybridizace DNA v systému paralelnich vzork( byl
vyvinut multikanalovy elektrochemicky analyzator, umoziujici sekvencni méfeni na jednom
az osmi zcela nezavislych Cidlech, pfiemz na kazdém z nich muze byt aplikovana jina
elektrochemicka metoda a jina pfipravna & mérna procedura; sou€asné bylo vyvinuto
~,multielektrodové® €idlo sestavajici z osmi riznych, na sobé nezavislych pracovnich elektrod,
na kterych Ize rovnéz provadét nezavisla méteni. (T. Navratil, B. Yosypchuk, I. Sestakova) —

B i C ( podana prihlaska vynalezu se zadosti o udéleni patentu)

10) PFiprava novych nanokrystalickych oxidd v ternarnich systémech Ru-Co-O, Ru-Fe-O a
Ru-Ni-O s optimalizovanym redoxnim slozenim, které umoziuji snizit prepéti vyluCovani
chléru o 80 mV. Optimalizace redoxniho slozeni zlepSuje moznou aplikaci téchto oxidd ve
vykonovych kondenzatorech (P. Krtil, M. Makarova, K. Macounova) — B

11) Studium chemismu vysoce energetickych laserovych jisker PALS (Prague Asterix Laser
System) pomoci vysoce rozliSené FT a UV- Vis ¢asové rozliSené spektroskopie.
(S. Civi§) - B

12) Byla uskuteénéna prvni syntéze uspofadané mesoporézni aluminy pomoci iontovych
kapalin. Vysledkem je mesoporézni alumina s velmi tzkou distribuci velikosti pord.
(N. Zilkova, A. Zukal a J. Cejka) - B

13) Vyvinuti efektivnéjdi metodya pro FfeSeni Lippmann-Schwingerovy rovnice v DMR
reprezentaci pomoci fitovani elektronové hustoty pfi vypocétu Coulombickych integrald.
Vypocty nepruzného rozptylu elektronu na molekule metanu provedené touto metodou davaji
vysledky ve vyborné shodé s experimentalnimi daty. (P.Cérsky, R. Curik) - B

14) Byla vyvinuta nova metoda deposice nanokrystalll TiO, (anatasu) na jednosténnych
uhlikovych nanotubach, vyuzivajici anodické oxidativni hydrolyzy Ti**. Pfipravené
nanokrystalické heterostruktury byly charakterizovany Ramanovou spektroskopii, transmisni
elektronovou mikroskopii a difrakci, jakoz i elektrochemickymi metodami. Byla
demonstrovana vysoka aktivita téchto materiald pro elektrochemickou inserci lithia (L. Kavan,
M. Kalbac, O. Frank, M. Zukalova)— B

15) Byla zvladnuta syntéza vysoce organizovanych mesoporéznich oxidickych vrstev
tvofenych TiO, popfipadé TiO,-SiO, s mimofadnymi vlastnostmi jako fotokatalyzatory.
(J. Rathousky) — B

16) Elektrostaticka repulze reaktivniho nitroaromatického radikal-aniontu v poli elektrické
dvojvrstvy vyznamné ovliviiuje nasledny pfenos tfi elektrond a tvorbu konecnych produktu.
Tento efekt byl kvantitativné vyhodnocen. Byl prokazan vliv vzdalenosti molekularniho
pfiblizeni k mezifazi na heterogenni reak&ni rychlost.

(P. Morkovska, M. Hromadova, L. Pospisil) — B



c)

nejvyznamnéjsi popularizaéni aktivity pracoviste;

9 snimku o rGznych tematikach feSenych v ustavu vysilanych v pofadu CT Ceské
hlavy v pribé&hu uUnora-6ervna 2006 (M. Farnik, P.Spanél, S. Urban, Z. Bastl,
P. Krtil, J. Jirkovsky, L. Brabec, M. Hof, L. Kavan)

Program ,Planeta Zemé&“ o hmotnostni spektrometrii, vysilano na programu CT2

21.9.2006 (Z. Herman)

Né&kolik rozhovort pro Cesky rozhlas 1 a Leonardo o hmotnostni spektrometrii,
zari 2006 (Z. Herman).

Témeér 200 studentll pfevazné ze stfednich Skol (z Prahy a StfedoCeského kraje)
navstivilo v roce 2006 laboratofe ustavu v ramci exkursi a cyklu populariza¢nich
prednasek (celkem 6 samostatnych navstév s riznym programem). Na pfipravé
a realizaci programu se podilelo téméf 50 védeckych a odbornych pracovniku
a doktorandu.

Pfednasky a exkurse v ramci Dne otevienych dvefi (9 a 10.11.2006) navstivilo 245
studentu, pedagogu a zastupcu laické verejnosti.

Zhotoven patnactiminutovy snimek o 12 laboratofich ustavu ,Vitejte v UFCH JH*,
urCen pro stfedoSkolské studenty a laickou verfejnost navstévujici ustav v ramci
exkursi a popularizaénich prednaskovych cykli (spoluprace UFCH JH a spol
Cittadella s.r.o.).

Clanek ,Cesti v&dci chytaji sluneéni paprsky*, Lidové noviny, 26.8.2006 (L. Kavan,
M. Zukalova, J. Prochazka)

Cléqek »Z dechu lze poznat cukrovku, ale i rakovinu plic, Mlada Fronta, 9.9.2006
(P. Spanél)

Rozhovor o UuCasti pracovisté Mikroskopie rastrovaci sondou v akademickeém
projektu Oteviend véda v Cs. Casopisu pro fyziku &.4/2006 (H. Pelouchova
a stfedoSkolsky student-stazista A. Téhnik)

Rozhovory nékolika mladych védcl z odd. chemicke fyziky o tematikach vyzkumu,
na kterém se podileji, pro Cesky rozhlas Leonardo, vysilano v obdobi kvéten-
Cervenec 2006 (M. Farnik, O. Votava, D. Babankova)

Kratky rozhovor o tématu analyza dechu v poradu Ceské televize Barvy Zivota
(pofad pro seniory), prosinec 2006 (P. Spanél).

d) domaci a zahraniéni ocenéni zaméstnancu pracovisté (fady, medaile, ceny, ¢estné
doktoraty apod.);

Cena Akademie véd za dosazené vynikajici vysledky velkého védeckého vyznamu
(V. Marecek, Z. Samec)

Cena ,European Conference on Dynamics of Molecular Systems* MOLEC 2006
(Z. Herman)

Prémie O. Wichterleho (M. Horacek)

Cena ministryné Skolstvi, mladeze a télovychovy pro vynikajici studenty
a absolventy studia ve studijnim programu (P. Sazama)

e) dalsi specifické informace o pracovisti:

S ucinnosti od 1.9.2006 doSlo ke zméné struktury védeckych slozek ustavu:
oddéleni elektrochemie bylo rozdéleno na odd. elektrokatalyzy a molekularni
elektrochemie a odd. elektrochemickych materiald.

Uspofadani Seminare studentu, 13.-14.Cervna 2006 v Praze (23 studentd).

16. Brdickova prednaska prof. Paula J. Crutzena, nositele Nobelovy ceny za
chemii z roku 1995 (Max Planck Institut v Mainzu, Némecko), 22.6.2006.
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e Druhym rokem ustav aktivné pracuje v celoakademickém projektu ,Oteviena véda“
vénovaném vzdélavani talentovanych stfedoskolskych studentl a na péti svych
pracovistich vede staze 6 stfedoskolskych studenta.

2. Védecka a pedaqgogicka spoluprace pracovisté s vysokymi Skolami

Jmenovité zhodnoceni vS8ech vyznamnych domacich spolupraci pracovisté
s vysokymi Skolami:

a) nejvyznamnéjsSi védecké vysledky pracovisté vzniklé ve spolupraci s vysokymi
Skolami (kromé vysledk( uvedenych v bodé 2 b);

Ustav v roce 2006 pracoval na feseni 41 grantovych projekti spoleénych s vysokymi
Skolami. Nasledujici prehled shrnuje nejvyznamnéjsi vysledky této spoluprace.

1) Byl navrzen novy postup potenciometrické detekce heparinu ve vodnych roztocich a ve
vzorcich krevni plasmy, a teoreticky model funkce senzoru na principu smiSeného
potencialu. (Z. Samec, J. Langmaier, spoluprace s UK v Praze)

2) Byl vyvinut novy obecny postup pfipravy cyklickych acetalt z aktivovanych alkohold, diold,
Ci triold anodickou oxidaci v bezvodém tetrahydrofuranu, &i tetrahydropyranu na anodé ze
skelného uhliku. V tetrahydrofuranu se tvofi dioxepanové sedmiclenné kruhy,
v tetrahydropyranu pak dioxocanové osmi¢lenné acetaly, které jsou zarovern novymi latkami
a prekurzory vysoce reaktivnich aldehydd, jez jsou zajimavé pro organickou Ci
metalorganickou syntézu. (J. Hlavaty, M. Polasek, spoluprace s PiF UK)

3) Eliminace rychlé dimerizacni reakce pomoci specialnich elektrochemickych metod
umoznila stanoveni standardniho redox potencialu pro pfijem druhého elektronu v derivatech
rozSifenych viologena, které jsou stavebnimi jednotkami molekularniho vodice. (L. Pospisil,
J. Fiedler, M. Hromadova, M. Gal, spoluprace s Universitou Karlovou a University of
Colorado at Boulder)

4) Byly testovany vyrobené nanotextilie s obsahem porfyrind, které generuji pfi ozareni
singletni kyslik, a maji baktericidni vlastnosti. Tyto nanotextilie jsou slibnym materidlem pro
vyrobu samodesinfekénich obvazl a filtrd na cCisténi vody. (P. Kubat , spoluprace s TU
Liberec a PfF UK Praha)

5) Byly pfipraveny katalyzatory na bazi nanoc¢astic Pd nanesené na mesoporézni molekulova
sita pro syntézu N-substituovanych pyrroll. Takto pfipravené katalyzatory vykazuji vysokou
aktivitu a jsou opakované pouzitelné. (J.Cejka, spoluprace s PfF UK Praha)

6) Metodami sol-gel a plasmovou depozici byly pfipraveny nové fotoaktivni materialy na bazi
nanokrystalického oxidu titaniCittho a proméfeny jejich spektroskopické, fotochemické a
elektrochemické vlastnosti. Pokracoval vyvoj novych metod testovani fotoaktivity zalozeny na
stanoveni kvantového vytézku fotokatalytické degradace modelovych sloucenin.(J. Jirkovsky,
L. Kavan, spolupréce s VSCHT Praha a TU-Liberec)

7) Byla vypracovana nova metodika kvantitativniho in-situ dynamického katalytického
experimentu kombinujici FTIR a UV-VIS spektroskopie a umozhujici detailni modelovani
strukturnich procest na heterogennim katalyzatoru. (Z. Sobalik, H. Jirglova, K. Jisa;
spolupréce s VSCHT v Praze)

8) Studovana interakce palladia s oxidovanym povrchem wolframu. Vyvoj modelového
katalyzatoru pro odstranovani CO a NO z vyfukovych plynd. (1. Jirka, J. Plsek, spoluprace
S MFF UK Praha)

9) Metodou XPS bylo uréeno chemické slozeni a oxidaéni stav prvka v povrchové vrstvé Co-
Mn-Al smiSeného oxidu a jejich vztah ke katalytickym vlastnostem pfi rozkladu oxidu
dusného. (Z. Bastl, spoluprace s TU Ostrava)



10) Byly dokonéeny vypodéty hyperploch potencialni energie zakladniho a 2 excitovanych
stavll systému Hes", v&etn& analytickych fitd, které umoznily konstrukci semiempirickych
modelt na bazi triatomovych pfispévki (TRIM) pro viceatomové iontové klastry helia.
(I. Paidarova ve spolupraci s Univerzitou v Ostravé)

11) Metodou fotoelektronové spektroskopie byly kvantifikovany povrchové funkéni skupiny
generované na polyethylenu mikrovinnym plasmatem s cilem optimalizace podminek pro
nasledné technologické operace. (I. Spirovova, Z. Bastl, spoluprace s TU Liberec)

12) Byl objasnén vlivu typu koordinace, struktury ligandd a jejich substituce na oxidacni
a redukéni potencialy u série chelatovych a nechelatovych aminokarbenovych komplexu
Zeleza — potencialnich katalyzatorl. Formulace obecnéjSich principl na zakladé srovnani
s analogickymi komplexy chromu a wolframu. (J. Ludvik, spolupréace s VSCHT v Praze)

13) Objasnéna intramolekularni elektronicka komunikace a z ni vyplyvajici moznosti oxidace
dirutheniovych komplext, nesoucich dveé, tfi, resp. Ctyfi redox centra, kde byl pouzit
ethynylferrocen jako mustkovy ligand a sou€asné jako elektrochemicka sonda. (J. Ludvik,
spoluprace s PFFUK Praha)

14) Byly provedeny MCSCF vypocty gradientu elektrického pole v dimeru NO. (R. Polak ve
spolupraci s PFF UK v Praze)

15) Velmi pfesné ab initio (CCSD(T) a MRClI(ic)) vypocty hyperploch potencialnich energii
pro 9 stavli Krs* v&etné relativistickych (spin-orbit) korekci ve velkém rozsahu geometrii pro i)
evaluaci semiempirickych DIM modelu pro viceatomové iontové klastry kryptonu a ii)
spektroskopické experimenty (vertikalni ionizace Kry> Krs*). (I. Paidarova ve spolupréaci
s Univerzitou v Ostravé)

16) Systematické feSeni procesu pfipravy, komplexniho popisu struktury a modelovani
transportu kompozitni membranou alumina-zeolit. (M. Kocirik, A. Zikanova, P. Hrabanek,
L. Brabec; spoluprace s VSCHT v Praze)

17) Byly provedeny studie tlakovych posunl frekvenci rotacnich pfechodl a tlakovych
zavislosti rotacnich, centrifugalné distorznich a hyperjemnych parametrd molekul CHsCl,
CH3Br. (M. Simecékova, spoluprace s VSCHT Praha)

18) Vramci atmosférickych vyzkum( byly provedeny spektroskopické studie lehkého,
tézkeho a reaktivniho polutantu a vliv Sifeni nebezpecného polutantu (Z. Zelinger,
spoluprace s VSB-TU Ostrava a v ramci mezinarodniho projektu COST 729.)

19) Sledovany tézké kovy v rostlinném materialu za pouziti stfibrné amalgamové elektrody.
Ziskané vysledky byly ovéfeny metodami AAS a HMDE. (I.Sestakova, spoluprace s Ceskou
zemédélskou univerzitou v Praze)

20) Byly pfipraveny titanocenové a zirkonocenové komplexy s Si-H skupinou na
cyklopentadienylovém kruhu. Reakci s hoféikem byla nalezena nova metoda pfipravy ansa-
slou€enin abstrakci H atomu a naslednym spojenim cyklopentadienylovych kruha. (M.
Horacéek, spoluprace s PFF UK Praha)

21) Byly objasnény metabolické pochody spojené s kratkodobé a dlouhodobé
suplementovanym kreatinem (T. Navratil, B. Yosypchuk, spoluprace s 1. Lékarskou fakultou
UK v Praze)

b) nejvyznamnéjsSi vysledky c¢innosti vyzkumnych center a dalSich spoleénych
pracovist’ ustavu AV s vysokymi Skolami;

V roce 2006 v ustavu zahajila svou &innost 3 vyzkumna centra, ve své c¢innosti pokra¢ovala
druhym rokem 2 vyzkumna centra (vSe poskytovatel MSMT) a 1 spoleé¢né pracovisté
ustavu s vysokou $Skolou.



Obecné kinetické zakonitosti fotokatalytického odbouravani organickych latek byly
analyzovany porovnanim kinetiky degradace a oxidativni mineralizace rGznych typ(
modelovych slou¢enin. Rozdilné reakéni fady téchto procesll se podafilo konsistentné
vysvétlit na zakladé obecnych mechanistickych pfedstav a s vyuzitim kinetického
konceptu fotostacionarniho stavu. (J. Jirkovsky, Vyzkumné centrum pro nanopovrchové
inZzenyrstvi, 1M0577-NANOPIN)

Kombinaci chemického a elektrochemického dopovani jednosténnych a dvojsténnych
uhlikovych nanotub, jakoz i fullerenovych luski C60 a C70 byla dokazana moznost
nepfimé lokalizace protiiontd uvnitf lusk (intratubularni exohedralni fulleridy) a vné
dvojsténnych nanotub. Byla potvrzena platnost rezonanéniho pravidla u Ramanova
rozptylu dopovanych nanotub s kovovou vodivosti. (L. Kavan, Centrum nanotechnologii
a material(l pro nanoelektroniku, LC510)

Byla vyvinuta nova metoda pro charakterizaci mikrodomén v membranach zivych bunék.
Byl objasnén mechanismus adsorpce fosfolipidd na rozhrani dvou nemisitelnych
elektrolytd, zahrnujici interakce protonizované formy fosfolipidu v organické fazi. (M. Hof,
Centrum Fluorescenéni mikroskopie v biologickém a lékarském vyzkumu, LC 06063)

Byly pfipraveny organické ligandy s proménnou substituci na cyklopentadienylovém
kruhu zavedenim funkénich skupin do skeletu (fenyl, para-fluorofenyl, benzyl, tert-Butyl);
pfipraveny titanocen dichloridy a zirkonocen dichloridy jako vychozi slou¢eniny pro
pripravu komplexu titanocenu a zirkonocenu v nizSim mocenstvi a provedeny predbézné
katalytické testy tvorby a $tépeni C-C vazeb. (M. Horacek, Struktura a syntetické aplikace
komplext prechodnych kovu, Centrum LC 06070)

Byly provedeny spektroskopické studie molekulovych radikalt generovanych ve vybojové
plazmé nebo pomoci vakuové pyrolyzy (Z. Zelinger, Centrum pro kvazioptické systémy
a terahertzovou spektroskopii, LC06071)

Frekvenéni rozsah mikrovinného spektrometru byl roz8ifen do 400 GHz a byla
vybudovana specialni kyveta umoznujici vyuzit StarklQv jev pro extrémné pfesna méreni
molekulovych elektrickych momentd. Publikovana studie prezentujici vliv tlaku na rotaéni,
centrifugalné distorzni a hyperjemné konstanty acetonitrilu.

(S. Urban, spoleéné pracovisté UFCH JH a VSCHT — Laboratof molekulové
spektroskopie vysokého rozliseni)

c) spoluprace s vysokymi sSkolami na uskuteénovani doktorskych studijnich
programl (DSP) a magisterského a bakalarského studia.

Ustav se vroce 2006 podilel na $koleni 45 doktorand(i (v presenéni, kombinované
a distancéni formé studia; z tohoto poctu v pribéhu roku 2006 obhajilo 8 studentu);
5 diplomantt a 19 pregraduanta.

3. Spoluprace pracovisté s dalSimi institucemi a s podnikatelskou sférou

Jmenovité zhodnoceni spoluprace s dalSimi mimovysokoskolskymi vyzkumnymi
a mimoakademickymi pracovisti:

a) spole¢né projekty vyzkumu a vyvoje podporené z veiejnych prostiredku:
V dstavu bylo vroce 2006 rfeSeno 7 granti podporovanych Ministerstvem pramysiu
a obchodu. Vysledky tfech nejdulezitéjSich projektd jsou shrnuty v kratkych anotacich.

Podafilo se vyvinout velmi aktivni a zejména selektivni katalyzator Baeyer-Villigerovy
oxidace cyklickych ketonl na laktony, ktery vychazi zlevné a snadno dostupné siliky
modifikované cinem. Tato reakce je nesmirné dlleZita pro syntézu vonnych latek. (J. Cejka,
FT-TA/040: ,Vyvoj specialnich typt oxidacnich katalyzator( pro cilenou syntézu vonnych
latek 11, s VUAnch, a.s.)
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Byl vyvinut zeoliticky nizkoteplotni katalyzator pro redukci NOx amoniakem pro odplyny
z vyroben kyseliny dusi¢né. (Z. Sobalik, FT-TA3/064: ,Vyvoj struktury a technologie pripravy
katalyzartort pro soucasnou likvidaci NO/NO, a N,O z odplynt vyroben kyseliny dusi¢né
a dalsich pramyslovych zdroju.”, s Eurosupport Manufacturing Czechia, a.s.)

Byl pfipraven novy typ bimetalického komplexu synproporcionacni reakci ansa-
zirkonocenového komplexu s TiCly; pfipraveny nemetalocenové titaniCité komplexy
s disubstituovanymi fenoly a pfipraveny fenoxo-iminové (Fl) ligandy s rlznymi substituenty
na atomu dusiku pro testovani v katalytickych procesech. (M. Horaéek, FT-TA3/078: "Single
site" katalyzatory pro polymeraci olefinti., s VUAnch, a.s.)

T. Navratil, 1H-PK/42: ,Vyzkum a vyvoj nového typu elektrochemického biosenzoru pro
detekci sekvence nukleotidi v DNA a genotoxickych agens v prostfedi”, s BFU, vysledky
jJsou shrnuty v bodé 1b této zpravy.

J. C‘gjka, FT-TA/042: ,\Vyvoj progresivnich typl aluminy pro specielni aplikace®,
s VUAnch, a.s.)

Z. Sobalik, FI-IM/079: ,VyzZiti zbytkovych a odpadnich hlinitokfemicitand pro vyrobu
stavebnich hmot na bazi anorganickych polymert®, s VUAnch, a.s.)

J. Cejka, FT-TA3/080: ,Syntéza titanosilikét( a jejich aplikace”, s VUAnch, a.s.)

b) vysledky vyzkumu a vyvoje pro ekonomickou sféru

S tuzemskymi subjekty bylo uzavieno 9 smluv. Za nejzajimavéjsi Ize oznadit tyto studie:

i) charakterizace chemického slozeni bondploch elektronické komponenty pro osobni
automobily pro zjisténi pfiin sniZzené mechanické pevnosti ultrazvukovym svafenim
vytvarenych kontaktt (Z. Bastl - studie pro SWOTES s.r.0); ii) hodnoceni zirkoniovych
vzork(l gell ZrO, - mapovanim plasticity/elasticity povrchu vzorku metodou spektroskopie
repulsivnich sil byly detekovany nehomogenity uvnitf nanozrn tvoficich povrch ZrO, gell a
tim i potencialni limity povrchové odolnosti materialu (P. Janda a H. Pelouchova - studie
pro UJP Praha).

Se zahrani€nimi subjekty byla uzaviena 1 smlouva, vramci které byly uUspésné
demonstrovany moznosti zvySeni elektrické vodivosti olivint LiFePO, a LiIMnPO,4 pro
aplikace v Li-ion bateriich pomoci pyrolytického uhliku a uhlikovych nanotub. (L. Kavan
s firmou HPL Svycarsko)

c) nové firmy, které vznikly na zakladé vysledkl ¢innosti uUstavu v oblasti
aplikovaného vyzkumu - zadné

d) odborné expertizy zpracované v pisemné formé pro statni organy a instituce:

Zpracovano 68 posudkil projektii (nejvice pro agentury GACR, GA AV CR, MSMT, MPO,
Slovenska GA).

4. Mezinarodni védecka spoluprace pracovisté

Informace o vyznamnych mezinarodnich védeckych spolupracich pracovisté:

a) prehled mezinarodnich projektt, které pracovisté fesi v ramci mezinarodnich
védeckych programu;

Celkem 29 projektt bylo financné podporovano z nasledujicich zahrani¢nich zdroju:

Evropska komise:

Network of Excellence (1- akronym: IDECAT v ramci 6. RP), projekty STREP a IP v ramci 6.
RP (6 _— akronym: NENA, MOLYCELL, HETEROMOLMAT, DeSSANS, OrgaPVNet,
Organisolar); Marie Curie Training Site (1 — akronym INDENS); Research Training Network
(1— akronym EIPAM); 1 projekt EuroPlaNet; 1 projekt EURATOM; 12 projektti COST;

4 projekty KONTAKT.

International Atom. Energy Agency (2).




b) nejvyznamnéjsi védecké vysledky dosazené v ramci mezinarodni spoluprace;

1) Demostrace vysoce aktivni hybridni svétlo emitujici diody (HYLED) vyuZivajici nami
vyvinuty film TiO,. DosaZena svitivost 6000 cd/m® pfi 8 V (L. Kavan, EU projekt
HETEROMOLMAT, spoluprace 9 evropskych pracovist).

2) Studovan vliv iontu lithia na organizaci vody v nitrobenzenu saturovaném vodou metodami
NMR (DOSY) a neutronovou difrakéni spektroskopii. (V. Marecek, spoluprace s Georgia
Institute of Technology, Atlanta, USA)

3) Byly identifikovany individualni formy adsorpce NO, zasadni pro proces selektivni
katalytické redukce NOx na zeolitu Fe-FER, a vytvofen jejich relevantni model metodou DFT.
(Z. Sobalik, J. Dédecek; spoluprace s Universitat Wien, Austria)

4) Zjisténo, ze nova elektrochemicka metoda detekce proteini na bazi imunoassay v pevné
fazi pfinasi zlepseny detekéni limit a vyznamné zjednoduseni. Neni tfeba provadét separaci
pevné faze a analytu. (M. Hromadova, M. Salmain, N. Fischer-Durand, L. PospiSil, G.
Jaouen)

5) Vysledky ziskané pikosekundovou €asové rozlisenou IR spektroskopii v kombinaci s DFT
vypocCty prokazuji u novych amidovych a fosfidovych komplext Re existenci nového typu
excitovaného stavu (Cisty LLCT = ligand to ligand charge transfer), ve kterém dochazi ke
kompletni oxidaci axialniho ligandu pfenosem elektronu z amidu/fosfidu na bpy. (S. Zalis
spoluprace s Queen Mary College, London)

6) Bylo provedeno porovnani mikrovinnych a hydrotermalnich syntéz mesoporéznich
molekulovych sit modifikovanych cinem pro oxidaci cyklickych ketond na pfislusné laktony.
Podafilo se prokazat, ze mikrovinny ohfev umoziuje zabudovat vétSi mnozZstvi cinu do
struktury katalyzatoru, coz vede ke zvySeni katalytické aktivity. (J.Cejka, A. Zukal,
spoluprace s Inha University, Incheon)

7) Byly vyvinuty nové elektrochemické postupy (kombinace adsorpéniho nahromadéni a
chronopotenciometrie s konstantnim proudem), které umoznily objasnéni reakci vymény
vazanych iontl v metalothioneinech a fytochelatinech a navrZzena dosud nepopsana
struktura komplexd se Zn(ll). (I. Sestakova spoluprace s Univerzitou v Barceloné).

8) Kriticka teplota fazového prfechodu kompaktnich molekularnich filmG pesticidt koreluje
s rizikem kontaminace spodnich vod. Tato veli€ina mulze slouzit v urCitych pfipadech
k predikci znecisténi u nové zavadénych derivat pesticidl. (M. Hromadova, R. Sokolova,
L. PospiSil, spoluprace s CNR v Pise)

9) Byl vyvinut programu pro ab initio neadiabatickou molekulovou dynamiku s pfeskoky mezi
hyperplochami na zakladé lokalni diabatizace MRCI vinovych funkci. (J. Pittner, spoluprace
s Univerzitou ve Vidni a s Humboldtovou Univerzitou v Berliné)

10) Byly pfipraveny vysoce aktivni a selektivni katalyzatory metathetickych pfemén olefinii a
nékterych nenasycenych ether(. Tyto katalyzatory vyuzivaji velky specificky povrch
usporadané mesoporézni aluminy a aktivni slozkou je oxid rhenisty. (J. Cejka, H. Balcar, N.
Zilkové, spoluprace s Michigan State University)

11) Byly zmapovany fyzikalné chemické vlastnosti Transferosomu, které se vyuzivaji
v cileném transportu |éCiv (T. Navratil, B.Yosypchuk, M.Heyrovsky, spoluprace s firmou Idea,
SRN).

12) Nalezen zpuUsobu popisu permeace dvouslozkové smési membranou tvorfenou
silikalitem-1 (M. Kodcifik, A. Zikdnova, P. Hrabéanek; spoluprace s Delft University of
Technology, The Netherlands)

13) Byly pfipraveny cyklopentadienylové komplexy prvki 4 skupiny s visicimi fosfanidovymi
funkénimi skupinami - fosfanidové analogy komplexd s vynucenou geometrii (CGC). Byl
pfipraven novy titanocen dichloridovy komplex nesouci difenylfosfinofenylenovou skupinu na
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cyklopentadienylovém kruhu (K.Mach, spoluprace s Institut fiir Anorganische Chemie,
Universitét Leipzig)

14) Dvoustupriové redox systémy [ClsOs(NO)]™ (n = 1-3) jsou charakterizovany redox
potencidlem, ktery je ve srovnani s analogickymi jednostupriovymi systémy [CIsRu(NO)]™ a
[ClsIr(NO)]™ (n = 1,2) vyznamné nizSi. DFT vypocty pro nékolik oxidaénich stav( ukazuji na
zvétSujici se oslabovani M-Cl vazby v trans-poloze pfi redukci v pofadi M = Ir < Os < Ru.

(J. Fiedler, S. Zalis, spoluprace s Universitou Stuttgart, SRN)

15) Vyuziti vypocetni simulace rozlozeni intenzity ultrazvuku k optimalizaci konstrukce sono-
elektrolyzéru. Srovnani péti rlznych metod méfeni intenzity ultrazvuku (el. vykon,
kalorimetrie, radiac¢ni sila, sonochemiluminiscence, teplota vzorku) a teoretickych vypocta
pro tfi typy zdroju resp. prevodnik(l ultrazvuku (J. Klima, spoluprace v ramci programu
COST).

c) akce s mezinarodni Ucasti: V roce 2006 byl Ustav organizatorem ¢&i spoluorganizatorem
11 konferenci s mezinarodni tcasti.

Konference mimoradné dulezitosti: Laboratof molekulové spektroskopie vysokého
rozliSeni (spole¢né laborator UFCH JH a VSCHT- vysledky shrnuty v bodé 2b) usporadala
v zafi 2006 v Praze 19. Mezinarodni konferenci o molekulové spektroskopii vysokého
rozliSeni (260 ucastnikt z 29 zemi). Pod zastitou prazského primatora byla u pfilezitosti této
konference upofadana jiz 4. prednaska Jana Marka Markl, kterou prednesl prof.
T. Hansch, nositel Nobelovy ceny za fyziku z r.2005.

Dalsi vyznamné konference:

39. Heyrovsky Discussions and 7. Electrochemical Impedance Symposium.
Trest, 4.-8.6.2006, 41 ucastniku, z toho 35 zahraniénich (organizator: L. Pospisil).
XXXVIII Symposium on Catalysis. .
Praha, 6.-8. listopadu 2006, 85 uc€astnik(, z toho 15 zahrani¢nich (organizator J.Cejka).

Breath Analysis in Physiology and Medicine. .
Praha, 4.-5.9.2006, 95 zahrani¢nich u€astnikd (organizator P.Spanél).

3rd Prague Seminar on Biophysics of Lipids.
Praha, 1-4.11.2006, 41 u€astniku, z toho 37 zahrani¢nich (organizator M.Hof).

Interplay of Theory and Experiment in Molecular Spectroscopy and Dynamics
(International Symposium in Honor of Pavel Rosmus). .
Praha, 15. zafi 2006, 51 ucastniku, z toho 46 zahrani¢nich (spoluorganizator P. Carsky).

From Molecules to Molecular Devices, Scientific Kick Off Conference of COST D35.
Praha, 6-7.1.2006, 60 u€astniku, z toho 50 zahrani¢nich (organizator A. VI¢ek).

d) vyéet jmen nejvyznamnéjsich zahraniénich védcu, ktefi navstivili UFCH JH;

Prof. T. Hansch (nositel Nobelovy ceny za fyziku z r.2005, University of Mnichov, University
of Stanford); prof. Paul J. Crutzen (nositel Nobelovy ceny za chemii z r. 1995, Max Planck
Institute Mainz); Prof. K. Drauz (vicepresident pro mezinarodni styky, spole¢nost Degussa);
prof. J. Michl (University of Colorado); prof. M. Graetzel (EPF-Lausanne, Svycarsko); prof.
J. Paldus (University of Waterloo); prof. K. Tanaka (Kyushu University, Fukuoka, Japan);
prof. J. Hafner (University of Wien, Austria); prof. P. Kinnunen (University of Helsinky); Prof.
P. Zuman ( Clarkson University, Potsdam, USA).

e) pocet fungujicich mezitstavnich dvoustrannych dohod
- zadné.

Prilohy: tfi anotované vysledky v ¢eském a anglickém jazyce



Vrstvy kovovych iontli a nanocastic na polarizovanych kapalnych rozhranich
Vladimir Mareéek, Hana Jdnchenova, Zdenék Samec, Antonin Trojanek, Jan Langmaier

Cilem této prace bylo vyvinout nové metody pfipravy tenkych vrstev kovovych iontd a kovl
na polarizovatelném kapalném rozhrani, které by umoznovaly ovliviiovat mechanismus a
rychlost mezifazové reakce pfenosu naboje. Funkcionalizace kapalnych rozhrani pfedstavuje
zcela novy smér v elektrochemii, s pfedpokladanymi aplikacemi v oblasti elektroanalyzy
(ampérometrické iontové selektivni elektrody) a elektrokatalyzy pfenosu elektronu (palivovy
mikroclanek). Nase usili bylo zaméfeno zejména na pfipravu vrstev kiemicitan(l pro
selektivni zachyceni iontd kovU, a vrstev tvofenych pfimo kovovymi nano¢asticemi. Ukazali
jsme, Ze kfemic€itanové vrstvy (viz obr.1) Ize reprodukovatelné vytvafet na rozhrani voda/1,2-
dichlorethan upravenou sol-gel technikou, zaloZzenou na pfenosu templatového kationtu
trimetyloktadecyl-ammonia z organické do vodné faze, kde tento ion tvofi iontovy par

s kfemicitanovym prekursorem [1,2]. Proces a vlastnosti deponované vrstvy, jakoz i
soucasné zabudovani kovového iontu (napf. Pt), Ize citlivé kontrolovat viozenym elektrickym
napétim. Vrstvy kovovych nanocastic (Pt, Au) na kapalném rozhrani Ize podobné pfipravit
potencialové fizenou reakci pfenosu elektronu mezi komplexem kovu ve vodné fazi a
vhodnym donorem v organické fazi [3,4]. Studie vedla k objevu stochastického charakteru
nukleace a rustu kovovych nanocastic. Modelovy vypocet ukazal, ze pravdépodobnosti rustu,
ubytku a neménnosti rozméru vylou¢ené kovove ¢astice jsou srovnatelné [3]. V nasledné
studii [4] byl podan prvni dukaz o elektrokatalyze redukce kysliku na polarizovatelném
kapalném rozhrani v pfitomnosti nanocastic Pt, které byly na rozhrani vylouceny paralelné
probihajici elektrochemickou reakci. Realizace takového procesu je podminkou pro dal$i
vyvoj palivového mikro&lanku pro konverzi chemické energie na elektrickou.

Tento vyzkum byl podporovan projekty GACR 203/03/0822 (V. Maredek, 2003-2005,
"Polymerace adsorbovanych vrstev na rozhrani kapalina/kapalina) a GA AVCR A4040407
(Z. Samec, 2004-2007, "Elektrolyza na kovovych nanocasticich deponovanych na kapalné
membrang").

Publikace:

1. MareCek, V., Janchenova, H.: Electrochemically Controlled Formation of a Silicate
Membrane at a Liquit/Liquit Interface. - J. Electroanal. Chem. 558: 119-123 (2003).

2. Jianchenova, H., Stulik, K., Mareéek, V.: Preparation of a Silicate Membrane at a
Liquid|Liquid Interface and its Doping with a Platinum lon. - J. Electroanal. Chem. 591: 41 -45
(2006).

3. Trojanek, A., Langmaier, J., Samec, Z.: Random nucleation and growth of Pt nanoparticle
at the polarised interface between two immiscible electrolyte solutions. - J. Electroanal.
Chem. v tisku (2006).

4. Trojanek, A., Langmaier, J., Samec, Z.: Electrocatalysis of the oxygen reduction at a
polarised interface between two immiscible electrolyte solutions by electrochemically
generated Pt particles. - Electrochem. Commun. 8 . 475-481 (2006).

Obr.1

Kfemicitanovy film vytvofeny na rozhrani mezi
organickou (dole) a vodnou (nahofe) fazi,
dopovany ionty platiny.

Kontakt pro potifeby konzultaci: zdenek.samec@)jh-inst.cas.cz, telefon: 266052017.



Nové aplikace fluorescence jednotlivych molekul ve vyzkumu biomembran
Martin Hof, Jana Humpolickova, Ale$ Benda, Jan Sykora

Béhem poslednich let se jako jedna z metod pro méfeni difuze v membranach zacala Siroce
uplatiiovat fluorescencni korela¢ni spektroskopie (FCS). Tato metoda umoznuje mapovat
difuzi v zivych bunkach, aniz by doslo k jejich poSkozeni. Jeji nevyhodou je vSak vysoka
citlivost naméfenych dat na umisténi vzorku. NasSe prace zaméfené na odstranéni tohoto
nedostatku vedly k vyvoji nové metody, tzv. Z-scan FCS, ktera umozZfiuje pfesné urCeni
difuze lipidd jak v modelovych membranach (napf. fosfolipidd adsorbovanych na rozhrani
dvou kapalin' &i podporovanych fosfolipidovych membranach (SPB) ', ale také v obfich
jednolamelarnich vadcich (GUV)*), tak v membranach Zivych bunék®.

Metodu Z-scan FCS jsme UuspésSné pouzili nejen kobjasnéni zakladnich otazek
o pohyblivosti molekul v podporovanych fosfolipidovych membranach, ale i kuréeni
a charakterizaci lipidovych mikrodomén (hovofi se o tzv. raftech). Velikost mikrodomén
v bunkach je mensi nez 250 nm, a tudiz také mensi nez rozliSeni konfokalniho mikroskopu.

Nasemu tymu se také jako prvnimu podafilo uvést do praxe dva nove meéfici pfistupy
odvozené od fluorescenéni koreladni spektroskopie, a to tzv. éasové rozlisenou FCS*®
a dvouohniskovou FCS °®. Prvni ztéchto metodik slouZi ke sledovani jednoho druhu
fluorescenénich molekul, které jsou pfitomny v ridznych mikrookolich ve vzorku. Druha
metodika potom slouzi k dalSimu zpfesnéni hodnot difuznich konstant naméfenych
fluorescenéni korelaéni spektroskopii °.

Publikace:

1. Benda, A., BeneS, M., Marecek, V., Lhotsky, A., Hermens, W. T., Hof, M.: How to
determine diffusion coefficients in planar phospholipid systems by confocal fluorescence
correlation spectroscopy. - Langmuir. 19: 4120-4126 (2003).

2. Benda, A., Hof, M., Wahl, M., Patting, M., Erdmann, R., Kapusta, P.: TCSPC upgrade of a
confocal FCS microscope — Rev. Sci. Instr. 76: 033106 (2005).

3. Humpolickova, J., Gielen, E., Benda, A., Faguléva, V., Vercammen, J., vandeVen, M.,
Hof, M., Ameloot, M., Engelborghs, Y: Probing diffusion laws within cellular membranes by Z-
scan fluorescence correlation spectroscopy. - Biophys. J. 91: L23-L25 (2006).

4. Przybylo, M., Sykora, J., Humpolickova, J., Benda, A., Zan A., Hof, M.: Lipid diffusion in
giant unilamellar vesicles is more than 2 times faster than in supported phospholipid bilayers
under identical conditions. - Langmuir. 22: 9096-9099 (2006).

5. Benda, A., Fagul'ova, V., Deyneka, A., Enderlein, J., Hof, M.: Fluorescence lifetime
correlation spectroscopy combined with lifetime tuning: New perspectives in supported
phospholipid bilayer research. - Langmuir. 22: 9580-9585 (2006).

6. Dertinger, T., von der Hocht, I., Benda, A., Hof, M., Enderlein, J.: Surface sticking and
lateral diffusion of lipids in supported bilayers - Langmuir 22: 9339-9344 (2006).

Kontakty pro potfeby konzultaci: martin.hof@jh-inst.cas.cz, telefon: 266053264;
Jjan.sykora. @jh-inst.cas.cz, telefon: 266053142.



Obr.1

Z-Scan FCS: difuze v membrané je proméfena v ruznych pozicich podél
konfokalniho objemu, coz vede k pfesnému ur€eni difuzniho koeficientu.

Konfokalni objem
(zaostreny
laserovy paprsek)

Podporovana
membrana
(difuze mérena v
ruznych pozicich
konfokalniho
objemu)

Kontakty pro potfeby konzultaci: martin.hof@jh-inst.cas.cz, telefon: 266053264;
Jjan.sykora. @jh-inst.cas.cz, telefon: 266053142.



Nové experimenty s klastry a nano¢asticemi v molekulovych paprscich
Michal Farnik, Viktoriya Poteriya, Vaclav Profant

V roce 2005 jsme ziskali z Institutu Maxe-Plancka v Goéttingen v Némecku nové experimentalni
zafizeni a prevezli jej do Ustavu fyzikalni chemie J. Heyrovského v Praze. Instalaci naroéné aparatury
(obr.1) jsme dokondili poCatkem roku 2006 a zahajili jeji testovani. V jedine€ném experimentu
pripravujeme metodou molekulovych paprskd volné nanocastice a klastry molekul ve vakuu, jejichz
velikost a slozeni Ize kontrolovat a analyzovat. Do nanocastic mizeme vkladat jiné molekuly, a
nanocastice pak slouzi jako ,létajici nanolaboratofe* pro vyzkum vloZzenych molekul a rdznych
procesl na molekulové Urovni.

V pribéhu roku 2006 jsme realizovali prvni nové experimenty na tomto zafizeni v Praze.
chemii, zejména pfi procesu tvorby ozonové diry. Je znamo, ze dllezita ¢ast chemie, ktera vede
k vytvareni ozonové diry, probiha na povrchu ledovych ¢astecek v polarnich stratosférickych mracich.
Tam chemické reakce pfeménuji relativné inertni tzv. zasobni molekuly (napf. HBr) v molekuly aktivni,
které jsou snadno fotolyzovany UV-slune¢nim zafenim, ¢imzZz vznikaji volné radikaly reagujici
s ozonem. Tyto procesy jsme studovali v laboratofi depozici molekul HBr na nanocéstice (H.O), a
jejich naslednou fotolyzou UV-laserovym zafenim. Zaméfili jsme se na studium detaill procesu
fotolyzy (obr. 2): dochazi k procesu acidické disociace molekuly HBr na iontovou formu H;O*(H,O)(Br,
ktera je pak vzbuzena UV-zafenim do biradikalového stavu H3;O(H,O)Br. Ten nasledné relaxuje a
molekula hydronia H3O se rozpada na H+H,0.

Studium takovychto procest na molekulové Urovni je dulezité pro pochopeni velmi komplexniho
procesu tvorby ozonové diry, které je dulezité pro zivot na zemi. Vysledky téchto experimentl jsme
nedavno zaslali k publikaci.”
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1. Poteriya, V., Farnik, M., Slavi¢ek, P., Buck, U., Kresin, V.: Photodissociation of hydrogen halide
molecules on free ice nanoparticles, submitted as Communication to J. Chem. Phys. 2007.
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Obr. 2: Model fotolyzy molekul HBr na nanoc&asticich vody.
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