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V souladu se znénim zakona ¢. 111/1998 Sb., o vysokych Skoldch a o zméné a
doplnéni dalSich zdkont, § 21 odst. 1 pism. b) predkladd Vysokd Skola chemicko-
technologicka v Praze k terminu 31. kvétna 2000 aktualizaci svého dlouhodobého zaméru pro
rok 2001. Dlouhodoby zamér VSCHT Praha byl piedlozen v roce 1999 a byl komisionelng
projednan na Ministerstvu Skolstvi, mladeze a télovychovy v prosinci roku 1999 soucasné
sjeho aktualizaci pro rok 2000. Piedkladana aktualizace VSCHT Praha zohlediiuje i
zvefejnénou aktualizaci dlouhodobého zaméru MSMT pro rok 2001.

V piilohach uvadime, na vyzvani MSMT, piedpokladané poéty piijimanych studentt
do vsech ti{ typt studijnich programi uskute¢fiovanych na VSCHT Praha v letech 2000 aZ
2006 a detailni tidaje o investi¢nich akcich.

Aktualizaci dlouhodobého ziméru prezentuje VSCHT Praha podle téchto oblasti
své ¢innosti:
. vzdélavani
° vyzkum a vyvoj
o informacni technologie
° mezinarodni spoluprace ve vzdélavani
° ubytovaci a stravovaci zafizeni, péce o studenty

° investice

V oblasti vzdélavani:
VSCHT Praha v roce 2001

a) prfijme opatieni krealizaci zévéra a doporuCeni Akreditatni komise k akreditaci
bakalaiskych a magisterskych studijnich programi uskuteétiovanych VSCHT v Praze a
jejimi fakultami

b) bude pokratovat v pripravé systému k prechodu studentl z magisterskych do
bakalafskych studijnich programi k dokonceni studia

c) v pfijimacim fizeni uchazec¢ii o studium v magisterskych studijnich programech bude
pokracovat v dodrZzovani stejného poctu pfijatych a do 1. ro¢niku zapsanych studentt.
V dlouhodobém zdméru VSCHT Praha piedpokladany 1 az 2% rist podtu studenti
v téchto programech bude docilovat zvySenim poctu uchazect se skutenym zajmem o
studium chemie v ramci jejich souboru.

d) bude pokracovat v feSeni koncepce rozvoje bakalarskych studijnich programi a zvySovani
poctu piijatych uchazecl do téchto programui k naplnéni predpokladaného nértstu poctu
téchto studentl v dlouhodobém zaméru VSCHT Praha

e) prijme opatieni k vyrovndni pfechodného sniZzeni poctu studenti v disledku poklesu
maturantd v roce 2000

f) predlozi zadost o akreditaci nového studijniho oboru v bakalafském studijnim programu
Specializace v pedagogice pro vzdélavani stiedoskolskych ucitelt k rozsiteni kvalifikace
pro vyucovani chemie



g) predlozi k celoskolské diskusi ndvrh koncepce modulové stavby predméti jako zékladu
feSeni pfimé vazby bakalarského a navazujiciho magisterského studia

h) bude pokratovat vtvorbé systému dostupnosti studijnich materidld a databazi
v elektronické formée na siti vysoké skoly

i) pfijme opatieni k realizaci zavéri a doporudeni k vyuce vypodetni techniky na VSCHT
Praha

J) zpracuje navrh koncepce informaéniho systému ve vzdélavaci Cinnosti pro uchazece o
studium a vefejnost jako souéast propagaéni, informaéni a poradenské ¢innosti VSCHT

k) bude pokraCovat v inovaci a rozvoji laboratofi studentli v€etné pracovist’ pro praktickou
vyuku studenti bakaldiského studijniho programu Specializace v pedagogice, ur¢enych
pro vzdélavani uciteli chemie na sttednich skolach

1) sjednoti systém zpracovani nabidek redlnych pracovnich pftilezitosti a stavu uplatnéni
absolventil z jednotlivych studijnich programi.

V oblasti doktorskych studii po¢ita VSCHT Praha s mirné zvySenymi podty pifijimanych
studentii doktorskych studijnich programt. Pro akademicky rok 2000/2001 piijmeme 150
novych doktorandii a v akademickém roce 2001/2002 160 doktorandl. V pfislusnych
akademickych rocich tak dosahne celkovy poéet doktorandit na VSCHT Praha 615 az 620.
Vnové akreditovaném  doktorském  studijnim oboru ,,Aplikovand matematika“
piedpokladéame pfijeti 2 az 3 studentd.

V oblasti vyzkumu a vyvoje

VSCHT Praha bude i v roce 2001 pokratovat v intenzivni vyzkumné &innosti jako integralni
soucasti ¢innosti vzdélavaci.
Od r. 2001 budou feSeny nové projekty 5. rdmcového programu. Jednotlivé ustavy podaly

doposud 29 prihlasek k ucasti na 5. programu a dob&hnou projekty v radmci 4. ramcového
programu a nékteré dalsi projekty (granty).

Predpoklada se také pfiblizné stejna aktivita a uspéSnost ve vybérovych fizenich na projekty
GA CR, FR VS a jednotlivych ministerstev jako v minulych letech.

V roce 2000 rovnéz konc¢i feSeni péti projektd vramci programu ,,Posileni vyzkumu na
vysokych Skoldch® a proto budou pro rok 2001 feSeny otazky spojené se zaclenénim
tesitelskych kolektivi do védecko—vyzkumné struktury VSCHT.

Vroce 2001 bude pokracovat feSeni osmi vyzkumnych zaméri s nésledujici tématikou a
konkrétnim obsahem pro rok 20001:

1 Katalytické procesy v chemii a chemické technologii

Prioritou v roce 2001 budou katalytické procesy, které budou studovany z Sirokého spektra
aspekti. Jde napiiklad o jejich aplikace do syntéz chemickych specialit i vyvoj
velkokapacitnich technologii, jejich optimalizaci a dale na studium vicefazovych
katalytickych reaktorti s dirazem na procesy Setrné k prostfedi a na environmentalni
technologie. V oblasti organické chemie je diraz poloZen na teoretické aspekty - kvantové
chemické a spektralni metody véetné jejich aplikaci, feSeni reakénich mechanismi i studium



vztahu mezi strukturou na jedné strané€ a reaktivitou ¢i fyzikalnimi, biologickymi vlastnostmi
na stran¢ druhé. Budou studovany heterocyklické, makrocyklické 1 fluor-obsahujici
slouceniny z hlediska jejich ptipravy, reaktivity i aplika¢nich moZznosti.

Katalyticky vyzkum je zaméien na vyvoj novych typl katalyzatori urenych predevsim pro
hydrogenace, dehydrogenace a kysele katalyzované reakce, nosicové katalyzatory s kovovou
nebo oxidickou aktivni slozkou a zeolity. Nezbytnou soucésti syntézy procesti organické
technologie je jejich matematické modelovani a optimalizace, vyhodnoceni kinetiky reakci a
parametrické citlivosti. Ve stejné souvislosti se budou studovat dynamika a transportni jevy
ve vicefazovych katalytickych reakénich systémech i tepelné efekty reakci. Kombinace
separacnich procesu s reakci, napt. katalyticka destilace patii v souCasnosti k nejintenzivnéji
studovanym procestim. Trvald pozornost je vénovana také uplatnéni principti chemickych
technologii Setrnych k prostfedi, jak u vySe zminénych procest, tak i vyvojem postupt
katalytickych oxidaci nezadoucich organickych latek v odpadnich vodach. Stala pozornost
bude vénovana elektrochemickym metodam a elektrochemickému inZenyrstvi pfi ochrané
zivotniho prosttedi, pii zavadéni ekologickych technologii, pfi studiu novych zdroju energie a
pii charakterizaci korozn¢ namahanych materiald. V oboru organické chemie ptijde predevsim
o vyvoj metodik organické syntézy slozitych pfirodnich i biologicky aktivnich sloucenin
vcetné jejich stereochemického i teoretického studia, dale vSechny aspekty vzajemnych
interakci organickych sloucenin popfipadé o interakce s anorganickymi atomy. Velmi
intenzivné budou studovany slouceniny povahy komplext (naptiklad ptrechodovych kovil),
které v poslednich desetiletich pfinesly revoluéni zmény do syntetickych katalytickych
procest. S vyuzitim znalosti mechanismu ucinku téchto latek budou navrzeny nové struktury
s predvidatelnymi vlastnostmi. To umozni konkrétni aplikace v oblasti chemie
nadmolekularnich struktur (micelarni katalyza, molekularni receptory nabitych 1 nenabitych
castic, kapalné krystaly, rozpoznéani chiralnich sloucenin, enantioselektivni katalyzované
reakce), modelovani biologickych déjti 1 syntézy novych molekularnich zatizeni a materialt.

V oblasti novych moZznosti ziskavani specialnich vyrobki organické a anorganické
technologie bude feSena problematika pfemén aromati na zeolitickych katalyzatorech,
kinetiky hydrogenacnich aminaci a hydrogenaci nitrili, syntézy adamantanu na zeolitickych
katalyzatorech, hydroizomerace dicyklopentadienu na adamantan, syntézy a vyuziti novych
latky pro parfumarsky primysl, hydrogenace alkylaromati na cyklické ketony a alkoholy,
selektivni hydrogenace nenasycenych karbonylovych sloucenin. Dale budou studovany
makrocyklické slouceniny vzniklé cyklokondenzaci fenoll s aldehydy nebo sirou, pfi¢emz
pozornost bude vénovana jejich ptipravé 1 aplikacim. Nové heterocyklické povrchové aktivni
slouceniny budou syntetizovany a bude studovana jejich aplikace v micelarni katalyze i
transportu iontli pfes membranu. Budou studovany nové komplexy piechodovych kovi se
syntetickymi i pfirodnimi ligandy, jejich struktura i moznosti jejich aplikace.

V oblasti metodik a procesti pro syntézu novych latek s zadoucimi chemickymi, fyzikalnimi a
biologickymi vlastnostmi budou detailné studovany shora vyjmenované reakce. Pozornost
bude vénovana metodice a procesim pro syntézu novych latek s zaddoucimi chemickymi,
fyzikdlnimi a biologickymi vlastnostmi, procesim s nestacionarni kinetikou, studiu
adsorpCnich isoterem v systémech tuhd latka-kapalina, matematickému modelovani pyrolyzy,
vyuziti neuronovych siti pro zpracovani kinetickych dat a studium konkuren¢nich
katalytickych hydrogenaci

V oblasti novych katalytickych materidlli pro vyrobu chemickych specialit véetné jejich
aplikaci v katalytickych procesech, budou feSeny otazky selektivnich vlastnosti
hydrogenacnich katalyzatort (Pt-Sn, Ru-Sn, Ni-modifikator), acidobazickych vlastnosti
katalyzatorti pro anilinovy proces, metodiky testovani relativni bazicity katalyzatori, cesiem
modifikovanych katalyzatorii pro nizkoteplotni konverzi syntézniho plynu a kone¢né novych



sméri vyuziti zeolitickych katalyzatorii (acylac¢ni reakce, Meerwein-Ponndorfova redukce,
Oppenauerova oxidace) a bifunk¢énich katalyzatora zeolit-kov a hydrotalcit-kov.

V oblasti vyzkumu chovani vicefazovych a mebranovych reaktorti, jejich modelovéani a
optimalizace bude zejména studovdna problematika reaktoru se zkrapénou vrstvou
katalyzatoru, procesti s vyuzitim reaktivni destilace, algoritmii pro bezpecné fizeni
vsadkovych reaktort se silné exotermickou reakci 1 vyzkumu pienosovych jevi.

V oblasti procesti nezatézujicich Zivotni prostfedi a procesit pro zpracovani odpadnich a
toxickych latek se budeme vénovat studium vlivu acidobazickych katalyzatorii na reakce
derivati anthrachinonti, studium katalytickych oxidaci, organickych latek ve vodném
prostiedi, studium povrchovych vlastnosti oxida¢nich katalyzatorti na bazi TiO, a konecné
fotooxidacnimu odbouravani polutantti. Dale bude studovdna fotokatalytickd degradace
(toxickych) organickych 1 anorganickych latek ve vodach, elektrochemické odstranovani
dusi¢nant a tézkych kovl z vod, nové typy iontoméniCovych membran pro perspektivni
vyuziti v palivovych ¢lancich, matematické modelovani elektrochemickych systémut. V této
souvislosti bude také studovana elektrokatalytické aktivita vodivych polymeri
modifikovanych platinovym katalyzatorem

V oblasti elektrochemického inzenyrstvi bude studium zaméfeno na piestup hmoty pfi
piirozené konvekci pro objekty s komplexni geometrii, rovnovahy v soustavach omezen¢
misitelnych kapalin pfi extrakci minerdlnich kyselin primarnimi a terciarnimi aminy,
charakterizaci zeolitickych, SiO, a kovovych mikroporéznich vrstev, jejich sorpcnich a
transportni vlastnosti, teoreticky popis téchto d¢ji na zakladé matematickych modeld, aplikaci
membranovych materiala v katalyze a pii separaci plynil a par studium kinetiky katalytické
pfemény methanu na vyss$i uhlovodiky se zaméfenim na dezaktivaci katalyzatori a zplsoby
jejiho potlaceni, studium kinetiky heterogenné nekalyzovanych reakci, zachycovani sulfanu
pii vyssich teplotach na oxidickych sorbentech

2 Chemie a technologie materialii pro technické aplikace, ochranu
zdravi a Zivotniho prostiedi

Materidlovy vyzkum na Fakulté chemické technologie (FCHT) bude i vr. 2001 zahrnovat
vSechny skupiny materidla: kovové, anorganické nekovové, polymerni a kompozitni. V
souladu s koncepci vyzkumu a s cili vyzkumného zaméru Chemie a technologie materiélii pro
technické aplikace, ochranu zdravi a zivotniho prostfedi (MSM 223100002) budou i v roce
2001 na FCHT v oblasti materiall feSena témata, ktera 1ze rozdélit do tii zdkladnich skupin:

® Materialy pro technické aplikace
® Materialy a zdravi ¢lovéka

® Materialy a zivotni prostiedi

V jednotlivych skupinach pifedpokladdme feSeni nésledujicich témat:

A. Materialy pro technické aplikace

Vliv stavu povrchu ocelové vyztuze na korozni odolnost v betonu, korozni chovani
alternativnich kovovych materidlti (korozivzdorné oceli, zinek) v betonu, elektrochemické

metody ochrany a monitorovani koroze vyztuze v betonu, poruchy pasivity oceli v souvislosti
s prestupem tepla a se vstupem vodiku, vyvoj nastrojovych ledeburitickych oceli s niobem



pfipravenych technologii praskové metalurgie, studium deformaci ocelovych soucasti
v automobilovém pramyslu po chemicko-tepelném zpracovani, vyvoj rychle ztuhlych slitin
hliniku vyrobenych technologii praskové metalurgie vhodnych pro aplikace za zvySenych
teplot, vyvoj zafizeni pro extrémné rychlé tuhnuti kovii, oxidicka rafinace surového olova -
odstranéni Sn, Sb, As, plazmochemické syntézy wolframovych prekurzort pro supertézké
slitiny.

Fyzikalni a matematické modelovani procesii pifi taveni skel: sledovani interakci mezi
soubory pevnych c¢astic nebo bublin a skelnou taveninou, oxida¢né-redukéni rovnovahy ve
sklech a vymeéna sklovin v tavicich prostorech, systémy identifikace zdroji bublin v tavicim
procesu skel, mechanismus koroze molybdenovych elektrod uzivanych pfi elektrickém taveni
skla a jeho ovlivnéni stfidavym proudem, vliv koroze Mo elektrod na vznik krystalickych
nehomogenit ve sklech, elektrické taveni skel s obsahem PbO nad 30%, vyvoj a vlastnosti
skel s iontovou vodivosti, vyvoj kiiStalovych a kristalinovych sklovin s lep§imi uzitnymi
vlastnostmi.

Modelovani tvarovacich a nizkoteplotnich procest pifi vyrob&é keramiky, kompozitni
zarovzdorné materidly s vysokoteplotnimi vlakny

Vysoce pevné nizkoporézni hydratované anorganick¢é materidly: kyselinovd koroze
hydratovanych materialli na bazi cementu; bezsadrovcovy portlandsky cement na bazi slinku
bilého cementu.

Studium pftipravy a vlastnosti polymernich materialti typu konstruk¢énich plastii na zakladé
kopolymerti laktamli s niZzemolekularnimi polybutadieny a smési polymert typu
polyolefin/elastomer, polyvinylchlorid/kaucuk, polyvinylchlorid/styrenovy plast. Studium
pfipravy a vlastnosti polyimidli a polymernich membréan jakoZto polymernich materialt pro
specialné narocné aplikace.

Studium fazovych rovnovah a konstrukce fazovych diagraml v soustavach Bi-Sr-Ca-Cu-O,
Hg-Ba-Ca-Cu-O a Ln;4x-Ax —MnO;. Studium vlivu kationtovych piimési zejména na
transportni vlastnosti téchto supravodivych latek.

Ptiprava a vlastnosti planarnich pasivnich, dynamickych a aktivnich optickych vinovoda
v dielektrickych amorfnich a krystalickych materidlech, ptiprava planarnich optickych jedno-
a mnohavidovych vinovodu, vyvoj technologii plazmatické depozice tenkych dielektrickych
vrstev, laserova ablace a depozice tenkych vrstev anorganickych a organickych latek s cilem
piipravy chemickych senzor.

Me¢feni tepelnych kapacit pevnych latek. Optimalizace postupt pro detekci a zviditelnovani
materidlovych struktur a jejich poruch. Dielektrické a elektrické vlastnosti polymernich
kompoziti

B. Materialy a zdravi ¢lovéka

Vyuziti RTG difrakce ve farmacii: strukturni a fazova analyza modifikovanych cyklosporind,
namelovych alkaloidii, morfinanti, pfip. jinych terapeuticky aktivnich slou¢enin, feSeni vztahu
struktura / biologicka aktivita.

Mechanismus koroze dentdlnich slitin na bazi palladium-stiibro-méd’, hodnoceni vlivu
technologie zpracovani na korozi dentalnich slitin.

Kinetika a mechanismy koroze skel ve vodnych roztocich, ptiprava povrchovych vrstev na
sklech metodou sol-gel a jejich chemicka odolnost

Kinetika a mechanismy nukleace hydroxyapatitu na povrchu bioaktivnich materiald, ptiprava



bioinertni keramiky na bazi Al,03-ZrO, litim suspenzi, vyvoj technologie ATZ keramiky
metodou sol-gel, vyvoj funkéné gradované keramiky s fizenou porovitosti.

Studium pfipravy a vlastnosti medicinalné Cistych kompozitnich materidlti typu silikonovy
kaucuk/hydrogel.

Modifikované polymery pro tkanové inzenyrstvi (cévni protézy, 1écba popalenin — adheze a
rust keratinocytl)

C. Materialy a Zivotni prostredi

Ziskéavani chloridu germanicitého z uletl po spalovani hnédého uhli, ziskavani nezeleznych
kovili (Cu, Co, Ni, Zn) z odpadnich kovonosnych kalli, recyklace cinu z rafina¢nich produkta
po kyslikové rafinaci surového olova, zpracovani hlubokomotskych konkreci s cilem oddé€leni
Fe a Mn od Co, Cu a Ni. Mechanismy degradace kovovych materidlti (méd’, zelezo, zlato) na
uméleckych pamatkach vystavenych vnéj$im atmosférickym vlivim a zpasoby jejich
protikorozni ochrany.

Vyuziti nebezpenych odpadli na bazi oxidi Fe (oceldrenské ulety) jako nové piisady do
stavebnich hmot

Skla pro fixace radioaktivnich odpadd, hnojiva na bazi sklokeramiky s fizenym uvoliovanim
zivin, ekologizace Cefeni sklovin, reaktivni vypafovani t€kavych slozek ze skloviny.

Modifikace pfirodnich organickych i anorganickych materiali: modifikace vapennych a
vapenocementovych malt polymernimi aditivy, impregnace dfeva polymery, pouziti
polymernich aditiv do mineralnich fasaddnich barev, vyuZiti polymernich organokiemicitych
sloucenin jako konsolidant( ptfirodniho kamene, omitek, nasténnych maleb. Moznosti ¢isténi
pamatkovych objektl a jejich preventivni ochrana s vyuzitim polymernich materialii. Studium
moznosti napravy chybné aplikace polymernich latek (jako disledek nedostate¢nych
technologickych znalosti) starSich konzervacnich zasaht, predevs§im u textilu a papiru.

Ptiprava, charakterizace a vyuziti slouCenin typu hydrotalcitu (katalyticky aktivni materidly a
sorbenty), vyuziti kamence hlinito-amonného na komercné vyuzitelné produkty (oxid hlinity,
zeolit A).

Studium pfipravy a vlastnosti biologicky odbouratelnych polymernich materiali na zakladé
kopolymerti laktamti s aminokyselinami. Prohloubeni studia depolymerizace silikonovych
vulkanizati, devulkanizace pryze a recyklace polymernich odpadi.

Vyuziti elektronové fadkovaci mikroskopie pro hodnoceni morfologické kvality stomatalnich
voskll smrku ztepilého.

3 Studium chemicko-technologickych procest pro ochranu
Zivotniho prostredi a zpracovani paliv

Konkretizace vyzkumného zaméru FTOP pro rok 2001 vychazi zhlavnich smért
dlouhodobého zaméru FTOP v oblasti védecké a vyzkumné ¢innosti a z vysledkt ziskanych
z jeho dosavadniho feSeni. Je zaméfena zejména na ochranu Zivotniho prostiedi a jeho slozek,
na chemické a energetické vyuziti fosilnich paliv a na procesy koroze v energetickych
zafizenich. V ramci feSeni vyzkumného zdméru budou vroce 2001 feSeny nize uvedené
tématické okruhy.



Studium Sté€peni zbytkovych ropnych frakci v atmosféfe vodiku. Vliv reakénich podminek na
sloZeni a vlastnosti reak¢nich produkti.

Oxidacni stabilita mazacich olejt, stanoveni metodou tlakové DSC. Ovéfeni riznych metodik
meéieni, vliv teplotniho rezimu na vlastni méfeni a na oxidacni stabilitu olejt.

Analyza rizikovych heteroslou¢enin pfitomnych v emisich ze spalovani kapalnych a plynnych
paliv v motorovych vozidlech.

Emise ze spalovani kapalnych a plynnych paliv v motorovych vozidlech. Sledovani u¢innosti
klasickych a specidlnich konvertorti vyfukovych plyni v motorovych vozidlech upravenych
pro spalovani zemniho plynu.

Fyzikalné-chemické vlastnosti zemnich plynii. Méfeni parametrti a ovéfovani vypocetnich
vztahl vyuzivanych pfi studiu chovani redlnych plyni.

Nové selektivni adsorbenty pro technologické a analytické aplikace. ZvySovani kapacity
uhlikatych a pfirodnich adsorbentd.

Ochrana ovzdusi. Zplynovani biomasy a studium katalyzatorti pro ¢isténi plynd z tohoto
zplynovani. ZvySovani ucinnosti odsifeni spalin aditivaci vypiracich kapalin. Aditivace
pevnych paliv za ti¢elem snizeni tvorby dehtovitych latek. Analyza VOC v ovzdusi.

Studium pficin pénéni v aerobnich i anaerobnich Cistirenskych procesech a ptiprava postupli
pro jeho eliminaci. Identifikace pénotvornych mikroorganismu a studium jejich vlastnosti.

Studium intenzifikace procesu anaerobni stabilizace Cistirenskych kald zavedenim termofilni
stabilizace. Vliv termofilni stabilizace na pénéni anaerobnich reaktord.

Odstranovani tézkych kovu z vod srazecimi postupy a adsorpci na specidlnich sorbentech.
Jako srazeci Cinidlo bude pouzit TMT-15 (trimerkapto-S-triazin) s cilem vymezeni
optimalnich pracovnich podminek srdzeni ve vztahu k miniméalnim zbytkovym koncentracim
tézkych kovu.

Vyvoj a zavedeni modernich instrumentéalnich metod pro analyzu vod.

Uprava vody ionexy. Membranova nanofiltrace - vliv piidavku polyethyleniminti nebo
aniontovych polyelektrolytli na ucinnost odstranéni tézkych kovl z vody. Selektivni sorpce
oxoaniontii As, Se, Mo a V. Sorpce huminovych latek a kovii na jilovych materialech.

Korozné-materidlova a elektrochemickd problematika. Studium povrchu kovl pomoci
synchotronového zateni, studium ochrannych vlastnosti keramickych povlaki na kovech a
korozni praskani za vysokych teplot a tlakii. destrukce persistentnich

Spalovaci procesy. Zplyiiovani biomasy a katalyticka organickych latek, spalovani odpad.

Sledovani moznosti zvySovani ucinnosti solidifikace primyslovych odpad hydraulickymi
pojivy pomoci vhodnych aditiv. Sledovani vyluhovatelnosti solidifikati v neutrdlnim a
kyselém prostiedi v zavislosti na charakteru kontaminantli a mnozstvi aditiv.

Analytické a ekotoxikologické hodnoceni starych zatézi (skladek a kontaminovanych pud)
pomoci instrumentalnich metod a testi toxicity.

Izolace a identifikace produkti degradace polychlorovanych bifenyli aerobnimi bakteriemi a
tkanovymi kulturami vybranych vyssich rostlin.

Ovéteni spolehlivosti laboratornich ventingovych zkousek na lokalitach kontaminovanych
chlorovanymi uhlovodiky. V ramci ovéfeni bude provadéno srovnani laboratornich a
provoznich dat.



ZvySovani uCinnosti techniky elektrochemické dekontaminace prostfednictvim chemické
predupravy cCisténych zemin za pouziti anorganickych kyselin a organickych
komplexotvornych ¢inidel. Kombinace techniky elektrokinetické dekontaminace s technikou
promyvani zemin.

4 ZlepSovani kvality potravin a zajiSténi optimalni vyZivy obyvatelstva
Vyzkum v roce 2001 bude realizovan ve ¢tyfech hlavnich smérech:
A. VyzZivova a senzoricka jakost potravin

Vyzkum bude orientovan na hlavni ziviny a dal$i biologicky aktivni slozky potravin a na
studium mechanismil reakci probihajicich v potravindch s ohledem na jejich vyzivovou a
senzorickou hodnotu (zejména Maillardova reakce a jeji regulce, oxidace lipidi a jeji
inhibice, hydrolytické reakce lipidii a moznosti prevence, vznik Zzadoucich a nezadoucich
aromatickych latek). Pozornost bude rovnéz vénovana moznostem restituce ¢i fortifikace
potravin vyznamnymi limitujicimi vyzivovymi faktory, snizovani jejich energetické hodnoty
a zvySovani celkové kvality.

B. Technologicka jakost potravin

Vyzkum bude orientovan na progresivni technologické postupy a nové technologie pouzitelné
pfi vyrob¢ hlavnich potravinarskych komodit, ndhradu tradi¢nich surovin, zajisténi spravnych
vyrobnich postupti, stabilitu vyrobkt a jeji regulaci a na predikci udrznosti potravin.

C. Hygienicko-toxikologicka jakost potravin

Vyzkum bude orientovan na ukazatele jakosti, ochranu konzumentd pifi dietarni expozici
cizorodym latkam, pfirodni toxiny v potravinafskych surovindch, endogenni kontaminanty
vznikajici pii zpracovani potravin, latky z chemizace zeméd¢lstvi, vyluhy z obalovych
materialli, mechanismy priniku a distribuce kontaminujicich latek ze slozek ekosystému v
potravnim fetézci Clovéka a na eliminaci identifikovanych zdroji kontaminace.

D. Potravinarska analytika

Vyzkum bude orientovan na vyvoj a validaci stavajicich analytickych metod, vyvoj, validaci a
zavadéni novych metod s diirazem zejména na metody prikazu netradi¢nich surovin, prikaz
falSovani potravin, detekci zadoucich a nezddoucich enzymovych aktivit, metody senzorické
analyzy a instrumentdlni metody orientované na chut, vlini a texturu potravin, metody
stanoveni patogennich mikroorganisml, moderni metody ultrastopové analyzy pro
identifikaci a kvantifikaci organickych kontaminantii. Pozornost bude vénovana také
mezinarodni harmonizaci analytickych metod, ptfedevSim v rdmci EU.

Priority jednotlivych hlavnich smérti vyzkumu budou v souladu s pldnem a dosud ziskanymi
vysledky orientovany do jednotlivych okruhti:

A. VyzZivova a senzoricka jakost potravin

Reakce neenzymového hnédnuti

V modelovych systémech bude studovan vznik a vlastnosti senzoricky aktivnich produktt
reakci, zejména aromatickych a barevnych latek (melanoidinll) za riznych experimentalnich
podminek (pH, teplota, doba reakce), véetné metod jejich izolace, identifikace a studia
reakénich mechanismd.

Oxidacni a hydrolytické reakce lipidu




Vyzkum se bude zabyvat oxida¢nimi a hydrolytickymi reakcemi vyrobkl tukového primyslu
a lipidového podilu potravin obecné¢ a moznostmi inhibice téchto reakci. Bude se jednat i o
studium dalSich vyznamnych reakei lipidii souvisejicich s kvalitou potravinarskych vyrobki
(hlavné jejich stabilitou, vlastnostmi organoleptickymi, pfijatelnosti), véetné technologickych
aspektli a prislusné metodiky.

Zmeény a speciace mineralnich latek

Vyzkum se bude zabyvat studiem obsahu mineralnich latek, formami jejich vyskytu a
distribuci (specia¢ni analyzou) ve vybranych potravinich (zejména ceredliich) a dale
moznostmi fortifikace nékterych potravin deficitnimi prvky.

Senzoricky aktivni latky

Studovany budou aromatické a dalsi senzoricky aktivni slozky potravin (vyznamnych
komodit) ovlivilujici pozitivné i negativné chut’, viini a barvu. Studovéna bude struktura
téchto latek, mechanismy jejich vzniku a moznosti regulace, vetné¢ praktickych postupt
pouzitelnych v ptislusnych technologiich.

Biologicky aktivni latky

Studovany budou pro lidské zdravi prospésné slozky vyznamnych druhii zeleniny, ovoce a
dal$ich rostlinnych materidlf, které maji pouziti jako slozky lidské vyzivy.

B. Technologicka jakost potravin

Maso a masné vyrobky

Vyzkum bude zaméfen na moznosti zvySovani udrznosti a kvality masa a masnych vyrobku
ve vyrobé€ a distribucni siti, optimalizace procest a metody hodnoceni této jakosti.

Mléko a mlééné vyrobky

Vyzkum se bude zabyvat moznostmi zvySovani jednotlivych aspekti jakosti mléka, syri a
mlécné kysanych vyrobkii a metodami hodnoceni této jakosti. Soucasti bude vyzkum
orientovany na vyznamné druhy mléénych baktérii.

Cerealni vyrobky a cukrovinky

Vyzkum bude orientovdn na moznosti zvySeni kvality ceredlnich vyrobkl a n¢kterych druhti
cukrovinek a na metody hodnoceni jejich jakosti.

Ovoce a zelenina

Vyzkum bude soustiedén na moznosti zvySovani kvality konzervarenskych vyrobki, na nové
technologické postupy prodlouzeni jejich skladovatelnosti a na metody a postupy prikazu
falSovani vyrobkii.

Produkty kvasného prumyslu

Vyzkumu bude orientovan zejména na moznosti zvySovani kvality piva, drozdi a nékterych
dalsich produktd kvasnych vyrob.

C. Hygienicko-toxikologicka jakost potravin

Antinutriéni a pfirozené toxické latky

Vyzkum bude zaméfen na studium vyznamnych skupin téchto latek, zejména antinutricnich
latek olejnin a lusténin, glykoalkaloid brambor a glukosinolatii brukvovitych rostlin (zelenin,
olejnin) za podminek skladovéani a zpracovani. Soucasti bude sledovani zmén téchto latek v
souvislosti se zménami nutri¢ni a senzorické jakosti.
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Aditivni latky

Vyzkum bude zamétfen na moznosti, zpusoby a dalsi aspekty pouzivani potravinatskych aditiv
vruznych komoditdich potravinarské primyslu, zejména konzervacnich prostfedkl
k prodlouzeni trvanlivosti vyrobkli ze surovin Zzivo¢isSného plvodu a na imobilizace
konzervacnich prostiedki na polymerni obalové materialy.

Kontaminanty v potravnim fet€zci

Pozornost bude nadéle vénovéana nejvyznamnéjsim skupindm kontaminantl potravin, zejména
polychlorovanym  bifenylim, aromatickym uhlovodikim, mykotoxinim, reziduim
persistentnich a modernich pesticidi a nékterym dal$im skupindm kontaminanta (ftalatiim,
estrogennim latkam, syntetickym analogim pizma). Vyzkum bude orientovan na vysetieni
potravinafskych a jinych materiali a na testovani riznych technik pfipravy vzorkt k analyze,
optimalizaci, validaci a zavadéni metod (zejména multirezidudlnich) do praxe, stanoveni
nizkych hladin kontaminantli v riznych biotickych matricich, studium moznosti vyuziti
ruznych monitorii kontaminace, sledovani vlivu technologii a skladovani na hladiny
kontaminant.

Systém HACCP v potravinaiském prumyslu

Pozornost bude vénovana syst¢ému HACCP v riiznych oborech potravinaiského primyslu.
D. Potravinarska analytika

Metody hodnoceni vvzivové, senzorické a technologické jakosti

Pro hodnoceni vyzivové, senzorické a technologické jakosti budou vypracovany, validovany a
do praxe =zavaddény vhodné metody biochemické, mikrobiologické, senzorické a
instrumentalni analyzy.

5 Uplatnéni progresivnich inZenyrskych procesii v potravinarskych
technologiich s cilem vysSiho zhodnoceni surovin a odpadi.

Program vyzkumného zdméru je rozdélen do 5 tematickych okruhti, jez vychazeji ze zadani
vyzkumného zaméru. Obsah niZze uvedenych tematickych okruht pIlné pokryva planované
ukoly a rozpracovanost jednotlivych ukolti dava predpoklady k jejich celkovému tspéSnému
vyteSeni.

A. Separacni procesy

Membranové procesy: Separace a CiSténi cukernych roztokli a extraktli rostlinnych
polysacharidi (inulin, pektin) pomoci mikro- a ultrafiltrace na keramickych membranach
("crossflow filtration") a dutych vladknech, aplikace v biotechnologiich, v bioreaktorech, pfi
zahust'ovani a odsolovani extraktli nanofiltraci.

Cilova etapa 2001: aplikace keramickych membran, fouling, studium nanofiltrace.

Kontinudlni preparativni chromatografickd separace SMB (Simulated moving bed): déleni
sacharidii, déleni slozek po fermentaci, purifikace bilkovin, déleni enanciomerti. Fakulta
vyviji vlastni zafizeni.

Cilova etapa 2001: d€leni sacharidii a cukernych alkoholt (fruktosa, laktosa, sorbitol).

Elektrodialyza: izolace a zkoncentrovani bioprodukti (organické kyseliny).

Adsorpéni procesy: Odstraniovani plynnych polutanti a biosorpce tézkych kovi v pivovarsko-
sladatském primyslu.
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Cilova etapa (polutanty) 2001: Experimentalni zjiSténi zédkladniho redlného spektra plynnych
odpart riznych provozu, analytické vyhodnoceni, vyuZzitelnost,

Cilova etapa (biosorpce) 2001: Srovnani sorp¢nich vlastnosti dostupnych materiala.

B. Tepelné procesy a vysoky tlak
Mikrovinny ohtev. (MO)
Cilova etapa 2001: vyuziti MO pfi hydrotermické upraveé potravin (lusténiny, ryze).

Extruzni a expanzni technologie: studium nutri¢nich zmén a fyzikalnich vlastnosti pii extruzi.

Cilova etapa 2001: Stanoveni zavislosti intensity zbarveni a aromatu vyrobkl a inaktivace
lipoxygenasy na receptuie a podminkach extruze.

Vysoky hydrostaticky tlak a adiabaticky ohfev.

Cilova etapa 2001: Tlakové oSetfeni potravin, studium fyzikalné-chemickych jevl a zmén
vlastnosti potravin pii vysokém tlaku.

C. Rizeni procesii
Expertni fizeni (metodologie pfedpovédi technologickych vlastnosti a prabehu déje):

Pivovarska technologie.

Cilova etapa 2001: Sbér technologickych dat v pivovaru, méteni NIR spekter.

Chladici/mrazirensky fetézec.

Cilova etapa 2001: Studium vlivu podminek chladirenského skladovani na kvalitu minimalné
opracovanych potravin

Simulace, modelovéni a bilan¢ni vypocty technologickych procesii zahrnujici 1 systematické
budovani a dopliiovani databaze latkovych vlastnosti surovin, mezivyrobki a potravin (2001).

Pocitadové fizeni procesu a bioprocesu.

Cilova etapa 2001: Rizeni filmové odparky, fermentace, ¥izeni bioprocesii, produkce biomas a
bioethanolu.

D. Metody na kontrolu technologické jakosti

Metoda NIR: Zavadéni rychlych a nedestruktivnich zkousek pro hodnoceni kvality, aplikace
v cerealni technologii a cukrovinkarstvi, pro hodnoceni technologické kvality pivovarskych a
ceredlnich surovin.

Cilova etapa 2001: aplikace NIR-polarimetrie pro pfimou kontrolu sloZzeni kapalnych opticky
aktivnich substrati bez ptfedchoziho chemického cifeni (napt. surové extrakty sacharida,
vyuziti pii fizeni procest, odstranéni spotieby Cifidel s obsahem tézkych kovi)

Reologie: Hodnoceni technologické kvality ceredlnich surovin podle reologickych
charakteristik, dopInéni viskozimetrem Haake RheoStress.

Cilova etapa 2001: oscila¢ni rheometrie, méteni viskoelasticity

Pocditacova analyza obrazu: meéfeni distribuce castic, on-line fizeni procesu krystalizace,
hodnoceni technologické kvality ceredlnich surovin (granulacniho spektrum mlynskych
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vyrobkil) a skrobtl, aplikace v cukrovinkéiském a tukovém pramyslu.

Cilova etapa 2001: studium aplika¢nich moznosti, ovéfovaci zkousky.

Vyvoj spektralnich a chromatografickych metod (GC, HPLC), kapilarni elektroforézy a
izotachoforézy.

V oblasti HACCP bude sledovan vliv technologickych operaci pii vyrobé détské vyzivy na
hladiny rezidui pesticidt a dalSich rizikovych kontaminanti, monitorovani kritickych bodi v
rezimu HACCP a déle vzniku polycyklickych aromatickych uhlovodiki a jejich derivati
v potravinach pfi aplikaci riznych zpracovatelskych technologii.

Cilova etapa 2001: monitoring incidence jednotlivych skupin pesticidii v surovinach.

E. Vyssi zhodnoceni odpadii a meziproduktii potravinarskych technologii a vyuziti
surovin potravinarského priimyslu pro nepotravinaiské aplikace.

Studium problematiky pfipravy a uplatnéni bilkovinného koncentratu ze syrovatky po vyrobé
pfirodnich syra (WPC).

Cilova etapa 2001: studium funk¢nich vlastnosti koncentrata.

Vyuziti nadbyteéné produkce fepkového oleje pro emulgované a pokrmové tuky:

Cilova etapa 2001: interesterifikace fepkového oleje, konverze alkylesterd s ethylenoxidem a
vybranymi polyoly.

Vyuziti piebytkii pfirodnich sacharidi z obili a cukrovky pro vyrobu pfisad do paliv
(bioethanol) a zejména zpracovani a vyuziti vypalkl na krmiva.

Cilova etapa 2001: dal$i moznosti fermentace vypalki, filmové odpafovani a krystalizace
vypalk.

Vyuziti nadbytecné produkce tepkového oleje (derivati) a sacharosy (cukroesterd,
cukroglyceridy) na vyrobu tenzidi (biologicky rozlozitelné slozky praskovych a tekutych
detergentli, nahrada fosfatii v pracich praskach a prostfedcich na myti nadobi).

Cilova etapa 2001: vyvoj prostifedki a studium jejich uc¢innosti.

Vyvoi biodegradabilnich obaly na bazi polysacharidu.

Cilovéa etapa 2001: moznosti hydrofobizace oballi na bazi Skrobu a celulosy, ovéfeni jejich
biodegradovatelnosti.

6 Biochemické, mikrobiologické a molekularné genetické studie
vytvarejici teoreticky zaklad pro moderni biotechnologie

A. Studium struktury a funkce biomolekul

Vliv sacharidové &asti glykoproteinu na funkci glykoproteinu

Bude pokracovat vyzkum vlivu sacharidovych sloZek na konformaci a stabilitu glykoproteint;
mély by byt publika¢né zhodnoceny pokusy tykajici se glukosaoxidasy, invertasy, fetuinu a
orosomukoidu. Podobnymi experimentadlnimi piistupy bude studovan vliv myristylace a
biologicky relevantnich bodovych mutaci na konformaci a stabilitu strukturnich proteina
retrovirt.
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Studium glyvkosylace a transglykosylace

Budeme pokracovat ve studiu glykosidas, a-glukosidasy a [3-galaktosidasy, a to zejména
jejich schopnosti prenaset glykosidovy zbytek (glukosyl ev. galaktosyl) na cukerné i
necukerné akceptory (transglykosylace). Ke studiu budou pouzity volné i imobilizované
enzymy. Imobilizace bude provadéna bioenkapsulaci ev. koacervaci. Vysledky
transglykosylace volnymi a bioenkapsulovanymi enzymy budou porovnavany a
optimalizovany.

Postransla¢ni fosforylace proteint a peptidu

Pozornost bude vénovana dalSimu zlepseni metodologie isolace a charakterisace fosfopeptida
ziskanych hydrolysou studovanych fosfoproteini (napi. dentinu) a vlivu fosforylace na
aktivitu vybranych enzymu.

Enzymoimunoanalysa haptent

V programu vyzkumu na r. 2001 je pfiprava imunogent z peptidovych sekvenci vybranych
povrchovych proteinti Listeria monocytogenes a imunisace kralikli pfipravenymi imunogeny
Ziskané polyklonalni protilatky budou déle charakterisovany a purifikovany.

Fosfolipidy v rostlinném metabolismu lipida a fosfolipida

Jiz dtive byla potvrzena existence vice forem rostlinnych fosfolipas D, jednak vazanych na
membrany, ale i1 rozpustnych v cytosolu, dalsi rozliSeni je dano rozdilnymi pozadavky na
koncentraci vapenatych iontd a pfitomnost fosfatidylinositol bis-fosfatu (PIP,). V tomto roce
se zaméfujeme na studium membranové vazanych forem PLD a jejich lokalizaci na
jednotlivych typech membran v rtiznych stadiich vyvoje semen a rostlin. (Pokusime se také
ziskat specifick¢é imunoserum pomoci antigenti vytypovanych ze znamych AA sekvenci PLD
z jinych zdroju).

Vliv vybranych vnéjSich faktoru na aktivitu technologicky zajimavych enzymu

Program projektu v roce 2001 bude vychézet z vysledkt dosazenych v piedchéazejicich letech
feSeni. Metodika studia vlivu vysokého hydrostatického tlaku bude pouzita pro dalsi
potravinaisky vyznamné enzymy a skupiny enzymi jako jsou proteasy, askorbatoxidasa,
polyfenoloxidasa a dalsi. Kromé studia vlivu aditiv a modifikaci na stabilitu enzymu pfi
pusobeni vysokého hydrostatického tlaku bude studovéana kinetika vybranych enzymovych
reakci za ptisobeni vysokého hydrostatického tlaku.

Biologicka aktivita derivatu sacharidu, azasacharida a nukleotida

Budou studovany metody pfipravy a stereochemie azacukri jako synthonli pro azaanalogy
nukleosidii. V ptipravu C-nukleosidii bude pozornost vénovana kli¢ovym meziproduktim a
jejich nasledujicim cyklizacnim reakcim. Budou dokonceny stereochemické studie derivata
pyrazolidinu anelovaného k furanosovému kruhu a zakoncena studie konfiguracni fady
laktam® aminodeoxyaldonovych kyselin. Pomoci matematického modelovani bude studovéana
konformace tetrosidd. Déle budou porovnany rizné parametrizace silovych poli a empirické
Karplusovy rovnice.

B. Vyuziti biologického potencidlu mikroorganismi a rostlin v priamyslovych a
environmentalnich technologiich

Mikrobialni degradace organickych polutanti

V roce 2001 budeme pokracovat ve studiu metabolismu PCB u bakterii a rostlin: substratova
specifita enzymu bifenydioxygenasy u Pseudomonas putida 2, identifikace degradac¢nich
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produkti dichlorobifenylii (u bakterii a rostlin), studium vlivu huminovych kyselin na
regulaci bakteridlni degradace PCB, studium enzymovych systémt rostlinnych bunéck
(peroxidasa, cyt P 450) pomoci induktorii a inhibitori sledovanych enzymovych
systému.Pfiprava transgennich rostlinnych bunék vnesenim bakterialniho genu bphC do
rostlin, konkrétné klonovani abphC prostrednictvim Agrobacterium tumefaciens do rostlin,
oveéfeni uspésnosti transformace. Studium chlorbenzoatové drahy odbourédvani PCB: urceni
geni zodpovédnych za jednotlivé enzymové aktivity této drahy.Klonovani gent ortho-
chlorbenzoatového operonu z bakteridlniho kmene izolovaného z pudy kontaminované
polychlorovanymi bifenyly. Klonovany operon spolecné s regulacnimi oblastmi bude
nasledn¢ sekvenovan a geny ortho-chlorbenzoatového metabolismu exprimovany v expresnim
vektoru. V pfipadé Gspésné exprese je nasim cilem identifikace exprimovaného proteinu a
sledovani regulace celého metabolismu.

Mikrobialni biomasa pro sorpci tézkych kovia

Vroce 2001 budou pokracovat experimenty vénované bioakumulaci kadmia geneticky
modifikovanymi bakterialnimi kmeny. Duraz bude kladen na ptfechod k environmentalné
pijjatelnym bakteriim (od Escherichia coli, kterd byla pouzita jako modelovy
mikroorganismus) k Pseudomonas putida ¢i Ralstonia eutropha.

Mikroorganismy v biodegradacnich a dekontaminacénich procesech

V oblasti bioremediacnich postupti budou prace vroce 2001 navazovat na vysledky
piedchazejicich let feSeni zaméru. Budou ziskavany podklady pro optimalizaci funkce
biofiltri pro odstranovani tékavych polutantt a zapachajicich latek z prostiedi
potravindiskych a dalSich vyrob. Budou hledany vhodné formy mikroorganisma pro
degradace rtiznych skupin latek vcetné biodegradovatelnych plasti v ndvaznosti na dalsi
projekty feSené na ustavu.

Vvyvoj novych biodegraderu

Modulace bioremediacnich aktivit mechano-fyziologickymi vlivy procesu mikrobni
kolonizace pevnych povrchi. Biologické odbourani substituovanych aromatli a polyaromatt:
vliv aditiv; vliv indukované zmény vnitrobunécné hladiny kli¢ového enzymu. Reaktorova
verifikace aplikovatelnych poznatkl. Fyziologické a funkéni aspekty aplikace biofiltrti
v dekontaminaci odpadnich plynii. Genetickda modifikace produkcénich kmeni mlécnych
bakterii; testy fyziologickych vlastnosti GMO.

Studium toxicity latek pomoci bun€k

V ramci vyzkumu zaméteného na monitorovani negativniho vlivu xenobiotik a sloucenin z
nich vznikajicich v prostfedi mikrobialni degradaci budeme pokracovat ve stanoveni toxicity
degradac¢nich produktd juvenoidi a dalSich skodlivych latek uvadénych uméle do zZivotniho
prostiedi. Toxicita bude vyhodnocovdna pomoci lidskych bunék ve tkanové kulture
(konkrétn¢ HeLa bunky).

C. Genové inZenyrstvi v biotechnologiich

Rozvoj technik genového inzenvyrstvi

Bude pokradovat studium domén zprostfedkujicich primarni interakce pii tvorbé
retrovirovych kapsid. Budou vytvoieny nové delecni konstrukty jejichz schopnost tvorit
kapsidy nebo tubularni Gtvary v E. coli bude analyzovéna pomoci elektronového mikroskopu.

Funk¢éni genomika vybranych genomu
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V roce 2001 bude pokracovat studium gent bioremediacnich drah u Rhodobacter capsulatus,
Rhodopseudomonas palustris a Alcaligenes sp. A8. Bude sekvenovan megaplasmid
Alcaligenes, na némz je kdédovana degradace chlorbenzoati. Bude dale studovana
metabolickd draha syntézy polyhydroxyalkanoatl, u nichz je snaha vyvinout z nich
biodegradovatelné hmoty pouzitelné jako obalovy material. Bude studovana moznost pouziti
defektniho faga integrovaného v chromosomu R. capsulatus pro funk¢ni genomiku bakterii.

Mikrobialni kmeny pro potravinarské technologie

Pokus o isolaci acidocinu CHS, produkovaného Lactobacillus acidophilus CHS, hledani gena
zodpovédnych za jeho produkci.

Studium citlivosti kmenti Lactococcus lactis subsp. lactis vi€i internimu a externimu
pusobeni bakteriocint.

Charakterizace a isolace antifungalné aktivnich metaboliti kmene Lactobacillus rhamnosus
VTI.

7 Reak¢né-transportni  chemicko-inZenyrské systémy a jejich
dynamické chovani, modelovani a Fizeni chemickych a
biotechnologickych procesii

A. Chemicko-inZenyrské reakéné-transportni systémy, modelovani systému a
experimentalni verifikace

Vvzkum dynamiky a metod fizeni heterogenné-katalytickych reaktoru a adsorpénich zafizeni,
zvlasté zaméfenvy na vyuziti monolitickych reaktoru.

V roce 2001 bude pokracovat experimentdlni studium dynamického chovani monolitickych
reaktorti nyni se zaméfenim na viceslozkové reakéni smési (kyslik, dusik, oxidy uhliku a
dusiku a uhlovodiky). Dfive vytvorené programové prostiedky budou pfizplsobeny pro popis
konkrétnich experimentalnich situaci. Budou pouzity alternativné jedno- a dvou- fazové,
prostorové jedno- a dvou- rozmérné, dynamické a stacionarni modely. Bude studovan
zejména vliv teplotniho rezimu na konverzi oxidi dusik. Vedle programti vyvinutych na
pracovisti bude pozivan simula¢ni program firmy CFD Reserch Corporation CFDRC ACE+ a
to zejména pro popis hydrodynamiky siln¢ neisotermniho toku reak¢ni smési. Budou zahajeny
prace na piestavbé experimentalni aparatury jak z divodu novych pozadavka tak z diivodu
znacné¢ho mechanického a chemického opottebeni nékterych klicovych ¢asti (napf. systém
pohyblivych termoclanki).

Identifikace charakteru toku fazi zafizenim v souvislosti s ndvrhem provozni velikosti a
optimalizaci provoznich podminek zejména u procesu vyuzivanych pfi ochrané zivotniho

prostiedi.

Mc¢teni integralnich charakteristik pro modelovani pfenosu hmoty v mechanicky michanych
systémech plyn-kapalina: Pokracovani ve studiu vlivu geometrickych parametrti michaciho
zafizeni na prestup hmoty mezi plynem a kapalinou. Bude provedeno porovnani ptenosovych
charakteristik axialnich a radialnich michadel z hlediska ptikonu disipovaného ve vsadce.
Porovnani bude provedeno pro rizné typy vsaddek jako jsou vsadky koalescentni,
nekoalescentni, viskozni a vsadky s riznym povrchovym napétim.

Studium vlivu fyzikalnich vlastnosti fazi na intenzitu mezifadzového prenosu hmoty, metody
pouziti absorpénich dat pro modelovani rektifika¢nich kolon.

Zakladni otazky mechanismu mezifazového transportu hmoty v disperzich kapalina-plyn: Na
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této problematice bude vyzkum pokracovat i v tématu disertacni prace. Bude méfena intenzita
piestupu hmoty z bublin plynu dispergovanych v kapaliné pfi rtiznych intenzitach disipace
energie. Bude uzivana chemicka metoda méfeni mezifdzové plochy a koeficientu prestupu
hmoty. Primér bublin je urovan jednak z méfeni zadrze a plochy disperze a jednak
fotografovanim disperze.Méfeni jsou provadéna ve vsadkach sriznou viskozitou a
povrchovym napétim.

Studium integralnich charakteristik toku fazi a mezifazového transportu hmoty ve véZzovych
vymeénicich hmoty (pln€né absorpéni a destila¢ni kolony):

Budou méfeny hodnoty HETP pro systémové vyplné BX a NT-700 s pouzitim systémi
metanol-etanol, etanol-voda. Budou méfeny absorp¢ni transportni charakteristiky (koeficienty
pfestupu hmoty na strané kapaliny a na stran€ plynu, zadrz kapaliny, tlakové ztraty) pro
systémovou vypli BX.

Modelovani a simulace stupfiovych a spojitych separa¢nich procesu.

Budou studovany moznosti vyuziti programového systému gPROMS ke stacionarnimu a
dynamickému modelovéani stupné rektifikacni kolony s moznym vyskytem dvou kapalnych
fazi.

Budou zkoumdny moznosti netradi¢ni charakterizace ropnych frakci pomoci vybranych
realnych slozek vychazejici z matematického modelovani ziskavani destilacnich kiivek TBP a
D86 scilem vyuzit ziskand slozeni nahradni charakteriza¢ni smési pifi modelovani
separacnich zafizeni zpracovavajicich tyto frakce.

Studium hydrodynamickyvch charakteristik v jedno- dvou- a tfifazovych modelovych
reaktorech, makronestabilni chovani.

Vyzkum a modelovéani pribéhu homogenizace kapalné faze, stupné suspendace pevné faze a
zadrze plynu ve tiifazovych vicemichadlovych reaktorech v zavislosti na geometrickych
parametrech michaného systému. Bude sledovan vliv po¢tu a typu michadel, vzdjemna
vzdalenost a umisténi michadel, vySka michané vsadky.

Studium piikonovych charakteristik michaného zafizeni ve dvou- a tfifazovém systému
(kapalina, pevna zrnitd faze, plyn) pro razné procesni podminky: pocet a typ michadel
(SCABA a velkoplos$na hydrofil), koncentrace a druh pevné zrnité faze a pritok plynu. Bude
instalovano a testovano zafizeni pro torzni métfeni ptikonu michadel.

Modelovani dynamiky polymeraénich procesi v heterogennich reaktorech, vyuziti
mikroreaktoru.

Studium dynamiky a stability polymeracnich procesti v heterogennich katalytickych
reaktorech pro vyrobu komoditnich polyolefinii. Prostfedky matematického modelovani bude
zkouman vliv reakénich podminek, aktivace a deaktivace katalyzatoru na stabilitu
prumyslovych reaktori v riznych rezimech provozu vcetné dynamickych prechodt v pritbehu
najizdéni a sjizdéni procesu a béhem procesu zmény kvality polymerniho produktu.

Vliv elektrického pole na prubéh reakci a separaci produktti v chemickych, biochemickych a
biologickvych systémech - multifunkéni reaktory.

Experimentalni prace a modelovani v oblasti mikroreaktort bude jednak zaméfeno na ovéfen
funkce ,,elektrolytické diody a transistoru®, jednak bude pokratovat modelovani DNA cipt.
Elektrolytickd dioda a transistor - bude zahdjena vystavba experimentalniho zatizeni pro
studium chovani elektrolytické diody a transistoru a elektrickych obvodu obsahujicich tyto
prvky. Bude vyvijen matematicky software pro systematickou analyzu stacionarniho a
dynamického chovani elektrickych integrovanych obvodi s elektrolytickymi diodami a
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transistory.

Bude studovan (numericky i1 experimentdln¢€) vliv intensity elektrického pole na prib¢h
vybranych enzymovych reakci a rast mikrobialnich bun€k v kapildrnich mikroreaktorech
s enzymy, resp. bunkami imobilizovanymi do hydrofilnich syntetickych nebo piirodnich
polymernich geld.

B. Modelovani, simulace a Fizeni chemicko-technologickych a biotechnologickych
procesi a systémi, informacni technologie a inZenyrské informacni systémy
v chemii a potravinarstvi

Koncepéni procesni design a modifikace stdvajicich chemicko-technologickych a ptfibuznych
procesu z hlediska legislativnich a jinych aktudlnich pozadavkii pro bezpecnost, ekologii a
uspory energii.

Vyzkum v oblasti koncepcniho designu bude zaméfen na rozhodovaci proces pro vyber
technologie pro odstraiiovani tékavych organickych latek v kombinaci regenerace a spalovani.
Vysledky budou srovnavany stzv. ,nejlepSimi dostupnymi technologiemi® (angl. Best
Available Technologies). Konecnym cilem je zjiStovani inkrementalnich ndklada v zévislosti
na pozadavcich vyplyvajicich z ekologickych norem tykajicich se emisi z procest. Pro
aparaty zajistujici v procesu tyto funkce a pro potiebné energie a materialy bude zpracovéana
ekonomickad evaluace na Grovni pfesnosti nutné pro rozhodovani.

Expertni a znalostni systémy pro podporu modelovani, metody umélé inteligence.

Metody umélé inteligence lze aplikovat vcelé tadé vyznamnych oblasti chemického
inZzenyrstvi. Konkrétné budou vyuzivany prostiedky poskytované teorii neuronovych siti
k vytvateni empirickych modell slouzicich jako ndhrada slozitych rigor6znich modelt, které
nelze pouzit pro modelovani nebo fizeni procesii v realném case nebo které jsou obtizné
sestavitelné. Tato metodika bude vyuZita pro adaptivni fizeni nestacionarné provozovanych
katalytickych reaktori a bioreaktori a pro apriorni urceni poctu fazi ve vicefazovych
systémech.

Vyvoj diskrétnich  optimalizacnich metod pro feSeni uloh =z oblasti  umélé
inteligence, a to zejména pro uceni hierarchickych a samoorganizujicich se neuronovvch siti.

Fraktalni modelovéni, konstrukce exaktnich matematickych modeli generujicich fraktalni
mnoziny, studium iteracnich procest, heuristicky ptistup k modelovani fraktald.

Modelovani, optimalizace a fizeni hmotnych toku v logistickych fetézcich chemickvych a
potravinarskvch vyrobku.

Vyzkum bude zaméfen na analyzu nakupnich a distribu¢nich fetézch chemickych a
potravinaiskych podnikd ve vazbé na fizeni vyroby a jejich modelovani. Vytvofené modely
budou vychodiskem pro simulaci jejich funkce v riiznych vnéjSich podminkéch, zejména
ruznych typech poptavky. V roce 2001 budou studovana nasledujici témata:

- Metody planovani a operativniho fizeni chemickych a potravinaiskych vyrob ve
vazbé na pozadovanou urovenn dodavatelskych sluzeb velkych distribucnich
fetézc.

- Analyza trendi pozadavkl na sluzby, zejména terminy vyfizovani objednavek,
velikost dodavek, baleni vyrobkii.

- Pojistnd zéasoba, jeji lokalizace v fetézcich, stanoveni jeji optimalni trovné a vlivu
na urovein poskytovanych sluzeb.
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- Formulace jednoduchych simula¢nich modeld hmotnych tokd ve vybranych
logistickych fetézcich.

- Vyuziti modeld pro ovéfovani variant fizeni zasob v fetézcich.
- Analyza vlivu zmén vyrobniho programu na vyrobni a dodavatelské vykony.

- Podminky implementace modernich systémt fizeni jakosti v chemickych a
potravinaiskych vyrobach.

Metody sbéru, analyzy a zpracovani &asovych fad digitalizovanych ziaznamu chovani
chemicko-inZenyrskych systému.

Analyza hlavnich komponent a uziti Wavelet transformace pro ¢islicové zpracovani signald,
jejich dekompozice a rekonstrukce, aplikace na biomedicinské signaly a obrazy.

Uziti fuzzy logiky ke zpracovani obrazli, spojeni exaktnich algebraickych postupti s
konkrétnimi heuristikami pro zpracovani obrazu formulovanymi v pfirozeném jazyce a vyvoj
fuzzy metod pro zvySeni vypovidaci schopnosti obrazové informace, aplikace na
biomedicinské signaly a obrazy.

Vyvoj novych metod pro optimalizaci umélych neuronovych siti a algoritmizace linedrnich a
nelinearnich metod modelovani signalt z hlediska jejich uziti pfi segmentaci, klasifikaci a
predikci ¢asovych fad, aplikace na spotiebu energie.

Aplikace vybranych metod statistickych a metod Cislicového zpracovani signali a obrazl pro
analyzu, filtraci, segmentaci, kompresi a interpolaci druzicovych snimkl a ¢asovych tad
znecisténi zivotniho prostiedi.

Névrh novych metod sbéru dat a aplikace informacnich technologii a pocitacové grafiky pro
vzdalenou analyzu signala a obrazt.

Chemické senzory a aplikace senzoru pro monitorovani a fizeni procesu.

Vyzkum v oblasti polovodicovych senzori:

Pfiprava a studium vlastnosti senzorti na bazi organickych polovodici, syntéza dalSich
ftalocyaninli ze skupiny lanthanidii, posouzeni vyuzitelnosti ftalocyanint k detekci nizkych
koncentraci plynti a par (citlivost, selektivita, stabilita elektrickych parametrii). ZvySeni
selektivity optimalizovanych senzorti (dotace, depozice povrchové selektivni membrany).
Vyzkum elektrického charakteru prechodu Pt-elektroda — aktivni vrstva.

Vyvzkum v oblasti pelistorovych senzoru:

Zdokonaleni technologickych postupli pfipravy pelistorovych senzorGi a aparatury pro
testovani senzori. Vyzkum senzorti planarniho typu a planarniho pelistorového pole s cilem
zvySeni selektivity senzoru a odolnosti proti piisobeni katalytickych jedi (organokiemicité
slouceniny).

Vvzkum v oblasti optickych senzoru:

Studium vlastnosti optickych vldknovych senzorG a prizkum aplikacnich moznosti pro
meétfeni vybranych technologickych veliin (teplota, tlak, pratok, slozeni). Studium vlivu
fyzikadlnich poli na fotoluminiscenci s moznosti optické detekce. Studium efekti
doprovazejicich ultrazvukovou kavitaci (sonoluminiscence).

Modelovani a fizeni chemicko-technologickych a biotechnologickych procest a systému.

Budou vyvijeny vyssi algoritmy fizeni zaloZzené na vyuziti databdzi technologickych
a fyzikalné-chemickych dat a prvki umélé inteligence. Budou konkrétné aplikovany na fizeni
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&tvrtprovozni odparky popf. dal$ich zatizeni v laboratofich VSCHT.

Pokracovani ve vytvafeni matematickych modelti vybranych technologickych procest
(zejména ve spolupréci s Gstavy FPBT) se zaméfenim na jejich vyuziti pro predikci a fizeni
procest. Jejich prubézné prenaseni do vyuky.

Bude dokoncena celkovd modernizace Laboratofe fizeni bioprocest spocivajici v instalaci a
zprovoznéni vnej$i mikrofiltra¢ni jednotky k fermentoru a instalaci a on-line pfipojeni HPLC
chromatografu a v pfistrojové a programové modernizaci fidicitho systému fermentoru
vyuzivajici programovatelného automatu a programového vybaveni Concept a
FactorySuite2000.

Bude pokracovat vyzkum vyuziti metod umélé inteligence v oblasti fizeni bioprocest jako
nelinedrnich systémi s proménnou strukturou. Pfevazné pajde o tzv. ,,soft computing* metody
a jejich aplikace pifi modelovani a fizeni uvedenych procest. Vyzkum bude konkrétné
smérovan na znalostni modelovéani a fizeni procesu c¢isténi primyslovych odpadnich vod
termofilnimi smésnymi populacemi mikroorganismli a procesu zpracovani potravinaiskych
pramyslovych odpadli pomoci autotermni termofilni aerobni degesce. (Téma feSeno v ramci
mezinarodniho grantu EU v 5. RP Enhanced, Intelligent processing of Food and Related
Wastes using Thermophilic Populations.) Dale bude pokracovat vyzkum biodegradace fenolu
v odpadnich vodach s cilem optimalizace procesu.

Metody planovani, rozvrhovani a fizeni vsadkovych chemickych vyrob.

V roce 2001 bude vyvoj metod planovani a rozvrhovani vsadkovych vyrob rozsifen jednak o
umozinujici uvazovat nepermutacni rozvrhy. Bude studovan vliv prechodli mezi vyrobou
jednotlivych produkti na trvani celého kratkodobého planu nebo rozvrhu. Dale budou
vyvijeny algoritmy pro upravy a modifikace kratkodobych plant vyroby tak, aby co nejvice
odpovidaly terminovym pozadavkim zdkaznikl(.Cilem vyvinutych algoritml je umoZnit
efektivnéj$i vyuzivani vyrobniho zafizeni a zvySeni uc€innosti vyuziti surovin, energii, vody a
dalsich zdrojt.

Dalsi oblasti ¢innosti je modelovani a optimalizace logistickych fetézcti. Prace budou
zaméfeny na urychleni a vylepSeni prace vyvinutych algoritmli pro navrhy optimalnich
piepravnich tras produkti a pro optimalni lokalizaci distribu¢nich skladi jako prvka
logistickych fetézcl. Predpoklada se vytvoieni maker v prostiedi MS Visual Basicu for
Application a MS Excelu tak, aby tyto algoritmy bylo mozné rutinn¢ pouZzivat v rdmci malych
a stiednich podnikd.

Aplikace vypracované metodiky fizeni vsadkovych vyrob vcetné piivodnich postupt zalozené
na vyuzivani ISA normy S88.01 na praktickou realizaci prototypu fidiciho systému InBatch
(FactorySuite 2000) procesu separace Nystatinu.

C. Nelinearni dynamika chemickych a biologickych systémii

Kvalitativni a kvantitativni analyza vvvoje prostorovych poli chemickych a fyzikalnich
veli¢in popisujicich stav systému.

Kvalitativni analyza dynamickych systémt vychazi ze struktury a rozlozeni invariantnich
mnozin (napf. stacionarni body, periodické orbity) ve fazovém prostoru a studuje jejich
zavislost na parametrech pomoci bifurka¢ni analyzy. Budou nadéle rozvijeny metody pro
nalezeni specidlnich invariantnich mnozin (napf. prahové mnoziny excitabilnich systémil) a
formulovany jako softwarové aplikace.
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Kvantitativni uréeni dynamiky zahrnuje nejen roz¢lenéni parametrického prostoru na oblasti
s rozdilnou dynamikou, ale také detailni urCeni charakteru dynamiky uvnitié kazdé
parametrické podoblasti. K tomuto ucelu slouzi predev§sim metoda kontinuace, poptipadé
metoda pfimych dynamickych simulaci. Jiz vyvinuty software umozilujici fesit pocatecni i
okrajové ulohy pro systémy obycejnych popt. parcidlnich diferencidlnich rovnic bude nadale
rozvijen, napt. budou vytvoreny dal$i moduly pro okrajové a integralni tlohy, moduly pro
uréeni stability nehomogenné rozlozenych koncentrac¢nich poli u pohybujicich se chemickych
vin.

Obecné analytické a poditaCové-numerické metody analyzy komplexnich nelinearnich
dynamickych systému.

Metody studia pohybujicich se chemickych vIn spojitym prostiedim s reakci, difuzi a migraci
budou nadale rozvijeny. Problém nalezeni vlnovych feSeni reakéné-difusnich rovnic, ktera
odpovidaji solitdrni vin¢ (fronta nebo puls) mize byt formulovan jako okrajové uloha s tzv.
projekénimi okrajovymi podminkami feSend metodou vicenasobné stfelby. Takto nalezené
feSeni lze pomoci metody kontinuace ziskat ve form¢ parametrické zavislosti. Diive zapocaty
vyvoj souboru programu pro analyzu solitarnich a periodickych vin bude déle rozvijen, se
zamétfenim na robustnost numerickych postupti a bude opatien analyzou stability pulsnich vin
a front.

Pokracovat ve studiu zig-zag dynamickych systémi, zejména dikazu konvergence pfislusné
BCH formule a déle zig-zag DS s nahodn¢ alternujicimi poli.

Budou studovany LDS (Lattice Dynamical Systems) jako diskrétni verze PDR reakéné-
difazniho typu, zejména ,,shadowing problem* je velmi dulezity, protoze zkouma ty rysy
LDS, které maji vztah k ,,robustnim* vlastnostem LDS a za druhé zkouma korektnost vypocta
ve specifickych pripadech.

Vyvoj efektivnich numerickych metod pro simulaci a analyzu dynamickych modelu
popsanych zejména soustavami parcialnich diferencidlnich rovnic.

Budou probihat prace jak v oblasti teoretické analyzy matematickych modelt tvofenych
parcidlnimi diferencidlnimi rovnicemi, tak v oblasti vyvoje efektivnich algoritmti v prostiedi
jazykt FORTRAN a C, tak v prostiedi vysSsich jazykt typu MATLAB, za vyuziti komer¢nich
numerickych knihoven. Budou dale dopliiovany zakoupené komercni simulacni programy
CFDRC a MicroCosmos o dal§i moznosti, zejména v oblasti mnohaslozkovych chemickych
systéml s mnoha chemickymi reakcemi. Bude rozvijena spoluprace se softwarovou firmou
CFD Research Corporation v této oblasti. Budou vyvinuty specialni algoritmy vyuZzivajici
adaptivni prostorové sité¢ k matematickému modelovani systéml s extrémné vysokymi
hodnotami gradientd nékterych veli¢in lokalizovanymi v relativné velmi malé casti
studované¢ho systému. Tento ukol bude feSen v navaznosti na experimentalni studium
elektrochemickych systému typu ,,elektrolyticka dioda a transistor* v spolupréaci s pracovisti
v Anglii a Mad’arsku. Bude rozvijena hardwarova zakladna naseho pracoviste, jak ve formé
sité¢ pracovnich stanic UNIX, tak ve formé¢ sit¢ Windows98/NT.

Budou vyvijeny a testovany vhodné numerické metody pro problémy, kde transportni rovnice
nedefinuji toky slozek explicitng€, napt. v Maxwell-Stefanové popisu transportu. Plvodni
numerické metody pro simulaci prostorové 2D a 3D problému budou postupné paralelizovany
tak, aby doslo ke sniZeni narokti na vypocetni ¢as a pamét’ na paralelnich architekturach.

Studium excitabilnich chemickych a biochemickych systému.

Dynamika odezev chemickych excitabilnich systémi (bromi¢nan-sific¢itan-ferokyanid,
chloritan-jodid) na vnéjsi periodické ptidavky riznych reaktanti a meziprodukti bude vyuzita
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k analyze reak¢niho mechanismu autokatalytickych excitabilnich reakci. Pomoci metody
stechiometrickych siti a metody kategorizace bude urcena uloha reagujicich slozek v
mechanismu a typ mechanismu determinujici typ excitability. Perturbacnich experimentt
bude vyuzito pro vytvofeni obecného postupu konstrukce modelu slozit¢ho nelinearniho
systétmu s vyuzitim teorie stechiometrickych siti. Modely uvedenych experimentélnich
systéml budou studovany s vyuzitim bifurkacni analyzy. Dale budou studovany dynamické
rezimy vznikajici v soustavach oscilujicich a excitabilnich jednotek (reak¢nich cel), které
komunikuji prostfednictvim vzajemné vymeény hmoty.

Siteni excitatnich odezev na vn&jsi perturbace (chemické vlny) je jednim ze
paradigmatickych problémti spojenych s pfenosem informace v samoorganizujicich se
syst¢émech (tedy i v zivych organismech). Rychlost transportu reakénich slozek mezi
jednotkami je ovlivnéna elektrickym polem, tj. do popisu systému musi byt (kromé
molekularni difuse mezi jednotkami) zahrnut jednosmérny transport elektricky nabitych
slozek v elektrickém poli. Vliv intensity elektrického pole na dynamické rezimy v soustavé a
zpusoby jejich ovliviiovani budou zkoumany v systémech chemickych i biologickych a bude
zahrnut vliv stochastickych fluktuaci intensity elektrického pole na dynamiku soustavy.

Bude pokracovat experimentalni a modelovaci vyzkum S$ifeni pulsnich vIin chemoatraktantu
cAMP v excitabilnim prostiedi tvofeném bunikami hlenky Distyostelium discoideum a jeho
ovlivnéni vnéjSim elektrickym polem a také bude studovany ucinky elektrického pole na
plasmodia jiného mikroorganismu Physarium polycephalum.

Budou studovany dynamické rezimy vznikajici v prostorové distribuovanych reakéné-
difusnich systémech nastavenych prostfednictvim vybranych parametrti do excitabilniho
rezimu, ve kterych je umisténa jedna (nebo i vice) autonomné oscilujici oblast (pacemaker).

Vyvoj a aplikace technik pro charakterizaci chaotickych €asovych a casoprostorovych dat.
Bude déle rozpracovéna aplikace Karhunenovy — Loévovy dekomposice na prostorové dvou-
a tfirozmérna data (jak experimentalni tak 1 numericky simulovand) s vyuzitim komercné
dostupnych programovacich prostiedi (MATLAB) s nasledujici rekonstrukci chaotickych
atraktorti a vypoctem jejich invariantti, dimenze, entropie a Ljapunovovych exponentt.

8 Metody a prostifedky chemické a fyzikalné-chemické analyzy
vlastnosti a chovani bioinZenyrskych a chemicko-inZenyrskych
systému

A. Teoretické metody vypoctu nebo odhadu vlastnosti systémi

Metody chemické termodynamiky

Aplikace klasické termodynamiky na viceslozkové fazové a chemické rovnovahy v SirSim
teplotnim rozsahu, zejména pak v soustavach vyrazné kineticky determinovanych a pro
aplikace v materidlovém inzenyrstvi

Vytvoteni souboru efektivnich a robustnich algoritmti pro vypocet termodynamickych

technologicky vyznamné plyny.

Uzavieni problematiky modelovani fazové rovnovahy voda-alkany v podkritické,
kritické 1 nadkritické oblasti.

Vyvoj metodologie vypoctu chemické rovnovahy v uzavienych a polootevienych
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systémech. Aplikace novych metod pii feSeni konkrétnich technologickych tloh, ve
kterych kondenzované faze jsou svym zptisobem dominantni.

Rozvoj simula¢nich metod a teoretickych postupti ve statistické termodynamice tekutin

Vypocet struktury a termodynamickych vlastnosti smési modelovych molekularnich
tekutin pomoci Ornsteinovy - Zernikeho integralni rovnice.

Statisticko-termodynamickéd a kvantové-chemicka studie termodynamickych vlastnosti
jednoduchych redlnych tekutin pomoci simulaci Monte Carlo se zapoctenim
tfi¢asticovych interakeci.

Studium moznosti existence fazové rovnovahy tekutina-tekutina v modelovych
koloidnich soustavach.

Nevratna racionélni termodynamika chemicky reagujicich smési

Studium kriteria rovnovahy na fazovém rozhrani ve smésich pomoci tenzoru
chemického potencialu (Eshelbyho tenzoru). Tento tenzor je zobecnénim skalarniho
potencialu v netekutinach. Hodlame se zabyvat jeho vlastnostmi v nereagujicich a
reagujicich smésich.

Vyvoj metod pro vypocet a odhad fyzikalné-chemickych vlastnosti systémt na zakladé
spojeni teoretickych modell a generalizace experimentélnich dat

Prace na databazi termochemickych veli¢in v idedlnim plynném stavu. Vypocty
termochemickych vlastnosti iontl za vysokych teplot.

PocitaGové metody zpracovani experimentdlnich dat

Metody a algoritmy pro zpracovani experimentalnich dat

Posuzovani vypovidaci hodnoty vysledkih kombinovanych vicerozmérnych
statistickych metod s malym poc¢tem pozorovani.

Vyvoj a aplikace modernich statistickych metod a grafickych a interakénich metod pro
zadavani a zobrazovani numerickych dat.

Pocitacova simulace slozitych chemickych, ekologickych a technologickych systémiti.

Matematické modelovani procesu termoinaktivace enzymu a tepelné degradace
mikroorganismt s ohledem na procesy sterilace v potravinarstvi, zdravotnictvi a
farmacii.

Vyvoj metod slouzicich k analyze a ptedpovédi procesu dekontaminace s predem
urcenou pravdépodobnosti rizika defektu.

Vyvoj statistickych metod slouzicich k vyhodnoceni experimentu v medicing.
Matematické modelovani kinetiky transportu v krevnim fecisti.

Pro potieby analyzy rozsahlych dat bude vypracovana metoda hlavnich komponent
kombinovéna s fuzzy analyzou. Dale budou zkoumany vlastnosti fuzzy shlukovaci
analyzy pro riizna statisticka rozdéleni rozsahlych dat.

Kompilace a kritické vyhodnocovani fyzikalné-chemickych dat

V soucasné dob¢ je dokoncena kompilace a kritické zpracovani dat o stavovém
chovani cistych kapalnych uhlovodiki, slou¢enin C-H-O a sloucenin C-H-halogen
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(vyjma latek pouzivanych jako chladiva). Pro rok 2001 je planovano dokonceni
kompilace dostupnych dat pro stavové chovani Cistych kapalin obsahujici vedle
uhliku, vodiku a kysliku jest¢ dusik a siru a kapalin, které nepatii do zadné
z ptedchozich skupin. Bude pokracovano v kompilaci dat pro stavové chovani ¢istych
plyni a par pro vybrané skupiny latek a provadéno zpracovani dat o celé fluidni
oblasti (v¢etné fazové rovnovahy kapalina-péara) do formy stavové rovnice.

Bude provadéna aktualizace databaze kalorimetricky méfenych tepelnych kapacit
Cistych latek v kapalném stavu. Predpokladé se ptiprava 2. doplitkku souboru kriticky
zhodnocenych doporucenych dat.

Databaze limitnich aktivitnich koeficientli bude rozsifovana jak o kriticky evaluovana
data, tak o pfidavné moduly umoziujici grafickou prezentaci uloZzenych dat a vypocet
dalSich termodynamickych vlastnosti odvozenych od limitnich aktivitnich koeficienti
resp. jejich teplotnich zavislosti.

Bude provedeno shrnuti a kriticky rozbor metod predikce slucovacich tepel pevnych
oxidi - a to jak metod piispévkovych tak metod korelac¢nich. Ptedpoklada se
vytvofeni programu pro automatizovany odhad této termodynamické vlastnosti.
Stavajici databazova aplikace materidlového inZenyrstvi MSE DATA bude pievadéna
do grafického prostiedi a rozsifena o data latek ze skupiny smésnych oxida, s ohledem
na jejich vyuziti v oblasti supravodici.

B. Experimentalni metody

Experimentalni studium vlastnosti systému

Fyzikalné-chemicka analyza vlastnosti Cistych latek a smési, fyzikalné-chemické vlastnosti
Cistych latek a smési, fazové rovnovahy a separacni procesy

2

Tézistém vyzkumu skupiny bude 1 nadéle experimentdlni studium
termodynamickych vlastnosti vysoce zifedénych roztokli neelektrolytti. Pokracovat
budou prace na zdokonalovani a vyvoji novych technik ke stanoveni limitnich
aktivitnich koeficientd, distribu¢nich koeficientii plyn-kapalina a rozpustnosti
organickych latek ve vodé€. Pro stanoveni rozpustnosti vysoce hydrofobnich latek ve
vod¢ se pocita se zavedenim nové experimentalni techniky vyuzivajici kapalinové
chromatografie. Dale bude rovnéz pokracovat zkoumani systémi se silnymi
vodikovymi vazbami s vyuzitim NMR spektroskopie — zkouman obecny vztah mezi
NMR a termodynamickymi vlastnostmi (sméSovaci enthalpie, rovnovéha kapalina —
para). Pocita se srozSifenim na smeési dichlormethanu s vybranymi kyslikatymi
rozpoustédly.

Experimentalni studium teplotni zavislosti rovnovahy kapalina-kapalina v
terndrnich systémech; systematické studium rovnovahy kapalina-kapalina ve vodnych
systémech; dal$i zdokonaleni zkonstruované aparatury pro objektivni méfeni vzniku
zakalu a vyvoj metody pro zjisténi teplotni zavislosti vzajemné rozpustnosti slozek v
ternarnich systémech. V ptipadé€, Ze bude dostatek financnich prostiedkli na potizeni
titracnitho mikrokalorimetru, budou provedena testovani kalorimetru méfenim
komplexacnich tepel u standardnich systéma.

Studium reaktivnich systémi méfenim rovnovéh pevné latka-kapalina; hledani
organickych sloucenin v pevné fazi.

D¢leni smési plyni a par polymernimi membranami, pfi¢emz vyzkum bude
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zaméfen na stanoveni koeficientll propustnosti a difuze par organickych latek
v polymernich, kopolymernich a kompozitnich membrandch. Pro analyzu velmi
nizkych koncentraci par organickych latek v plynech bude uveden do provozu
hmotnostni spektrometr (quadrupol) pro piimou analyzu permeatu spojeny se
zafizenim s novou permeacni celou. Pervaporacni déleni smési kapalin polymernimi
membranami bude orientovano na déleni binarnich smési organickych latek. Stanoveni
kinetiky sorpce par v polymerech bude zaméfeno na stanoveni sorpcnich a difuznich
koeficienti par cistych organickych latek v polymerech pomoci Mc Bainovych
spiralnich vah. Ke stanoveni sorp¢nich koeficientd smési par organickych latek bude
zkonstruovana nova aparatura.

Studium povrchovych a mezifazovych jevii v tiislozkovych systémech.

Méfeni tenze par derivatii benzenu statickou metodou v oboru environmentalné
relevantnich teplot. Piiprava doporuc¢enych dat pro predikci osudu latek v prostredi.

Stanoveni tepelnych kapacit Cistych organickych latek v tuhé a kapalné fazi
(podptirna data pro popis rovnovazné kiivky tuha latka-kapalina a kapalina-para).

Testovani ebuliometrické aparatury pro méfeni tenze par v oboru stfednich
tlakd.

Pokracovani v systematickém experimentdlnim studiu  volumetrickych
vlastnosti zfedénych vodnych roztoki organickych latek (derivaty benzenu) metodou
vibra¢ni densimetrie za vysokych teplot a tlakli. Analyza vysledki z hlediska struktury
latek.

Stopova prvkova analyza
Znaceni monoklonalnich latek radionuklidy holmia a yttria.
Studium komplexace sloucenin Ho a Y s ligandy na bazi porfyrind.

Studium riznych komplexnich sloucenin rhenia pomoci vybranych elektromigracnich
metod.

Navrh metod analytické kontroly radiochemické Cistoty radionuklidii Y a Sr pii
aplikaci generatoru Y/Srov.

Vyuziti kapalinové, popi. gelové chromatografie pii studiu komplexti radionuklidi
vhodnych pro ptipravu radiofarmak.

Vybér systétmu pro chromatografické déleni radionuklid — ligand — protiladtka pro
analytickou kontrolu vybranych radiofamak.

Studium migrace nékterych kontaminanti v pudach a retarda¢nich vlastnosti
vybranych ptirodnich sorbentt.

Zékladni ovefovaci prace na vyzkumu elektrodepozice ve spojeni s elektrotermickou
atomizaci AAS (ETAAS). Budou zahijeny prace na kvalifikaci software pro
automaticky rezim a provedeno zékladni srovnani metody sICP-MS. Cilem
zakladnich praci je validace metody pro stanoveni n¢kterych kovi v Cistych solich.

Chemicka a strukturni molekulové analyza

Spektroskopie VCD:
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Rozsifeni méfeni do oblasti CH, OH, NH valen¢nich vibraci.

Rozpracovani metodiky teplotnich meéfeni, studium mezimolekuldrnich interakei
chiralnich latek, teplotné citlivé interakce.

Komplexni pocitacova analyza VCD spekter malych az stfednich molekul, odhad
geometrie chiralnich latek.

Spektroskopie NMR

NMR studium konformacniho a komplexacniho chovani sirnych derivati
calix[4]arent, tj. studium komplexace rGznych konformert téhoz kalixarenu
s alkalickymi kovy, porovnani pro rizn¢ substituované kalixareny.

DNMR a konformacni studie u derivath furanosy, cukernych laktamt a lakton, tj.
méfeni 'H, °C i 2D spekter v §irokém rozmezi teplot, vietnd nizkoteplotnich méfen,
vypocty aktivacnich parametri konformacnich vymeén, vypocty pievazujicich
konformaci Karplusovou rovnici.

Studium homo- a heteroasociaci na bazi vodikové vazby u dvou typt systémii: alkohol
+ inertni rozpoustédlo nebo silny proton-donor (chloroform, halothan) + kyslikaty
proton-akceptor s cilem porovnat termodynamické veli¢iny pro razné modely
molekulové asociace takto ziskané shodnotami zméfenymi béznymi fyzikalné-
chemickymi metodami (rovnovaha kapalina-para, kalorimetrie, chromatografie).

Ramanova spektroskopie

Studium struktury elektropolymerizovanych a sebeskladnych vrstev na povrchu zlata
metodami Ramanovy spektroskopie a mikroskopie.

Spektroskopické studium slozeni novych sorbentl pro kapalinovou chromatografii na
bazi modifikovaného silikagelu.

Spektroskopické studium jehli¢i smrku ztepilého.

Analyza vzorkll koznich melanom ozatfenych protonovymi svazky (ve spolupraci se
skupinou prof. J. de Boera, Ludwig-Maximilians-Universitaet Miinchen).

Plynova, resp. kapalinova chromatografie ve spojeni s hmotnostni spektroskopii

Rozpracovani metodiky studia biologickych materiala, konkrétné epikutikularniho
vosku smrku ztepilého.

Studium specifickych mezimolekuldrnich interakci

Studium specifickych mezimolekularnich interakei (systémy silnych proton donorii
s kyslikatymi a dusikatymi rozpoustédly jako proton akceptory a dale vodné roztoky
modelovych hydrofobnich latek s ptidavkem tieti slozky jako modifikatoru (guanidin
hydrochlorid, mocovina). Mezinarodni spoluprace s Universidad Nacional Autonoma
de Mexico.

Vyvoj senzord a sorbentil na bazi molekularniho rozpoznavani

Ptiprava makrocykla a dalSich derivatd (1,1’-binaftoly, Trogerovy baze,
vybrané alkaloidy), které budou pouzity pro pfipravu membranovych ISE pro vybrané
analyty. Po derivatizaci (anilinem, pyrolem) budou pouzity pro piipravu polymernich
elektrod. Testovani bude provedeno na nové vyvinutém piistroji nasi konstrukce, které
umozni testovani a statistické vyhodnoceni velkych sérii pfipravenych elektrod.
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Sledované analyty budou anionty zajimavé z hlediska biochemickych procest a
monitorovani zivotniho prostiedi, cukerné derivaty, aminokyseliny, tensidy,
chlorované¢ fenoly a polyaromaty. Bude déale rozvijena moZzZnost vyuziti SAM
makrocyklickych sloucenin pro analytické aplikace.

Pfipojenim fluorescencné aktivni signalni €asti (porfyrin, safyrin, kalixfyrin)
k rozpoznavaci casti Trogerovy baze, steroidni derivaty, heliceny, binaftoly,
imunologicky dtilezité oligosaccharidy a oligopeptidy budou pfipraveny fluorescencni
sensory pro biologicky vyznamné analyty.

Biosensory na bazi distamycinu a oligonukleotidovych derivati pro cilové
sekvence DNA budou pfipraveny jako ISE , a to jak polymerniho (oligonukleotidové
konjugéaty s pyrolem) tak membranového typu (oligonukleotidové konjugaty se
steroidy a polyaromaty). Zde bude sledovan zplsob ukotveni polarnich
oligonukleotidi v PVC membran¢.

Dva typy novych sorbentli pro enantioselektivni HPLC separaci budou
navrzeny a testovany. Jedna se o sorbenty nekovalentné pokryté chirdlnim selektorem,
obvykle komer¢né dostupnym a déle o kovalentni pfipojeni chiralnich selektori na
bazi 1,1 -binaftold, chirdlnich makrocykll, helicend, chirdlnich polyanilint, alkaloidd,
Trogerovych bazi. Pripravené chiralni selektory budou studovany pomoci CD a VCD
spekter.

Budou pfipraveny nové ve vod¢ rozpustné makrocyklické derivaty a testovany
jako nové fotosensitizery pro fotodynamickou terapii. Biolokalizace bude studovéna
pomoci kombinace extrakce-UV-VIS a Ramanovy spektroskopie. Zmény po osviceni
laserem pfislusné vinové délky budou sledovany s cilem zjistit mechanismus vedouci
k degradaci nadorovych bunck.

Metrologie v chemii

Rozvoj primarnich metod méteni

Spole¢né s CMI Brno bude realizovan narodni standard pro méfeni pH. Coulometricky
bude ovétena funkce vodikové elektrody. Déle budou realizovany primarni standardy
meéteni pH.

Budou pfipraveny referen¢ni materialy s biotickou matrici a rdznymi hodnotami
méfenych veli¢in. Bude vytvofen experimentalni kalibraéni model ,,in situ®.
Z primarnich metod méfeni bude pro tuto praci pouzita metoda ICP/MS.

Meéieni teploty a tlaku s pouzitim instalované¢ho zatfizeni pro kalibrace laboratornich
teploméra v rozsahu 20 az 250°C. Modifikace zejména v oblasti software.

Validace primarnich analytickych metod a postupti v oblasti analyz anorganickych a
organickych analytl, véetné¢ odhadu kombinované nejistoty

Bude vytvoien validac¢ni plan pro data s Poissonovym rozdélenim. Bude vytvoien
program pro automatickou validaci analytickych metod.

Rozvoj stavajici experimentalni zakladny

Zdokonalovani piistrojové techniky pro studium fazovych rovnovah

Rozvoj pftistrojové techniky v oblasti méteni zakalu (rovnovaha kapalina-kapalina) a

27



méfeni limitnich aktivitnich koeficientu.

Vyvoj unikatnich zafizeni v oblasti kalorimetrie a stavového chovani v rozsifenych oblastech
teplot a tlaki

V oblasti vibra¢ni densimetrie doplnéni zafizeni o plynovy regulator zpétného tlaku
pro oblast kolem 30 MPa.

Vyvoj a instalace techniky z oblasti metrologie (metrologie teploty, tlaku a dalSich veli¢in).

Dalsi rozvoj pracovisté pro kalibrace teploméri.

V oblasti informacnich technologii

a)
b)

c)

d)
e)

Dokonceni modernizace pocitacové sit€ Skoly, zahajeni hardwarové modernizace
centralnich serverd VSCHT Praha.

Modernizace softwarového, piipadné 1 hardwarového vybaveni poslucharen pro vyuku
informacnich technologii v souladu s vyvojem a s cilem zpfistupnit studentlim
nejaktualné;si poznatky a dovednosti.

Zptistupnovani informacnich zdroju studentiim 1 zaméstnanctiim prostiednictvim
modernich informacnich technologii. Jedna se o poskytovani odbornych chemickych
informaci, rozsifovani piistupu k informacim nechemické povahy, napft. z oblasti
matematického modelovani, technické kybernetiky.

Rozsitovani a zdokonalovéani obsahu Internetovych stranek skoly.

Vytvareni podminek pro zdokonalovani propagacni a informacni ¢innosti Skoly
posilovanim personalniho obsazeni pfislusného odborného utvaru skoly s naslednym
rozSifovanim jeho aktivit.

Vyuziti informacnich technologii pro doplitkovou ¢innost skoly.

V oblasti mezindarodni spoluprace ve vzdélavani

a)
b)
c)
d)

e)
f)

g)

Zavedeni evropského kreditniho systému v ramci programu SOCRATES/ERASMUS ve
zbyvajicich studijnich programech v souladu s uzavienym kontraktem.

Aktualizace a dokoncéeni brozury Katalog predmeétii s ECTS informacnim balikem
zahrnutim zbyvajicich studijnich programi v souladu s uzavienym kontraktem.
Realizace co nejvétsiho poctu studentskych mobilit v programu SOCRATES/ERASMUS
pii zachovani piijatelné vyse studentského grantu.

Aktivni zapojeni do evropského programu Leonardo da Vinci zaméfeného na studentské
mobility v oblasti odborného vzdélavani.

Aktualizace informaci o studiu v anglickém jazyce zejména na Internetové strance Skoly.
Realizaci odborné vyuky v anglickém jazyce pro zahrani¢ni studenty programu
SOCRATES/ERASMUS.

Ptiprava kurzii pro zahrani¢ni organizace nebo zahrani¢ni studenty samoplatce.
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V oblasti ubytovacich a stravovacich zaiizeni, péce o studenty

a) Stabilizace organizacni strukturu SUZ v aredlu koleji Kunratice po uzavieni majetko-

pravnich vztahti a dosazeni dohody o provozovani arealu.

b) Vytvareni organiza¢nich podminek a ziskavani dat pro kvalifikované informacni a

poradenské sluzby pro studenty.

V oblasti investic

a)

b)
c)

d)
e)

Podniknout ve spolupraci se smluvnimi partnery (TIMON Bauregie, MSMT a CVUT
Praha) vSechny kroky k dodrzeni harmonogramu vystavby na Vitézném namésti podle
Ramcové smlouvy z roku 1999, tj. zahajit vlastni stavebni prace na pozemku v druhém
¢tvrtleti 2001, neprodlené po ziskani stavebniho povoleni.

Pokracovat v rekonstrukcich studentskych laboratoti a posluchéren.

Dokonc¢it modernizaci pocitacové sité v budovach A, B a C véetné kompletni piipravy
piipojeni nového objektu na Vitézném nameésti.

Zahgjit rekonstrukci technologické haly v budové B.

Nadéle smérovat vétSinu investicnich prosttedkit do pofizeni a obnovy pfistrojového
vybaveni pro vyuku a vyzkum s prioritou velkych investic MS a ESCA. Za kli¢ovou
investici v r. 2001 pokladame potizeni hmotnostniho spektrometru s vysokym rozliSenim
(HR MS) do Centrélnich laboratoii VSCHT. Dalsi investici celoskolského vyznamu je
NMR spektrometr, na jehoz inovaci sdruzi tfi fakulty nasi vysoké Skoly investi¢ni
prostfedky. Zaroven byl do Fondu rozvoje vysokych skol.podén névrh projektu se zadosti
o ¢astec¢nou podporu této inovace.

V névaznosti na ukonceni presunt vlastnickych prav k majetku v areédlu koleji na Jiznim
mesté

® realizovat novou arealovou telefonni ustiednu
® zahgjit investi¢ni akei ,,Zatepleni objektt koleji*

® realizovat propojeni ustiedniho vytapéni objektu Volha s ostatnimi objekty,
rekonstruovat stoupacky ustredniho topeni.
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