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Zarazeni projektu:

Program: 1. Program na podporu rozvoje struktury a modularni skladby studijnich
programii

Téma:  Plné uplatnéni strukturovanych studijnich programi a dalsi rozvoj struktury a
modulidrni skladby studijnich programii v ramci Skoly

Pokracovani feSeni projektu z let 2004 a 2005 — zprava za 3.rok FeSeni a souhrn
Celkova doba feseni: 3 roky (2004 — 2006)

Hlavni cil projektu

= Hlavnim cilem projektu bylo vytvofit flexibilni strukturu modularnich laboratofri
zdkladnich pFedméti pro studenty magisterského studia na VSCHT Praha a nabidnout
ji pro nové koncipované strukturované studijni programy vsech fakult. Zamérem projektu
bylo v souladu s Dlouhodobym zdmérem VSCHT Praha umoznit studentiim magisterskych
studijnich programti ziskat pokrocilejsi znalosti a experimentalni zkuSenosti nejen
z vlastniho, ale i z jinych obortil, a tak posilit interdisciplinaritu magisterskych studijnich
programi. Zaroven tyto laboratofe zformované do tematickych moduli s variabilni
obtiZnosti jednotlivych uloh umozni studentim sestavit si individualni program, jednak
s ohledem na absolvovany bakalatsky studijni program, jednak odpovidajici jejich dalSimu
odbornému zameéteni, piipadné¢ sohledem na téma diplomové prace. Pro posileni
interdisciplinarnich vazeb a uplatnéni modernich trendd vyuzivani elektronickych
prostfedkil pti vyuce byla pro rok 2006 nové navrhovana realizace systému elektronickych
protokolti ve formé intranetového elektronického chemicky orientovaného laboratorniho
deniku (,electronic laboratory notebook* — ELN). Studenti se tak sezndmi s moderni
formou vedeni laboratornich zaznami, kterd se stile vice uplatiuje v chemickych,
farmaceutickych, potravinaiskych a dalSich, jak rutinnich, tak vyvojovych laboratofich
s ohledem na spravnou laboratorni praxi (GLP) a vyuzivani systémt LIMS (,laboratory
information management system‘). Timto zptisobem bude dosazeno vyssi urovné pocitatové
a informacni gramotnosti absolventii magisterského stupné studia VSCHT Praha.

Regitel: Doc. Dr. RNDr. Pavel Matéjka e-mail: Pavel.Matejka@vscht.cz
Ustav analytické chemie tel. 2 2453 4281
Fakulta chemicko-inzenyrska fax. 224310352
VSCHT Praha 166 28 Praha 6, Technicka 5

Na projektu se podileji ustavy tiech fakult:

Ustav analytické chemie (FCHI) - UAN Ustav organické chemie (FCHT) - UOCH
Ustav biochemie a mikrobiologie (FPBT) - UBM Ustav anorganické chemie (FCHT) - UACH
Ustav fyzikalni chemie (FCHI) - UFCH Ustav pocitatové a Fidici techniky (FCHI) — UPRT
Ustav fyziky a méfici techniky (FCHI) - UFMT Laboratoi informatiky a chemie (FCHT) — LICH

Ustav chemického inzenyrstvi (FCHI) - UCHI

Garanti ieSeni z jednotlivych ustavii:

UAN  Doc. Dr. RNDr. Pavel Matéjka UOCH Doc. Ing. Pavel Lhotik, CSc.
UBM  Doc. RNDr. Olga Valentova, CSc. UACH Doc. Ing. Dagmar Sykorova, CSc.
UFCH Dr. Ing. Pavel Vrbka UPRT Doc. Ing. Miroslav Kubiéek, CSc.
UFMT Doc. Ing. Karel Kadlec, CSc. LICH Ing. Bedfich Kosata, PhD.

UCHI Ing. Old¥ich Hole¢ek, CSc.
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Celkovi anotace a finan¢ni souhrn projektu (2004 — 2006) se zaméienim na rok
2006

Reseni projektu modularnich laboratofi zékladnich pfedmétii pro studenty magisterského
studia VSCHT Praha bylo zahajeno v roce 2004, kdy se pozornost soustiedila na vyieseni
konkrétni obsahové napln€ vSech plivodné navrzenych dvaceti ¢tyf modull, vytipovani
vhodnych uloh ze stavajicich studijnich programi, na zahajeni budovani zcela novych uloh
odpovidajicich aktudlnim potfebam a trendiim vysokoskolské laboratorni vyuky, stejné jako
na modernizaci a zvySeni kapacity nékterych existujicich uloh. Na zékladé vyhodnoceni
poptavky po jednotlivych modulech bylo pofizeno finan¢né nakladné klicové pfistrojové
vybaveni do moduli Zakladni biochemické metody, Kalorimetrie, Molekulova
spektrometrie, ¢i Provozni méreni a Fizeni, a to jiz v prub¢hu 1.pololeti roku 2004.

V druhém roce (2005) feseni projektu se pozornost soustfedila na piipravu dalSich novych
uloh v souvislosti s nové (v roce 2005) pofizenym pfistrojovym vybavenim, a to pfedev§im
v modulech, které nebyly pfistrojové pokryty v roce 2004. Pokracovalo se také v ptiprave
novych uloh, pro jejichz budovani bylo pfistrojové a dalsi vybaveni potizeno jiz v roce 2004.
Nové vybaveni bylo sméfovano predevSsim do modulu vénovaného membranovym
operacim, do modulii zaji§tovanych tstavem UPRT, a to ptedeviim do modulu vénovaného
snimani provoznich dat, a dale do dvou modult z oblasti moderni anorganické chemie, tj. do
moduli Reakce v pevné fazi a Komplexni slouéeniny. Dalsi kapitidlové prosttedky byly
vyuzity naptiklad pro biochemicky modul studia biomakromolekul, a to na pfipravu nové
laboratorni prace vénované dvojdimensionalni elektroforese. V oblasti analytické chemie byla
provedena vyraznd modernizace v modulu vénovaném prvkové analyze. Kromé toho
probihala drobné¢j$i modernizace nékterych stavajicich uloh stejné jako zvySeni kapacity
n¢kterych dalSich existujicich loh. Pozornost pfitom byla vénovana variabilni obtiZnosti
praci na jednotlivych pfistrojich, jakoZz i moznosti obménovat obsah tlohy podle oborového
zaméteni frekventanttl, a to volbou sledovanych analytd pfi zachovani principu tlohy.

Ve tietim roce (2006) feSeni projektu byla pozornost rozdélena do dvou dil¢ich témat.
Jednim tématem bylo dokonceni pripravy laboratornich tloh a jejich celkového
usporadani do vyucovanych modulii, spocivajici v jejich odzkousSeni, optimalizaci jejich
tématické napln¢ a ¢asové narocnosti, zajisténi odpovidajicich navodi a dalSich nalezitosti
nutnych pro béZzny provoz posluchacskych laboratofi. Zarovenl stim probihala celkova
koordinace moduli do formy piredmétu s rozsahem 84 hodin za semestr (formaln¢ 6 h ve
vyukovém tydnu — 6 x 14 = 84) v redlném uspotfadani sloZzeném ze Ctyt zvolenych modulii po
21 h (4x21=284), kdy vramci modulu absolvuji studenti nejCastéji tfi denni (7 h) tlohy
(3 x 7=21). Modularni laboratofe budou moci byt nabizeny jak v zimnim tak letnim semestru,
pii ¢emz nékteré moduly budou nabizeny v obou semestrech, jiné pak jen v jednom z nich
sohledem na kapacitni moznosti jednotlivych zucastnénych ustavii. Minimalni pocet
nabizenych moduli v jednom semestru bude 12, znichz si studenti zvoli 4 podle svych
preferenci. Druhym diilezitym tématem bylo vybirani, pofizeni, instalace a realizace zékladni
implementace systému elektronickych laboratornich ziznami do vyuky ve formé
spolecné provozovaného intranetového elektronického chemicky orientovaného laboratorniho
deniku (,,electronic laboratory notebook* — ELN). Podafilo se zajistit stabilni provoz ELN
serveru se zalohovanim dat a instalaci klientl nejen ve vybranych laboratotich, ale 1 ve vSech
pocitagovych uéebniach VSCHT, provozovanych Vypoéetnim centrem VSCHT. Tim byly
vytvoreny piedpoklady k Sirokému seznameni poslucha¢ VSCHT s ELN systémem, jakoZto
produktem Siroce nasazovanym v chemickych, farmaceutickych, biotechnologickych firmach
¢1 v chemickém vyzkumu a vyvoji. Zvoleny komeréni ELN produkt od renomované firmy
Waters umoznuje jeho vyuziti v Siroké Skdle chemickych laboratoii od anorganické ¢i
organické syntézy, pres moderni instrumentalni analyzu az po pokrocilé metody biochemické.
Systém umoziuje i elektronické predavani protokoli nadfizenym (vyucujicim), moznost
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jejich zamitnuti, potvrzeni ¢i vyzvani k revizim a archivaci vSech verzi protokolu, ¢imz muize
ptispét k transparentnéjSimu hodnoceni prace studentt v laboratofich.

Reseni projektu bylo finanéné velmi naro¢né, na rozvoj modulirnich laboratoii bylo
béhem t¥i let vyuzito 15,3 mil. K¢ ze samotné finan¢ni dotace projektu. Tyto prostiedky
byly v mnoha pripadech doplnény dal§imi finan¢nimi zdroji dle rozhodnuti jednotlivych
zucastnénych pracovist.

V prvnim roce feSeni projektu (2004) bylo pridéleno a vycerpano celkem 6 milioni K¢,
z ¢ehoz 3,8 milionu K¢ tvofily kapitdlové financni prostiedky v kapitole samostatné véci
movité (stroje, zafizeni), 2,2 milionu K¢ pak predstavovaly bézné finanéni prostfedky
(420 tis. K& pohyblivé slozky mzdy, 147 tis. KE odvody na SZP, 23tis. K¢ stipendia,
878 tis. K¢ drobny majetek, 704 tis. K¢ materialni naklady a 36 tis. K¢ sluzby).

Pro druhy rok reSeni (2005) bylo celkem pridéleno a vycerpano opét 6 milioni K¢,
z ¢ehoz 3,6 milionu K¢ tvorily kapitalové financni prostiedky v kapitole samostatné véci
movité (stroje, zafizeni), 2,4 milionu K& pak ptedstavovaly bézné financni prostiedky
(420 tis. K& pohyblivé slozky mzdy, 147 tis. KE odvody na SZP, 24 tis. K¢ stipendia,
1 200 tis. K¢ drobny majetek, 600 tis. K¢ materidlni ndklady a 9 tis. K¢ sluzby). Oproti roku
2004 doslo k vyraznému poklesu realné hodnoty kapitalovych prostiedki, nebot’ vzhledem ke
zméné danovych predpist bylo tfeba zaplatit DPH i v ptfipadé importovanych piistroji a
zafizeni (v roce 2004 se podatilo vétsinu investicnich akei zrealizovat pred 1. kvétnem, kdy
vstoupila v platnost nova zakonna uprava).

Pro treti a zavérecny rok reSeni (2006) bylo celkem piidéleno 3,3 milionu K¢, z ¢ehoz
2 miliony K¢ tvoftily kapitalové prostiedky (1,5 milionu K¢ dlouhodoby nehmotny majetek
(SW, licence) a pouze 0,5 milionu K¢ samostatné véci movité (stroje, zafizeni)),
1,3 milionu K¢ representovaly bézné prostiedky (516 tis. KE pohyblivé slozky mzdy,
180,6 tis. K¢ odvody na SZP, 91 tis. K¢ stipendia, 265 tis. K¢ drobny majetek, 240 tis. K¢
materidlni naklady a 7,4 tis. K¢ sluzby). Struktura rozpoc¢tu na rok 2006 tak byla vyrazné
odli$na od ptedchozich rozpoctii, coz souviselo s planem zifidit softwarové narocny systém
ELN a spozadavky danymi potiebou odzkouset ulohy a dokoncit pfipravu studijnich
materiali pro vyuku v jednotlivych modulech bez vyznamnych investic do pfistrojového
vybaveni. Pridélené finan¢ni prostredky pro rok 2006 byly vyCerpany v plné vysi (viz
formulat &.8), pouze s drobnymi odchylkami ve struktufe rozpoétu. Castka 1,5 milionu K& na
dlouhodoby nehmotny majetek byla preerpana o 5 160,54 K¢, tj. 0 0,34 % planované ¢astky,
tak aby vedle samotného ELN softwaru byl pro jeho spolehlivy provoz pofizen i software na
zélohovani dat na serveru. To bylo kompenzovano nedoCerpanim castky 500 tis.K¢ na
samostatné véci movité o 5294,- K¢ (tj. o 1,06 % planované Castky). Celkové tak byly
2 miliony K¢ ptid€lenych kapitdlovych prostfedki nedocerpany o 133,46 KE (méné nez
0,007 %). V béznych financnich prostfedcich doslo k pfecerpani ¢astky 1,3 milionu K¢ o
603,69 K¢ (tj. o 0,046 % planované castky) v souctu Cerpani deviti zucastnénych pracovist
(tj. cca 67 K¢ na jednotlivé pracovisté). Po odecteni 133,46 K¢ nedocerpanych kapitalovych
prostiedk, &ini celkové piecerpani dotace 470,23 K&, coZ je hrazeno z prostiedkd VSCHT
Praha. Pohyblivé slozky mzdy byly vycCerpany piesné ve vysi 516 tis. K¢, stejné jako
stipendia byla Cerpéana presné ve vysi 91 tis. KE. Vzhledem k zaokrouhlovacim chybam byla
castka na SZP (180 tis. K¢ — 35 % mzdovych prostiedkil) nedocerpana o 1 K¢. K vétsim
odchylkam, 1 kdyz nikterak zasadnim, doSlo v Cerpani Castek na drobny majetek, materialni
naklady a sluzby. Na drobny majetek byla planovana castka (265 tis. K¢) piecerpana o 33
189,90 K¢ (1. 0 12,5 % plvodné planované ¢astky), coz bylo kompenzovano niz§im Cerpanim
v poloZzce materialnich nékladt, kdy bylo vycerpano 212 815,59 K¢ misto pldnovanych
240 tis. K¢ (Gspora 27 184,41 K¢, tj. 11,3 % planované polozkové castky) a Usporami ve
sluzbach ve vysi 5400,80 K. Struktura cerpani pfidélené dotace podle jednotlivych
pracovist’ je uvedena v piiloze 1 (€éast C této zpravy).
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Formular pro zavére¢né zpravy

specifikace ¢erpani financni dotace na feSeni jednotlivych projektu

(vyplnit za cely projekt)

Cislo a nazev projektu

434
Rozvoj modularni struktury laboratofi zakladnich predmétu
v magisterském studiu

Program

1 Program na podporu rozvoje struktury a modularni skladby
studijnich programi

Resitel (jméno a piijmeni, titul,

pracovisté)

Doc. Dr. RNDr. Pavel Matéjka, Ustav analytické chemie, Fakulta
chemicko-inzenyrska, Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze

Pridélena
Kapitalové dotace na Eerpani
finanéni reseni erpant
- . dotace
prostredky projektu
(ukazatel 1)
Dlouhodoby nehmotny majetek 1500 1505
(SW, licence)
Z toho Samostatné véci movité (stroje, 500 495
zafizeni)
Celkem kapitalové finanéni prostredky 2000 2000
Pridélena
Bézné dotace na Eerpani
fi . -~ . | Cerpani
inancni FeSeni| | 4 ce
prostredky projektu
(ukazatel 1)
Mzdy 0 0
Pohyblivé slozky mzdy 516 516,0
Odmény dle dohod o pracich 0 0
konanych mimo prac. pomér
Odvody na sociélni a zdravotni 180,6 180,6
pojisténi
Z toho Drobny majetek 265 298,2
Materialni naklady 240 212,8
Sluzby a néklady nevyrobni 7,4 2,0
povahy
Cestovni nahrady 0 0
Stipendia 91 91,0
Celkem bézné finanéni prostredky 1300 1300,6"

VeSkeré Castky jsou uvadény v tisicich korun eskych.

*Celkové piederpani ve vysi 470,23 K¢& je hrazeno z prostiedktt VSCHT Praha.
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Prubéh a vysledky Feseni projektu v roce 2006

Vychozi stav pro reSeni v roce 2006 — stru¢ny souhrn predchoziho reSeni projektu

Reseni projektu bylo zahéjeno v roce 2004, kdy bylo navrzeno predbé&zné schéma struktury
modulll na zaklad€ detailni analyzy bakalafskych studijnich programli vSech Ctyt fakult, a to
piedev§im s ohledem na laboratorni vyuku, at’ jiz v pfedmétech povinnych, povinné
volitelnych ¢i volitelnych. V souladu s ndvrhem projektu bylo s vyuzitim ptidélenych
kapitalovych financ¢nich prostiedkii potizeno piistrojové vybaveni pro preferované moduly, at’
jiz se jednalo o moduly Zakladni biochemické metody, Kalorimetrie, Molekulova
spektrometrie, ¢i Provozni méreni a Fizeni. Diky pfipravenosti pracovist bylo toto
piistrojové vybaveni dodéano jesté v 1. pololeti roku 2004, takze jiz béhem uvedeného roku
doslo k sezndmeni vyucujicich s obsluhou téchto pfistroji, stejn¢ jako byly provedeny
testovaci experimenty pro ptipravu konkrétnich uloh.

Druhy rok feSeni projektu znamenal predevSim pokracovani v piipraveé jednotlivych moduld, pfi
¢emz celkovou snahou bylo zmodernizovat tlohy takovych dal§ich modult (méné podpofenych
vroce 2004) tak, aby se vyrovnala celkovd troven vybaveni raznych tematickych modult
z pohledu aktualnich trendt v laboratorni vyuce. Kapitalové tak byly v roce 2005 podpoieny
predev§im moduly Snimani provoznich dat, Membranové operace, Reakce v pevné fazi,
Komplexni slouceniny a vnemalé mife téZ moduly Prvkova analyza ¢i Studium
biomakromolekul. Pravé sledovani trendli rozvoje laboratorni vyuky v mezinarodnim méfitku
vedlo k vytipovani dal§ich uloh vhodnych pro zafazeni do pfipravovanych moduldrnich
laboratofi, a to bez vétSich narokli na potizovani drazsich pfistrojii a zafizeni, tj. s vyuzitim jiz
existujictho vybaveni tak, aby byl naplnén cil na zvySenou variabilitu obtiznosti jednotlivych
modult.

Lze tak konstatovat, ze v ptedchozich dvou letech feseni projektu bylo vyznamné investovano
do piistrojového a technického vybaveni laboratoti fady pfipravovanych modult. Kromé jiz
zminéného sledovani trendl ptistrojového a technického vybaveni v jednotlivych modulech byl
zaznamenan globalni rozvoj nasazeni elektronickych prostfedka v komercnich, akademickych ¢i
univerzitnich laboratotfich. Typickym piikladem tohoto vyvoje je implementace systému
elektronickych laboratornich denikti (ELN) v fad¢ oblasti.

Z prubéhu ptedchoziho feSeni a zminénych obecnéjSich rozvojovych tendenci vyplynuly
specifické tkoly pro rok 2006, a to soustiedit se vice na softwarové prostiedky, dokonceni
ptipravy tuloh, doplnéni laboratorniho vybaveni pro bézny provoz pii vyuce studentl a
celkovou piipravu laboratofi pro zahajeni vyuky studentt.

Obecné kroky pripravy modularnich laboratofi realizované béhem roku 2006
Reseni projektu v roce 2006 vychazelo z stanovenych kli¢ovych cili:

1. Odzkouseni uloh vytvoienych v letech 2004 a 2005, ptiprava modernich didaktickych
pomtcek, rozsifeni kapacity a optimalizace napln€ nekterych tloh.

2. Ptiprava navodu k jednotlivym uloham, zajisténi vazeb mezi moduly a finalizace
ptipravy laboratofi k béZné vyuce. Cilem je fadna piiprava celého schématu laboratoti
(v€etné navodt, pomicek i organizacni struktury) pro plné spusténi s nastupem studentti
do strukturovaného magisterského studia.

3. Pofizeni a zavedeni zdkladu systému ELN (elektronickych laboratornich zdznamt —
nejméné 25 soucasné pracujicich uzivatell) do posluchacskych laboratofi.

Tyto cile byly napliiovany nasledujicim zptisobem:

1. OdzkouSeni jednotlivych tloh, ptipravé pomiicek, rozsifeni kapacity laboratofi
jednotlivych modulii a optimalizaci naplné¢ nékterych tloh (cil 1) se vénovala
jednotliva zac¢astnéna pracovisté kromé pracovisté LICH, které se vénovalo intenzivné
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zavedeni systému ELN. Tento cil 1 se podafilo naplnit, jak plyne z podrobnosti o
pfipravé jednotlivych modul, uvedenych déale v c¢asti B této zpravy (Priabéh
pripravy jednotlivych modulil).

. Vramci pfipravy navodi k jednotlivym tulohdm, zajiSténi vazeb mezi moduly a
finalizace ptipravy laboratofi k bézné vyuce (cil 2) byla doplnéna fada nadvoda (¢ast
znich je ptilohou této prace — cast C této zpravy). Finalizace piipravy laboratofi
k vyuce vyplyva zprubéhu ptipravy jednotlivych modulti (¢ast B této zpravy).
Zajisténi vazeb mezi moduly a pfiprava celého schématu laboratofi spocivala mimo
jiné v ptipravé materidlu o rozsahu a obsahu navrhovaného pfedmétu pro jednani za
ucasti prorektora pro pedagogiku (Prof. Ing. Stanislava Labika, CSc.) a prod¢kanii pro
pedagogickou &innost viech &tyt fakult VSCHT Praha (Doc. Ing. Zdenka Bélohlava,
CSc., Prof. Ing. Vaclava Jandy, CSc., Prof. Ing. Jana Veliska, DrSc. a Doc. Ing.Pavla
Hasala, CSc.). Predmét nazvany ,Modularni laboratofe™ je tak koncipovan jako
volitelny pro 1.ro¢nik magisterskych studijnich programi strukturovaného studia, jeho
nabidka se pfipravuje ve dvou variantach A resp. B pro zimni resp. letni semestr, kdy
nckteré moduly budou nabizeny v obou semestrech, jiné pak pouze v jednom z nich
podle kapacitnich moznosti jednotlivych pracovist. Rozsah pfedmétu je pocitan na 84
hodin za semestr (formaln¢ tedy 6 h tydné ve 14 vyukovych tydnech semestru), realné
vSak bude 84 hodin rozdéleno do 4 moduli po 21 vyukovych hodinach. V tfadé¢
piipadii bude vyuka modulu reprezentovana vyukou ve tfech laboratornich dnech po
7 hodinach. Byly téz propocitany kapacity jednotlivych laboratofi a moZnosti
opakovaného provozovani jednotlivych modult béhem semestru. Studenti se budou
dle svého zajmu zapisovat do jednotlivych moduld v pfislusné nabizenych terminech
az do vycerpani jejich kapacity, pii ¢emzZ k pokryti rozsahu ptfedmétu budou
potiebovat ¢tyii moduly z miniméalné dvandcti nabizenych v kazdém semestru. Jak je
ziejmé, vyse uvedené kroky vedly ke splnéni cile 2.

. Déle byla koordinovana cinnost feSitelského tymu v souvislosti s vybérem a
implementaci ELN (cil 3). Zakladni odborna garance zde spocivala na LICH a byly
vyhledany ty laboratote, kde dochazi k nasazeni ELN v prvni vIng, tak aby ziskané
praktické zkusenosti umoznily jeho rozsifeni do dalSich laboratofi. Klientsky software
byl zptistupnén z vybranych posluchac¢skych laboratoii a ze vSech pocitacovych
uceben, které jsou v centralni spravé Vypocetniho centra VSCHT. Laboratot LICH
vyuzila finan¢ni prostfedky na pocitacovou techniku, aby mohla zabezpecit seznameni
studentii, doktorandli i zaméstnancli Skoly s ELN systémem, tj. piipravu seminaid,
cvieni 1 prednasek pro uvedené cilové skupiny. I cil 3 tak byl splnén, pii cemz
podrobnosti o pribéhu a vysledcich feSeni tohoto tkolu jsou uvedeny nize v ¢asti A
této zpravy (Pribéh vybéru a zikladni implementace systému elektronickych
laboratornich zaznamu).
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A. Pribéh vybéru a zakladni implementace systému elektronickych
laboratornich zadznami

Al.  Vybér elektronického laboratorniho ziznamniku vhodného pro vyuku na
VSCHT Praha

V prvni fazi feSeni této Casti projektu byla pracovniky LICH vypracovéana reSerSe na téma
ELN, kterda se zabyvala jak problematikou ELN obecné, tak ptehledem jednotlivych
dostupnych feSeni, v€etné informaci o jejich vyrobcich, podporovanych platformach, obvyklé
cen¢, zaméfeni a vhodnosti pro rizné obory zastoupené v projektu modularnich laboratofi.
Vzhledem k povaze projektu bylo ziejmé, ze nelze pouzit program s zkym zaméfenim na
jediny obor. Pro vybér optimalniho elektronického zaznamniku (deniku — electronic
laboratory notebook — ELN) byly ve spolupraci LICH, UAN, UACH, UOCH, UBM a UFCH
zformulovany pozadavky, vychazejici z narokt jednotlivych kli¢ovych laboratornich modula
(analyticka chemie, anorganickd chemie, biochemie, fyzikalni chemie a organicka chemie)
s moznosti dalSiho rozsifeni do jinych modulii (fyzika a méfici technika, chemickeé
inzenyrstvi). Finan¢né nakladny produkt je Zadouci vyuzit nejen v modularnich laboratofich,
uréenych pro studenty magisterskych programd, ale i v dal$ich oblastech vyuky na VSCHT
Praha, a to jak vybérové v bakalaiském, tak doktorském studiu. Vyhledové je tfeba uvazovat i
roz$iteni produktu do oblasti celozivotniho vzdélavani, nebot’ vyuziti ELN se v komer¢nich
laboratotich dynamicky rozviji. Zvazena byla i kritéria pocitacového teSeni ELN, finan¢ni
nalezitosti a lhity pro dodani a zakladni implementaci. Dopisem (viz €ast C - ptiloha 2) bylo
osloveno 11 firem — producenti ELN, a to Tripos, Contur, ensoSoftware, Symyx IntelliChem,
KLEE GROUP, Infotrieve Europe, ID Business Solutions, EKM, Elsevier MDL, Waters,
CambridgeSoft. Dvé spolecnosti oficidlné odmitly Gcast ve vybérovém fizeni, Sest firem
zaslalo své nabidky, z nichz jedna dodala demonstraéni CD (ensoSoftware)a pét spolecnosti
(CambridgeSoft, Contur, Elsevier MDL, Tripos a Waters) se ucastnilo dvoudenniho seminéaie
»Elektronicky laboratorni notebook a management elektronickych informaci“ (4.-
5. dubna 2006), organizované¢ho Prazskym analytickym centrem inovaci (PACI), kde
prezentovaly své produkty z pohledu jejich funkcionalit, uzivatelského a administratorského
rozhrani. Tohoto semindfe se zcastnili mimo jiné hodnotitelé nabidek z péti pracovist
Gi¢astnicich se tohoto projektu (UAN, UACH, UOCH, UBM a LICH) a Vypodetniho centra
VSCHT Praha, do jehoZ spravy byl svéfen ELN server a jeho systémovéa administrace. Na
seminafi vystoupili pfedni odbornici v oblasti ELN, a to Dr. John Trigg (Automation and
Analytical Management Group, Royal Society of Chemistry, London / phaseFour
Informatics) a Prof. Antony N. Davies (University of Glamorgan, UK / Informatics
Consultant Dortmund, Germany), kteti G€astniky seznamily s obecnymi principy vlastnosti
ELN systému, s ptilezitostmi a riziky jejich implementace a praktického vyuziti v komeréni i
akademické sféfe. AZ po seminafi dne 6. dubna 2006 byly otevieny obalky s nabidkami, které
byly nésledné poskytnuty vSem hodnotitelim z péti feSitelskych pracovist a vypocetniho
centra (VC). Dne 12. dubna 2006 prob&hla schlizka pracovni skupiny pro implementaci ELN,
kde bylo rozhodnuto, ze vSichni hodnotitelé vyplni hodnotici tabulku do 18.4. 2006. Dne
21.4. 2006 byl vypracovan zapis ze zhodnoceni nabidek, ktery byl podepsan vSemi jedendcti
hodnotiteli. Nejlépe hodnocena byla nabidka firmy Waters (primérna znamka 1,5), na
druhém misté¢ se umistila nabidka firmy Contur — varianta jmenovitych licenci (primérna
znamka 2,8), na tfetim misté s primérnou klasifikaci 3,8 se umistila nabidka Cambridgesoft —
varianta Ultra Desktop. Téhoz dne bylo provedeno rozhodnuti o pfidéleni malé vetejné
zakazky na software firm¢ WATERS GmbH — organiza¢ni slozka Praha. Ve spolupraci Ing.
Marka Exnera (Waters), fesitele projektu (Doc. Pavla Mat&jky) a kvestora VSCHT Praha Ing.



WEB

Tomase Koptivy byla vypracovana kupni smlouva, kterou pak za stranu kupujici podepsal
rektor VSCHT Praha Prof. Ing. Vlastimil Rizi¢ka, CSc. V souladu s doporuéenimi firmy
Waters a po konzultacich s pracovniky VC byl objednan od firmy Dell odpovidajici server
(PowerEdge 1850 se dvéma Intel Xeon procesory 3.4 GHz a RAM 4GB — 130 900,-K¢) pro
instalaci ELN. Ve dnech 27. az 30. ¢ervna 2006 prob&hla pracovniky firmy Waters instalace
software na serveru, na nékolika klientskych pocitacich, byla provedena zakladni konfigurace
systému, nastaveni agentli a zdkladni zaskoleni administratorti a klicovych uzivatelt, a to za
Gicasti pracovnikii VC, UAN, UACH, UBM a LICH. Zaskoleni pracovnici jsou schopni
spravovat server, provadét administraci systému ELN, instalovat klientsky software a
pfizptisobovat systém podminkdm na VSCHT Praha pii dostupné systémové podpoie ze
strany firmy Waters, a to pfedev§im e-mailovou komunikaci. Cena ELN software zahrnujici
ELN Application Server V3.0; ELN Named User — 20, ELN Structure Search; ELN Enhanced
Search; ELN Spectral Search, zakladni maintenance poplatky, instalacni, Skolici a konzulta¢ni
servis Cinila 1, 477 mil. K&. Pofizenych dvaceti uzivatelskych jmen pro uvedeny produkt
umoznuje, aby na jedno uzivatelské jméno bylo zaroven piihlaseno libovolné mnozstvi
konkrétnich uzivatelli, pouzivajicich jeden tucet (limitace je dana pouze hardwarovymi
moznostmi a kapacitou sité z hlediska komunikace mezi klientskymi pocitaci a serverem). Pti
vyuce v pocitacové ucebné, tak vystaci pro vSechny soucasné vyucované studenty jeden tcet,
stejné jako pro zpracovani protokolii u jedné vyudované laboratorni tlohy. Uty tak byly
dedikovany na jednotliva zucastnéna pracovisté, resp. na jednotlivé moduly (tématiky).
Pivodné formulovany pozadavek na zajiSténi 25 soucasné pracujicich uZzivatell, tim byl
evidentné naplnén a prekroCen. V piipadé potieby dalSiho rozsifeni poctu uzivatelskych jmen
bude mozné dokoupit pouze licence bez zasahu do cinnosti serveru i jiz instalovaného
klientského softwaru.

A2.  Zakladni implementace systému elektronického laboratorniho deniku

Po vySe uvedeném vybéru a zékladni instalaci systému byla zahajena vlastni implementace
ELN do vyuky na VSCHT Praha. Byly ziizeny uZivatelské uéty pro VC, studenty, vyuéujici a
lokalni administratory na UAN, UACH, UOCH, UBM a LICH. B&¢hem mésicti &ervence a
srpna byla provedena instalace klientského software v posluchagskych laboratofich na UAN a
ve spolupraci UAN, VC a LICH byl ELN klient zahrnut do standardniho baliku software
dostupného na vsech pocitadich v poéitaovych uéebnach VSCHT spravovanych centralné
vypocetnim centrem. LICH se pak vyznamné podilela na implementaci ELN systému a jeho
zkusebnim zatazeni do vyuky studentd. LICH zakomponovala ELN do vyuky celoSkolského
ptedmétu Chemickad informatika, ktery laboratof zajiStuje. Sezndmeni studentll s timto
systémem jiz ve druhém roéniku, v ramci povinného (pro vétSinu studentt VSCHT)
pfedmétu, by mélo studentim i1 pedagogiim usnadnit praci s ELN v ramci pfipravovanych
modularnich laboratofi. Zaroven pfipravi studenty na moznost, Ze se s podobnym systémem
setkaji v praxi. V ramci pilotniho programu byli se syst¢émem ELN seznameni studenti
bakalatského oboru Informatika a chemie a tfi vybrané kruhy dalSich oborti v rdmcei predmétu
Chemicka informatika, a to napii¢ fakultami VSCHT. Od letniho semestru 2007 bude
zékladni instruktaz v praci s ELN standardni soucasti vyuky Chemické informatiky pro
viechny vyuéované kruhy studentii napii¢ viemi fakultami VSCHT. Na UAN byla pfipravena
zakladni sada ,.entries nutnych pro laboratorni protokoly, byl pfipraven format hlavicky
protokolll a dalSich zakladnich souc¢ésti — princip tlohy, pracovni postup, vypocty, vlozena
spektra ¢i obrazové soubory, zavér. Tvorba protokolu v prostiedi ELN byla testovana
v zimnim semestru 2006/07 pii vyuce Ulohy ,, Spektrometrie v blizké infracervené oblasti*
v ramci predmétu Laboratore z analytické chemie II, ¢imz byly piipraveny podminky pro
vyuziti ELN v modulu Metody molekulové spektrometrie. Na zaklad¢ ziskanych zkuSenosti
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a dosavadnich pilotnich projekti se predpoklada brzké vyuziti ELN v dal§ich modulech na
UAN, UACH a UBM, kde v soucasné dobé probihé testovaci provoz. Dalsi vyuziti pak bude
ziejmé nasledovat na UOCH a UFCH. Pofizeny systém ELN pfitom umoZiiuje nejen
samotnou tvorbu elektronickych laboratornich protokold, ale i elektronicky systém jejich
predavani vyucujicim, moznosti elektronického vraceni protokolu k piepracovani, zamitnuti
¢i akceptaci protokolu, systém elektronickych podpisii a dlouhodobé archivace s vyloucenim
dodate¢nych uprav, a tim i s vylou¢enim moznosti falsovani protokold. Systém obsahuje
stechiometricky modul, uzite¢ny pro prace zamétfené na chemickou syntézu, komunikuje
s databazovym systémem, vhodnym pro archivaci spektroskopickych a chromatografickych
dat, coZ rozsifuje moznosti ELN v oblasti chemické analyzy, podporuje nejen textové, ale i
strukturni ¢i spektralni vyhledavani. Dal$i optimalizace vyuziti systému je mozna s vyuzitim
dodaného SDK (software development kit) a Excel Metadata AddIn utilitou. Pro eliminaci
rizika ztraty dat na ELN serveru (pracujicim v prostfedi OS Windows server a databazovym
software Oracle 10g (10.1.0.4) Server Enterprise Edition) byl dodatecné pofizen back-up
software (cca 28 tis. K¢) pro Oracle databazi v prostiedi Windows, ktery byl nakonfigurovan
pracovniky VC po konzultaci se systémovou podporou firmy Waters. Pro zajisténi vyuky
ELN, Skoleni vyucujicich, asistentli a doktorandl byl potizen datovy projektor Epson EMP-
755 (cca 44 tis. K¢) a notebook Dell Latitude D620 (39,5 tis. K¢).

Ve dnech 29. 11. a 1. 12. 2006 probéhly ve spolupréci s projektem PACI a firmou Waters dva
celodenni seminafe vénované tématu ELN vcetné praktické ukdzky a kratkych praktickych
cvideni — widastnici seminéfe (jak z VSCHT, tak externi) si vyzkouseli samostatné vytvofit
v prosttedi ELN laboratorni protokol podle konkrétniho zaddni. Seminafi se mimo jiné
zucastnili doktorandi a odborni asistenti z Gstavli zuCastnénych na tomto projektu, kteti se
ucastni ptiprav laboratornich tloh v jednotlivych modulech. Nabyté znalosti tak vyuziji pfi
implementaci ELN do vhodnych laboratornich moduld. Na leden 2007 (zkouSkové obdobi) je
naplanovan kratky, prakticky orientovany seminatr pro zajemce z SirSich fad zaméstnanctii a
doktorandli Skoly, ktery by mél slouzit k jejich seznameni se systémem ELN a napomoci tak
dalSimu rozsifeni jeho pouzivani ve vyuce S$irSi Skaly pfedevSim laboratornich pfedméti.
Dosud je na tento seminat prihlaseno vice nez 20 zdjemct.

Cile projektu tak byly v této oblasti naplnény a predpokladame, Ze v dalSich letech bude

pokracovat aplikace této moderni a progresivni formy vedeni laboratornich zaznami
v posluchacskych laboratorich VSCHT Praha.

11



WEB

File Experiment Chemistry Workspace Services Administration Options indow Help

[ ressenes || R rweriments | Gt ewerimens | B remsites | @i worinaces | g e wortonece | Bipgrosins | gienivs | R pros

Experiments

Ongaing Experiments & Messages
Falder iew: [ ~
T CFnd  BMcooo | @aMew - GDelete Messagels) | @@ archive @ Open Experiment 4k Coon worlcpace A Refresh e Hide Filtel
= NIR-spektomenis Filter: N2 Show Desciiption o6
- [nOLEET]'ZDDE'ANLf'D“4 Ere || [ Subiest [ Bathor Name [ Pricrits [Deadine [ Esperiment [waks~|| 1 =2 2
o T BB [ |Incoming message |Espenmenticatyf. |ANL Student 1 Low priarity ICT-2008-Anal-00 8 a1
= g | I Requestertiysign Multiple entiesto AL Student 1 Low priarity ICT 2006 Anal-00 el
= || I Incomingmesssge  Experiment approv  ANL Spravee 1 Low priority ICT-2006-4nak00 23 0 2
| I~ Incoming message  Enty approved! ANL Student 1 Low pricrity ICT -2006-4nal-00 [Cecam
Ealzz et — Incoming message  Entiy approved! ANL Student 1 Low priority ICT-2006-Anak-00 Tasks
T [~ Incoming message Multiple enties ap  AML Student 3 High priaity ICT 2006 Anal-00
I~ Incoming message Enty approved! ANL Student 2 Medium pricrity ICT-2006-4nal-00
Vysokd I~ Incoming message Ewperiment approw  ANL Spraves 1 Low pricrity ICT-2006-Anal-00 =
7 ncoming message  Entry appraved widlen ow priori -2008-Anak
Gstavan Il T | a ge  Enty approved  ANL Student 1 Low priorits ICT-2005-4nak00
=7 = [~ Incoming message Esperiment approw  AML Spraves 1 Low priarity ICT 2006 Anal-00 Tacks
Im 1o [ Incomingmessage Muliple enties sp  ANL Student 2 Medium priority ICT-2006-4nak00 Friority 1
E a:' m = I~ Incoming message Multiple entries ap  AML Student 1 Low pricrity ICT-2008-Anal-00 Messages
atim expermeits == po— s s E——— e e =
Tiola <l _l_I Il
ol L =
Princip: =
Spektrometrie ¥ blizké infrafervené oblasti (near-infrazed spectrometry - NIR H
spectrom etry) je metodou molekulové spektroskopie , kterd vyukivi spektrdlni oblast blizkého =
infraderveného zifeni,tj. oblast vlnovfeh délek 800 - 2500 nm resp. winoftd 12500 - 4000 I =)

cm . NIR oblast tak z jedné strany navazuje na wviditelnou. z drohé pak na stiedni
infradervenon

Absorpee zdteni v NIR oblasti je obvykle zpfsobena energetickfmi pfechody mezi
vibraénimihladinamimolekul ato pfechody kombinaénimiza svrchnimitény (overtony)

NIR spekirometric sc hojné wypkivd ke kvantitativn{ analyze. Tato metoda wmozdnje
soufesné stanovenivice slozck studovanych systémd

Zavislost absorbance na tlousce kyvety ""aceton”

=
<2 18 7 = | |
Attach  ~ Open = Save as. Preview OFf - Transfer to ~ Drag
| Item Name | ltem Date Time | Creator | Cieation Date Time Il = = 1= = ool o | 30 | &
2006000002174_393  27.11.2006 16:23  AML Spravece 27.11.2006 16:33:53 -

—— oz
Matadata | Value -~
> Approve Date 20061127
Approve Time 163223703 o : P
— sobo_1sem_sobo

i I >

Messages | ANL Spravce on ELN_ICT | 3.1.2007

(rmcemme | G eomermerss | G s | B st | i otapacee | [ e e | @grenne | generes | R preee

Experiments
Ongoing Experiments Filter: N ide Description @ ew @) Delete

lear filter % Filter  ~

~ Experiment ~Date
[=] Title Status Created from To
L — I T [Modifiable [T anzeoos =] ¥ 30 .z007 =]
ICT-2008-5ML_0114 Laberstory Project Approved from To
= [none ] [Analytiks I [P 57 2007 =1 [ 57 zo07

ICT-2008-AHL_0115
= ANL_Separace

- User Management

., Find
Filter: M/&

Users found: 21

& New User g Delete User(s) 4. SetPassword | o Hide Filter 99 Audit Trail G UserLog 4% Failed Login

“ccaunt Lacke | First Name | Last Name | Title | Role | Main Laboratory | Publication aceess level | Raom

(=] ANL_Separace  ANL Separace Powerlsers ANL_Separace 0o publishing

] INFO_Student INFO Student Users Infarmatika 01 na publishing L
(] INFO_Narmal INFO Normal Powerllsers Infarmatika 0 no publishing

(] Spraveel INFO Spravee SYSADMIN Informatika 0 no publishing

— Spravce2 ANL Spraves SYSADMIN Analika 0 na publishing

O Spravced v Spraves SYSADMIN CREON 0 no publishing

[ EBCH_Admin BCH Adin Powerllsers BCH_FostEnzym 0 no publishing

‘] BCH_Student BCH Student Users BCH_RostEnzym 0 no publishing 0l
[m] ANL_FTIR ANL Student Users ANL_FTIR 0 no publishing

] ANL_Student ANL Student Users Analtika 01 na publishing 2
(] ANL_Faman ANL Raman Powerllsers ANL_Ftaman 0 no publishing MO N
~ Testusers Test Bl Users Testiab 00 no publishing

S, Find

Cear  @lcave | @ NewEntry @) Delete Entry(s)  [FAttach Icon | & Hide Filter

= | Finer: s Show Description @) New & D-le Clear fiter <4 Filter _~
| Field |Nat [ Op | Waluel | value2

s sauoBaR]

[ Entry | Description | Categor

- = MS Excel MS Excel 2000 WS Office

Protolaly | = MS wordPad MS WWordPad 5.1 MS Office

! % O from PAR instrum. 23] MS Wword MS Wwiord 2000 MS Office

B8] Hiavigkea protokelu > = CV fram PAR instrum. Excel file with data from PAR M250/270 50 Pratokaly ]

el mt:;s.pec = Hiawitka protokolu Ustav snalitické chemie Protokoly
= MS Equation [ & ChemDiaw ChemDravs 8.0.3 Chemie
i Ei:?jﬁ:, || Reaction 1515 Draws reaction Chemie
Origin 6.0 Graph = 115 Diaw 1915 Draw structure Chemis
Plain T5<T = ACD Chemsketch ACD ChemSketch Chemie

Object Type  Metadata | Access | Renditions |
@ New Metadsts € Delete Metadata

[ THetadata | Type | Unit | Walue collestion | Walidation mandatory | Walue
|» |Date String |
I | >
[Eraries. | _anb spraves on et ey [3i0:2007

Obr. A2-2: Klientské rozhrani ELN — okno spravy uZivatell a entries

12



WEB

B. Pribéh pripravy jednotlivych modulii

Bl.  Moduly p¥ipravované Ustavem analytické chemie

1.1. Metody molekulové spektrometrie

Prehled navrhovanych a pfipravovanych uloh, resp. témat, znichz budou voleny tfi
jednodenni prace podle slozeni skupiny posluchacti a aktualnich moznosti pracoviste:
a) Spektrometrie ve stfedni a blizké infracervené oblasti
o Identifikace latek a strukturni analyza
e Kvantitativni analyza
b) NMR spektrometrie
e Identifikace latek
e Strukturni analyza
¢) Ramanova spektrometrie
o Identifikace latek
e Povrchova analyza
d) Fluorimetrie a spektrofluorimetrie
e zavislost intenzity fluorescence na pH
e fluorimetrické stanoveni chininu v népojich
e ov¢feni ¢innosti spektrofluorimetru a zaznam excitacnich a emisnich spekter
e stanoveni kyseliny acetylsalicylové v tabletoving farmaceutického preparatu

Ulohy tohoto modulu Ize rozdélit do dvou zaméfeni, a to na ulohy strukturni analyzy a
identifikace (organickych) analyti, a dale na ulohy kvantitativni (viceslozkové) analyzy.
Nékteré tlohy obou zaméfeni jsou koncipovany jako prace ulohy zakladni obtiznosti, dalsi
ulohy jsou stfedn¢ pokrocilé. U né€kterych uloh bude mozné volit typy analyti podle
odborného zaméieni studentl. V roce 2006 probihalo testovani a optimalizace naplné
jednotlivych tloh modulu. Nejvice pozornosti bylo vénovano nové rozvijené problematice
spektrometrie v blizké infracervené oblasti, kde se jednalo o zajiSténi variability obtiznosti
ptipravovanych uloh.

1.1.1. Nové pripravovana tématika - Kvantitativni spektrometrie v blizké a stiedni
infracervené oblasti

V roce 2004 byla zahéjena ptiprava zcela nové tématiky, a to ulohy vénované Kvantitativni
spektrometrie v blizké a sti‘edni infracervené oblasti. V roce 2005 probihalo testovani a
oveéfovani jak obsahové ndplné, tak casového rozsahu pokrocilejsi ulohy v ramci vyuky
predmétu ,,Laboratoi oboru II*, ureného pro studenty 4. ro¢niku zaméteni ,,Analyticka
chemie” studijniho oboru ,,Technicka fyzikalni a analytickd chemie“. Uloha pfitom byla
feSena ve dvou dnech a zahrnovala viceslozkovou analyzu v neperlivych nealkoholickych i
alkoholickych néapojich. V roce 2006 byla testovdna jednoduss$i a Casové méné néarocna
(jednodenni) varianta ulohy, zaméfena na stanoveni cukru v nealkoholickych napojich
s pozornosti soustfedénou na vyvoj a ovetfeni kalibraéniho modelu. Zaroven byla u této ulohy
zkouSena moznost vyuziti ELN softwaru pro zéapis laboratornich protokolti a jejich
elektronické predani vyucujicimu v rdmci ELN systému. V ramci toho byly nejprve nastaveny
ptislusné ,.entries” a byl vytvofen demonstrac¢ni protokol, ktery Ize ,klonovat“. Déle byla
zpracovana vychozi verze navodu k této uloze (viz pfilohy v €asti C této zpravy). K tloze
vybavené ¢tyfmi pocitaci byly dopotizeny kabely a drobné pocitacové ptislusenstvi a material
(cca 1700 K¢).
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1.2.  Separacni a elektromigra¢ni metody

Ptehled navrhovanych a pfipravovanych uloh, resp. témat, znichz budou voleny tfi
jednodenni prace podle slozeni skupiny posluchacti a aktualnich moznosti:

a) Plynova chromatografie

b) Kapalinova chromatografie

¢) lontové vyménna chromatografie

d) Kapilarni izotachoforéza

e) Kapilarni elektroforéza

V roce 2006 pokracovala pfiprava a testovani jednotlivych tloh, ovéfovana byla cCasova
narocnost jednotlivych praci. Pro testovani uloh byla potizena rozpoustédla (cca 900 K¢).

1.3.  Prvkova analyza

Ptehled navrhovanych a pfipravovanych uloh, resp. témat, znichz budou voleny tfi
jednodenni prace podle sloZeni skupiny posluchacii a aktualnich moznosti:

a) Atomova absorp¢ni spektrometrie

b) Opticka emisni spektrometrie s indukéné vazanym plazmatem

c¢) Rentgenova fluorescen¢ni analyza

d) Gama spektrometrie

e) Pritokova vstiikovaci analyza

f) Coulometrie

Vroce 2006 pokracovala optimalizace naplné jednotlivych uloh, testovani kapacitnich
moznosti jednotlivych praci v souvislosti s casovym rozsahem jednotlivych pfipravovanych
uloh. Hlavni pozornost byla vénovana modernizované uloze z pratokové vstiikovaci analyzy,
u které je tfeba zvysit jeji kapacitu, tak aby byla kompatibilni s dal$imi tlohami modulu.

1.3.1. Modernizovana uloha - Pritokova vstrikovaci analyza

Na zaklad¢ zkuSenosti ziskanych v roce 2005 bylo na rok 2006 planovéano zvySeni kapacity a
rozSifeni moznosti tématické naplné€ této tlohy potizenim jesté jednoho manualné ovladaného
systému FIAlab 2000 za cca 120 tis. K¢, ktery je didakticky velmi vhodny na seznameni se
zékladnimi principy pritokové vstfikovaci analyzy. BohuZel na vzneseny pozadavek vyrobce
odpovédél, ze vyrobu manudlné¢ ovladaného systému FIAlab 2000 z dGvodi nerentability
ukon¢il.

Jako nahradni feSeni byl pofizen automatizovany FIA systém FIAlab-2500 (obr. 1.1), se
ctytkandlovym peristaltickym cerpadlem, Sesticestnym vstfikovacim ventilem (obr. 1.2),
hadickami a dal$im pfisluSenstvim, ovladany softwarem FIAlab for Windows. Soucasti
pofizené sestavy je i 1-cm pratocna cela, Sirokopasmovy svételny zdroj (440 — 700 nm) a
spektrometr Ocean Optics pfipojeny pomoci vlaknové optiky, jehoz cena i1 po specidlni sleve
piesahovala moznosti dané rozpoctem tohoto projektu, takze z tohoto projektu bylo vyuzito
170 tis. K& kapitalovych prostiedks, zbytek byl uhrazen zprosttedki UAN. K tiloze
z prutokové vsttikovaci analyzy byl dale dokoupen pocita¢ pro fizeni a vyhodnocovani
experimentll (PC sestava HP dc 7600 vcetné monitoru — cca 36 tis. K¢).
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Obr. 1.2: Detail Sesticestného ventilu
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B2.  Moduly p¥ipravované Ustavem anorganické chemie

2.1. Reakce v pevné fazi
V ramci modulu Reakce v pevné fazi byly ptipravovany nasledujici prace:
a) Priprava feromagnetického oxidu Lag 7Sty 3:MnO3
e mechanismus a provedeni reakce v pevné fazi, charakterizace vlastnosti pfipravenych
latek pomoci magnetu
b) Ptiprava vysokoteplotniho supravodice Bi,Sr,Ca,Cu;Ox reakei v pevné fazi
e klasicka reakce v pevné fazi
¢) Piprava supravodice Bi,Sr,Ca,Cu;Oy z prekursoru ziskaného metodou sol-gel
e cilem je dosdhnout maximalni homogenity a co nejmensi velikosti ¢astic
d) Priprava pigmentov¢ titanové béloby
e vliv podminek pfipravy na zménu optickych parametra kalcinatu titanové béloby
rutilového typu (vliv teploty kalcinace, vliv rizného obsahu rutilovych zérodkd, vliv
riznych iontl)
e) Planarni optické vinovody ve sklenénych podlozkéch
e piiprava tenké vrstvy ve sklenéné podlozce, kterd vede svétlo, tedy planarniho
optického vlnovodu pozadovanych vlastnosti
Ptedpoklddame ndvrh 3-6 konkrétnich laboratornich uloh, ze kterych bude pro dany den
odbornym asistentem vybrana vzdy jedna uloha. Student bude pak postupovat podle
podrobného navodu. Ve vSech téchto tlohéch student pripravi vinovod iontovou vyménou,
tj. ptipravi podlozku - substrat vhodné velikosti a vy¢isti jeho povrch na polovodi¢ovou
¢istotu ve vhodnych rozpoustédlech a ultrazvukové pracce. Dale navazi a promichd taveninu
pro iontovou vyménu a po jejim roztaveni pii dané teploté provede iontovou vyménu. Po
ukonceni vzorek vyjme z taveniny, ktera bude vylita do sbérné nadoby, ocisti jej a osusi. Dale
pak vzorek samostatné proméri metodou jednohranolové vidové spektroskopie a ziskana
experimentalni data zpracuje programem PLANPROF. Ve vysledcich se tedy vZdy objevi
hloubkovy profil indexu lomu.
Vzhledem k tomu, Ze reakce v pevné fazi vyzaduji dlouhé doby tepelného zpracovani, byly do
tohoto modulu zafazena prace (e), kterda vyplni dobu, kdy budou vzorky (prace a, b)
kalcinovany nebo sintrovany.
Navody na zakladni prace (a, b) byly uvedeny ve zpravé z roku 2005, zbyvajici navody jsou
v ptilohéch (€ast C této zpravy).
Rozsah praci v tomto modulu bude upraven podle pocétu ptihlaSenych studentd a kapacity
laboratote, kde bude prace provddéna (kapacita 5-10 studentl, opakovani 4x bchem
semestru).
Cerpani finanénich prostiedkii: Xe lampy (24 000,- K&), zdroj (6 900,- K&), chemikalie
(9 000,- K<), drobny material (4 000,- K¢)

2.2. Preparacni rady (bezodpadova technologie)

Népln modulu tvoii preparativni pfipravy, které vyzaduji urcitou experimentalni rutinu pfti
jejich provadéni (slouceniny s oxida¢nimi ucinky nebo citlivé na podminky piipravy — viz
ptilohy v €asti C této zpravy). Prace jsou navrzeny tak, aby byly minimalizovany chemické
odpady a jsou doplnény kvalitativnimi reakcemi pfisluSnych prvkd a sloucenin. VéEtSina
navodil na tyto prace je ve skriptu ,,Navody pro laboratofe z anorganické chemie®, dalsi
dostanou studenti ptimo v laboratofi.

Kapacita laboratoie pro tento modul je minimalné osm studentli, a modul Ize zopakovat 4x
béhem semestru.
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2.3. Komplexni slou¢eniny
V ramci modulu Komplexni slouéeniny byly pfipravovany nasledujici prace:
a) Ptiprava cis- a trans- izomerti chloridu dichloro-bis(ethylendiamin)kobaltitého
b) Barevnost komplext ptechodnych kovl
c¢) Charakteristika elektronového uspotradani komplexu [Fe(bpy);][BFs]

Kapacita laboratofe pro tento modul je cca 2-3 studenti, a modul lze zopakovat 4x béhem
semestru.

Cerpéni finan¢nich prostiedki: odborna literatura: Shriver — ,,Inorganic Chemistry*,
Salomon — ,,Inorganic Electronic Structure and Spectroscopy* (2 dily) (The f-elements,
Descriptive Inorganic Chemistry), celkem 10 000,- K¢.

2.4. Likvidace odpadu

V ramci modulu byly pfipravovany nasledujici prace:
Likvidace odpadnich vod z vyrob traskavin (kazdd skupina likviduje dvé vybrané odpadni
vody).

a) likvidace azidu olovnatého

b) likvidace trinitrorezorcinatu olovnatého

c¢) likvidace pikraminatu olovnatého
Ptiprava modelovych roztoki odpadnich vod

a) stanoveni koncentrace aniontu (manganometrie, oxidimetrie obecn¢)

b) stanoveni koncentrace kationtu (chelometrie olova)
Testovani raznych metod na likvidaci aniontové i1 kationtové casti traskaviny — sestaveni
aparatury.

a) likvidace dusitanem sodnym

b) likvidace manganistanem draselnym

¢) likvidace dichromanem popt. bromi¢nanem sodnym

d) pfipadna likvidace pomoci UV zafeni a fotoaktivniho TiO,.
Likvidace realné odpadni vody, sestaveni a vycisleni reakénich schémat, celkova bilance
spotfeby ¢inidel na likvidaci denni produkce pfislusné odpadni vody o znamé koncentraci a
mnozstvi.
Vsechny metody byly laboratorné otestovany (navody existuji) a vybrané jsou pouZzivany pfi
realné likvidaci odpadnich vod z vyroby.

Kapacita laboratote pro tento modul je 6 studentii, a modul Ize zopakovat 4x béhem semestru.

B3.  Moduly piipravované Ustavem biochemie a mikrobiologie

Népln navrhovanych modull vychézi ze soucasné situace, kdy jsou laboratoie z biochemie a
to jak zakladni tak 1 dal$i navazujici pokroc€ilé kursy zatazeny pouze ve studijnich programech
Fakulty potravinaiské a biochemické technologie, na ostatnich fakultdich se realizuji
pfednasSky zbiochemie bez praktickych cvieni. Vzhledem ktomu, Ze soucasny trend
vyzkumu vede k tomu, Ze i ostatni chemické obory velmi Casto zkoumaji biologické systémy,
je zcela zfejmé, Ze je tfeba studentim zejména navazujicich magisterskych studijnich
programu ostatnich fakult nabidnout moznost seznamit se se zakladnimi biochemickymi
technikami.
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Moduly zahrnuji zékladni biochemické postupy, jejich cilem je seznamit studenty se specifikou
prace s biologicky aktivnimi biopolymery, jejich isolaci a charakterizaci. Néplni jednotlivych
uloh jsou zakladni postupy pouzivané v biochemické laboratofi.

V roce 2006 probihalo dovybaveni laboratofi a testovani Uloh. Kapitalové prostiedky proto
byly vyuzity k ndkupu sady pocitace a dataprojektoru s ptislusenstvi (74 941 K<), ktera slouzi
pro vyuku v laboratofich, pro presentaci metodickych postupli a objasnéni principt
laboratornich uloh. Vydaje na material (celkem 53 tis. K&) byly pouzity na nakup
standardnich roztokd pro kalibraci pH metru, chemikalii pro pfipravu roztokli na SDS
elektroforesu v polyakrylamidovém gelu. Byla také zakoupena sada automatickych pipet jako
nezbytné vybaveni pro vSechny biochemické laboratorni tllohy. V neposledni fad¢ byl potizen
program Kaleidagraph, ktery je vyuzivan v souvislosti s implementaci ELN (viz kap. A2).

3.1. Zakladni biochemické metody

Do tohoto modulu byly zafazeny tfi ulohy v nichz se studenti sezndmi s problematikou studia
enzymi, zdkladni separacni technikou pouZzivanou v biochemickém vyzkumu a principem
imunochemickych technik:

1. Studium enzymové kinetiky — stanoveni kinetickych parametrt a vlastnosti trypsinu
2. Déleni biopolymert gelovou permeacni chromatografii
3. Zékladni imunoprecipitacni techniky

kapacita laboratore: 12 studentt
rozsah: 3 x 7h
pocet opakovani béhem semestru = 4, takze celkova kapacita v semestru je 48 studentt

1. Studium enzymové kinetiky — stanoveni kinetickych parametrt a vlastnosti trypsinu
Trypsin (EC 3.4.21.4) je proteasa Stépici preferencné peptidové vazby v molekulach peptidii a
bilkovin, na nichz se svou a-karboxylovou skupinou podileji bazické aminokyseliny arginin a
lysin. Jako substrat ke stanoveni aktivity trypsinu se bézné pouzivaji pfirozené bilkoviny
(kasein, hemoglobin, albumin) nebo tzv. chromogenni substraty. To jsou vhodné chemicky
upravené substraty, z nichz enzym odstépuje barevny produkt. Substrat je pfitom bud’
nerozpustny (suspenze) nebo bezbarvy. Rychlost zmény absorbance reakéniho roztoku je tedy
odrazem zmény koncentrace produktu a tudiz aktivity enzymu. Takovym chromogennim
substraitem pro trypsin je napt. Ny-benzoyl-D,L-arginin-p-nitroanilid, BAPA. Z tohoto
bezbarvého substratu je tc¢inkem trypsinu odStépovan zluty p-nitroanilin.

Schopnost enzymii preménovat substrat zavisi na pH, protoze stupen protonace
disociovatelnych skupin v aktivnim mist€¢ molekuly enzymu je zavisly na koncentraci
vodikovych iontli. Stanoveni optimalni hodnoty pH je jednou ze zakladnich charakteristik
kazdého enzymu.

Stejné tak je pro enzymy charakteristicka optimalni teplota; pritbéh zavislosti aktivity enzymu
na teploté¢ je dan dvéma protichidnymi jevy: zvySovani enzymové aktivity a souCasné
zvySovani stupné denatura¢nich zmén v molekule enzymu s rostouci teplotou vede ke
»Zvonovitému* tvaru kiivky.

Kinetické parametry enzymu, Michaelisovu konstantu (K,,) a limitni rychlost (Viiy) 1ze urcit
zméfenim rychlosti hydrolyzy substratu (BAPA) pfi rtiznych pocate¢nich koncentracich
substratu. Michaeliova konstanta vyjadiuje miru afinity enzymu k danému substratu.

18



WEB

2. Déleni biopolymert gelovou permeacéni chromatografii

Gelova permeacni chromatografie, téZ gelovd chromatografie, gelova filtrace nebo
chromatografie na principu molekulového sita, je metoda, pti které se separuji molekuly podle
své velikosti a tvaru. Jde o typ rozdélovaci chromatografie v systému kapalina - kapalina, kde
stacionarni fazi je kapalina, zakotvena v gelu (inertni polymerni biokompatibilni nosic), ¢imz
je zajiSténa nemisitelnost s mobilni fazi. Stejna kapalina pak tvofi mobilni fazi protékajici
mezi ¢asticemi gelu. Castice gelu maji kulovity tvar a obsahuji péry o znamé primérné
velikosti. Separace slozek smési je tedy dana schopnosti separovanych molekul prochazet
poéry stacionarni faze. Jednotlivé molekuly jsou zpomalovany umérné své schopnosti
prostupovat ¢asticemi gelu.

3. Zakladni imunoprecipitaéni techniky

Podstatou vSech imunochemickych metod je interakce mezi antigenem a protilatkou in vitro.
Imunochemické metody vyuzivaji interakce antigenu se specifickymi protildtkami za tvorby
imunokomplexu antigen-protilatka-antigen. Moznosti stanoveni nebo detekce takového
komplexu se odvijeji od charakteru a koncentrace obou reaktantd, a od prostiedi, ve kterém se
interakce uskutecnuje. Takové metody dovoluji stanovovat protilatky nebo nejriiznéjsi

vvvvv

v 1ékaiské chemii nalezly velké uplatnéni a pii stanoveni nékterych analytl jsou prakticky
nezastupitelné. Mezi jejich hlavni pfednosti patii vysokd specifita interakce antigen -
protilatka (protilatka vaZe pouze ten antigen, ktery vyprovokoval jeji vznik) a vysoka citlivost
nekterych imunometod. Imunochemické metody 1ze rozdélit do dvou zakladnich skupin podle
toho, zda jsou zaloZeny na vzniku precipitdtu nebo pouze imunokomplexu. Nejjednodussi
imunochemické metody vyuzivaji sekundarniho jevu, ktery doprovazi vznik imunokomplexu.
Je jim vypadnuti imunokomplexu z roztoku v podobé viditelného precipitatu
(imunoprecipitace).

3.2.  Vlastnosti biopolymeru

Modul vnémz by se studenti méli seznamit s postupy isolace a separace biopolymera
(nukleové kyseliny a proteiny) a jejich zékladni charakterizace — stanoveni koncentrace DNA
a proteint. a molekulové hmotnosti proteint:

1.- 2. Isolace a charakterizace nukleovych kyselin
3. Stanoveni relativni molekulové hmotnosti bilkovin SDS PAGE

kapacita: 12 studentd,
rozsah: 3 x 7h
pocet opakovani béhem semestru = 4, takze celkova kapacita v semestru je 48 studentt

1.-2. Isolace a charakterizace nukleovych kyselin

Dva typy nukleovych kyselin - RNA a DNA - se vzajemné lisi lokalizaci v buiice, funkci,
strukturou 1 slozenim. Pfi isolaci nukleovych kyselin zriznych zdroji se vyuziva
centrifugace a sraZeni organickymi rozpoustédly.

Zakladnimi slozkami nukleovych kyselin jsou dusikaté baze, pentosy a kyselina fosfore¢na.
Dusikaté baze vykazuji charakteristickou absorpci s maximem pii 260 nm a minimem pii
230 nm diky aromatickému systému. Absorpcéni spektra v UV oblasti jsou dulezitou
charakteristikou nukleovych kyselin a 1ze z nich také usuzovat na stupen znecisténi preparatu
proteiny.
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3. Stanoveni relativni molekulové hmotnosti bilkovin SDS PAGE

Elektromigrac¢ni metody patii mezi zékladni biochemické techniky slouzici jednak k separaci
latek (pfedev§im proteini a nukleovych kyselin) ale také kurceni Cistoty preparati a
k charakterizaci jednotlivych isolovanych biopolymeri.

Pii elektroforéze se bilkoviny déli podle naboje a velikosti svych molekul. Aniontovy
detergent dodecylsiran sodny (SDS) se vaze na povrch proteintl, ¢imz je denaturuje a proteiny
ziskavaji podobny tvar a hustotu zaporného naboje. Pomoci SDS - PAGE lze urcit
molekulovou hmotnost bilkovin srovnanim se standardy o znamych molekulovych
hmotnostech. Pfida-li se ke vzorku bilkovin merkaptoethanol (dithiothreitol), ktery redukuje
disulfidové vazby, je mozno stanovit molekulovou hmotnost jednotlivych polypeptidovych
fetézcu.

B4.  Moduly p¥ipravované Ustavem fyzikalni chemie
Ustav fyzikélni chemie piipravil v ramci feSeni projektu celkem 4 moduly:
- MikroDSC kalorimetrie
- DSC kalorimetrie
- Studium fazovych rovnovah dilezitych pro Zivotni prostredi

- Elektrochemicka méreni

Pro vSechny 4 moduly:”

kapacita pracovisté: 2-3 studenti, 6 studentl v ptipadé¢ modulu Elektrochemicka méreni
rozsah: 3 x 7h (3 laboratorni prace v kazdém modulu)

pocet opakovani béhem semestru = 4

4.1. Moduly Kalorimetrie

Pivodné zamysleny modul Kalorimetrie se stal tak rozsahlym, navic jsou k dispozici dva
Spickové pristroje, takze se zdd byt ucelné, aby byl rozdélen na dva moduly: na modul
MikroDSC Kkalorimetrie a modul DSC kalorimetrie. V prvnim modulu bude vyuzit
mikrokalorimetr Setaram MicroDSC III zakoupeny vramci tohoto projektu (2004), ve
druhém modulu pak DSC kalorimetr Thermal Analysis Q 1000 zakoupeny dfive z jinych
zdroj.

V modulu MikroDSC Kkalorimetrie se vroce 2006 postupovalo sohledem na navrat
kalorimetru z opravy ve vyrobnim zavod¢é ve Francii. Na pfistroji byly zcela nové provedeny
kalibrace teploty (gallium, naftalen, voda) a tepelného toku. Poté bylo pfistoupeno
k experimentim s biochemickymi vzorky, konkrétné¢ k experimentim k charakterizaci
denaturace Ribonukledzy A a Lysozymu. Manipulace s biochemickymi vzorky neni
jednoducha, experiment vyzaduje celou fadu pfipravnych krokii. Za timto ucelem byly
zakoupeny jednoduché pomticky k provadéni dialyzy vzorka (cca 8 tis. K¢).

V druhém modulu DSC kalorimetrie byly pfipraveny tlohy na téma kalibrace kalorimetru
(teplota, tepelny tok) a dale praktické Ulohy na stanoveni tepelné kapacity, na studium
fazovych prechodl organickych i anorganickych latek. Dale ke zkoumani rovnovéhy kapalina
— tuhd faze a tvorbu fazového s-/ diagramu. Velmi praktickou tlohou je stanoveni Cistoty
latek. Pro tento modul byly v roce 2007 z prostfedkti projektu zakoupeny panve na vzorky
(spotfebni material — cca 13 tis. K¢). K uloham byl vytvoien soubor navodu.

20



WEB

4.2. Studium fazovych rovnovah dulezitych pro Zivotni prostiedi

Modul se sestava ze tii experimentdlnich praci, jejichz spoleénym jmenovatelem je binarni
systém ethylacetdt + voda. V prvni Casti bude zkoumana rovnovaha kapalina — kapalina
objemovou metodou. Studenti ur¢i vzdjemnou misitelnost obou komponent studovaného
systému pti nékolika teplotach. Objemova metoda je jednoduchd, nevyzaduje slozité zatizeni.
Ve druhé c¢asti bude stanoven limitni aktivitni koeficient ethylacetdtu ve vodé metodou Inert
gas stripping. Z této hodnoty budou urceny dalsi charakteristiky déleni ethylacetatu mezi faze
zivotniho prostfedi, konkrétné vodu a vzduch, tj. rozd€lovaci koeficient voda-vzduch a
Henryho konstanta. Ve tfeti ¢asti bude stanoven limitni aktivitni koeficient vody ve
ethylacetditu. Hodnoty limitnich aktivitnich koeficienti stanovené na obou koncich
koncentra¢niho intervalu umozni dale vypocet rovnovahy kapalina — para v celém
koncentra¢nim intervalu, coZ je postup bézné€ uzivany v priamyslové praxi.

4.3. Reakéni kinetika

Tento modul je stale rozpracovany. V roce 2006 byly na vystavbu tohoto modulu pouZzity
vyhradné prostfedky Ustavu fyzikalni chemie.

4.4. Elektrochemicka méreni

Navrzeno méteni vodivosti s naslednym urc¢enim disociacnich konstant slabych elektrolytt a
soucinu rozpustnosti malo rozpustnych soli. Za timto uc¢elem byly jednak vytipovany vhodné
malo rozpustné¢ anorganické soli a slabé organické kyseliny. Pfistrojové vybaveni bylo
doplnéno modernim konduktomerem firmy WTW (zakoupenym z prostiedkd Ustavu
fyzikélni chemie — cca 58 tis. K¢) s drobnym pftisluSenstvim a vhodnou vodivostni elektrodou
(potizené z prostiedktli projektu — cca 18 tis. K¢).

Pro méfeni teplotni zéavislosti napéti ¢lanku byl zvolen jednoduchy Danielliv ¢lanek.
Vyhodou tohoto ¢lanku je, Ze se da velmi jednoduse urcit dalsi termodynamicka veliCina, totiz
reakéni teplo reakce probihajici v tomto ¢lanku. Toto reakéni teplo se zméii v jednoduchém
kalorimetru, ktery je k dispozici v posluchadskych laboratotich UFCH. Stavebni prvky
Daniellova ¢lanku byly zakoupeny z prostiedki Ustavu fyzikalni chemie — cca 2 tis. K&.

B5.  Moduly p¥ipravované Ustavem fyziky a mé¥ici techniky

5.1. Provozni méieni a Fizeni

Multifunkéni systém od firmy ARMFIELD, uréeny pro vyuku provozniho méfeni a fizeni byl
dokompletovan a odzkouSen pii vyuce studentll stavajiciho magisterského studia. Systém
tvofeny konstrukénimi jednotkami PCT 40 a PCT 41 umoziuje vyuku zékladnich principt
méfeni a fizeni riiznych technologickych procesi (obr.5.1).
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Obr. 5.1 Multifunkéni systém pro vyuku provozniho méreni a Fizeni

Pro modulové laboratofe byla pfipravena naplit dvou laboratornich praci, u nichz se pocita
s casovou dotaci 7 vyukovych hodin pro kazdou praci. Prvni laboratorni prace je vénovéana
zékladnimu seznameni s multifunkénim systémem a podrobné se zabyva méfenim a regulaci
hladiny ve velké procesni nadob&. Naplni druhé laboratorni prace je métfeni a regulace
chemického slozeni média v michaném reaktoru. V budoucnosti bude mozno jesté zaradit
laboratorni praci s tématikou méfeni a regulace teploty v malé naddob¢ s vyménikem.

5.1.1 Méreni a regulace hladiny
Laboratorni ulohy vénované meéteni a regulaci hladiny vyuzivaji velké procesni nadoby
multifunkéniho systému. Velkéa procesni nadoba predstavuje model provozni nadrze, ktera je
opatiena potfebnymi elementy pro ptipojeni ovladacich ventilti a ¢erpadel pro ptivod a odvod
vody a je vybavena nékolika snimaci pro méteni polohy hladiny naplné (obr. 5.2).
Pro méfeni a regulaci polohy hladiny jsou k disposici nasledujici prvky:

»  pruhledové méfitko pro vizualni odecitani polohy hladiny,

»  plovak mechanickym nastavenim zadané polohy, vybaveny magnetickym spinacem

pro dvoupolohovou regulaci hladiny,

»  stavitelné elektrody vodivostniho snimace s nastavitelnym pasmem necitlivosti,
»  snima¢ hydrostatického tlaku ve dné€ nadoby, vybaveny tenzometrickym snimacem
s elektrickym analogovym signalem, umérnym vySce hladiny v nddobé.
V ramci prvni laboratorni prace se studenti seznami s jednotlivymi prvky multifunkéni
stanice, s jeji obsluhou, napojenim na fidici pocitac i s pfislusSnym softwarem pro sniméni a
ukladani namétfenych dat. Stézejni tkoly laboratorni prace pak souvisi s méfenim a regulaci
hladiny ve velké procesni nddobé:
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Méfeni polohy hladiny a jeji regulace
dvoupolohovym ventilem

»  Dvoupolohova regulace hladiny s pouzitim
plovakového snimace

>  Rizeni hladiny s vyuzitim diferen¢niho
vodivostniho snimace

Rizeni polohy hladiny proporcionalnim

solenoidovym ventilem

»  Manualni fizeni hladiny proporcionalnim
solenoidovém ventilem

»  Spojita regulace hladiny s PID-regulatorem
a proporcionalnim ventilem:

 nastaveni PID-regulatoru,

e fizeni procesu PID-regulatorem pfi
zadaném nastaveni parametrti regulatoru

e vliv plisobeni poruchy zplisobené
otevienim vypustnich ventill

e zména zaddané hodnoty pfi zadaném
nastaveni konstant regulatoru

WEB

TN
- méFitko

snimac ,
hydrostatického
tlaku

 vliv nastaveni konstant reguldtoru na
prabeh regulace

Obr. 5.2 Velka procesni nadoba

 optimalni nastaveni konstant regulatoru A .
se snimaci hladiny

e fizeni procesu s optimalizovanym PID-
regulatorem

K laboratorni praci byly vypracovany pottebné ucebni texty, které tvoii dve ¢asti.

Je to jednak tvodni text, ktery by m¢l student prostudovat ptfed néstupem do laboratore.
V tomto textu se student seznami s multifunkénim vyukovym systémem a moznostmi jeho
vyuziti. Jsou zde i partie vénované popisu funkce snimacli vyuzivanych k méteni hladiny a
zékladni poznatky souvisejici se skladbou a funkci regulacniho obvodu a funkci spojitych a
dvoupolohovych regulatord.

Druhy text je hlavnim privodcem studenta pii vlastnim laboratornim cviceni a tvoii jej
podrobny navod pro obsluhu multifunkcni stanice, obsahuje zadani jednotlivych laboratornich
uloh, pokyny k jejich provedeni a zpracovani vysledki méteni.

Oba textové dokumenty jsou v uvedeny v samostatnych ptilohdch (pdf soubory) a jsou
k disposici na internetu na adrese http://www.vscht.cz/ufmt/kadleck.html.
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5.1.2 Méreni a regulace sloZeni

Laboratorni ulohy vénované méfeni a regulaci koncentrace vyuzivaji michany reaktor PCT 41
multifunkéniho systému. Michany reaktor pfedstavuje model provozniho reaktoru, ktery je
opatien potfebnymi elementy pro pfipojeni ovladacich ventili a cerpadel pro piivod a odvod
vody a roztokl, je vybaven rotaénim michadlem pohanénym elektrickym motorkem a
k disposici jsou snimace pro meéfeni teploty a koncentrace roztoku. Provedeni modelu
provozniho reaktoru je patrné z obr. 5.3. Pro méfeni koncentrace média v reaktoru je mozno
vyuzit bud’ snimac¢ elektrické vodivosti média nebo snimac¢ pH. S takto vybavenou laboratorni
stanici je mozno realizovat ulohy, které modeluji chovani koncentra¢nich sméSovaci a
chemickych reaktorti v chemickych a biotechnologickych vyrobach.

f motor
’a _ michadla
i

\

vodivostni
sonda

teplotni
cidlo

michadlo

spirala pre¢
topné médi

Obr. 5.3 Model reaktoru pro méfeni a regulaci sloZeni néplné
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Pti laboratornim cviceni jsou zadavany nasledujici tllohy:

Identifikace regulované soustavy

>

>

Teoreticky popis statickych a dynamickych vlastnosti michaného reaktoru jako

regulované soustavy

Experimentalni stanoveni statickych a dynamickych vlastnosti regulované soustavy

Regulace koncentrace v michaném reaktoru

>
>

Piima zpétnovazebni regulace s PID-regulatorem
Optimalizace nastaveni konstant PID-regulatoru

Schéma regula¢niho obvodu pro fizeni sloZzeni média v michaném reaktoru je na obr. 5.4

vodivost motor
QRC michadla

PID
regulator

voda cerpadlo roztok soli

Obr. 5.4 Schéma regula¢niho obvodu

I k této laboratorni praci byl vypracovan navod uvedeny v samostatné ptiloze (pdf soubor).

Na zaklad¢ zkuSenosti a ovéfovani v laboratofich oboru budou v textu provedeny potiebné
upravy a text bude rovn€z umistén na internetu.

5.1.3 Vysledky rFeSeni a Cerpani financnich prostiredkii v roce 2006
e Byly zpracovany potiebné ucebni texty a podrobné navody k laboratornim pracim

Méieni a regulace hladiny a MéVeni a regulace slofeni. Ulohy vénované méfeni a
regulaci hladiny byly zatfazeny k ovéfeni do programu laboratotfi M¢éfici a fidici technika
v magisterském studiu na FCHI. Ulohy zabyvajici se méfenim sloZeni byly zafazeny
pro ovéteni do programu laboratoii k pfedmétu Méfici technika pro chemické inzenyry
a do laboratofi oboru Méfici technika.

o Ziskané poznatky s vyuzitim systému PCT 40 a PCT 41 prokazuji, ze nova laboratorni

stanice prispiva vyznamné k inovaci a k zefektivnéni laboratorni vyuky provozniho
méfeni a fizeni.

o Z kapitdlovych prosttedki byl vroce 2006 pofizen dataprojektor s piisluSenstvim

v celkové cené¢ 74 924 K&. Dataprojektor bude vyuzivan pii vyuce v laboratofich pro
prezentaci spoleCnych informaci pro posluchate o teoretickych zdkladech
k laboratornim pracim a ndzornych instrukci k ovladani experimentalniho zatizeni
laboratornich loh, pfipadné k prezentacim vybranych vysledkd méteni.
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e Provozni prostiedky v roce 2006 byly vyuzity na nakup drobného hmotného majetku ve
vysi 8 556 K¢ (pofizeni digitalnich vah Ohaus, typ Scout-Pro, jako dopliiku k uloze
Meéfeni a regulace slozeni). Provozni prostfedky na materidlové vydaje ve vysi 6 364 K¢
byly pouzity k pokryti vydajii spojenych se zajiSténim provozu stanice (chemikalie,
sklo, pamét’, DVD-média apod.).

» Je mozno konstatovat, Ze planované cile byly splnény a diky rozvojovému projektu byly
laboratofe vybaveny velmi modernim vyukovym zafizenim, které¢ bylo vyuzivano ve
vyuce jiz v minulém akademickém roce a do budoucna je mozno jeho vyuziti dale
rozsifovat.

5.2. Méreni vybranych technologickych veli¢in

Na zékladé rozvahy o ¢asové dotaci pro jednotlivé laboratorni prace, bylo rozhodnuto zaclenit
ptvodné samostatny modul Technologicka méFeni s vyuZzitim internetu do modulu Méreni
vybranych technologickych veli¢in. V tomto modulu budou tedy zatazeny 4 laboratorni
prace:

Bezdotykové méfeni teploty

Inteligentni provozni snimac tlaku

M¢feni mnozstvi tepla

Meéfeni teploty s pfipojenim k internetu

o O O O

Pro modulové laboratofe jsou piipraveny dvé dvojice laboratornich praci z oblasti
technologickych méfeni; pro kazdou dvojici laboratornich praci se pocita s asovou dotaci 7
vyukovych hodin:

1) Bezdotykové méteni teploty. Inteligentni snimac tlaku.

2) M¢éteni mnozstvi tepla. M¢éfeni teploty s pfipojenim k internetu.

5.2.1 Bezdotykové méieni teploty

Mg¢érici stanice je k disposici ve tfech exemplafich a jeji inovované uspotadani rozsifené o
porovnavaci méfeni teploty dotykovym digitadlnim teplomérem bylo zaClenéno do stavajici
laboratorni ulohy. Funkce byla ovéfena v radmci posluchacskych laboratoti. Usporadéani
laboratorniho zafizeni je patrno z obr. 5.5.

Obr. 5.5 Laboratorni stanice pro bezdotykové méteni teploty

26



WEB

V roce 2006 byl zakoupen novy bezdotykovy teplomér OMEGASCOPE OS 543E, ktery je
vybaven kruhovym laserovym zamétovacem, ultrazvukovym méfenim vzdalenosti objektu a
komunika¢nim rozhranim RS 232 pro piimé propojeni s persondlnim pocitaem. Do
budoucna pocitame stim, ze timto modernim typem bezdotykového teploméru budou
nahrazeny soudasné pouzivané IC-teploméry, kdy nové teploméry bude moZno propojit pfimo
s pocitacem.

V ramci laboratorni prace se poslucha¢i seznami s provedenim pienosného IC-teploméru,
provedou kalibraci bezdotykového teploméru pomoci cerného télesa, prométi rozlozeni
teploty na povrchu vyhtivané desky a vysledek experimentu vyhodnoti na pocitaci.

5.2.2 Inteligentni provozni snimac tlaku

Zakladem laboratorni prace je inteligentni snimac¢ tlaku Rosemount 3051 S, ktery poskytuje
analogovy unifikovany proudovy signal 4 az 20 mA a je vybaven i digitalni komunikaci
prostiednictvim protokolu HART. Snimac tlaku mtze byt propojen jak s analogovym, tak
s digitdlnim ukazatelem analogového vystupniho signdlu a prostfednictvim komunikaéniho
modulu ptes sbérnici RS232 s pocitacem.

Posluchaci se seznami s funkci inteligentniho snimace tlaku, provedou méteni relativniho a
absolutniho tlaku, sezndmi se s analogovou a digitalni komunikaci prostfednictvim protokolu
HART a vysledky vyhodnoti na pocitaci.

Pro dal$i vylepSeni laboratornich uloh bude zapotiebi jeSt€ zakoupit zafizeni umoziujici
kalibraci provozniho snimace. Vzhledem k tomu, Ze na zakoupeni tohoto zafizeni nebyl
dostatek prostfedkil z tohoto rozvojového projektu, byla podéna pfihlaska projektu FRVS na
rok 2007.

5.2.3 Méieni mnoZstvi tepla

Na zakladé névrhu z minulého roku byla realizovana nova stanice umoznujici méfeni
mnozstvi predaného tepla (obr. 5.6).

RADIATOR

VZDUSNIK
POJISTNY
VENTIL : >
-
| SKRTICI VENTIL
OBEHOVE 1
CERPADLO
. &
OHREV =y
VODY | 0|
I:I'I
I

T ek e

KULOVY KOHOUT FILTR  KULOVY
KOHOUT

Obr. 5.6 Schéma laboratorni stanice pro méteni mnozstvi tepla
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Laboratorni modelové zafizeni, na kterém se bude métit mnozstvi predaného tepla modeluje
redlnou situaci. Zatizeni tvofi zdroj tepla (elektricky ohtivdk vody s termostatem) a jako
spotiebi¢ tepla slouzi vzduchem ochlazovany radidtor. Tepld voda je v systému dopravovana
obéhovym cerpadlem, pfipadné razy cerpadla jsou kompenzovany v zafazené¢ expansni
nadobé. MEFi¢ tepla PoluStat-E sdruzuje ultrazvukovy snimac pritoku, ktery je zapojen na
vystupu vody z radidtoru; a snimace teploty, které jsou lokalizovany na vstupu a na vystupu
radidtoru. Pfistroj je mozno ovladat bud’ manudlné ve Cctyfech urovnich (uzivatelska,
archivacni, servisni a parametrickd) anebo prostfednictvim zabudované zasuvné karty M-Bus
modulu propojeného pies prevodnik PW3 (pfevodnik sbérnice M-Bus/RS232) s pocitacem.

Ww W

Pfi laboratornim cviceni se poslucha¢i seznami s funkci kompaktniho méfice tepla, na
laboratornim modelovém zafizeni experimentdlné vyhodnoti mnozstvi predané¢ho tepla,
proméfti zavislost teplotniho vykonu na teploté nebo pritoku teplonosného média a porovnaji
mnozstvi spotiebované elektrické energie s ptredanym teplem.

5.2.4 Méreni teploty s pripojenim k internetu

Laboratorni prace je urcena k sezndmeni studentd s procesnim indikatorem, ktery je vybaven
ethernetovym rozhranim a umi se chovat jako webovy server, coz umoziuje pristupovat
k ptistroji odkudkoli v pocitatové siti. Lze tak Cist aktudlni naméfenou hodnotu nebo
konfigurovat piistroj v internetovém prohlizec¢i. Student se seznami s problematikou sitového
spojeni a s moznostmi komunikace u pramyslovych pfistroji.

Laboratorni tlohy maji informativni charakter, student se seznami s funkci ptistroje s pfimym
piipojenim k internetu, provede nastaveni vhodné konfigurace pfistroje a ovéti pozadovanou
funkci pfi komunikaci s pfistrojem pfes internet.

5.2.5 Vysledky feSeni a Cerpani financnich prostiredkii v roce 2006

e Laboratorni stanice pro bezdotykové méfeni teploty byla doplnéna modernim IC-
teplomérem. Laboratorni tloha byla zatfazena do programu laboratofi magisterského
studia. Byl vypracovan ucebni text a navod pro laboratorni cviceni (samostatna piiloha
jako  pdf soubor) a tento dokument je kdisposici na  adrese
http://www.vscht.cz/ufmt/kadleck.html.

e Bylarealizovana nové laboratorni stanice pro lohu méteni piedaného tepla.

e Provozni prostfedky byly vyuzity na ndkup drobného hmotného majetku ve vysi
21 088 K&, a to na pofizeni IC-teploméru, ktery bude vyuzivan v laboratorni tloze
bezdotykové méteni teploty. Dalsi provozni prostfedky na materidlové vydaje a sluzby
ve vysi 11 296 K¢ byly pouzity k ndkupu komponent pro realizaci stanice méteni tepla
a pro upravu dalSich laboratornich stanic (kovové profily, teplomér, trubky, kohouty,
tésnéni, vrtaky, spojovaci material apod.).

o  Také u modulu Méreni vybranych technologickych veli¢in je mozno konstatovat, Ze
vytCené cile byly splnény a diky rozvojovému projektu vznikly nové laboratorni
ulohy, z nichz nékteré jiz byly vyuzivany ve vyuce v minulém akademickém roce a
dalsi budou do vyuky zatazeny v akademickém roce 2007/8.

Publikace spojena s FeSenim projektu:

Kadlec K.: Multifunkcni stanice pro vyuku provozniho méreni a rizeni.
AUTOMA 12, 7, 68-70, (2006), ISSN 1210-9592
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Prilohy: (uvadéné jako samostatné pdf soubory — resp. jako soucast pdf souboru priloh )
P1. Ucebni text k modulu ,,Provozni méteni a fizeni* — soubor ,,P1 _Hladina-PCT40-uvod.pdf*
P2.Névod k tloze Méteni a regulace hladiny — soubor ,,P2 Hladina-PCT40-navod vS5.pdf*
P3.Néavod k tloze Méfeni a regulace slozeni — soubor ,,P3 Konc-PCT41-navod v2.pdf

P4. Navod k tloze Bezdotykové méfeni teploty — soubor ,,P4 Bezdotykove teplomery.pdf*
PS5. Publikace v ¢asopisu AUTOMA — soubor ,,P5 Automa Kadlec.pdf*

B6.  Moduly p¥ipravované Ustavem chemického inZenyrstvi

6.1. Provozni vypocet

Pro modul Provozni vypoéet jsou piipraveny ulohy:

1) Navrh provozni susarny na zéklad¢ laboratornich dat

2) Navrh provozniho filtru z dat namétenych na poloprovoznim zatizeni
3) Navrh provozni promichavané nddoby na zékladé laboratornich dat
4) Vyhodnoceni faktoru znec¢isténi z méteni na vymeéniku tepla

Tyto tlohy mohou byt od tnora 2007 zadavany v zimnim i letnim semestru, zdjemci se musi
ptihlésit zhruba do 15.2. na letni semestr a do 30.9. na zimni semestr. Pfedpoklada se 1 den
prace v laboratofi a 4 tydny na provedeni vypoctu provozniho zafizeni a vypracovani
zavéreéné zpravy. Ulohu bude vzdy fesit skupina dvou az tii posluchadi spoledng.
(konzultace pii vypoctu bude poskytovat uréeny ucitel tstavu v dohodnutych terminech )

Pro dalsi akademicky rok se planuje rozsifeni modulu o ulohu "Navrh plnéné rektifikacni
kolony na zakladé laboratornich dat".

6.2. Membranové operace

Jak bylo uvedeno jiz v zavérecné zpravé za rok 2005, nestalily prostfedky pfidélené na
projekt k realizaci ptivodné planovanych tii aparatur. Byla zakoupena a uvedena do plného
provozu aparatura k uloze "Reverzni osméza" a aparatura k tloze "Pervaporace". K uloze
"Pervaporace" bylo nutno dokoupit z prosttedkt mimo projekt laboratorni stul, ktery byl
dodan az v zati 2006, a tim se zdrZel nutny zkuSebni provoz. Tuto tlohu bude mozné zadavat
od zimniho semestru akademického roku 2007/2008. UCHI chtél zachovat pavodni zamér
ptipravit pro tento modul celkem tfi tlohy, takze z prostfedkii ustavu byl zakoupen oxymetr
(129 tis. K¢) pro ulohu "Permeace". Dale pak 52 tis. K¢ z prostfedkd projektu pridélenych na
rok 2006 bylo vyuZzito na ndkup permeacniho modulu EnOxy 304 pro obohacovani vzduchu
kyslikem a za dalSich 73 tis. KE z prostfedkli ziskanych mimo projekt byly zakoupeny
specidlni filtry pro ptedupravu vzduchu. Celkové dokonceni realizace tlohy "Permeace" bude
vyzadovat jesté asi 50 tis. K¢, které budou k dispozici az v roce 2007. I tak 1ze prepokladat, ze
uloha bude pfipravena k zaddni do zimniho semestru roku 2007. Pokud by se tento
predpoklad nenaplnil, bude tento modul piechodné (v roce 2007) zaddvan pouze v rozsahu
dvou uloh.

Modul bude vyzadovat 2 az 3 dny prace v laboratofi, laboratorni protokoly by mély byt
odevzdany do tydne po ukonceni posledni prace. Obvykle nebude mozné zajistit z
organiza¢nich divodii zméteni vice nez dvou uloh v jednom tydnu, takze celkova doba na
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absolvovani modulu bude 2 az 3 tydny. Modul bude vzdy absolvovat skupina dvou az tii
posluchact spolecné. Ptihlésit se je tfeba do 30.9. v piislusném akademickém roce.

B7.  Moduly pFipravované Ustavem organické chemie

7.1.  Organicka syntéza

Byly odzkouseny konkrétni reakéni podminky diive zvolenych reakci (regioselektivni nitrace
calix[4]arenu a byly nalezeny vhodné podminky pro separaci produktti.

\ @ 0 100% HNO,
AcOH/CH,CI

PSISKNA ——————

o 09 o

4 |

Pr Pr Pr

Pr
Schéma: Regioselektivni nitrace calix[4]arenu

Ptiklad syntetického postupu:
Syntéza: 5,17-dinitro-25,26,27,28-tetrapropoxycalix[4]aren

Do roztoku 1,34 g (2,2 mmol) 25,26,27,28-tetrapropoxycalix[4]arenu ve 135 ml suSen¢ho
dichlormethanu a 5,5 ml ledové kyseliny octové bylo pfikapano 1,35 ml (32,4 mmol) 100 %
kyseliny dusi¢né, smés byla za neptistupu vzdusné vlhkosti (pod N, atmosférou) michéna pti
laboratorni teploté 1 hodinu. Reakce byla ukoncena ptidavkem 200 ml vody, vodna faze byla
extrahovana tfikrat 50 ml chloroformu. Spojené extrakty byly promyty 50 ml vody, 50 ml
nasycen¢ho roztoku hydrogenuhli¢itanu sodného a znovu 50 ml vody. Po suSeni siranem
hote¢natym,filtraci a odpafeni rozpoustédla bylo sloupcovou chromatografii (SiO,, eluent
CH,Cl, : petrolether 5:1) isolovano 0,470 g zluté latky (30 %) o bodu tani 184-185 °C.

"H NMR o(ppm): 7,42 (s, 4H, Ar-H), 6,74 (s, 6H, Ar-H), 4,47 a 3,25 (d, 8H, J=13,7 Hz, Ar-
CH;-Ar), 3,89 (m, 8H, , -O-CH,-CH,- CHj3), 1,90 (m, 8H, -O-CH,- CH,- CHj3), 1,00 (m,
12H, -O-CH,- CH,- CH3).

Popis chromatografie:

50 g Silikagelu se suspenduje v 500 ml Erlenmeyerové bance ve 150 ml smési CH,Cl,-
petrolether 5:1 a vznikla suspenze se nalije do zaviené chromatografické kolony a silikagel na
sténach kolony se oplachne Cistym eluentem. Po usazeni sloupce vlozte do kolony kolecko
filtra¢niho papiru o priméru 25 mm. Po odpusténi prebytku eluentu se produkt nitrace (roztok
v CH,Cl,) opatrné nanese na sloupec injek¢ni stiikackou s dlouhou jehlou na stfed silikagelu
v kolon¢. Opatrné se odpusti z kolony takové mnozstvi eluentu, aby se roztok vzorku praveé
nasakl do sloupce silikagelu, baiika s produktem se vyplachne 5 ml Cerstvého CH,Cl, a
nanese se znovu na kolonu. Po zasdknuti tohoto podilu se nanese stfikackou 10 ml ¢istého
eluentu a necha se stejnym zplsobem zasdknout. Pak se jesté jednou provede stejnd operace s
20 ml eluentu nez se na sloupec opatrné nalije 200 ml eluentu ze zasobni lahve a jimaji se
frakce cca 30 ml (rychlosti cca 10 ml za minutu). Chromatografie se ukon¢i, kdyZ podle TLC
analyzy veskery podil nitrovanych derivati kolonou.

Jednotlivé frakce se nateckuji na desticku silufolu a nechaji se vyvijet ve smési
CH,Cl;: petrolether 2:1 v chromatografické komtrce. Frakce obsahujici produkt (podle
tenkovrstvé chromatografie) se spoji a odpafi se na vakuové rotacni odparce. Izolovany
produkt se pak rekrystaluje ze smési methanol-CH,Cl,.

30



WEB

7.2.  Separacni metody v organické syntéze
V soucasné dobé jsou k dispozici tfi rizné typy preparativni chromatografie:

e Flash chromatografie
e Radialni preparativni chromatografie

e Stfednétlakad sloupcova chromatografie s UV-vis detektorem a linedrnim sbéracem
frakci
U vsech systémil byly Gspésné odzkouSeny optimalni podminky pro efektivni rozdéleni smési
ziskanych v modulu Organicka syntéza. Pro stfednétlakou sloupcovou chromatografii byl
pofizen pfistroj na monitorovani eluentu (20 tis. K¢), dale pak C18 cartridge (11 tis. K¢). Pro
cely modul byly potizeny chemikalie v hodnoté cca 11 tis. K¢.

7.3. Fotochemie

Ve tietim roce feSeni projektu jsme se soustfedili na otestovani konkrétniho provadéni reakci
(z vybéru navrzeného v predchozim roce projektu), které budou studenti provadét v rdmci
modulu Fotochemie. Pii vybéru vhodné fotochemické reakce jsme vychazeli z nasledujicich
kritérii: moznost spektrofotometrického sledovani reakce, dostupnost vychozi latky, relativné
snadné zpracovani produktu, piijatelné¢ dlouha doba ozafovani. K testovani byl potieba
spotiebni laboratorni material (3 tis. K¢) a harddisk k zalohovani a prenédseni dat (9 tis. K¢).
Vzor syntézy:

Priprava fenanthrenu fotoizomeraci-dehydrocyklizaci stilbenu

O hy O \ hy %
\ —_—
O G

Pozadované znalosti a dovednosti: zakladni techniky organické syntézy, sloupcova
chromatografie, tenkovrstva chromatografie, UV-VIS spektrometrie, NMR spektroskopie.

Ziskané znalosti a dovednosti: fotochemické reakce, sublimace, fotoexcitace molekul,
Jablonského diagram, elektrocyklické reakce, Woodward-Hoffmanova pravidla

Doba provedeni: 2 — 3 dny

Literatura: Mallory F. B., Wood C. S., Gordon J. T.: J. Am. Chem. Soc. 1964, 86, 3094;
Davy J. R, Jessup P. J., Reiss J. A.: J. Chem. Educ. 1975, 52, 747,
Wayne C. E., Wayne R. P.: Photochemistry, Oxford Chemistry Primers, Oxford
University Press 2002.

Postup:
1. Méteni UV-VIS spekter trans-stylbenu a fenanthrenu.
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Piipravte 10 ml roztoku trans-stylbenu a fenanthrenu o koncentraci 5 x 10™ mol 1.
S vyuZzitim  téchto roztokli pfipravte pomoci automatickych pipet piimo do
spektrofotometrickych kyvet (V = 3 ml) roztoky vzorkli trams-stylbenu a anthracenu o
koncentracich 5 x 10'6, 1x10°,1.5x 10,2 x 10° mol "a25x107 zmeéfte jejich UV-VIS
spektra. Jako pozadi pouzijte samotny cyklohexan. Ve spektrech najdéte maxima jednotlivych
absorpc¢nich pasii a ze zavislosti absorbance na koncentraci uréete ptislusné molarni absorpéni
koeficienty. Urcete vhodné vinové délky, pii kterych bude mozné sledovat pribéh
fotoizomerace-dehydrocyklizace stilbenu.

2. Provedeni reakce v preparativnim méfitku.

Upozornéni. Vzhledem k UV zareni produkovaném vybojkou je nezbytné aparaturu uzavrit do
specialniho boxu, aby nedoslo k ohrozeni zraku pritomnych. PFi manipulaci s aparaturou pri
zapnutém svétle pouzivejte vzdy bryle se specialnim filtrem!

1.0 g trans-stilbenu a 55 mg jodu rozpustte ve 350 ml cyklohexanu. Roztok umistéte do
fotochemické aparatury, kterd je vybavena chlazenym kfemennym prstem pro umisténi zdroje
svétla (stfednétlakd rtutova vybojka, 150 W) a trubi¢kou pro zavadéni vzduchu do roztoku
(viz obrazek 7.1). Roztokem zac¢néte probubldvat vzduch, zapnéte rtutovou vybojku do
tlumivky a aparaturu zaviete do boxu.  Pribéh reakce sledujte pomoci UV-VIS
spektrofotometrie. Vzorek odebirejte kazdou hodinu. Odebrany vzorek vzdy nated’te do
spektrofotometrické kyvety na vhodnou koncentraci a zméite UV spektrum. Dle piislusnych
hodnot absorbanci vychozi latky i produktu ve spektru vzorku odhadnéte konverzi (zévislost
konverze na Case zakreslujte do grafu). Pfiblizna celkova doba ozafovani je 8 — 10 hodin.

Po ukonceni reakce odpaite rozpoustédlo na rota¢ni vakuové odparce, zbytek rozpustte
v malém mnozstvi (1 — 2 ml) petroletheru a surovou smés piecistéte pomoci sloupcové
chromatografie na aluming. Priibéh chromatografie sledujte pomoci TLC. Frakce s produktem
spojte a odpaite do sucha. Produkt prevy¢istéte sublimaci, zméfte jeho '"H NMR spektrum a
bod tani. Zméite rovnéz 'H NMR spektrum vychoziho trans-stilbenu.

Phenanthren je bila krystalicka latka o b.t. 99 —99.5 °C.
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kfemenny prst - prostor pro vybojku

kfemenny prst pro chlazeni vybojky:‘

chladici voda — —

vzduch —= ] y

vybojka

Tlumivka

reakéni nadoba

Obr. 7.1 Schéma fotochemického reaktoru

BS.  Moduly pFipravované Ustavem poéitatové a Fidici techniky

8.1. Modul - Laborator automatického rizeni

Seznam tloh modulu:

a) Primyslové snimani dat a regulace

b) Programovatelné automaty — kombinaéni logické fizeni
c¢) Programovatelné automaty — sekvencni logické fizeni

Uloha 8.1.a Priimyslové snimani dat a regulace

Ustav pocitatové a fidici techniky je vybaven systémem primyslovych snima¢i fyzikalnich
veliin, které byly ziskdny od firmy Rosemont. Jednd se o pfistroje méfici teplotu, tlak,
prutok, vodivost a Cinitele pH. VSechny snimace jsou vybaveny mikropocitaci a jsou schopny
po proudové smycce 4 az 20 mA prenaset na dalku métenou veli¢inu. Rovnéz umoziuji
digitalni Cteni a nastavovani jejich vlastnosti pomoci protokolu HART. Snimace byly
instalovany na systému potrubi, kterym je ¢erpadlem prohanéna voda (viz obr.8.1). Pritok Ize
ovladat dvéma ventily umisténymi na paralelnich vétvich potrubi. Prostfednictvim kohoutti
lze vytvaret rtizné kombinace pro automatizaci redlnych procest. Studenti se seznami
s typickym modularnim primyslovym feSenim analogovych a ¢islicovych modulti pro sbér a
generovani signall i s vyspélym programovym vybavenim pro ovladdani téchto systému (viz
samostatna ptiloha— soubor labdeltavia.doc, resp. soucast pdf souboru priloh).

Vysledky praci dosaZené v roce 2006:

1) Byla odzkouSena uloha pro dalkové nastavovani meéficich pfistroji prostiednictvim
protokolu  HART vyuzitim programu AMS (viz samostatna piiloha — soubor
labdeltavla.pdf, Laboratorni uloha 2, té¢Z soucast pdf souboru ptiloh)

2) Byly instalovany hladinoméry pro dvé pouzivané nadoby (do kazdé jeden ultrazvukovy
spojit¢ métici hladinu a jeden plovédkovy pro hlidani maximalni Grovné) a realizovano
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programové ovladani ¢erpadel. Byl realizovan program pro ¢teni hladinomért a ovladani
cerpadel.

3) Byly realizovan systém méfeni tlaku v riznych mistech potrubi pomoci magnetventilti a
sestaven program pro fizeni téchto ventild.

4) Pro tuto ulohu byla potizena ptenosna flash pamét'( 990,- K<).

Ulohy 8.1.b a 8.1.c Programovatelné automaty — kombinaéni a sekvenéni logické Fizeni
Bylo vytvofeno funk¢ni zafizeni pro vyuku obou typl uloh logického fizeni. Na obou
stanicich bude mozné provadét vSechny tlohu obou typt logického fizeni, a jsou tedy zcela
zaménne.

Podklady obsahuji ptislusné teoretické partie logického fizeni, uzivatelsky manual laboratorni
stanice, uzivatelskou pfirucku prostiedi Concept v 2.1M v rozsahu nezbytné nutném pro
feSeni uloh na laboratornich stanicich a zadani konkrétnich tloh logického kombinac¢niho i
sekvenéniho fizeni.

Vysledky praci dosaZené v roce 2006:

Byla dobudovana druhd laboratorni stanice pro tlohy 8.1.b a 8.1.c. Do stojanové konstrukce
byl zabudovan celni panel stechnologickym schématem, na némz je instalovan
programovatelny automat TSX Momentum. Byly osazeny napéjeci zdroje a nové solenoidové
ventily a provedeno kompletni elektrické zapojeni a rozvod vody ve stanici. Zapojeni
programovatelného automatu bylo pfizpisobeno dodanému firmware automatu. Byla
soucasné provedena revize stavajici laboratorni stanice a vymeéna starych nespolehlivych
solenoidovych ventili za nové ventily stejného typu jako v nové stanici. Kone¢né provedeni
obou stanic je ziejmé z obrazku 8.2. Pro tyto ulohy byl potizen pievodnik s vodivostni sondou
Newport (14 565,- K¢).

Obr.8.1 Usporadani primyslového systému pro snimani dat a regulaci

34



WEB

Obr. 8.2 Laboratorni stanice pro ﬁlohy 8.1.b a 8.1.c. Na panelu programovatelny automat,
vlevo fyzikalni model nadrze a v poptedi pocitac pro programovani a simulaci fidicich
programti automatu.

8.2. Modul - Snimani provoznich dat

Seznam tloh modulu:

a) Filmovéa odparka - regulace tlaku v brydovém prostoru

b) Filmova odparka - studium dynamiky procesu zahust'ovani roztoku
¢) Rizeni fyzikalniho procesu po¢itaéem

8.2.a Filmova odparka - regulace tlaku v brydovém prostoru
8.2.b Filmova odparka — studium dynamiky procesu zahust’ovani roztoku

Toto zafizeni (viz obr.8.3) je umisténo v technologické hale FPBT a slouzi k vyuce studentt
FPBT i1 FCHI. Stanice je fizena pocitaovym systémem a umoznuje sbér dat do on-line
databaze, odkud mohou byt podle potieby exportovana pro dalsi zpracovani.

Vysledky praci dosaZené v roce 2006:
Bylo zlepSeno technické vybaveni stanice ndhradou plvodni vyvévy za vykonnéjsi
membranovou vyvévu () a byly navrzeny a vyzkouseny dalsi tlohy. V soucasné dob¢ jsou na
odparce k dispozici pro modularni laboratote nasledujici tlohy:

1. Regulace tlaku v brydovém prostoru

2. Studium dynamiky procesu zahustovani roztoku

3. Urcend statické charakteristiky kondenzétoru brydovych par

4. Sledovani vykonu odparky
Pro tyto tlohy byly zpracovany navody a jsou uvedeny v samostatnych ptilohach této zpravy.
RovnéZz byly zpracovany manudly s popisem odparky a pokyny pro obsluhu, jeden pro
studenty a jeden pro asistenty. Jsou také uvedeny v ptilohach.
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Predpokladame, ze perspektivné budou pfipraveny jesté dalsi ulohy, zejména z oblasti
identifikace systému a regulace. Ty by pak mély slouzit pfedev§im studentim magisterského
studijniho oboru Inzenyrska informatika a fizeni procesu.

——4 0\
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Obr.8.3a Celkovy pohled na laboratorni Obr.8.3b Celkovy pohled na odparku
filmovou odparku z opacné strany
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8.2.c Rizeni fyzikalniho procesu pocitatem

Obr.8.4 Laboratorni stanice ARMFIELD PCT40

Laboratorni stanice PCT40 piedstavuje Spickovy vyukovy systém jak z hlediska technického
tak 1 z hlediska programového vybaveni. Je to systém davajici moZnost rychlé realizace
ruznych fyzikalnich procesi, pii nichz jsou méfeny zakladni fyzikalni veliCiny tj. teplota, tlak,
prutok a hladina a zajisténo jejich fizeni a automaticka regulace pocitacem. Zakoupena stanice
ma jednak zvysit prichodnost tloh vybudovanych na Ustavu fyziky a méfici techniky a
rozsitit tlohy zajistované Ustavem poé&itatové a Fidici techniky.

Vysledky praci dosaZené v roce 2006:

1) Byl vytvofen popis systému pro potfebu programovani.

2) Byla vytvofena ptirucka pro programovani syst¢ému PCT40 v LabView s vyzkouSenymi
aplikacemi.

3) Byla vytvofena pfirucka pro programovani systému PCT40 v Simulinku systému
MATLAB s vyzkouSenymi aplikacemi.

4) Byl zakoupen modul USB-6211 vcené¢ 19374 KE pro sezndmeni studentli s nové
zavadénou moznosti ve sniméni dat, ktery najde vyuziti i ve vyuce dalSich predméti.
Krome¢ toho byla potizena kniha Assembler (890,- K¢).

Ulohy modulti zajistovanych UPRT jsou velmi naro¢né, a proto navrhujeme obsazeni dvéma
soucasn¢ vyucovanymi studenty na modul.
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Ptiloha 2— osloveni firem pro vybér ELN Prague, March 1, 2006

Request for an offer with a quotation

Subject: The Electronic Laboratory Notebook (ELN) Software
optimized for use in chemical educational environment at the Institute of
Chemical Technology (ICT) Prague.

Dears,

I would like to ask you to prepare an offer with a quotation for installation/implementation of
ELN at the Institute of Chemical Technology Prague (Vysoka Skola chemicko technologicka
Praha, Technickd 5, Praha 6 — Dejvice, PSC 16628, IC 60461373, DIC CZ60461373). The
purpose of the installation, the requests, characteristics of the solution, price and other conditions
are specified below.

Main purpose - education of students
The further described implementation of ELN at ICT Prague is a part of a triennial project
entitled “Development of modular structure of laboratory exercises of fundamental disciplines in
Master study programs” financially supported by Ministry of Education, Youth and Sports of the
Czech Republic within the framework of “Development project: program for support of
innovation and the development of the structure and modular forms of study programs”.
The aim of this part of the project is to introduce students to ELN itself and to demonstrate the
advantages of use of ELN in chemical laboratory. We assume that this knowledge and
experience improve the employability of the graduates of ICT Prague on Czech and European
employment market. Different way of ELN presentation and use is proposed in the individual
degrees of studies.
e Bachelor degree programs
o Optional course for those, who are interested in flows of information in
chemical laboratories (tens of students per year)
e Master degree programs
o Introduction to ELN system, laboratory informatics and data management —
special laboratory exercise will be prepared to demonstrate the key features of
ELN and the way of work in such environment (hundreds of students per year)
o use in advanced laboratory exercises (tens of students per year)
e PhD programs (tens of students per three-years study program)
o Individual use by PhD students — their own laboratory notebook (shared with
supervisor, at least tens of students per year)

Further prospective usage of the system
e Seminars for academic staff and students from other Czech universities and Academy
of Science of the Czech Republic
e Trainings or seminars for laboratory staff from Czech chemical/pharmaceutical
companies and other chemical/analytical professional laboratories

Kinds of laboratories
e Key topics
o Analytical chemistry, Inorganic chemistry, Organic chemistry, Biochemistry,
Physical chemistry
e Optional topics
o Physics and physical measurement techniques, Chemical engineering,
Microbiology
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Features required

Server and client system — enterprise version

Client fully functional under MS Windows 2000, XP and followers. The clients for
W98 and clones and non-MS systems are welcome.

The Windows client must be fully functional under standard user acount without
administrator rights.

Management of user rights by local administrators

Configurable user environment

Configurable data sharing between students and teachers

Possibility of predefined, topic-defined and user-defined templates

Support for chemical reactions, structures — drawing, database formation on them
General chemical drawings included with image library of fundamental laboratory
glassware and other laboratory equipment

Reference management for preparation of protocols, MSc and PhD thesis, manuscripts
of scientific papers and other presentation outputs, including interface for text editors
(e.g. MS Word, LaTEX, Open Office), format of references should be programable
according the requests of journals

Support for X-ray diffraction data (e.g. *.xrdml)

Support for spectral data — UV-vis (Varian), IR (Nicolet, Bruker), NMR (Varian,
Bruker), MS etc.

Support for chromatographic and electrophoretic data

Support for microscopic data and images

Support for spreadsheet data (MS Excel, Origin, The Unscrambler etc.)

Support multiple code pages in one document to assure correct work with national-
specific characters (greek symbols, letters from former CE encoding sets, etc.)
Support at least basic formating (sub- and superscripts, italic and bold fonts)

Support for figures in both bitmap (bmp, jpg, gif, png) and vector (wmf, svf) formats
Ability to search and index stored “pdf” and “doc”” documents

Interface to other chemistry and biochemistry databases and database systems
Possibility to link with already existing chemistry software and databases

Open system with further modularity — a platform for additional modules and various
add-ons

Intelligent search engine — text, graphs, chemical entities, structures, spectra etc.

Full text search engine

Interfaces to external programs (especially MS Office package)

Interfaces to laboratory instruments

Interfaces to chemical information resources (SciFinder, Web of Science)

Characteristics of the computer solution:

Our demand is a complete software solution including supporting server/client
software
o Complete server installation, including prerequisite software optionally
excluding OS)
Installation of clients in one classroom (at least for testing)
Training of local administrators
Training of a small group of users/staff
Backup solution and further system support with the update possibility

o O O O

40



WEB

e Specify your hardware (system) requirements on the server and clients PC’s

e Specify your requirements on the pre-installed operation system

e Please, offer a demo version for a possibility to compare your solution with offers of
other companies

e Please, specify the type of license (unlimited user number within the ICT network, or
number of licensees offered, access limited via user names or via specified IP
addresses, etc.)

Price and other conditions

The maximal total price including VAT, delivery costs, installation and short on-site
training is fixed to 1 500 000,-K¢ (Czech crowns - CZK).

Your offer with the quotation should be delivered in a closed envelope (marked “ELN-
ICT”) at the furthest on April 4, 2006 at 9:00 a.m. at ICT Prague — office of the
Department of Analytical Chemistry (room number 238). Address: Department of
Analytical Chemistry, Institute of Chemical Technology, Technicka 5, 166 28 Prague 6,
The Czech Republic

A two-day seminar on “Laboratory Innovations: Electronic Laboratory Notebooks (ELN’s)” will
be held in Prague on April 4 — 5, 2006, organized by a project called Prague Analytical Center of
Innovations (PACI) with participation of ICT Prague. Tens of participants from Prague
universities, institutes of Academy of Science and private companies are expected.

A presentation of your product at the seminar is welcome. Your expenses of the meeting
attendance have to be included in the price limit mentioned above. The details about the two-
day seminar will be sent later via e-mail. Please, inform us about your participation at the
seminar “Laboratory Innovations: Electronic Laboratory Notebooks (ELN’s)” before
March 17, 2006.

The installation, training and testing period have to be finished before December 2006.

Evaluation of the offers — decision-making processes

Please, prepare your offer that way to allow evaluation of the compliance with the above-
mentioned requirements and characteristics. The license rules (number of licenses), the
optimization (tailoring) of the solution to an educational environment of ICT and further
support (updates) will be the key factors evaluated within the features described above. Your
eligibility to implement ELN at ICT Prague should be documented; the references on your
previous installation/implementation should be included. The offer has to include your
hardware requirements and eventual other prerequisites. The demo version of your product
and its feature (confirming the written offer) will be important in the decision procedure.

Assoc. Prof. Pavel Matejka

coordinator of the project Email: Pavel.Matejka@vscht.cz
Department of Analytical Chemistry Phone: +420 220 444 281
Institute of Chemical Technology Fax: +420 220 444 352
Technicka 5 GSM: +420 603 712 701

166 28 Prague 6 — Dejvice
The Czech Republic
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