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Fotochemie organickych slouc¢enin v mikrovinném poli
Skolitel: Dr. Ing. Viadimir Cirkva

' Laboratot procesﬁ ochrany prostiedi
Ustav chemickych procestt AV CR, v.v.i., 165 02 Praha 6 — Suchdol

Projekt reprezentuje origindlni mysSlenku z mezioborové oblasti uplatnéni chemie
za extrémnich a neklasickych podminek. Idea spo¢ivd v propojeni dvou védeckych obori:
tradiéni fotochemie a neddvno vzniklé mikrovinné chemie. Tato nova védni disciplina byla
nazvana mikrovinnd fotochemie. Zabyva se studiem vlivu ultrafialového (UV) a mikrovinného
zafeni na chemické a fyzikalni vlastnosti molekul. UV zafeni je generovano zcela netypicky,
pfimo mikrovlnnym polem pomoci tzv. bezelektrodové lampy.

Cilem projektu je zakladni vyzkum vlivu mikrovinného zateni na prubéh vybrané
fotochemické reakce, a to jak z hlediska ovlivnéni jeji regioselektivity ¢i mechanismu, tak
zaroven z divodu vyvoje zafizeni pro tuto novou experimentalni techniku. V ramci projektu
budou navrzeny nové bezelektrodové UV lampy (emitujici v jinych vinovych délkach, nez
tradi¢ni UV vybojky) a zkonstruovan mikrovinny fotoreaktor pracujici jak ve vsadkovém, tak v
kontinudlnim rezimu. Ziskané¢ vysledky budou mit znaény vyznam nejen pro rozsifeni
védeckého poznani, ale rovnéz naleznou uplatnéni i v priimyslovych fotochemickych procesech
¢1 v metodach degradace nezadoucich polutantl Zivotniho prostiedi.

MikrovInna laboratof UCHP AV CR patii mezi svétové uznavana pracovisté. Laboratoie
jsou vybavené pozadovanou mikrovinnou technikou (origindlni a modifikované trouby:
Milestone, Panasonic, Whirlpool) i fotochemickym zatizenim (UV a bezelektrodové lampy,
fotoreaktory, zafizeni na méfeni kvantovych vytézkl). Pro analytické ucely jsou k dispozici
vlastni pfistroje: GC (HP5890), GC/MS (Focus DSQ, program Xcalibur), HPLC a UV
spektrometry (Helios y, program Vision 32; USB2000). Spektra NMR (Varian 300) je mozno
meéftit samostatng, servisem je zajistovano méieni na LC/NMR (Varian 500) spektrometru.

Uchaze¢ by mél byt experimentalné zruény a prakticky obezndmeny s organickou
syntézou. Vitany jsou 1 urcité teoretické znalosti z fotochemie ¢i mikrovinné chemie.

Doporucena literatura:

Klan P., Cirkva V.: Microwaves in Photochemistry. V knize: Microwaves in Organic Synthesis, 2nd
Edition, kap. 19. (Loupy, A., Ed.), pp 860-897, John Wiley, Weinheim 2006.

Cirkva, V.; Vlkova, L.; Relich, S.; Hajek, M.: J. Photochem. Photobiol. A: 179 (2006) 229.
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Mikrovinna organicka chemie novych meziprodukti u PCDD/PCDF
Skolitel: Dr. Ing. Viadimir Cirkva

' Laboratot procesﬁ ochrany prostiedi
Ustav chemickych procestt AV CR, v.v.i., 165 02 Praha 6 — Suchdol

Projekt se zabyva studiem syntetickych organickych reakci v mikrovinném poli. Resi
problematiku podminek vzniku novych meziprodukti u perzistentnich organickych polutantt
typu PCDD a PCDF (polychlorované dioxiny a furany) z jejich surogatii, a to na vhodnych
pevnych nosi¢ich (silikagel, alumina, atd.). Jako hlavni navrzené surogaty jsou uvazovany
chlorované fenoly a benzeny.

Cilem projektu je zékladni vyzkum vlivu mikrovlnného zéatfeni na pribcéh organickych
reakcei, pfi kterych vznikaji nové meziprodukty PCDD/PCDF (napi. polychlorované derivaty
difenyletheri a jejich heteroanaloga). Zvlastni pozornost bude vénovdna vlivu matrice
a metalické médi s rozdilnymi fyzikélné-chemickymi vlastnostmi na pribéh syntéz. Ziskané
vysledky budou mit zna¢ny vyznam nejen pro rozsifeni védeckého poznani, ale rovnéz naleznou
uplatnéni i v pramyslovych spalovacich procesech ¢i v metodach degradace nezadoucich
polutantt zivotniho prostiedi.

Laboratof procesti ochrany prostfedi na UCHP AV CR patii mezi svétové uzndvani
pracovisté. Laboratofe jsou vybavené pozadovanou mikrovinnou technikou (originalni
a modifikované trouby: Milestone, Panasonic, Whirlpool). Pro analytické ucely jsou k dispozici
vlastni pfistroje: GC (HP5890), GC/MS (Focus DSQ, program Xcalibur), HPLC a UV
spektrometry (Helios y, program Vision 32). Spektra NMR (Varian 300) je mozno m¢éfit
samostatné, servisem je zajiStovano méfeni na LC/NMR (Varian 500) spektrometru.

Uchaze¢ by mél byt experimentalné zruény a prakticky obezndmeny s organickou
syntézou. Vitany jsou i urcité teoretické znalosti z mikrovinné a environmentélni chemie.

Doporucena literatura:
Loupy, A.: Microwaves in Organic Synthesis, 2™ Ed., kap. 19., John Wiley, Weinheim 2006.
Schwarzenbach, R.P., Gschwend, P.M., Imboden, D.M.: Environmental Organic Chemistry, 2" Ed., John
Wiley & Sons, New Jersey, 2003.
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Makroskopické vlastnosti porovitych materiali pro nosice membran

) Skolitel: Ing. Pavel Capek, CSc. "
Skolitel specialista: Ing. Viadimir Hejtmdnek, CSc.

' Ustav organické technologie, VSCHT Praha, Technicka 5, 166 28 Praha 6-Dejvice
2 Oddéleni katalyzy a reak¢niho inzenyrstvi, UCHP AV CR, v.v.i., 16502, Praha 6 - Suchdol

Mezi technické obory, v nichz je prakticky potfebnd znalost makroskopickych vlastnosti
porovitych materiald, patfi membranové separace a chemické technologie zalozené
na heterogenni katalyze a adsorpci. Makroskopické vlastnosti porovitych materialt (efektivni
difuzivita a permeabilita tekutin) uzce souvisi s jejich texturou (mikrostrukturou), tzn.
s geometrii a topologii prostoru porid. Diky rychlému rozvoji metod tfirozmérné rekonstrukce
porovitych latek lze vytvaret realistické modely mikrostruktur pérovitych latek (repliky). S jejich
pomoci a na zdkladé modeli transportu hmoty se daji vypocitat veli¢iny charakterizujici
makroskopické vlastnosti porovitych materiali jako jsou efektivni permeabilita a efektivni
difuzivita. Tyto je moZzné nasledné¢ porovnat s jejich experimentalnimi protéjsky. Ziskané
informace se vyuzivaji pfi optimalizaci primyslovych technologii, jsou ukazatelem pii vyvoji
materiald pozadovanych vlastnosti a prohlubuji teoreticky popis procesit v poérovitych
materidlech.

Cilem projektu je srovnani experimentalné namétenych a vypocitanych efektivnich hodnot
difusivity a permeability plyni ve vybranych porovitych materidlech. Pozornost bude zamétena
na potencidlni nosi¢e membran na bdzi o-aluminy, uréenych pro membranové separatory
a reaktory, které jsou vyvijeny v paralelnim projektu. Tiirozmérné modely pérovitych materiala
budou vytvofeny metodami stochastické rekonstrukce zalozené na dvourozmérnych snimcich
rovinnych fezl pérovitymi materialy. Rekonstruovany prostor pori poslouzi jako zékladni prvek
pro vypocet efektivnich hodnot difuzivity a permeability plynt v pérovitém materidlu.

Pracovi§t¢ je vybaveno aparaturami pro méfeni efektivnich difuzivit a permeabilit
metodami stacionarni difuze a kvazistacionarni permeace za snizené¢ho tlaku. K dispozici jsou
také zafizeni k pfipravé vzorkli pro pozorovani v elektronovém mikroskopu, ktery vlastni
spolupracujici tym na dal§im pracovisti AV CR. Kli¢ovou souéasti projektu je zpracovani
digitalnich snimki a stochasticka rekonstrukce, pro které byly vyvinuty efektivni algoritmy. Jako
podplirnd méteni Ize vyuzit klasickou texturni analyzu (rtutovy porometr a heliovy pyknometr).

Uchazec¢ bude potiebovat jistou zrucnost pii praci s piistroji a aparaturami, vyhodou budou
dobré znalosti programovani a numerickych metod, vitana je jeho peclivost pii praci
a samostatnost.

Doporucena literatura:

Torquato S.: Random Heterogeneous Materials: Microstructure and Macroscopic Properties. Springer-
Verlag, New York 2002.

Capek P., Hejtmanek V., Brabec L., Zikanova A., Kociiik M., Network Modelling of Capillary Pressure
Curves, Permeability, and Diffusivity. Chem. Eng. Sci. 62(18-20), 5117-5122 (2007).
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Priprava fotokatalyzatori na bazi Ti/O/Si
a studium fotooxidace modelovych sloucenin

Skolitel: RNDr. Radek Fajgar, CSc.

Laboratof laserové chemie
Ustav chemickych procesit AV CR, v.v.i., 165 02 Praha 6 - Suchdol

Vzristajici zne€isténi ovzdusi tékavymi organickymi latkami je zptisobeno stale rostoucim
poétem automobild a pokradujici industrializaci. ReSeni problému zne&isténi se stava jednou
z priorit spoleCnosti 21. stoleti a vyzaduje aplikaci novych technologii. Jednou z neslibnéjSich
technik, slouzicich k odstraniovani tékavych polutanti z ovzduSi se zd4 byt fotokatalyticka
oxidace. Heterogenni fotokatalyticka oxidace je studovana jiz dvé desetileti a poslednich nékolik
let se zacinaji objevovat praktické aplikace fotokatalyzy (napt. vyroba samocisticich materiald,
antimikrobialnich dlazdic, uprava a ¢isténi vody apod.).

Nejvice pozornosti bylo vénovano fotokatalytickému jevu na povrchu oxidu titani¢itého.
Vyhodou pouziti TiO2 je jak jeho stabilita, tak i vysoka fotokatalyticka aktivita viici Siroké skale
organickych sloucenin, viri, bakterii, fas atd., které jsou na povrchu fotokatalyzatoru
mineralizovany az na CO2, vodu a neskodné anorganické ionty. Siroka aktivita TiO2 je
pfisuzovana ptredevsim piitomnosti hydroxylovych radikald s vysokym oxidacnim potencidlem
(2,8 V) na povrchu katalyzatoru.

V literatufe je popsana fada technik ptipravy fotokatalyzatord, zaloZenych na TiO2 s cilem
zlepsit jeho vlastnosti: i) Gprava komeréniho TiO2, ii) depozice tenkych vrstev chemickymi
a fyzikalnimi technikami, iii) pfiprava dopovaného TiO2 apod. Cilem téchto praci je snaha
o zvyseni fotokatalytického ti¢inku ve viditelné oblasti spektra a vyfeSeni problému deaktivace
katalyzétoru.

V navrhovaném projektu se doktorand bude vénovat:

1) ptipravé fotokatalyzator na bazi nestechiometrického oxidu titanic¢itého

i1) studiu a popisu vlastnosti ptipravenych katalyzatort

ii1) studiu fotokatalytické oxidace vybranych polutanti na ptipravenych katalyzatorech

Nestechiometrické katalyzatory budou pripraveny laserovou pyrolyzou a laserovou
fotolyzou tetrakis(trimethylsiloxy)titanu v plynné fazi. Pfipravené¢ Ti/O/Si materidly budou
deponovany v tenké vrstvé na vhodny substrat (Si, SiO2). Podobné budou ptipraveny Ti/O/Si
katalyzatory, dopované oxidy kovii (Cr, Ce, Fe).

Vlastnosti katalyzatort budou studovany fadou technik, dostupnych jak na Skolicim
pracovisti, tak i1 v dalSich spolupracujicich laboratotich. Hlavni pozornost bude vénovana
predevs§im spektralnim vlastnostem (UV, IR a Ramanova spektra), chemickému slozeni
(fotoelektronova spektroskopie, EDX) a morfologii (elektronovd mikroskopie, difrakéni
techniky) pfipravenych materilt.

Proces fotokatalytické oxidace bude studovan na modelovych polutantech, kterymi budou
slouceniny, bézné¢ se vyskytujici ve znecisténém ovzdusi: benzen, toluen, formaldehyd apod.
Proces bude studovan ve sklenéném reaktoru a jeho pribéh bude sledovan technikou
infracervené spektroskopie. Produkty fotochemické oxidace budou studovany plynovou
chromatografii a hmotnostni spektrometrii.

Dtvodem pfipravy téchto nestechiometrickych Ti/O/Si katalyzatort je ocekavand vyssi
povrchové koncentrace OH radikalii a tim predpokladand vyssi fotokatalyticka aktivita. Obsah
oxidli kovii v pripravenych katalyzatorech umozni rozsifit fotokatalytickou aktivitu do oblasti
viditelné Casti spektra a snizit deaktivaci katalyzatoru vlivem povrchové karbonizace.

Literatura:

1. A. Fujishima, K. Hashimoto, T. Watanabe: TiO2 fotokatalyza: zaklady a aplikace, Silikatovy svaz
2002

2. 0. Carp, C.L. Huisman, A. Reller: Prog. Solid State Chem. 32, 33 (2004)
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Déleni kapalnych smési pervaporaci pomoci membran s iontovymi
rozpoustédly
Skolitel: Ing. Pavel Izdk, Ph.D.

) Oddé¢leni separacnich procesi
Ustav chemickych procestt AV CR, v.v.i., 16502, Praha 6 - Suchdol

Cilem tohoto projektu je vyvoj a aplikace zakotvenych kapalnych membran na bazi
iontovych rozpoustédel. Navrh je zaméfen na separaci produktti biotransformace a odd¢leni
ruznych cennych latek ze smési, u nichz je zajisténo jejich praktické vyuziti v pramyslu.

Iontovd rozpoustédla maji velky potencidl v membranovych procesech, zvlasté
v piipadech, kde je jich potieba jen malé mnozstvi, tj. v zakotvenych kapalnych membranach.
Specidlni vlastnosti iontovych rozpoustédel je jejich neméfitelnd tenze par pii béznych
experimentalnich podminkéch, coz umoziuje jejich atraktivni vyuziti u pervaporace. Zakotvené
iontové kapalné membrany nabizeji mnoho vyhod [1,2].

Pro vybrané produkty biotransformace a racemickych smési byly jiz vyvinuty analytické
metody na Ustavu chemickych procestt (UCHP) AV CR (plynova a kapalinova chromatografie).
Ve spolupraci s izraelskou firmou CHAMEDA bylo vyvinuto specidlni chirdlni iontové
rozpoustédlo, které je schopné délit racemické smési. Iontova rozpoustédla (véetné chirdlnich)
byla ve spolupraci s Ustavem polymerni chemie na VSCHT v Praze zabudovana do polymerni
matrice.

Predmétem doktorské prace bude stanoveni pervaporacnich charakteristik u vybranych
systémil na jiz zakoupené pervaporaéni aparatufe na UCHP. Na jejich zakladé bude vybran
nejslibnéjsi systém z hlediska ekonomického piinosu a ten bude déle rozvijen pro komeréni
vyuziti v primyslu.

U kandidata doktorské prace bude vyzadovano zpracovani podrobné reSerSe zahranicni
literatury v dané problematice (nutnost aktivni znalosti anglického jazyka), samostatné méfeni
a zpracovani vysledki a ve spolupraci se Skolitelem i napsani publikaci do zahrani¢nich
periodik.

Doporucena literatura:
1. Mulder M.: Basic Principles of Membrane Technology, Kluwer Academic Publishers, Dordrecht,
Boston, London, (1998).
2. P.Izék, M. Kockerling, U. Kragl; Stability and selectivity of a multiphase membrane, consisting of
a dimethylpolysiloxane on ionic liquid, used in the separation of solutes from aqueous mixtures by
pervaporation, Green Chem., 8 (2006) 947
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Totalni oxidace tékavych organickych latek na strukturovanych
heterogennich katalyzatorech

Skolitel: Ing. Kvéta Jirdtova CSc.

) Odd¢leni katalyzy a reakéniho inzenyrstvi
Ustav chemickych procestt AV CR, v.v.i., 16502, Praha 6 - Suchdol

Tekavé organické latky emitované do ovzdu$i zhorSuji jeho kvalitu v blizkosti
pramyslovych podniki. Vhodnym postupem vedoucim ke snizeni jejich mnozstvi je jejich
totalni katalytickd oxidace. Vyznamnym faktorem ovlivilyjicim aktivitu, selektivitu
a v neposledni fad¢ i cenu oxidacnich katalyzatort je jejich geometricka forma.

Predmétem projektu je zékladni vyzkum ptipravy a vlastnosti katalyzatorG obsahujicich
drahé kovy nebo smésné oxidy ptechodovych kovi (rtizné kombinace Ni, Co, Mn, Cu aj.)
na nosicich liSicich se nejen svoji geometrickou strukturou, ale i svymi acido-bazickymi
vlastnostmi a afinitou k vodé. Jednou z fazi projektu bude piiprava katalyzatori nanasenim
nanocastic aktivni slozky ve formé tenkych vrstev na pfedem zformovany nosi¢ (keramicky nebo
kovovy) opatfeny vhodnou mezivrstvou. Nanocastice oxidickych, ptipadné kovovych
katalyzéatori budou pfipravovany jak klasickym impregnacnim postupem, tak i z reverznich
mikroemulzi (voda v oleji), které umoznuji regulovat velikost ¢astic aktivni slozky katalyzatoru,
eventualné dal§imi postupy.

Aktivita vzniklych katalyzatori bude studovana v laboratornim integralnim reaktoru
spojeném on-line s plynovym chromatografem fizenym pocitacem a IR analyzitorem.
Katalyzatory budou charakterizovany méfenim povrchu, roentgenovou analyzou, elektronovou
mikrosondou, teplotné¢ programovanou redukci, teplotné programovanou desorpci amoniaku
spojenou s pocitatem fizenym hmotovym spektrometrem, velikosti povrchu aktivni slozky,
pfipadné pfimym stanovenim velikosti ¢astic aktivni slozky.

Béznéa zafizeni pro preparaci katalyzatorii, aparatury pro testovani katalytické aktivity
a dalsi charakterizaci katalyzatora jsou k dispozici a 1ze si je prohlédnout u Skolitele.

Pozadavky na studenta(ku): Zajem o experimentalni praci. V tématu se stykd organicka
technologie, anorganicka chemie a fyzikalni chemie a je tedy vhodné pro absolventy rtiznych
smér.

Literatura

1. J.J. Spivey: Complete Catalytic Oxidation of Volatile Organics, Ind. Eng. Chem. Res. 27 (1987) 2165-
2180.

2. Handbook of Microemulsion Science and Technology, P. Kumar and K.L. Mittal, Editors, Marcel
Dekker, Inc. New York, 1999.
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Laserové iniciovana deposice novych polymeru
Skolitel: RNDr. Josef Pola, DrSc.

Laboratof laserové chemie
Ustav chemickych procesit AV CR, v.v.i., 165 02 Praha 6 - Suchdol

Laserové¢ iniciované chemické reakce v plynné fazi spadaji do moderniho védniho oboru
laserové chemie. Jsou vyuzivany pro piipravu novych typt ultrajemnych praskti a pevnych
nanostrukturovanych filmd anorganickych a organickych materiali, které nachézeji pouziti
v mikroelektronice, materialové védé a optoelektronice.

V Laboratofi laserové chemie Ustavu chemickych procest byla vyvinuta novéa laserova
technika pro pfipravu polymernich filmid, které vznikaji ozafenim organické a nebo
organokovové slouceniny v plynné fazi. Podstatou tohoto procesu je tvorba kratce Zzijicich
fragmentii a jejich polymerizace v plynné fazi a naslednd deposice vytvafenych polymernich
shlukii na pevné povrchy. Touto metodou lze piipravit strukturdlné vyjimecné polymerni
povlaky ( napt. [1-3]).

Cilem navrzeného doktorandského studia bude vyzkum tvorby nékterych specielnich
organickych polymeri obsahujicich heteroatom kfemiku a boru. Vyzkum se sklada z provedeni
reakci ve stavajicich reaktorech, pouzivani UV a IC laseru a charakterizace plynnych a pevnych
produkti pomoci plynové chromatografie, hmotnostni spektrometrie a jinych spektralnich
metod. Dodate¢nd méteni pomoci elektronové mikroskopie a aplikace TGA budou provadéna
specialisty. Experimentalni zazemi je dobie zajisténo.

Uchaze¢ by mél mit jistou davku experimentalni zrucnosti, umét pracovat s literaturou
a byt motivovan skutecnosti, ze bude pracovat v oboru novych polymernich materidl. Laboratot
laserové chemie vykazuje fadu zahrani¢nich spolupraci a mize nabidnout staz na zahrani¢nim
pracovisti. Po ukonceni doktorského studia miize uchaze€ nalézt trvalé uplatnéni v tstavu.

Literatura

1. Urbanova, Vitek, Bastl, Ubik, Pola, Laser CVD of polypyridine films. J. Mater. Chem. 5 (1995) 849.

2. Pola, Urbanova, Bastl, Beckers, Formation of hydrogenated Si20 films by UV laser photolysis of
disiloxane, J. Mater. Chem. 9 (1999) 2429.

3. Tomovska, Bastl, Vorli¢ek, Vacek, Subrt, Plzék, Pola, ArF Laser Induced Chemical Vapour Deposition
of Polythiene Films from Carbon Disulfide. J. Phys. Chem. 107 (2003) 9793.
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LC-NMR: kombinace HPLC chromatografie s NMR spektroskopii

Skolitel: Prof. Jan Schraml, DrSc.

Centralni LC-NMR Laboratof
Ustav chemickych procestt AV CR, v.v.i., 16502, Praha 6 - Suchdol

Predmétem doktorské disertace je analyza synthetickych produktli zaloZend na kombinaci
vysoceucinné kapalinové chromatografie (HPLC) se spektroskopii nuklearni magnetické
rezonance (NMR).

Kombinované analytické metody (v angli¢tiné tzv. hyphenated techniques) predstavuji
soucasny vrchol analytickych postupti; v pfipadé LC-NMR se jednd o kombinaci uznavané
nejucinnéjsi a nejuniverzalnéjsi separacni techniky s rovnéz uznavanou nejvykonnéjsi metodou
pro urcovani molekulové struktury slozitych organickych latek v kapalném stavu. Tato
synergetickd kombinace zvySuje uzitné hodnoty obou metod nebot eliminuje pfenosy
separovanych vzorkii a tak jejich moznou kontaminaci necistotami (napif. z pouZitych
rozpoustédel).

V Centralni LC-NMR laboratoti UCHP AV CR je LC-NMR zafizeni nainstalovano jako
dosud jediné v CR. Zatizeni sestava z HPLC chromatografu Varian Pro Star (HPLC pumpa
dovolujici pouziti koncentracnich gradientli aZ 3 rozpoustédel, HPLC kolon, injektor, ,,stop-
flow* ventil, sbéra¢ frakci a fotodiodovy detektor) fizeného pocitatem (Dell PC), NMR
spektrometru Varian Inova 500 s LC sondami a potiebnych softwarti. Pro pouziti LC-NMR jsou
kritické parametry LC sondy. Citlivy objem sond je 60 pL, méfit lze NMR spektra 'H, °C, °N
a unikatné i Si jader.

Doktorand bude muset pfed zapocetim vlastni experimentalni prace zvladnout dostate¢né
hluboko zéklady obou metod. Vlastni prace bude zaviset na odborném zaméteni doktoranda.
Organicky nebo anorganicky chemik se bude podilet na syntetické ptipravé studovanych latek,
fyzikéalni chemik se soustfedi vice na spektroskopicky piistup k problematice. Spolecné bude
hledani optimalnich podminek pro separaci komponent a vypracovani NMR postuptd pro jejich
NMR identifikaci. Detaily budou zaviset na synthetickych produktech vybranych k LC-NMR
analyze. Pfednost bude dana organokiemicitym kopolymerim v jejichz LC-NMR analyze ma
laboratof sv&tovou prioritu.'

Vzhledem k ndro¢nosti LC-NMR na kvalitu a znalosti obsluhy (a vysokou cenu zafizeni)
bude na tomto tématu moci pracovat pouze vyborny student.

Literatura:
Blechta V., Sykora J., Hetflej$ J., Sabata S., Schraml J.:“*’Si NMR in LC-NMR analysis of silicones®,
Magn. Reson. Chem. 44,7 — 10 (2000).
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Charakterizace uhlikatého aerosolu v ovzdusi v zavislosti na jeho velikosti
Skolitel: Ing. Jaroslav Schwarz CSc.
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Mnozstvi, velikost a slozeni aerosolovych Ccastic (,,jedovatého prachu) obsazenych
v atmosféte predstavuje, vedle plynnych polutantti, jeden z rozhodujicich faktorti ovliviiujicich
kvalitu Zivotniho prostfedi. Jednu z hlavnich slozek aerosolu tvoii uhlikaté slouceniny, které
tvoii obvykle 20-50% hmoty ¢astic mensich nez 10 um a 30-80% ¢astic menSich nez 2,5 um.
Pocet jednotlivych uhlikatych organickych sloucenin obsazenych v aerosolu vsak jde
do desetitisicii. Piesto Ze jsou vyvijeny analytické metody schopné v jedné analyze identifikovat
tisice sloucenin, zda se schiidnéjsi zamétit pozornost na analyzu jednotlivych tfid sloucenin od
celkového elementarniho (EC) a organického uhliku (OC) po charakterizaci jednotlivych tiid
sloucenin a nebo na analyzu sloucenin specifickych pro urcité zdroje aerosolovych ¢astic a na
zakladé jejich vyskytu urcit piivod aerosoli zatézujicich nase ovzdusi. Dale, vzhledem k tomu,
ze velikost aerosolovych ¢astic je zavisla na jejich piivodu, je velmi vyhodné analyzovat Castice
separované podle velikosti.

Studium slozeni uhlikaté ¢asti atmosférickych aerosolii separovanych podle velikosti je
hlavnim tématem a naplni tohoto doktorandského projektu. Laboratote chemie a fyziky aerosolt
je pIn€ vybavené pfistroji pro odbér aerosolll i jejich tfidéni a vzorkovani podle velikosti a HPLC
s fluorescenénim a UV detektorem a je mozna spoluprice s analytickym oddéleni UChP
vybavené¢ho krom¢ jinych metod 1 NMR a LC-NMR. Metody pro stanoveni OC a EC jsou
dostupné ve spolupraci s CHMU nebo na spolupracujicim pracovisti Univerzity v Gentu.

V Laboratofi chemie a fyziky aerosolii v souasné dob¢ probiha feSeni 2 evropskych
projektit 6. RP, dvou dalSich mezindrodnich projektli a n¢kolika dalSich projektt od ceskych
grantovych agentur.

Pozadovany profil uchazece:

- organicky chemik, organicky technolog, analyticky chemik

- samostatnost a chut’ do experimentalni prace

Literatura:

1. Andras Gelencsér.: Carbonaceous Aerosol, Springer, Dordrecht, 2004.
2. Seinfeld J. H., Pandis S. N.: Atmospheric Chemistry and Physics, John Wiley, New York, 1998
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Aktivitu Mo katalyzatorG je mozné¢ vyznamné zvysit pfidinim malého mnoZzstvi
promotoru. Typickymi piiklady jsou systémy CoMo ¢i NiMo/alumina, které nachéazeji vyznamna
uplatnéni pfi vyrob¢ kapalnych paliv. Alternativou ke Co ¢i Ni je zde uziti nékterého vzacného
kovu v mnozstvi pod 1 %. Tento vyzkum je provadén v UCHP fadu let a vedl k vyraznym
promoc¢nim efektim Ir, Pt a Ru [1,2]. Nejbéznéjsim nosi¢em je zde alumina, avSak promoc¢ni
efekt mize byt vyznamné ovlivnén i typem nosice.

Obsahem prace je studium ptipravy Mo katalyzatorii modifikovanych Pt ¢i jinym
vzacnym kovem (napf. Ru, Rh, Pd) na nosi¢i odliSném od aluminy, napf. na ZrO, (silika-
alumina, TiO, apod.). Bude se studovat vliv prekursoru kovu a zpisobu depozice, optimalni
koncentrace apod. Aktivita a selektivita bude porovnavana s klasickymi systémy NiMo ¢i CoMo.
Mohou byt studovany i jednoslozkové katalyzatory se vzacnymi kovy a samotné Mo
katalyzatory. Konkrétni systém bude vybran na ziklad¢ literarni reSerSe a dohody mezi
studentem a Skolitelem.

K charakterizaci katalyzatori je mozno vyuzit TPR, adsorpce H,, méfeni textury
(specificky povrch, distribuce por), chemickou analyzu (obsahy kovl) ¢i pripadné
1 elektronovou mikroskopii (morfologie, disperze slozek).

Katalytické  vlastnosti je zajimavé studovat v reakcich  hydrodesulfurizace
(hydrodenitrogenace) ¢i hydrogenace modelovych latek. Mame k dispozici moderni priito¢né
mikroreaktory s pevnym lozem, kde reakéni smési jsou automaticky analyzovany na plynovych
chromatografech. Experimentalni data se dale zpracovavaji na PC.

Cilem prace je hledat faktory pfi ptipravé katalyzatort, vedouci ke zlepSeni jejich aktivity
a porovnat nekonvenc¢ni katalyzatory se vzacnym kovem a alternativnim nosic¢em s klasickymi
katalyzatory. Nové poznatky budou piinosem z teoretického hlediska a mohou byt uzite¢né i pro
praxi.

Uchaze¢ bude pfi studiu vyuzivat hlavn¢ znalosti z anorganické chemie, heterogenni
katalyzy a prace na PC. Znalost anglictiny je vitdna pro orientaci v literatufe. Charakter vlastni
prace je experimentalni (syntézy nosic¢i a katalyzatort, meétfeni rGznych vlastnosti pfi
charakterizaci materiald a testovani aktivit katalyzatort).

Literatura:
1. Vit Z., D. Gulkova, L. Kaluza and M. Zdrazil: Synergetic effects of Pt and Ru added to Mo/Al,O3
sulfide catalyst in HDS of thiophene and HYD of cyclohexene. J. Catal. 232, 447 (2005).
2. Vit Z.: Iridium sulfide and Ir promoted Mo based catalysts (Review). Appl. Catal. A 322, 142 (2007).
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