Ustav fyzikalni chemie

J. Heyrovského AV CR, v. v. i.

chemie
zivotni prostredi
fyzika katalyza
ene rg | @ zdravotnictvi

molekuly
nanomaterialy



o
£
in/
o

twitter.com/JHINST Prague
facebook.com/jhinst
ustav_heyrovskeho_av
linkedin.com/company/ufchjh-prague

Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR

y 4
stav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR,
' ' verejna vyzkumna instituce, rozviji védecky odkaz
nositele Nobelovy ceny, profesora Jaroslava
Heyrovského v oborech spojenych s fyzikalni chemii.
Soustavnému zakladnimu i aplikovanému vyzkumu se u nas
vénuje pres dvé sté védkyri a védcl, od nadéjnych mladych
badatelek a badatelt, po svétové uznavané Spickové
odbornice a odborniky. Teoreticky poznané a experimentalné
ziskané znalosti fyzikalné chemickych dé&jl probihajicich
v molekulach a atomech maji vyznam pro primyslovou
katalyzu, vyrobu a uchovavani energie, zdravotnictvi i Zivotni
prostredi.

V ustavu pusobi Heyrovského centrum transferu
technologii, které se zabyva podporou spoluprace mezi

ustavem a komer¢nim sektorem s cilem propojeni vyzkumného

a technologického potencialu ustavu s potfebami komerc¢ni
sféry.
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Biofyzikalni
chemie

ddéleni biofyzikalni chemie fesi dvé zakladni

vyzkumné linie vyuzivajici fluorescencni spektroskopii

a mikroskopii (,biospektroskopie®) a elektrochemické
metody (,bioelektrochemie®). Za podpory vypocetnich
pristupt sméruji oba vyzkumné sméry ke spoleénému cili:
porozumét strukture, funk&nosti a dynamice biologicky
relevantnich systémd na molekularni a atomistické trovni.
Provadény vyzkum se pfitom zabyva aktualnimi tématy
souvisejicimi s neurodegenerativnimi onemocnénimi,
buné&c&nou signalizaci, imunitni odpovédi, genovou terapii
a enzymologii.

1 Meéreni na fluorescenénim mikroskopu

2 Fluorescenéni mikroskop s vysokym rozliSenim

3 Priprava DNA nanostruktur

4 Obrazek bilé krvinky zobrazené
fluorescencnim mikroskopem

Zamérujeme se na:
> vyvoj novych metod fluorescenéni spektroskopie,
mikroskopie a elektrochemie,
> molekularni déje pfimo v lidskych burikach,
> pfenos naboje pfes modelova rozhrani,
> prenos elektronu v proteinech,
> manipulaci svétla pomoci nanocastic.

Oddéleni se u¢astni mnoha vyzkumnych projekt na narodni

i mezinarodni trovni, napt. projektu ONEM, ktery vyviji
inovativni kombinaci optické a elektronové mikroskopie,

s Videnskou a Leidenskou univerzitou jako partnerskymi
institucemi. Vyzkum oddéleni je védeckou komunitou uznavan
a vedl k ziskani nékolika ocenéni (Medaile J. Heyrovského,
Cena Otto Wichterleho, Akademicka prémie, Lumina
quaeruntur, Cena Josefa Hlavky a dalsi).




Dynamika
molekul
a klastru

2 Lasery v laboratofi
s aparaturami CLUB a AIM

3 Laserova chemie na aparature AIM

vyzkumem. Studujeme dynamiku elementarnich - ;T j : Ize vyuZit v nanotechnologiich i vysokonapé&t'ovych spinacich,
procest, ke kterym dochazi v molekulach, klastrech ] . i : 5 kde rozvijime i spoluprace s primyslem. Ale zachyt elektront
a nanocasticich pfi interakci s fotony a elektrony. Nicméné i — _‘_ - o . y | hraje duleZitou roli i v biofyzice, napf. v tak zdanlivé odtazitych
nase vysledky zakladniho vyzkumu jsou dUlezité pro ' oblastech, jako je radiacni chemie a lIé¢ba rakoviny. Toto je
nejriznéjsi praktické aplikace. Napriklad klastry zkoumané jen nékolik prikladu, kde zakladni vyzkum nageho oddé&leni
v molekulovych paprscich mohou predstavovat Castice 1 Stavba nové paprskové aparatury na vyzkum elementarnich prispiva k porozuméni na molekulové Urovni procestim, které
atmosférickych aerosoll. Tyto aerosoly hraji klicovou procest v kapalinach maji globalni prakticky vyznam.
ulohu v chemii atmosféry a ovliviiuji globalni oteplovani
a ubytek ozonu i lidské zdravi v oblastech se znedisténym NaSe experimenty se opiraji o techniky IR a UV laserové
ovzduSim. Klastry mohou napodobovat rovnéz prachova : spektroskopie, rlizné hmotnostné spektrometrické metody,
zrna v mezihvézdném prostoru a jejich vyzkum tak umozriuje iontové zobrazovani, elektronové spektroskopie, DNA-
studovat astrochemii v laboratornich experimentech. origami a dal$i. Nasi specialitou v ramci Ustavu jsou vlastni
sV-laboratori-postavené” experimentalni pristroje, které

Vna§em oddéleni se zabyvame predevsim zakladnim : _ N , I '_ Nami studovany zachyt elektront v molekulach a klastrech

neustale modifikujeme, zdokonalujeme a vyvijime nové
experimentalni metody.



®O®
QOO0

Elektrochemickeé

materialy

ddéleni se zamé&ruje na pripravu a charakterizaci
elektrochemicky aktivnich materialt se zvlastnim
zfetelem na nanomaterialy zaloZené na elementarnim
uhliku, polovodivych oxidech a anorganickych 2D krystalech.
Mezi hlavni sméry naSeho vyzkumu patfi zejména vyvoj novych
elektrodovych materiall a elektrolyt(l pro dobijeci baterie
typu Li-ion, Na-ion, Li-sira nebo jinych, zaloZenych na iontech
prechodnych kov(. Dale vyvijime nové materialy pro barvivem
sensibilizované a perovskitové solarni ¢lanky, které mohou
byt v blizké budoucnosti vyuzity napftiklad pro vSudypfitomné
priihledné panely a vyrazné tak prispét k energetické bilanci
nasi spoleCnosti.

Pro ptipravu fotoelektrod pro aplikace v energetice
a zivotnim prostredi vyuzivame pokrocilé metody umoznujici
kontrolovanou depozici tenkych vrstev o tloustkach pod

WY

1 Vyvoj novych materialt pro dobijeci baterie

2 Pokrogily vyzkum procestl ukladani
a konverze energie

3 Testovani aktivity novych fotokatalyzator(i pro
dekontaminaci vody

1 nanometr i jejich kompletni charakterizaci od struktury

az po ucinnost premény slunecni energie na elektrickou.
Nas8im cilem je také vyvoj ekologicky pfiznivych aplikaci pro
zlepSeni kvality zamorené vody u nas i v rozvojovych zemich,
pro Upravu vod v Cistirnach apod. Pro tyto ucely studujeme
fotokatalyzatory, vétSinou oxidy kovu, které jsou po aktivaci
svétlem schopné rozkladat i t&€Zko odbouratelné organické
polutanty az na CO, a mineralni kyseliny.

Pomoci nejmodernéjSich spektroskopickych

a mikroskopickych technik, které zarover v naSem oddéleni
vyvijime a zdokonalujeme, zkoumame i zakladni fyzikalné
chemické procesy v plynovych nanobublinach na rozhranich
pevné a kapalné faze, v jaderném reaktoru na povrchu
povlakovych trubek, i vdvourozmérnych materialech. Mezi
nase partnery v prlimyslové i vyzkumné sfére patfi napriklad
firma HE3DA zabyvajici se vyvojem baterii pro stacionarni
ulozisté energie, Ci SpiCkova pracovisté EPF-Lausanne ve
Svycarsku nebo Univerzita v Manchesteru ve Velké Britanii,
kde uzce spolupracujeme mimo jiné i s nositelem Nobelovy
cenu za fyziku Prof. K. Novoselovem.
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3 Mikroskop se skenovaci sondou pro méreni
vodivosti jednotlivych molekul

4 Vyroba elektrochemickych senzorti pomoci
3D tisku

ddgleni elektrochemie v nanométitku se zamétuje - ; W . Sl h A rozhrani v nanométitku a méfeni vodivosti a termosily

na vyzkum elektroaktivnich molekularnich systém V) = et U = : Y | v jednotlivych molekulach. Dale zkoumame moznosti 3D tisku

z pohledu nanoméritka. Nasim cilem je porozumét ; p— | — ~ .| pfi vyrobé mikrofluidnich elektrochemickych a katalytickych
procesiim prenosu naboje a souvisejicim jeviim na molekularni d = : f LN aparatur.
urovni. Systémy, které studujeme, byly navrzeny pro riizné . | h A
aplikace v€etné molekularni elektroniky, pfemény a skladovani ; | . - : ' ' \ '. NaSe vysledky jsou pravideln& publikovany ve $pickovych
energie, vyvoje elektrochemickych senzor(i pro pesticidy, i . - N & s Casopisech v oblasti elektrochemie, fyzikalni chemie,
téZké kovy a atmosférické polutanty a také katalyzator( pro o 7 . analytické chemie a Zivotniho prostfedi a jsou oceriovany
odstranovani téchto latek ze Zivotniho prostredi. _ . " W mezinarodni komunitou. Nas vyzkum je podporovan

! i . grantovymi projekty, v€etné téch zamé&renych na transport

Dale zkoumame vztahy mezi strukturou, vlastnostmi ] : naboje v molekularnich elektronickych souc¢astkach,

a reaktivitou a reakCni mechanismy u biologicky vyznamnych L ) o e . elektrokatalytickou redukci oxidu uhli¢itého nebo vyvoj

. « o . L o axi . A 3 1 Elektrochemicka prdtocna jednotka pro analyzu organickych HE=® i C . o L. , ,
latek, v€etné hormonu, antioxidantud a 1éCiv. Clenové T — — x elektrochemickych (bio)senzoru na bazi novych elektrodovych
oddé&leni se dale podileji na zdokonalovani elektrochemické fq L-i.,.'; o material(.

instrumentace, v€etné impedancnich a pulznich technik, in- 2 Elektrochemicka impedan&ni spektroskopie pro priimyslové
situ spektroelektrochemie, zobrazovani povrchll a reak&nich vyznamne analyzy
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Chemieiontu .
v plynné fazi

2 Vyvoj nové metody hmotnostni spektrometrie
v driftové trubici

- 3 Nizkotlaké plazma jako zdroj iontti

4 Laboratorni verze vesmirného pristroje
HANKA pro online analyzu mikrometeoritl

ddéleni chemie iontl v plynné fazi se zabyva studiem L b gy S - J F " \ hmotnostnich spektrometr(i s vysokym rozliSenim, na jejichZ

reakci mezi ionizovanymi a neutralnimi molekulami. \ ‘ 1 = ' ‘ [ F zakladé pak budeme vyvijet nové pfistroje pro budouci

Ziskané vysledky pfinasi zajimavé poznatky ’ ' : _ . - = vesmirné mise. Pomoci metod hmotnostni spektrometrie také
0 procesech probihajicich na atomarni Urovni, zaroven jsou k1 N \ \ =4 " s o b % == experimentaln& zkoumame chemické reakce, které probihaji
dulezité i pro poznani déjli v atmosfére a pro hmotnostni i . g I'n : _'_ \ ST vionosférach planet a mésicu slune¢ni soustavy. Interakce
spektrometrii vyuZitelnou pro chemické analyzy v mnoha i , f § g 8 - | ! rychlych nabitych €astic s neutralnimi molekulami studujeme
oblastech. q ; Y TRl 15 i HCAN S pomoci specialné upraveného sektorového hmotnostniho

/ ; ' L : e spektrometru.
V jedné z laboratofi oddéleni se v€nujeme vyzkumu novych - b l i -
metod pro citlivé analyzy stopovych mnoZstvi latek ve vzduchu. ) & =] ’ 0 ; Tha "l Vysledky vyzkumu nachazeji uplatnéni v mediciné, biologii,
Hmotnostni spektrometrie se zde vyuZiva k ur€ovani struktury ; ! T " 8 w ¥, '_ i kriminalistice Ci potravinarstvi. Oddéleni je také soucasti
molekul, pro identifikaci neznamych sloucenin a kvantifikaci ' mezinarodnich védeckych tymu pfipravujicich budouci
znamych latek v plynném vzorku. vesmirné mise zamérené na zkoumani slunecni soustavy
f ! - - ' a pripadného vyuZiti jejiho nerostného bohatstvi pristimi

Dalsi oblasti v&decké aktivity oddéleni je vesmirny vyzkum. \ i o . € generacemi.
Navrhujeme a konstruujeme laboratorni prototypy vesmirnych = ' i

1 Hmotnostni spektrometr s dvoji fokusaci ZAB2-SEQ
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Molekularni -
elektrochemie
a katalyza

ddéleni se zamé&ruje na zakladni vyzkum v odhalovani

vztah( mezi strukturou, geometrii, elektronovou

distribuci, redoxnimi viastnostmi a reaktivitou
organickych, anorganickych, organokovovych a komplexnich
molekul v€etné jejich syntézy.
NaSim cilem je propojit vystupy zakladniho vyzkumu s navrhem
a syntézou novych molekul vhodnych pro nejriiznéjsi aplikace
(katalyzu, chemické transformace, chemosensory a receptory,
medicinalni aplikace, fotovoltaiku apod.)

Oblasti naSeho zajmu:
> Design, syntéza a reaktivita novych molekul,
> Elektrochemicky vyzkum redukéné-oxidaénich déja,
> Testovani katalytickych procest,
> Studium fyzikalné-chemickych vlastnosti molekul,
> Kombinace fotochemie a elektrochemie — UV-vis a EPR
spektroskopie,

> Kvantové chemické vypodty pro predikci i interpretaci.

15

1 Krystaly organokovové slou¢eniny titanu
v prostfedi bez pristupu kysliku a vody

2 Experimentalni vybaveni pro elektrochemicka
méfeni na riznych elektrodach

3 Spektro-elektrochemicka cela pro
simultanni méreni UV-vis a EPR spekter pfi
elektrochemickém generovani radikalovych
castic

4 pH zavislost méd’natého komplexu aza-
makrocyklu - cyklicka voltametrie

5 Polymeriza&ni autoklav obsahujici vysrazeny
polyethylen po testovacim pokusu s novym
katalyzatorem

Zvlastni pozornost je vénovana molekulam s vice redoxnimi
centry, kde experimentalné studujeme jejich vzajemné
interakce, intramolekularni prenos elektron(, distribuce
hustoty elektront a rozsah jejich delokalizace. Kromé
makrocyklickych slou€enin s oCekavanou aplikaci na poli
specifickych receptort a molekul pro singlet fission (pfeména
slunecni energie), jsou studovany molekuly komplex(
prechodnych kovl nesouci organické ligandy pro uplatnéni

v homogenni katalyze a medicinalnich aplikacich.

e

Experimentalni vybaveni a zafizeni zahrnuje syntetické
laboratore vybavené pro pripravu a manipulaci s materialy
vysoce citlivymi na kyslik a vodu. Pro charakterizaci slou¢enin
jsou k dispozici NMR, EPR, MS a UV-vis/IR spektrometry,
kompletni zafizeni pro elektrochemické experimenty a méreni.
K dispozici jsou také zafizeni vyuZivajici in-situ kombinace
vy8e uvedenych metod pro studium radikal(l a reak&nich
meziprodukt(.

salt i

s
il
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Nanokatalyza

ddéleni nanokatalyzy se zabyva cilenym navrhem

materialti v subnanometrovém a nanometrovém

méritku pro zakladni studia Sirokého spektra
katalytickych procestl. Klicovou charakteristikou vyvijenych
materiall je presné chemickeé sloZeni a definovana struktura,
a tyto parametry jsou ovliviiovany a fizeny na atomarni trovni.

Nanokatalyzatory jsou pFipravovany:

» vakuovou depozici kovovych klastr( s presné zvolenym
pocétem atom jednoho nebo dvou kovi na technicky
vyznamnych nosicich, s velikosti €astic v rozsahu od
jediného atomu az po jednotky nanometru. Pri depozici
kovovych klastri se nejprve ve vakuu vytvori paprsek
atomovych klastrt rtizného sloZeni a velikosti, z nichz
jsou pomoci hmotnostniho spektrometru vybrany klastry
0 pfedem stanovené hmotnosti. Tyto klastry jsou pak
deponovany na katalyticky zajimavé podlozky. Takto

Intensity
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Hybridni nanostrukturovany katalyzator

na bazi oxidu Zelezitého s integrovanymi
nanocasticemi medi pfi efektivni preméné CO,
v uzite€né uhlovodiky

Absorpce synchrotronového rentgenového
zareni na jediné nanoc&astici niklu o velikosti
zhruba 80 nm odhaluje chemicky stav niklu pfi
transformaci metanu

Nanokrystaly Ru, Ti O, velikosti priblizné
50 nm

Schematické znazornéni struktury
nanokrystalu odvozené z rentgenovych méreni

selektivni oxidaci uhlovodik(l. Ve spolupraci s mezinarodnimi
partnery se studuje elektrokatalytické Stépeni vody,
konverze CO, a nebo katalyzatory v Li-O, bateriich.

> chemickou pripravou hybridnich katalyzator(i o velikosti
jednotek az desitek nanometrt. Tyto nanokatalyzatory jsou
syntetizovany pokrocilymi syntetickymi metodami a jsou
ucinneé napriklad pro konverzi CO, a methanu (tj. sklenikovych
plynt) &i pro selektivni pfemé&nu vyssich uhlovodiku.

> chemickou pfipravou nanokrystalickych ¢astic. Priprava
nanokrystalickych elektrokatalyzatort je zaloZena na
teoretické predikci vhodnych aktivnich mist podporujicich
aktivitu vyvijenych material( v reakcich ukladajicich
obnovitelnou energii v alternativnich palivech, jako je
napriklad vodik Ci paliva ziskana redukci CO,. Modelové
nanokrystalické materialy obsahujici poZzadovana aktivni
mista jsou syntetizovany kryogenickymi, solvotermalnimi
a srazecimi postupy. FunkZ&nost takto pfipravenych

deponované klastry vykazuiji vysokou presnost chemického 1 LaboratoF pro pfipravu klastril s pfesné kontrolovanou velikosti a materialtl je pak testovana za podminek srovnatelnych
sloZeni a jejich velikosti se daji m&nit atom po atomu. EHEIE 112 2 ST Sl BT s podminkami katalytickych aplikaci. Materialy jsou

Vliv atomarniho sloZeni klastrt na katalytické vlastnosti IS T e T T —— studovany pomoci rentgenového zareni s cilem pochopit

a vhodnost zvolenych nosi¢t se zkoumaji v heterogennich jejich katalytické chovani a optimalizovat jejich u€innost na
reakcich typu pfemeny CO,,, oxidace CO &i pro vysoce 3 Aparatura pro testovani nanokatalyzatord zakladé obecnych vztaht mezi strukturou a reaktivitou.
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v - Spektroskopicka kontrola zarizeni

4 Tranzistor:

Nizko-dimenzionalni *RE
3 & =0 B b Ukézka MOS-FET tranzistoru na bézi MoS,
Systé my » 5 5 SEM snimek fraktalniho SERS substratu

-r. pro analyzu biologickych vzorku

n 3 Charakterizace
| 4

as vyzkum je zaméren na jedno- a dvoj-dimenzionalni 3 / . ; g T — ’ i . Oddéleni je dale rozdéleno na nékolik specializovanych
materialy jako je grafen, kovové chalkogenidy, uhlikové . ot e ] ' Wi podskupin, pfitemz kazda podskupina prinasi zakladni
nanotrubky a dalSi souvisejici materialy. Vybudovali

pochopeni specifické oblasti, které v§echny dohromady
umoZnuji provadét materialovy vyzkum ve své celkové
komplexnosti.

jsme rozsahlou infrastrukturu pro pfipravu a charakterizaci

materiald, ktera pokryva vyzkum nanomaterial(i od syntézy,
pfes modifikaci a analyzu fyzikalnich a chemickych vlastnosti
az po konstrukci soucastek obsahujicich tyto perspektivni

materialy. o

Vyzkumné projekty vychazeji z vyhodnoceni elementarnich

principl na jejichz zakladé Ize vylepsit vlastnosti materiall i

ve prospéch jejich aplikace v oblastech jako jsou senzory, A

tranzistory a dali mikroelektronika. - _,m i
- 7

1 Kontrola senzor( a elektrickych cest po litografii

2 Integrace do funkénich bloku




ddéleni spektroskopie je prednim ¢eskym
centrem aplikovaného a zakladniho vyzkumu
spektroskopickych technik. NaSe badatelska €innost
zahrnuje vyvoj citlivych senzoru pro analyzu plynt a ovzdusi,
zkoumani novych high-tech materialt vyuZitelnych ve vysoce
vykonnych svételnych zdrojich, charakterizaci novych
materiald, generovani reaktivnich specii na povrsich a vyvoj Piprava experimentu pfemény planetarnich atmosfér

novych analytickych technik v oblasti forenznich véd. ”C'”"Y '"}paktu aStercf'd_u' A J?dnou Mozne ZJ'St't,PomO(,:'
kosmickych teleskopu, jak se vyvijely rané planety bi¢ované

destém padajicich hvézd?

Soustredime se i na dalSi aktualni témata sou¢asné veédy:

zabyvame se nevyjasnénymi otazkami chemické evoluce 2 Kosmicky teleskop Ariel pfinese odpovédi na fadu fascinujicich
Zemé a identifikaci a kvantifikaci prebiotickych procesu, které otazek tykajicich se exoplanet. Laboratorni experimenty na
by mohly vést ke vzniku Fivota na planetach zemského typu naSem oddé&leni jsou nezbytné k pochopeni pozorovani, které
o . L Ariel ugini.

jako je Mars nebo dokonce vzdalené exoplanety. Zkoumame

zakladni procesy v plazmatu generovaném pomoci velkych 3 V laboratofi vysoce rozlisené spektroskopie zkoumame zakladni
lasert Ci procesy v plamenech. charakteristiky molekul a atomu. Bez t&chto dat neni mozné

studovat mechanismy chemickych reakci, nové materialy,
rozkliCovat sloZeni padajicich hvézd ¢i vzdalenych exoplanet.

4 \/ysoce rozliSeny spektrometr je specialné
upraven pro detekci nestabilnich chemickych 2 1
latek v plazmatu. Jeho méreni dovoluji sledovat
dgje trvajici jen miliontiny vteriny v elektrickych
vybojich i laserovych jiskrach. Technické feSeni
v nasi laboratofri je svétove unikatni. Po rozebrani
stejného pristroje na Univerzité v Okajamé je nyni
nas kontinualné skenujici Fouriersky interferometr
s ¢asovym rozliSenim jediny svého druhu na svéte.

5 Plazma meteor(, padajicich hvézd, studujeme
pomoci simulaci jednim z nejvétSich lasert na
svété. Vinterakéni komofe je pripravovan k zasahu
laserem vzorek vzacného Pallasitu, Zzelezného
meteoritu se zrnky olivinu pochazejiciho z nitra
davno zaniklého asteroidu.

6 Nestabilni radikaly, ionty a atomy detekujeme
pomoci €asove rozlisené spektroskopie pomoci
elektrickych a laserovych jisker v plynnych médiich.

7 Vyzkum v naSi laboratofi motivoval pfipravu mise
ryze eského CubeSatu SLAVIA.

NaSe oddéleni Uzce spolupracuje s prednimi svétove
uznavanymi vyzkumnymi institucemi (nap¥. Sorbonnska

¢i Cambridgeska univerzita) i s vyznamnymi domacimi
univerzitami a védeckymi ustavy. NaSimi partnery jsou také
soukromé subjekty s vyznamnym podilem vyzkumu a inovaci
(napt. Crytur Turnov, Optické dilny AV Toptec, SAB Aerospace)
i vladni instituce, napf. Ministerstvo vnitra €i Policejni
prezidium CR.

Védci a studenti Oddéleni spektroskopie obdrzeli celou fadu
akademickych cen (napt. cena Wernera von Siemense, Ceska
hlavicka, Cena U&ené spolecnosti, Wichterlova prémie).

V souCasné dobé naSe oddéleni koordinuje zapojeni do
vyznamnych kosmickych misi, jako je vesmirny teleskop Ariel,
sonda EnVision k Venusi ¢i Cesky CubeSat Slavia. Oddéleni
pracuje také na vyvoji technickych zafizeni pro tyto mise.




Struktura

a dynamika
v katalyze

a podili se asi 20 % na tvorbé svétového hrubého

domaciho produktu. Zarovern je vyuzivana k eliminaci
Skodlivin z chemickeé vyroby i z dal8ich zdroj(i, napf. vyfukovych
plynd. Nezbytna transformace chemické vyroby na ekologicky
udrzitelnou, vyroba novych materialt a vyuziti novych surovin
vyZaduji nové katalyzatory a katalytické procesy.

Katalyza predstavuje zaklad sou€asné chemické vyroby

Pro pfipravu novych, vysoce selektivnich a aktivnich
katalyzator( od laboratorniho po poloprovozni méfitko
vyuZivame aktivni centra stabilizovana v mikroporéznich

3D alumosilikatovych nebo uhlikovych matricich. Prvnim
krokem je syntéza matrici s definovanymi viastnostmi.
Nasleduje vytvareni aktivnich center definovanych na atomarni
urovni, ktera byla navrZzena pomoci kvantové chemickych

2

vypoctl. Struktura aktivnich center je ovérena pomoci rady
technik zahrnujicich skenovaci a transmisni elektronovou
mikroskopii, teplotné programované redukeni a reakeni
techniky a multispektroskopickou analyzu, kombinujici
multinuklearni NMR spektroskopii pevné faze, difuzné-reflexni
UV-Vis-NIR spektroskopii, laserové indukovanou kinetickou
emisni spektroskopii, Mossbauerovskou spektroskopii

Syntéza zeolitickych katalyzator(

Mgr. Jifi Dédecek, CSc., DSc. prevzal v roce
2020 ocenéni Ceska hlava

Analyza aktivnich center pomoci operando
FTIR spektroskopie

Lokalizace dvojmocnych kationtl v zeolitu
TNU-9

Mechanismus disociace kysliku na
binuklearnim Fe(ll) centru

a infradervenou spektroskopii. Rada t&chto technik je
vyuzita ve své in-situ verzi i ke studiu reaktivity pfipravenych
katalyzator(i, opét na atomarni trovni. Finale vyvoje
katalyzatoru pak predstavuje testovani jeho aktivity pomoci
reak&nich kinetickych testl, kdy vzniklé reakéni produkty
sledujeme pomoci plynové chromatografie a hmotnostni
spektroskopie.

Pozornost je zamé&fena jak na vyuZiti kysele katalyzovanych
reakci pro transformace uhlovodikd pro efektivnéjsi
petrochemickou vyrobu, tak na redoxni procesy vyuzivajici
aktivni centra na bazi prechodovych kovt pro eliminaci NO/
NO,, sklenikového N, O, a pro selektivni oxidaci metanu na
metanol. Za vyzkum této reakce jsme byli v roce 2020 ocenéni
cenou Ceska hlava.



Teoreticka
chemie

yvoj a aplikace metod teoretické chemie zaloZzenych
na principech kvantové mechaniky ma v Ustavu
fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v. v. i. vice nez

Sedesatiletou tradici. V souCasnosti Ize vyzkum na oddéleni
teoretické chemie zaradit do nékolika zakladnich sméru.

Silné korelované systémy

Molekularni systémy se silnou elektronovou korelaci tvori
jednu z vyzev souCasné kvantové chemie. Proto se zabyvame
vyvojem a aplikaci modernich metod pro presnéjsi popis
takovych systém( zaloZzenych na metodach multireferenénich
a externé korigovanych coupled clusters (CC), density matrix
renormalization group (DMRG) a post-DMRG metodach.

1 Analyza molekularni rezonance metodou RAC

2 V nasilaboratofi najdete vypoc&etni klastry

3 PrednasSime na ¢eskych univerzitach

Struktury pevnych povrchi, klastri, zeolitt

a nanostruktur

Zeolity jsou hlinitokfemiCité materialy s mikroporézni
strukturou. Spole&né s povrchem klastri poskytuji vnéjsi

a vnitfni plochu pro katalyzu chemickych reakci. NaSe
pracovisté se zabyva vyzkumem struktury aktivnich center
téchto systém a bylo souéasti tymu, ktery v roce 2020 ziskal
cenu Ceska hlava.

Srazky elektron( a molekul

Studium interakce elektron(i s molekulami je nutné pro
pochopeni proces( v hornich vrstvach planetarnich atmosfér,
pro vyvoj technologii v polovodi¢ovém priimyslu, pro vyzkum
a léCbu rakoviny v mediciné. Nas vyzkum je zaméren na vyvoj
metod pro modelovani elastickych i neelastickych srazek.

4 Optimalizovana struktura prechodného stavu
tvoreného vzdalenymi dvojjadernymi Fe(ll)
misty Stépicimi dikyslik

Neadiabaticka molekulova dynamika pro fotochemii
Modelovani fotochemickych procest vyZaduje pristupy
kombinujici dynamiku atomovych jader s pfechody mezi
elektronickymi stavy molekuly. Proto vyvijime a aplikujeme
metody molekulové dynamiky se zahrnutim neadiabatickych
a spinorbitalnich vazeb, v posledni dobé téZ s podporou
technik strojového uceni.

Kvantové pocitace

Algoritmy kvantového pocitani jsou zaloZeny na zakladnich
fenoménech kvantové mechaniky. Pro mnoho problémd
poskytuji zcela zasadni a novy pristup k jejich feSeni. U nas
se zabyvame kvantovymi algoritmy pro problémy kvantové
chemie, jako je napf. hledani energie zakladniho stavu
molekul.



26

Vypocetni
chemie

nasi praci jsme inspirovani prirodou, pfirodnimi jevy,

preménami, které neustale probihaji v nas a okolo nas.

Podobné jako jiné chemické odborniky a odbornice
nas zajima, jak takové procesy probihaji, co je fidi a jak takové
pfemény napodobit, zefektivnit pro nase ucely, nebo naopak
omezit, neprobihaji-li spravné napr. v disledku nemoci. S tim
je spojeny navrh novych latek s vhodnymi vliastnostmi.

Namisto chemickych banék a aparatur jsou naSimi pracovnimi
nastroji pocitace a zakony kvantové, molekulové a statistické
mechaniky i molekulové dynamiky, které pouzivame pfi
rozboru komplexnich (bio)chemickych systéma a jejich funkci.
A to narozli¢nych strukturnich trovnich — od mikrosvéta

po elektrony. V tomto smyslu se snazime porozumét, jak se

chovaji zdravé a poSkozené lipidové membrany na povrchu
buriky, jak funguji v bun&&ném (vodném) i nevodném prostredi

1 Atomisticky popis bunécné cytoplasmy

2 Peptid interagujici s buné€nou membranou
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3 Zoom do aktivniho mista enzymu

4 Zména elektronové struktury a energie
aktivniho mista enzymu pfi jeho redukci Ci
oxidaci

8 Aktivni misto enzymu s ionty kovu
a mechanismus katalytického cyklu

enzymy, ¢im a jak Ize regulovat dynamiku a stabilitu t&chto
enzym. V enzymech nas dale obzvlast zajimaji jejich reaktivni
centra, elektronova struktura, co tuto elektronovou strukturu
ovliviiuje a jaky je jeji vliv na vysokou reaktivitu a selektivitu,
tak typickou pro enzymovou katalyzu. Z teoretickych modell,
které studujeme a které konfrontujeme s experimentalnimi
fakty, vyvozujeme duleZité vztahy mezi strukturou a funkci

a zobecriujeme fyzikaln& chemické principy, kterymi se nami
studované systémy fidi. Tyto principy se snazime aplikovat
na design latek, které maji potencial I1&Cit nebo efektivné
katalyzovat reakce spolecenského vyznamu.

H" 10
H* Felll” gt
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Centrum pro inovace
v oboru nanomaterialu
a nanotechnologii

yzkum Centra pro inovace v oboru nanomateriala
V a nanotechnologii (Nanocentrum) je zaméren na
vyvoj novych metod pro ochranu Zivotniho prostiedi
a komplexni konzervaci artefaktt hmotného kulturniho
dédictvi. JedineCnost naSeho pristupu spociva ve velmi tizkém
propojeni pokroc€ilého akademického vyzkumu a jeho aplikace
v novych technologiich. Zaméreni Nanocentra je zaloZzeno na
rozsahlych odbornych znalostech v oblasti nanotechnologii,
fotochemickych a fotokatalytickych procest. Védecky
tym zahrnuje odborniky z riznych védeckych disciplin,
coZ umoziuje komplexni feSeni relevantnich problému
s vyznamnym celospoleenskym dopadem.
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1 Aplikace Gisticich gelll na fragmentu
stfedoveéké deskové malby z Moravské
galerie, Brno

2 Fotokatalyticka aparatura

3 Vzorek kompozitniho fotokatalyzatoru

4 Studium mechanickych vlastnosti materialt
v mikro- a nanoméritku pomoci nanoindentoru

Vyzkum Nanocentra je zaméFen na:

Cist&ni vzduchu: komplexni fotokatalytické technologie pro
odstrafiovani NO,, O,, tékavych organickych latek, prachovych
Castic atd.

Cisténi vody: fotokatalytické technologie pro odstrafiovani
novych typl kontaminant(i vody, jako jsou antibiotika, drogy
nebo pesticidy.

Ochranu kulturniho dédictvi: postupy a materialy pro komplexni
konzervaci a preventivni ochranu historickych pamatek na
zakladé vyzkumu v oblasti materialovych véd a nanotechnologii
a zejména jejich vyuziti pro restaurovani historickych artefaktd.
Scale-up: fe$eni technologickych aspektll nezbytnych pro
vyuziti vyvijenych technologii ve vyrobé&, vyhodnoceni jejich
efektivity a snadnosti pouZiti.

Vyvoj metodiky: pfenos dat z laboratofe podminek do
podminek realného svéta. Hodnoceni vyvinutych technologii:
jejich celkovy dopad na Zivotni prostredi, zahrnujici potencialni
toxicitu samotnych funk&nich nanomaterialt a produkt(
fotokatalytického odstrariovani polutantt ze vzduchu i vody.

Vyznamna ocenéni: 2. misto Transfera Technology Day 2021
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3 Zaujmout Zaka pro chemii jde jeding pres
experimentovani, na kterém jsou zaloZeny
na8e vzdélavaci programy pro vSechny vékove
skupiny Zaku

Centrum
vzdelavani

4 Chemicky workshop, kde teorii ovéfujeme
experimentem

5 Na letni Skole studenti ziskaji nové znalosti
i nové pratele

y 4

stav je akademickym pracovistém, které se vzdélavani i ;

mladych zajemc a zajemkyri o pfirodovédné obory wd h i védeckych tymech, letni Skoly a vikendové chemické kurzy.

z fad studujicich vysokych, stfednich a zakladnich skol o - i T Mezi dal3i klitové akce popularizace vé&dy a vyzkumu zaméfené
vénuje dlouhodobé a systematicky v pribéhu celého roku. P ’ N L - na Sirokou verejnost patfi pestry program zarijové mezinarodni
Pocet vzdélavacich programa, kterymi jsou véda a vyzkum ' A Noci védcl, expozice na Veletrhu védy &i akce v ramci festivalu
predstavovany cilovym skupinam, presahuje rocné stovku. | -l . b Tyden AV CR. Nage védce a védkyn& mohou zajemci potkat

v \ ; 1 ) bl : 5 P, v programu védeckych kavaren, na naSich putovnich vystavach
Studujici vysokych kol se zapojuji do nasi védecké -, : L Ean (napt. Prib&h kapky nebo Dotkni se (exo)planet) ¢i v médiich.
a vyzkumné ¢innosti v ramci svych bakalarskych a diplomovych ; -
praci. Ve svém zapojeni do védy pak Casto pokracuji i jako - . - 4 . KaZzdoroc¢né se do realizace pestré smésice programu
doktorandi a doktorandky a stavaji se tak spolupracovniky . zapojuje aZ padesatka védcll a védkyn, odbornych pracujicich
védcu a védkyni pfi feeni jejich projektu. Cilové skupiné a studujicich. Koordinaci programti zajistuje Utvar pro
déti ze zakladnich a stfednich Skol je vénovana pestra T Elerie e A G mece pe e vzdélani. DIouhoEiobé tak spolupracujeme s vice nez 100
smésice programU zahrnujici workshopy €i prakticka méreni Skolami po celé Ceskeé republice. Akce jsou z velké ¢asti

v laboratofich, pfednasky, exkurze, krouzky a staze ve 2 Odkaz Jaroslava Heyrovského a polarografii pfipominame od finan&n& podporeny dotacemi z projektd, napt. MSMT.
roku 2009 Siroké verejnosti putovni vystavou Prib&h kapky
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