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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Hlavny ciel’
Podpora a dalSie skvalitnenie podmienok pre realizaciu Spickového

zakladného vyskumu v ramci oblasti zelenej chémie a zvysenie jeho
prinosu pre spoloc¢nost a prax

Specifické ciele

1) Zabezpecenie kontinualneho efektivneho fungovania a manazmentu centra

excelentnosti s dorazom na medzinarodnu spolupracu a spolocensko-
hospodarsky dopad

2) Dovybavenie IKT infrastruktury nevyhnutnej pre kvalitné fungovanie centra
a podporu riesenia projektov vyskumu a vyvoja

3) Rozsirenie technickej infrastruktury pracovisk centra za tcelom podpory
realizacie prebiehajucich a pripravovanych vyskumnych a vyvojovych projektov
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Anotacia projektu

Projekt je v navaznosti na projekt |. etapy zamerany na doplnenie a
modernizaciu technickej infrastruktury, potrebnej pri rozvijani metdd zelenej
chémie, na spickovi medzinarodnu uroven. Ide o metddy, ktoré su setrné voci
zivotnému prostrediu (dizajnom vlastnosti, minimalizaciou tvorby odpadoy,
zniZzenim spotreby energie pri vyrobe), resp. pomahaju uz existujlice znecistenie
zvladat (pochopenim procesov a rychlym a vysokouc¢innym monitorovanim
polutantov v Zivotnom prostredi).

V Centre je pozornost venovana tiez zapojeniu do medzinarodnej spoluprace a
do rieSenia uloh pre potreby praxe, ludskému faktoru(kontinuite, doplneniu a
zvyseniu kvalifikovanosti odbornych pracovnikov), doplneniu IKT (vratane
podmienok pre teoretické predpovede v oblasti vedeckého zamerania projektu)
a zabezpeceniu pristupu k najkomplexnejSej chemickej databaze literarnych
poznatkov X ¥
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)
Spdsob riesenia projektu
o skvalitnovanie ludského potencialu (workshopy, odborné seminare,
prednasky, konferencia),

o premietnutie problematiky zelenej chémie do vzdelavania,

o dobudovanie infrastruktury pre kvalitné fungovanie centra a podporu
rieSenia projektoy,

o rozvijanie metodik pre metddy a procesy zelenej chémie — vyvoj metod
setrnych k zivotnému prostrediu a metdd pre pochopenie procesov a
monitorovanie zivotného prostredia:

* vypoctové metody,
» stereoselektivna katalyza,
* netradi¢né rozpustadla a zdroje energie,

* chemické analyzy metabolomu, XAy
v ” ’ Q 'l ° \':r II.I \/.“f
e separacné metody na (ultra)stopovej tirovni -, Wil "
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE

DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 1.1: Efektivny manaZment centra a prehibenie jeho spolo¢ensko-
hospodarskeho a medzinarodného vyznamu

Zodpovedna osoba: doc. RNDr. Martin Putala, PhD., KOCH PRIF UK

Ciel' : Efektivnym manaZmentom dosiahnut vysoki mieru integracie v nom zdruzenych
excelentnych vyskumno-vzdelavacich kolektivov a stimulovat ich integraciu do
medzindarodnej spoluprace vo vyskume a do rieSenia vyznamnych projektov VaV.

Realizované ¢innosti:
o vyhodnocovanie a aktualizacia:
- moznosti integracie vedeckych projektov centra,
- pripravy a rieSenia medzinarodnych projektov,
- zapojenia do riesSenia vyznamnych vyskumnych projektov a pre potreby praxe.
O organizacia:
- workshopov centra s prezentaciou obstaranej unikatnej infrastruktury,
- odbornych seminarov a prednasok s problematikou

H A A B o N
zelenej chémie, A‘rlll @ III\':
- konferencie ,,Advances in Organic Chemistry“ (09/2012). ¢ E:::%:ﬁ ¥
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 1.2: Aplikacia vysledkov vyskumu do vzdelavacej ¢innosti a ich
diseminacia k odbornej verejnosti

Zodpovedna osoba: doc. Ing. Maria Meciarova, PhD., KOCH PRIF UK

Ciel : Premietnutie excelentného vyskumu a jeho integracie v centre do
vzdelavania v magisterskom a doktorandskom stupni studia, do aktivit
smerujucich k sprostredkovaniu vysledkov vyskumov centra uciteflom

a Studentom strednych skol a do externého celozivotného vzdelavania

Metodoldgia aktivity:

* implementacia novych trendov zelenej chémie do prednasok ,Zelena chémia“
v magisterskom stupni studia a do curiculla doktorandskych programov

* zaradenie diplomantov a doktorandov do riesenia vyskumnych uloh v oblasti
zelenej chémie

* organizovanie kurzov zelenej chémie v ramci XXy

celozivotného vzdelavania a prednasok pre ucitelov ‘*‘||||ﬁ||||"‘
v ’ vi. A B e

a studentov strednych skol ¥ mm_{i
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 2.1: Dobudovanie IKT siete a datového centra
Zodpovedna osoba: Ing. Lubica Dobrockova, CVS, PRIF UK

Ciel : Zvysenie kapacity datového centra a skvalitnenie sietovej komunikacie
vramci kooperacie pracovisk jej stalym monitorovanim a definovanim novych
poziadviek na tvorbu VPN sieti pre pracoviska.

Metodoladgia aktivity:
* technologickeé rozsirenie zakladu datového centra
* manaZzment a servis sietovej komunikacie

Pre problémy s VO sa zatial nepodarilo obstarat planované doplnenie datového
centra
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 2.2: Zabezpecenie elektronickych databaz s pristupom
k najnovsim poznatkom

Zodpovedna osoba: doc. RNDr. Andrej Bohac, PhD., KOCH PRIF UK

Ciel : Pristupom k elektronickym databazam vytvorit predpoklad pre
skvalitnenie riesenia vyskumnych projektov.

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:

Informatizacia je dolezitym nastrojom pre uskutocnovanie cieleného vyskumu.
Umoznuje efektivnejsiu a bezpecnejsiu syntézu pozadovanych zlucenin napr.
liecCiv a biologicky aktivnych latok, alebo pokrocilych materialov. Prace v ramci
tejto aktivity umoznili pripojenie, zaskolenie a pocas trvania projektu aj
praktické vyuzivanie svetovo najvacsej chemicko — biologickej informacnej
platformy SciFinder Scholar.
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 2.2.: Zabezpecenie elektronickych databaz s pristupom
k najnovsim poznatkom

Unikatna databaza SciFinder Scholar: | == = b

h il # bl R
mw‘ [ Ruforerues flrtawes & Reatien
WO A e | D O

Umozinuje rychly textovy, ako aj
substrukturny pristup k vedeckym
informaciam ohlfadom:
o c¢a 70 milionov chemickych zlucenin
o ca 30000 000 vedeckych clankov
a patentov z viac ako 10 000 odbornych|
casopisov
o > 16 000 000 chemickych reakcii
o rychlost rastu databazy je 3 000
abstraktov denne, 12 000 novych
zlicenin denne, 40 000 reakcii tyzdenne

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

CHU SAV
Aktivita 2.3: RozSirenie a dobudovanie siete vykonnej vypoctove;j

techniky pre modelovanie priebehov reakcii a vlastnosti latok

Zodpovedna osoba: Ing. Igor Tvaroska, DrSc., Centrum Glykomiky, CHU SAV

Ciel : Dobudovanie pocitacovej a softvérovej infrastruktury pre riesenie
problémov tykajucich sa predikcie strukturalnych a energetickych parametrov
organickych a biochemickych reakcii, ako aj biologicky aktivnych latok a novych
materialov

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:
Hybridné kvantovo-mechanické a molekulovo mechanické (QM/MM) a QM
teoretické metddy umoznuju presné predikcie Struktur tranzitnych stavov a
intermediatov, a vazbovych afinit inhibitorov enzymov. Vyskum v ramci aktivity
smeruje k vyvinu novych lieCiv a pochopeniu katalytického mechanizmu
organickych a enzymovych reakcii.

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho rozvojs -



UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 2.3: RozSirenie a dobudovanie siete vykonnej
vypoctovej techniky pre modelovanie priebehov
reakcii a vlastnosti latok

CHU SAV

Superpocditacovy server (Linux Beowulf type clusters) v

nepretrzitej 24hod prevadzke. Intel Xeon Quad-Core (336

CPU jadier), 816 GB RAM, 1Gb Ethernet

Umoinuje vypocéty a modelovanie

o organickych reakcii

o enzymovych reakcii

o filtrovanie velkych kniznic latok

o de novo dizajn biologicky aktivnych latok

Vyuiitie :

e pre Strukturalny dizajn lieciv a katalyzatorov
organickych reakcii

* pri biochemickej a strukturalnej charakterizacii
enzymov ako aj reaktivnych intermediatov chemickych
reakcii

.
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll) EHU SAV

Aktivita 2.3: RozSirenie a dobudovanie siete vykonnej vypoctovej techniky pre
modelovanie priebehov reakcii a vlastnosti latok

Dalsie softvérové vybavenie pre skvalitnenie vyskumu v tejto oblasti

o programovy balik
Schrodinger pre Strukturalny
dizajn lieCiva modelovanie
enzymovych reakcii

o program Gaussian pre
modelovanie organickych
reakcii a fyzikalno-
chemickych vlastnosti latok

o program ADF pre
modelovanie enzymovych
reakcii

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia - F
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho rozvojs -



UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 2.4: Dobudovanie pracoviska pre pocitacové modelovanie
chémie polutantov

Zodpovedna osoba: prof. RNDr. Viadimir Kelld, DrSc., KTFCH PRIF UK

Ciel : Dobudovat riesitel'ské pracovisko vybavenim IKT, servermi, softvérovym
vybavenim tak, aby bolo schopné pocitacovym modelovanim ziskat informacie a
poznatky, potrebné pre pochopenie zakonitosti chémie polutantov v zivotnom
prostredi a vyuZit ich pri projektovani ué¢inkov novych latok v Zivotnom
prostredi.

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:

Rozsirit moznosti doteraz rozvijanych metod (najma metddy Coupled Cluster) aj
na vacsie molekuly a najma ich vacsie klastre, zaujimavé z hladiska chémie
zivotného prostredia.

Pre problémy s VO sa zatial nhepodarilo vybudovat

=ik N
v 4 V4 ’ V 4 [ N &4 A4 (] V4 [ >“r . \x
planované komplexné laboratérium pocitacovej chémie e M o
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 3.1: RozSirenie vybavenia pracoviska pre stereoselektivnu
katalyzu komplexami kovov a organokatalyzatorov

Zodpovedna osoba: doc. Mgr. Radovan Sebesta, PhD., KOCH PRIF UK

Ciel : rozSirenie a skvalitnenie vybavenia pracoviska pre stereoselektivnu
katalyzu komplexami kovov a organokatalyzatorov za ucelom zvysenia
vyskumného potencialu

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:

Stereoselektivna katalyza je dolezitym nastrojom zelenej chémie. Umoznuje
efektivnejsiu syntézu chiralnych zlicenin ako lieCiva a dalsie biologicky aktivne
latky alebo pokrocilé materialy. Vyskum v ramci aktivity smeruje k vyvinu
novych katalyzatorov a katalytickych reakcii.

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho rozvoj



UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 3.1: RozSirenie vybavenia pracoviska pre stereoselektivnu
katalyzu komplexami kovov a organokatalyzatorov

Unikatne zariadenie: CD spektrometer s doplnkami
Umoznuje meranie CD spektier
o V pevnej faze
o Vroztoku
o v statickom rezime,
o pri HPLC analyze,
o pri kinetickych meraniach.

Vyutiitie na charakterizaciu chiralnych
zlicenin ako napriklad:

* lieciva a ich medziprodukty

e biomakromolekuly ako proteiny a DNA
* molekulové prepinace

» katalyzatory stereoselektivnych reakcii

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho rozvojs -



UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE

DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 3.1: RozSirenie vybavenia pracoviska pre stereoselektivnu
katalyzu komplexami kovov a organokatalyzatorov

Dalie nad$tandardné vybavenie pre skvalitnenie vyskumu v tejto oblasti
o plynovy chromatograf : TR

set pre kombinatorialnu syntézu

sada tlakovych nadob

O —@" O

automatizovaneé flash
chromatografy

o absorpcny
spektrometer
so stop-flow

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho rozvoj
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CHU SAV
Aktivita 3.2: Dobudovanie pracoviska biokatalyzy, vratane aplikacie
netradicnych zdrojov energie a rozpustadiel

Zodpovedna osoba: Ing. Maria Mastihubova, PhD., CHU SAV

Ciel : skvalitnenie a rozSirenie infrastruktury pre riesenie projektov, ktorych
cielom je aplikacia metdd biokatalyzy, netradiénych rozpustadiel a zdrojov
energie na ekologickejsie a efektivnejsie chemoenzymatické syntézy latok
vysokou pridanou hodnotou na baze sacharidov a ich mimetik.

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:

Biokatalyza je dolezitym nastrojom zelenej chémie. Umoznuje efektivnejsiu
syntézu bioaktivnych derivatov sacharidov ako lieciv alebo pokrocilych
materialov. Vyskum v ramci aktivity smeruje k vyvinu novych biokatalyzatorov a
biokatalytickych reakcii.

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia 3 \
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho rozvojs -



UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

CHU SAV

Aktivita 3.2: Dobudovanie pracoviska biokatalyzy, vratane aplikacie
netradicnych zdrojov energie a rozpustadiel

Nadstandartné zariadenia:

o Extraktor pre superkriticky CO,
Vyuzitie na ekologické nahradenie
organickych rozpustadiel

o Plynovy chromatograf s hmotnostnym
detektorom
Vyuzitie na skvalitnenie kvantitativnej

a kvalitativnej analyzy vzoriek

o Analyticky kvapalinovy chromatograf
Vyuiitie na Studium kinetik
biokatalytickych reakcii

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Rurtpdy. fond segiorbiontio sokwole



UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

CHU SAV
Aktivita 3.2: Dobudovanie pracoviska biokatalyzy, vratane aplikacie
netradicnych zdrojov energie a rozpustadiel

Dalsie vybavenie pre skvalitnenie vyskumu v tejto oblasti

o Polarimeter A=

o Automatizovany flash [} —
chromatograf _—

o Termozariadenia
(termomixér, trepacka
s inkubatorom

o Kryostat
o Analytické mikrovahy

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Rurtpdy. fond segiorbiontio sokwole
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Aktivita 3.3: Skvalitnenie infrastruktury pracoviska pre stereoselektivnu
syntézu prirodnych latok a ich analégov

Zodpovedna osoba: prof. Ing. Tibor Gracza, DrSc., OOCH, UOCHKP, FCHPT STU

Ciel : Dobudovat infrastrukturu pre rieSenie projektov, ktorych ciefom je
priprava a Studium novych chiralnych katalyzatorov (komplexov prechodnych
kovov s chirdlnymi ligandami a organokatalyzatorov) a ich testovanie v reakciach
za vzniku C-C vazieb.

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:
Asymetricka syntéza s vyuzitim krystalizaciou indukovanej transformacie,
zlicenin prechodnych kovov a chiralnych organickych zlicenin ako katalyzatorov
je modernym syntetickym nastrojom pre rozvoj zelenej chémie. Umoznuje
efektivny pristup ku zluceninam s vysokou pridanou hodnotou (biologicky
aktivne zliceniny, prirodné latky) chemickymi,
k Zivotnému prostrediu Setrnymi procesmi.

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho rozvoj
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Aktivita 3.3: Skvalitnenie infrastruktury pracoviska pre stereoselektivnhu
syntézu prirodnych latok a ich analégov

Unikatne zariadenie: Ultrarychly kvapalinovy chromatograf (UFLC) s
DAD a kombinovanym hmotnostnym detektorom (ESI-APCI)

Vyuiitie: rychla identifikacia prekurzorov
prirodnych latok a biologicky aktivnych zlucenin
z reakénych zmesi

Unikatne zariadenie: Drybox

Vyuiitie: priprava, manipulacia g AT
a reakcie substancii (chirdlne = &
organokovové zluceniny a
katalyzatory pre asymetrické
reakcie) vyzZadujucich
prostredie bez pritomnosti
vlhkosti a kyslika

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Euréopska unia N
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Aktivita 3.3: Skvalitnenie infrastruktury pracoviska pre stereoselektivnu
syntézu prirodnych latok a ich analégov

Dalsie vybavenie pre skvalitnenie vyskumu v tejto oblasti

s

o Ponorny kryostat
vyuzitie pre reakcie vyzadujuce
nizku teplotu

o Velkokapacitné destilacné
zariadenie
umoznuje recyklaciu bezne
pouzivanych rozpustadiel
a minimalizaciu kvapalnych
odpadov

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia r*
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Rurtpdy. fond segiorbiontio sokwole



UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Aktivita 3.4: Dovybavenie centralneho pracoviska pre aplikaciu
neklasickych zdrojov energie a rozpustadiel

Zodpovedna osoba: prof. RNDr. Stefan Toma, DrSc., KOCH PRIF UK

Ciel : Aplikacie novych vysoko ucinnych zdrojov energie, ako je mikrovinné
ziarenie, ultrazvukové vinenie, mechanicka energia, nahrada klasickych
organickych rozpustadiel idnovymi kvapalinami s cielom minimalizovat
negativne ekologické dosledky synteticky vyznamnych reakcii.

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:

Navrhovanie novych syntetickych postupov, resp. optimalizacia existujucich
metod syntézy s cielom zvysit reakénu rychlost, vytazky aj selektivitu, priGom sa
zaroven eliminuju negativne vplyvy na zZivotné prostredie. Nastrojom su ucinné
zdroje energie, nové typy rozpustadiel a kvalitné analytické metddy.

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho rozvojs -
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Aktivita 3.4: Dovybavenie centralneho pracoviska pre aplikaciu
neklasickych zdrojov energie a rozpustadiel

Nadstandardné vybavenie pre skvalitnenie vyskumu v tejto oblasti
o mikrovinny reaktor ' '

o gulovy vybracny mlyn
o Ramanov spektrometer
®

elementovy analyzator

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia vig -
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho razvosa
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Aktivita 3.5: Vybudovanie experimentalneho pracoviska pre
metabonomické analyzy

Zodpovedna osoba: doc. RNDr. lvan Ostrovsky, CSc., CHU PRIF UK

Ciel' : Zasadna inovacia experimentalnej zakladne pracoviska v ramci budovania
Spickovej pristrojovej kapacity pre chemické analyzy metabolomu.

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:

Ziskanie a uvedenie do prevadzky komplexu spickovych pristrojov z oblasti
kombinovanych analytickych metdd na analyzu biomarkerov pre tcely
metabonomiky, vyuzivajucej vysokoucinné analytické metody pre detekciu
produktov metabolizmu, vratane potencialnej pritomnosti metabolitov
polutantov. Metdda poskytuje velmi cennu informaciu pre diagnostiku
zdravotného stavu s aplikaciou v klinickej praxi.

\
.
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Aktivita 3.5: Vybudovanie experimentdlneho pracoviska pre
metabonomické analyzy

Unikatne zariadenie: Plynovy chromatograf s viacrozmernym
kvadrupdlovym detektorom

Umoinuje meranie biomarkerov
v komplexnych biologickych matriciach.

Vyuzitie na chemicku analyzu biomarkerov
pre metabonomiku.

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU hiropety fond segionsiontio rorwl
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Aktivita 3.6: RozSirenie infrastruktury pracoviska pre pokrocilé
elektroseparacie v kapilarach a na Cipoch

Zodpovedna osoba: doc. RNDr. Jozef Marak, CSc, KACH PRIF UK

Ciel : Dobudovat infrastruktiru pre rieSenie projektov, ktorych ciefom st
separacie, analyza a identifikacia latok na (ultra)stopovej trovni a pre
mnohozlozkové zmesi latok na baze suboru analytickych a reakcnych technik pre
elektroseparacie v kapilarach a na (bio)chemickych cipoch, vratane pokrocilej
hmotnostnej spektrometrie

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:
Elektroseparacie v kapilarach a na Cipoch su v sucasnosti velmi efektivnym ndstrojom na
ultrastopovu analyzu komplexnych environmentalnych vzoriek (pitné a odpadové vody,
pody, ovzdusie). Zaroven vyznamne znizuju produkciu odpadu (toxické a karcinogénne
latky) vznikajiceho pri chemickej analyze (davkovanie
extrémne malych objemov vzoriek a pouzivanie malych
objemov rozpustadiel a pomocnych roztokov).

7~
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Aktivita 3.6: RozSirenie infrastruktury pracoviska pre pokrocilé
elektroseparacie v kapilarach a na Cipoch

Unikatne zariadenie: preparativny elektroforeticky analyzator

Preparativny elektroforeticky analyzator s vodivostnou a

DAD detekciou pre analyzu komplexnych environmentalnych

a biologickych vzoriek:

o Analyza karcinogénnych latok v pitnych vodach

o Analyza pridavnych a pomocnych latok v potravinach
(sledovanie bezpecnosti potravin)

o Analyza liecCiv v telovych tekutinach

o Analyza opticky aktivnych latok (enantioméry
aminokyselin, lieCiv, atd'.)

o Sledovanie zlozitych reakcnych schém a analyza
medziproduktov

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurépska unia - N
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Europsky fond regionsineho rozvojs -
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Aktivita 3.7: Skvalitnenie vybavenia pracoviska pre rychlu ultrastopovu
analyzu pokrocilymi technikami HPLC

Zodpovedna osoba: doc. RNDr. Milan Hutta, CSc., KACH PRIF UK

Ciel' : dobudovat infrastrukturu pre rieSenie projektov, ktorych cielom je HPLC
analyza a charakterizacia latok na stopovej a ultrastopovej turovni v zlozitych
matriciach kombinovanymi separacnymi mechanizmami a pokrocilymi
detekénymi technikami, s dorazom na vysokocitlivé optické metddy.

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:

Vysokoucinna kvapalinova chromatografia je v su€asnosti najpouzivanejsSia separacna
metdda, ktora v ramci aktivity nasla uplatnenie najma pri stanoveni analytov v prostredi
velmi zlozitych matric ako su p6da, biologické vzorky, reakéné zmesi z technoldgie vyroby
lieCiv a pod. Pouzitie multidetektorového zapojenia umoziiuje ziskat vacsie mnozstvo
informacii o charaktere vzoriek, napr. ELLSD umoznuje
stanovenie distribucie rozmeru castic pritomnych vo vzorkach '
e >
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Aktivita 3.7: Skvalitnenie vybavenia pracoviska pre rychlu ultrastopovu
analyzu pokrocilymi technikami HPLC

Unikatne zariadenie: ELLSD a HPLC-SW-DAD
Elastic Laser Light Scattering Detector” ELLSD
zariadenie na meranie hydrodynamického priemeru molekul
polymérov (huminové latky, proteiny, polysacharidy), ich
asociatov a Castic v roztoku na baze rozptylu laserového
svetla a tiez ako detektor s prietokovou mikrokyvetou pre
mnohodetektorovu HPLC

System HPLC-SW-DAD

analyticky chromatograf s automatickym
davkovacom, viackolénovym prepinacom
a termostatovanym priestorom,
DAD detektor, riadiaca jednotka,
softvér.
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Aktivita 3.8: Skvalitnenie vybavenia pracoviska metdéd komprehensivnej
plynovej chromatografie

Zodpovedna osoba: prof. Jan Krupcik, DrSc., OACH, FCHPT, STU

Ciel' : Doplnenie infrastruktury pracoviska plynovej chromatografie na kvalitativnu troven

nevyhnutnu pre medzindarodné vyskumné aktivity v oblasti analyzy novych latok a ich
impaktu na zivotné prostredie.

Rozvijané metddy a procesy zelenej chémie:

Metodolodgie ucinnej a rychlej separacie zlozitych typov vzoriek metédami viacrozmernej
plynovej chromatografie a spojenych technik plynovej chromatografie a hmotnostnej
spektrometrie a ich aplikacie pre potreby hodnotenia kvality Zivotného prostredia, napr.
analyzy vybranych skupin polutantov v potravinach.

Unikatne zariadenie:

Komprehensivny plynovy chromatograf (GCxGC) s detekto-
rom elektrénového zachytu (mikroECD) a hmotnostne
spektrometrickym detektorom (MSD).

7= Operatny program
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DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
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Dosiahnuté vysledky

O

@)

]

Obstarané pristroje boli zavedené do prevadzky a testované ich moznosti vyuzitia pre
riesenie uloh vyskumu a vyvoja v Centre. Dobudovana infrastruktura umoznila
vyznamne vylepsit zastaravajuci stav pristrojového vybavenia, ¢o sa zacalo prejavovat
kvalitnejSim, komplexnejSim a modernejSim rieSenim vyskumnych problémov. To
podporilo zachovanie kvalitnej publikacnej Cinnosti v chémii na PRIF UK ako aj

v organizacidch partnerov (FCHPT STU a CHU SAV). Dosiahnuté kvalitné vedecké
vysledky boli tiez prezentované na domacich i medzinarodnych konferenciach.

Zorganizovanych bolo 9 workshopov centra s prezentaciou moznosti obstaranej
unikatnej infrastruktury.

Zorganizovaneé boli odborné seminare a prednasky, zahriujuce problematiku zelenej
chémie, vedeckych osobnosti centra (16) a Spickovych zahrani¢nych odbornikov (16).

V termine 09. — 13.09.2012 sa konala konferencia XXXth Conference of Organic
Chemists — Advances in Organic Chemistry (Pokroky v organickej chémii) s ucastou
renomovanych zahrani¢nych prednasatelov.
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UNIVERZITA KOMENSKEHO V BRATISLAVE
DOBUDOVANIE CENTRA EXCELENTNOSTI
METOD A PROCESOV ZELENEJ CHEMIE (CEGreenll)

Ukoncenie projektu

o V organizacii partnera CHU SAV sa podarilo skvalitnit vybudovanu IKT siet pre
modelovanie priebehov reakcii a vlastnosti latok.

o V organizacii hlavného partnera PriF UK sa podarilo vybudovat vypoctové laboratorium
pre pocitacové modelovanie chémie polutantov.

o Realizaciou projektu sa skvalitnili podmienky excelentnych pracovisk centra pre
realizaciu Spickového zakladného vyskumu v oblasti zelenej chémie. Vyssia uroven
technickej a personalnej vybavenosti umoznila vyssiu pridanu hodnotu riesSenych
vyskumnych projektov a zapojenie do medzinarodnej spoluprace.

o V ramci celozivotného vzdelavania sa uskutoCnilo 6 prednasok na témy suvisiace so
zelenou chémiou spolu pre 125 Studentov a ucitelov strednych skol.

o Do realizacie aktivit projektu sa zapojilo 126 vyskumnikov inych organizacii, 76
Studentov a 75 Studentiek doktorandského studia, 24 vyskumnikov a 25 vyskumnicok
do 35 rokov, 104 vyskumnikov a 54 vyskumnicok nad 35 rokov

o Realizacia aktivit projektu bola ukoncena 30.06.2014
o Pristroje a zariadenia sa nadalej vyuzivaju.

Podporujeme vyskumné aktivity na Slovensku/ Eurdopska unia
Projekt je spolufinancovany zo zdrojov EU Eurdpsky fond regionsineho rozvoja . .



