CESKA SPOLECNOST PRO VYZKUM A VYUZITI JiLU

Ceskad spolecnost pro vyzkum a vyuziti jilii (CSVVJ), ustavend v roce 1998, sdruzuje zdjemce

a stimuluje teoreticky i aplikovany vyzkum, vzdeélavani a mezindrodni styky v oblasti

argilologie. CSVVJ je pokracovanim "Ceskoslovenské ndrodni jilové skupiny", ktera byla

zalozena v Ceskoslovensku v roce 1963.

Cislo 71 Listopad 2022

SLOVO EDITORA

Vazeni pratelé,

kone¢né se k Vam dostava snad ,regulérni®
Cislo naseho Casopisu, které obsahuje tradi¢ni
rubriky, tak jak je znate. Je opét bohaté a rozmanité
svymi informacemi ze zivota z oblasti argilologie.
Mohlo by se tak zdat, Ze pro jilovou védu nastavaji
po urcité dobé lepSi Casy. Probéhly jiz nékteré
konference (info viz nize) a seminare, v Cervnu i ten
nas. Musime si vSak pfiznat, Ze opak je pravdou.
Pozvanka na podzimni seminaf se nesetkala s
kladnou odezvou a seminaf musel byt zruSen.
Aktivita ¢lenu je minimalni, ¢innost zajiStuje jen uzky
staly okruh &lent. Ceka nas jeden z velkych ukol(, a
to organizace Stfedoevropské jilové konference.
Posledni jsme pofadali v roce 2012 v Prudhonicich,
dalSi méla byt v Ceské republice v roce 2022, ale
pandemie covidu vSe posunula. Na konferenci
v Polsku jsme oznamili pofadani konference v roce
2024 pravdépodobné v Plzni. Vyzyvame proto
vSechny ¢leny k vySSi aktivité a pomoci pfi
organizaci ruznych akci (konference, seminafe
apod.).

Uzavérka jarniho cisla je 15. 4. 2023.

VSechna dosud vysla c&isla a dalsi informace
jsou na webovych strankach Spole¢nosti na adrese:
www.czechclaygroup.cz

Zavérem preji vSem ¢tenafim hezké a klidné
vanoce v kruhu svych nejblizSich a mnoho §tésti,
zdravi, pohody v roce 2023, a to jak doma, tak v
zaméstnani.

Martin Stastny, editor

Rozvojova 269, 165 00 Praha 6

tel.: 233087233

e-mail: stastny@gli.cas.cz, stastny.cm@seznam.cz

JARNi SEMINAR

Ve stfedu dne 8. 6. 2022 v 10,00 hod. poradala
MFF UK Praha ve spolupraci s Ceskou spolegnosti
pro vyzkum a vyuziti jilG jarni seminaf. Zde
pfinasime redukovanou podobu vSech
pfednesenych pfispévku.
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Abstrakt

V dnesni moderni dobé, kdy se betonové konstrukce
vyuZivaji takika ve vSech pracovnich c&innostech lidské
prace, je tfeba tyto plochy néjakym zpusobem chranit a
zabranit tak jejich rychlému opotfebeni respektive jejich
korozi. Pro technologické upravy se pouzivaji razné
organické a anorganické latky, kterymi se zuSlechtuje
povrch betonové konstrukce (pramyslové podlahy). Tim se
vylepsuji fyzikalné chemické vlastnosti pfisluSného betonu.
Predkladana prace poukazuje na nékteré metodiky
vyuzivané v praxi.

Klicova slova

Betonova konstrukce, pramyslové podlahy, koroze,
organické latky, anorganické latky, alkalicka
aktivace.

Uvod

Betonovou ochranu mizeme rozdélit do nékolika
skupin technologického pouziti. Za prvé jsou to
ochrany do tzv. zivého materidlu. Tady se vyuziva
reakce Cerstvého betonu s latkami, které zabrariuji
rychlému vyschnuti povrchu a tim zabrani
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popraskani povrchu. Sem patfi napf. voda,
dotvrzujici smési, vsypové technologie.

DalSi zplGsob ochrany je tzv. po uschnuti. Zde se
aplikuji na betonové povrchy rdzné cementové
potéry, broudené a lesténé povrchy s konzervaénimi
potéry na bazi akrylatovych a polyuretanovych
pryskyfic.

V posledni fadé se jedna o konecnou
povrchovou Upravu. Ta se vytvafi pomoci
konzervacnich potérd a krycich ochrannych
viceslozkovych natérl  (polyuretani, epoxidd,
akrylatud).

Technicky ochranu zabezpeduji tyto normy:
305/2011 CPR a 163/2002 — Stavebni vyrobky na
trh, CSN 744505 - Podlahové systémy, EN 13813 -
Potérové materialy a podlahové potéry a EN 1504 -
2-Systémy pro ochranu povrchu betonu.

Ochrana pfima do zivého

 Jak jiz bylo zminéno, jedna se hlavné o
zabranéni rychlého vyschnuti. Nejjednodussi
opatfeni je pouziti vody a kryci folie. DalSi
metodou je tzv. hrazkovani povrchu betonové
plochy. Dale se vyuzivaji naftenické prostfedky,
akryladtové prostiedky tvofici slabé vrstvy s
typickou patinou, kdy se po vyschnuti povrchu
vrstva postupné odloupne. Zde se tedy vyuziva
alkalické reakce Cerstvého betonu s ochrannymi
latkami.

« DalSi moznosti pfimé ochrany betonu jsou vsypy
(cement + ostfiva). Vsyp se aplikuje do
nezaschlého betonového povrchu, ¢imz se po
vyschnuti povrch konstrukce zu$lechtuje. Vsypy
se rozdéluji podle pouzitého ostfiva do tfid
tvrdosti (F1, F2, F3). Ostfiva mohou byt rtizné
druhy skla, kfemen, kfemenny pisek, strusky,
vysokopecni strusky, popely, ¢ediCe, korundy,
tvrzené oceli az nejtvrdSi karbidy. ZuSlechténé
vlastnosti charakterizuji kromé& pevnostnich
zkous$ek (v tlaku a vtahu za ohybu MPa), hlavné
testy abrazivosti a obrusnosti.

Pro uplnost si pfedstavime jeden ze
zkoumanych vsypovych materialQ, ktery obsahoval
experimentalné az 17 % strusky ATEMIT v cementu
tfidy 42,5. Nasledné byl dotvofen ochrannym
tvrdicim potérem systému vodni sklo — akrylat.

Struska ATEMIT (17 %) v cementu tfidy 42,5.

Abrazivost: 13,89 mgxm'1/bez strusky.

Obrusnost: 555,04 mgxm™'/bez strusky.

Abrazivost: 1,31 mgxm'1/se struskou a ochrannym
potérem (vodni sklo+akrylat).

Obrusnost: 7,29 mgxm'1/se struskou a ochrannym
potérem (vodni sklo+akrylat).

Parametry: pevnost v tahu za ohybu: 12MPa,
pevnost v tlaku 50 MPa.

Cely experiment je charakterizovan na obr. €. 1.

Obr. 1. Vsyp se struskou ATEMIT (1) a upravou
dotvrzovaciho potéru systému vodni sklo (2). Foto
P. Hajek.

Ochrana po uschnuti

Pro tuto ochranu mizeme v podstaté vydélit dvé
skupiny material(i, které vyuzivaji alkalické aktivace
mezi podkladem a jednotlivymi slozkami systému, a
to:

+  Cementové akrylatové potéry, které zvysu;ji
mechanické vlastnosti betonu. RTG
difrakéni analyzou byla zjisténa v zakladni
pouzivané modifikaci pfitomnost minerall
hatruritu, portlanditu a kfemene.

* Potéry akrylatové, kombinované vodni
sklo-akrylat, které maji za ukol dotvrzeni
povrchu a tim i dal$i zvySeni mechanickych
i chemickych vlastnosti.

Mizeme tak pfipravit systémy s dosazenou
pevnosti v tlaku az 70 MPa a 19 MPa pevnosti v
tahu za ohybu.

Charakteristickym  znakem  pfi  sledovani
slozitych potérd aktivovanych vodnim sklem je, Ze
maji v RTG zafeni amorfni charakter. Pravé
zminény charakter poukazuje na systém skelné
povahy, ktery je mozno jeSté v nasledné upravé
lestit. Takovyto systém charakterizuje obr.2.

Obr. 2. Ochranny tvrdici potér vodni sklo — akrylat
(1), vodni sklo litné (2) na systému cement-akrylat
detail (3),. Foto P. Hajek.



Kone¢na povrchova uprava

Tato uprava vyuziva pfedevSim viceslozkovych
natérovych systémf, a to:
* Epoxidy (dvouslozkové az ftfislozkové
systémy) - penetrace, primery, barvy.
»  Polyuretany (dvouslozkové az tfislozkové
systémy) - penetrace, primery, barvy.
Jsou odolné vici vodé (lotosovy efekt). Reaguji
s tvrdidlem za vzniku trojrozmérnych struktur.
Vytvrzovani probiha pomoci polyamidu, polyfenold,
polysulfidd, polykyselin atd. Dalezitym parametrem
je pak stupenn konverze, ktery charakterizuje
dokonalost zreagovani vicevazbovych jednotek v
systému. Reologie a odolnost proti vodé u
polyuretant je korigovana zeolitem X v ricinovém
oleji. Jestlize je vytvrzeni nedokonalé, tak systémy
Spatné tuhnou a maji mnoho kazd. Proto je pfi
aplikaci tfeba dokonalého michani jednotlivych
komponent. Pfiklady téchto systému jsou na obr. 3.

Obr. 3. Ochranny natér polyuretan (1), epoxid (2),
epoxid na vsypu (3). Foto P. Hajek.

Zavér

Ochrana betonu predstavuje v dne$ni dobé
jeden ze zakladnich predpokladi k ochrané
betonovych konstrukci potazmo prdmyslovych
podlah. Podle jednotlivych zminénych kombinaci,

které jsme si uvedli Ize docilit velice uc€inného
aktivniho povrchu, a tak prodlouzit Zivotnost dila.

Podékovani

Dékuji v8em uvedenym spolupracovnikim, ktefi
se podileli na expertizach a charakterizacich
chemicko - fyzikalnich vlastnosti zminénych
materiald.
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Many concerns come from the exploitation of
resources, including soils and water. The use of
herbicides is necessary in some cases to maintain
the production of plenty of crops. However, not all
applied herbicides are bioactive, remaining attached
to the soils or migrating to other crops or
groundwater.

For example, two common herbicides are:
atrazine (A), an s-triazine, which is moderately
hydrophobic (Jablonowski et al., 2021), and diuron
(D), which belongs to the phenylurea group, and is
relatively hydrophilic (Giacomazzi, Cochet, 2004).
Unfortunately, both have been widely used and
presented harmful effects on animals, e.g.,
endocrine disruptors, and the environment, e.g., in
coral reefs.

Clays are suitable adsorbent agents in
contaminant remediation due to their non-polluting
and inert character. Besides, they are readily
available and inexpensive. Clay minerals are
defined as phyllosilicate minerals. According to the
structure, clays are based on tetrahedral (T) and
octahedral (O) sheets, which may form either TO
layer or TOT layer, linked by sharing the apical
oxygen. The possible T and O sheets combinations
will generate the main groups of clay minerals
(Bergaya, Lagaly, 2013).

The kaolin group minerals are based on TO
layer structures. In particular, the halloysite (Hal), a
dioctahedral structure, can adopt a tubular
morphology with an outer surface (the T sheet) and
an inner surface (the O sheet) containing hydroxyl
(OH) groups (Bergaya, Lagaly, 2013).

On the other hand, the smectites, like beidellite
(Bd) and montmorillonite (Mt), have dioctahedral
TOT layer structures. The presence of isomorphous
substitutions generates a negative charge in the
structure (typically AI** by Mg?* in the O sheet of the
Mt and Si** by A** in T sheets of the Bd) that is
compensated by exchangeable cation in the
interlayer space, e.g., Na cations (Bergaya, Lagaly,
2013). Moreover, the modified clays can enhance
their properties, e.g., improving the adsorption
capacity for hydrophobic compounds in soils and
wastewater. Thus, one of the most popular ways to
modify smectites is by means of a cationic
exchange reaction. For instance, a hydrated Na
cation can be replaced by a
tetramethylphosphonium (TMP) cation in a Bd's



interlayer space, which helps improve the
adsorption capacity of hydrophobic molecules. The
interactions and arrangement of the surfactant will
depend on the clay charge and the alkyl chain
length (De Paiva et al., 2008).

From a theoretical approach, two main methods
have been used to study clay minerals (Kubicki,
2016): molecular mechanics or force fields (FF)
methods and density functional theory (DFT). The
simulations help obtain valuable information about
the interactions and stability of the systems, e.g.,
herbicides-clay complexes (Moreno-Rodriguez et
al., 2021; Moreno-Rodriguez et al., 2022), which are
essential for pollutant remediation and degradation
of contaminated water or soils. Thereby providing
useful information that, combined with experimental
data, shows a broad system landscape.

The following examples may serve as a glance
at the topic.

Herbicides and smectites

The periodic structural models were built to
study the interactions between the smectite
surfaces and the herbicide. The smectites, Bd and
Mt, unmodified and modified with TMP cation, were
intercalated by the herbicide, atrazine and diuron

A-Bd
F“’/ /\ / / / yvVvy

A-Mt

and then calculated at the density functional theory
(DFT-D3) level (more details in Moreno-Rodriguez
et al., 2021; Moreno-Rodriguez et al., 2022).

After the optimisation, the structures have shown
that Na cations were localised nearby the T
substitutions in Bd (Moreno-Rodriguez et al., 2021)
and O substitutions in Mt (Moreno-Rodriguez et al.,
2022) forming a monolayer in the interlayer space.

In the case of the atrazine molecule, the
arrangement was planar, with a slight bending of the
Cl in the A-Bd model (Fig. 1) (Moreno-Rodriguez et
al., 2021). Likewise, the diuron molecule presented
a planar arrangement, except in the D-Bd model,
where the Cl| atoms pointed toward the basal
oxygen atoms of the smectites (Op) (Moreno-
Rodriguez et al.,, 2022). In both cases, the
interactions were mainly weak hydrogen bonds (H-
bonds), i.e. in the range of 2.0 - 3.0 A. On the other
hand, the water molecules interacted with each
other and the Oy, creating moderate to strong H-
bonds. Both atrazine and diuron formed weak H-
bonds with the Oy, which were stronger (shorter) in
the modified A-TMP-Bd and D-TMP-Bd, and the
TMP cation formed stronger weak H-bonds than the
atrazine and diuron molecules (Moreno-Rodriguez
et al., 2021; Moreno-Rodriguez et al., 2022).

A

A-TMP-Bd

A A A

A-TMP-Mt
(Ll L)AL

Fig. 1. The optimised structure of A-Bd, A-Mt, A-TMP-Bd and A-TMP-Mt models. The hydrogen bonds in the
models are as follow: green (C—H---Oy), magenta (C—H---Oy), yellow (Ow—H:--Op), blue (Ouw—H---Oy), cyan (N—
H:---Ow) and red (N-H:--Op); b-view. Only tetrahedral sheets were illustrated for better viewing of the H-bonds

(Moreno-Rodriguez et al., 2021).

Furthermore, the calculated and experimental
doo1 values showed good agreement and similar
trends. The intercalation energies were calculated
as a measure of structural stability. The Bd
complexes have hlgher structural stability than Mt
(e.g., —68 kd-mol~ ! for A-Bd, and —48 kJ-mol™" for A-
Mt), as well as TMP |mproves the stability in both
smectites (e.g., —119 kJ- mol™" for D-Bd, and —259

kJ-mol™" for D-TMP-Bd), in agreement with the
number of H-bonds and their strength (Moreno-
Rodriguez et al., 2021; Moreno-Rodriguez et al.,
2022).

The vibrational density of states (VDOS) was
calculated by ab initio molecular dynamics (AIMD) to
distinguish  the  different  contributions and
overlapped bands in the atrazine-smectites



complexes. In detail, the atrazine C—H band showed
stronger interactions in the Bd than in Mt structures,
displaying sharper bands, as well as the stretching
vibration energies were higher in the modified clays
with TMP cation, e.g., 3108 cm™ for A-TMP-Bd and
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3102 cm™ A-TMP-Mt (v C-H in Fig. 2), which was
in agreement with the strength of the interactions
(Moreno-Rodriguez et al., 2021).
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Fig. 2. The calculated total VDOS (black) of A-Mt, A-Bd, A-TMP-Mt and A-TMP-Bd, the calculated VDOS of the
atrazine molecule (violet) and the calculated VDOS of water molecules in the interlayer (cyan) (Moreno-Rodriguez

et al., 2021).

In order to understand in more detail the
interactions between diuron and the smectites, the
partial charges and bond order (BO) were
calculated using the DDEC6 method. Further, the
electron localisation function (ELF) showed that the
electron density in Bd is spreader due to the T
substitutions (holes were smaller), making the Bd
basal surface more available to interact with the
surfactants (Fig. 3a). Similarly, in modified clays,
TMP cation provoked the same effect, displacing
the electron density from the interacting Oy, to their
surroundings [7]. In addition, the Op’'s Bd partial
charges seemed more homogeneous than in Mt,
having a higher negative charge average (Fig. 3b).
This higher electron density was localised near the
T substitutions. Otherwise, the average was lower in
the Oy interacting with diuron, being higher in D-
TMP-Bd (Moreno-Rodriguez et al., 2022).

This could be caused by the preference of the
cationic species (Na and TMP cations) to interact
with the highest-negative-charged Og.

Finally, the isolated diuron partial charges were
calculated to observe the changes in the electron
density when interacting with O, (Fig. 3c).
Generally, the H-bonds with larger linearity (angles

among the 120-160°) tended to have well-defined
dipoles and higher BOs H-O, getting stronger H-
bonds. Thus, the interactions among the diuron
molecule and Op were classified in a gradient of
electrostatic-dispersion contributions, where the
more dispersive ones (van der Waals) were found in
the chloro-phenyl fragment and the more
electrostatic (H-bonding) in the methyl groups of
diuron molecule (Fig. 3¢ and d) (Moreno-Rodriguez
et al.,, 2022).

Herbicides and halloysite

Force field methods were applied for the
geometry optimisation and molecular dynamics
using the COMPASS force field (Sun, 1998) on the
atrazine-halloysite and diuron-halloysite models.
Different herbicide loading ratios on the inner and
outer parts of the halloysite structure were selected
to find the preferable adsorption surface (Gianni et
al., 2022).

The optimised models revealed that the total
energies of the systems decreased as the herbicide
molecules, atrazine and diuron, increased on the
inner surface of the halloysite structure (and on the
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Fig. 3. a) ELF detail of the TMP cation interacting with Oy surface in the D-TMP-Bd and D-TMP-Mt in comparison
with the D-Bd, D-Mt, (c-view); the highest electron density (red) and the lowest electron density (blue) (Moreno-
Rodriguez et al., 2022), b) table with the basal oxygens’ charges average (|e|) participating in the Ob---diuron H-
bonds and in the basal surface (Oyp) [7], ¢) DDECG6 partial charges in the isolated diuron molecule (Moreno-

Rodriguez et al, 2022). d) optimised D-TMP-Bd

outer surface decreased), which showed the
preference of both herbicides to interact with the
inner surface. Besides, the van der Waals (vdW)
energies increased with more molecules on the
inner surface, in agreement with a higher number of
interactions (Gianni et al., 2022).

Furthermore, more perpendicular position of the
herbicide molecules, regarding the halloysite
surface, was significantly influenced by the
concentration  of herbicide molecules and
subsequently by the different interactions among
them (Fig. 4), e.g., repulsive interactions, dispersive
(=1 interactions) and H-bonding. However, the
planar arrangement of the herbicides molecule was
preferable but always limited by the concentration
(lower mutual interactions) and free space on the
surface of the halloysite (Gianni et al., 2022).

When higher concentrations of herbicide
molecules were tested on the inner part of the
halloysite, the interaction between the halloysite
structure and the herbicides was not enhanced,
e.g., the D-Hal model with 32 diuron on the inner
surface of the halloyisite had binding energy of —130
+ 3 kJ'mol” and the models with 37 diuron
molecules had similar binding energy of -127 + 5
kJ-mol™ (Gianni et al., 2022).

The halloysite presented stronger interactions
with both herbicides, especially with diuron (e.g.,
binding energies per atrazine and diuron molecules
were -115 + 2 and -130 + 3 kJ-mol™", respectively)
than on the outer surface. In addition, the most of

structure  (Moreno-Rodriguez et al., 2022).

the H-bonds formed in A-Hal and D-Hal models
were in the range of the weak H-bonds (Fig. 5)
(Gianni et al., 2022).

Conclusions

Computational simulations using the DFT and
FF methods were a useful tools to study the
interactions between the herbicides, atrazine and
diuron, and the clays beidellite, montmorillonite and
halloysite.

Both herbicides, atrazine and diuron, tended to
be in a planar arrangement in the interlayer space of
smectites. Thus, the Bd and TMP-Bd complexes
formed more stable complexes with atrazine and
diuron than the Mt and TMP-Mt complexes. Also,
the presence of TMP cation in the interlayer space
improved the stability of atrazine/diuron-smectite
structures. Furthermore, the electron density
mapping of the basal oxygens’ surfaces in Bd has
displayed a better availability to form H-bonding
than Mt's surfaces, and even better using the TMP
cation as a surfactant.

In the case of herbicides-halloysite systems, the
atrazine and diuron molecules can be adsorbed
onto both halloysite surfaces, displaying a planar
arrangement parallel with the surface when free
space is available. Herbicides preferably interacted
with the inner octahedral surface of the halloysite
than with the outer tetrahedral surface. The diuron
molecule presented higher stability than atrazine



Fig. 4. a) D-Hal model with 15 diuron molecules with a planar arrangement on the inner surface. b) D-Hal model
with 25 diuron molecules with a more perpendicular arrangement on the inner surface.

Fig. 5. a) atrazine on the inner surface of the halloysite structure, b) atrazine on the outer surface, c) diuron on
the inner surface, d) diuron on the outer surface. The dashed lines represent the weak H-bonds in a range
distance between the H atom and the acceptor atom of 2.0 to 3.0 A.
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adsorbed by the inner surface of the halloysite
structure.

Finally, the main interactions between atrazine
and diuron and the surfaces of Bd, Mt and Hal were
weak hydrogen bonds and dispersive interactions.
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Layered double hydroxides are a class of classical
2D nanomaterials found in nature, but conveniently
synthesized in research laboratories with various
compositions. Principally, their structure can be
derived from brucite, Mg(OH),, whose magnesium
ions are partially replaced by trivalent cations. Very
commonly the new cations are aluminium (lll) and
this material is frequently referred as hydrotalcite.
The replacement does not disrupt the lamellar
structure of brucite, however the layeres bare
positive charge, which is neutralized by anions
located between the layers. When the interlayer
anions do not suppress the intrinsic positive charge
of the sheets, it is also expressed on the outer
surface of the particles, yielding positive surface
charge. This is often true for simple anions with one
negative chargé. In our research, we immobilized
pharmaceutical and enzymatic compounds on the
inner and outer surface of hydrotalcite, respectively.
We have shown that both types of interactions are
strong to deliver bioactive species while preserving
their activity.

Drug molecules of atorvastatin (ATS) and valsartan
(VST, Fig. 1) were intercalated with the
delamination-restacking  method. = Delaminated
hydrotalcite, i.e. their individual, separated
nanosheets were prepared using ammonia as a
precipitating agent (Zhang et al, 2016). This
colloidal material was mixed with ethanolic and
caustic solution of ATS calcium and VST,
respectively, to obtain the intercalation compounds.
The success of intercalation was immediately
evident from the X-ray diffraction (XRD) patterns, as
the distance between the layers greatly increased,
since large anions occupied the ion exchange
positions of the hydrotalcite. The bands of the
organic anions were also observed using infrared
(IR) spectroscopy. Mineralisation in HCI and UV-
Visible spectroscopy revealed 75 and 45 mass%
drug loading for ATS and VST, respectively.
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Fig. 1. Chemical formula of atorvastatin (left) and
valsartan (right).

The interlayer space was further investigated using
solid state nuclear magnetic resonance (ssNMR)
spectroscopy and simulated by COMPASS force
field method. The methods showed good
agreements, namely it was pointed out that ATS
anions were situated in the interlayer space with
high ordering with double layer arrangement (Fig.
2), while the orientation of VST was more random.
The deprotonation of VST-tetrazole ring was also
evident from ssNMR spectra.

Fig. 2. The double layer arrangement of atorvastatin
between the layers of hydrotalcite.

The back-release of the pharmaceuticals was
investigated in pH 1.3 hydrochloric acid and pH 6.8
phosphate buffer, to simulate the different sections
of intestinal track, given the drugs are orally
administered. While no drastic change was
recorded, i.e. the intercalation did not affect the rate
of release, there are ongoing experiments on the
chemical stability of the composite materials.

For the surface immobilisation, diluted colloidal
dispersion of the ordered hydrotalcite was used
(Somosi et al, 2018; Pavlovic et al, 2021). During
these modifications, the original positive surface
charge of hydrotalcite was the starting point. The
sequential adsorption of oppositely charged
polyelectrolytes was performed using negatively
charged heparin and positively charged poly(L-
lysine) (PLL). After the first coating of heparin,
positively charged horseradish peroxidase (HRP),
and after the coating of PLL, negatively charged
superoxide dismutase (SOD) was anchored to the
surface. As a final layer, heparin was applied again.
(Fig. 3) Note that the antioxidant enzymes (HRP
and SOD) did not possess enough charge to alter
the high charge assessed by the polyelectrolyte
coatings. The final composite showed excellent
enzymatic activity in test tube experiments in the
catalytic decomposition of hydrogen peroxide
(owing to HRP) and in the dismutation of superoxide
radicals (owing to SOD). Therefore, human cell
experiments were planned. It was shown that HelLa
cells took up the composite nanoparticles, while

those showed did not effect the life cycle of the
cells. The generation of reactive oxygen species
(ROS) in the cells was induced by the introduction
of menadione, a compound that interferes with

cellular respiration.

Heparin

Poly-L-lysine
HRP

Heparin
Layered double
hydroxide

Fig. 3. lllustration of the final composite material and
its ROS scavenging purpose in human HelLa cells.

From 10 mg/L particle dose, the antioxidant
composite effectively suppressed the generation of
ROS, corroborated by fluorescent dye-enhanced
confocal microscopy by the decay of fluorescent
response in the presence of the composite (Fig. 4).
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Fig. 4. The fluorescent intensity over time at
different composite loading into Hela cells. The
maximal relative response of the detected

fluorescent intensity is shown in the inset.

In conclusion, we showed that both the inner
and outer surface of layered double hydroxides
particles are suitable hosts for various species,
including biologically active compounds for their
delivery. The carrier nanoparticles are typically
harmless and possess no threat to surrounding
organisms, which is crucial if in vivo experiments are
considered.
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Abstrakt

S vyuzitim metod molekularnich simulaci byly poc&itany
vlaknité struktury palygorskitu a sepiolitu a byly zkoumany
vzajemné interakce téchto jilu s fotokatalyzatorem TiO, a
dale jejich sorpéni vlastnosti pro rtzné druhy iontl
jmenovité NOs, NH,*, Fe* a dalsich. Ukazuje se, Ze tyto
vlaknité jilové mineraly vykazuji uZite¢né vlastnosti jak
z hlediska fixace fotokatalytickych latek na jejich povrchu
tak rovnéz nachazeji své vyuziti jako vhodné adsorbenty
ionth z vody a je mozné i nasledné vyuziti takto
nasorbovanych iontt do jild jako substratl pro péstovani
rostlin. Z tohoto dGvodu si vlaknité jilové mineraly zaslouzi
nasi pozornost i hlubsi dal$i zkoumani jejich vlastnosti pro
jejich variabilitu a pouziti pro rGzné aplikace. Priklady
moznych vyuziti a vybér nékolika publikaci uvadime dale
v textu.

Uvod

Palygorskit (Pal) a sepiolit (Sep) patfi do skupiny
jilovych mineral(, které maji vlaknity charakter
(Galan, 1996). Pal i Sep jsou jilové mineraly typu
2:1 s vysokou porovitosti, vysokym specifickym
povrchem (SSA) a Cetnymi vnitfnimi kanalky. Jejich
struktura je podobna a obsahuje pasy fylosilikatové
struktury typu 2:1 a kazdy pas je spojen s dalSim
tetraedrem SiO4 pfes skupiny Si-O (Galan, 1996),
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které na rozdil od ostatnich fylosilikatd nemifi vzdy
vSechny jednim smérem, ale v urcitych poctech se
obraceji svymi vrcholy stfidavé nahoru a doll
(Melka, Stastny, 2014). Tyto posuny jsou
zodpovédné za pferuSeni oktaedrickych vrstev, coz
vede k existenci prazdnych kanalkd. Rozméry
kanalka se lisi v sepiolitu a palygorskitu, maximalni
efektivni §itka je $irsi v prvnim (10,6 x 3,7 A) a uzsi
v druhém (6,4 x 3,7 A) (Giustetto et al., 2011). Aby
byla nastolena nabojova rovnovaha, mize byt ve
volném prostoru kanalki proménlivé mnozstvi
zeolitové vody, pfipadné jinych molekul, dokonce i
kationtl, které Ize vyménovat (Galan, 1996).
Mnozstvi zeolitické vody, stejné jako velikost
kazdého kanalu, hraje kliCovou roli v adsorpéni
kapacité palygorskitu a sepiolitu.

Loziska Pal a Sep se nachazeji po celém svéte,
vétSina z nich se vyuziva pro riizné pramyslové
aplikace (Murray et al., 2011). V souladu s tim jsou
klicové studie pro environmentalni aplikace napf.
jako vhodnych adsorbentd, protoze by mohly byt
alternativni a nizkonakladovou volbou pro oblasti,
kde existuji jejich loziska (Kastritis et al., 2003;
Yeniyol, 2012).

Ve zde prezentované studii je vzorek
palygorskitu vybran z panve Ventzia (Zapadni
Makedonie, Recko). Utvary ve Ventzii pochazeji z
obdobi pozdniho pliocénu az raného pleistocénu,
sestavaji z Cistého palygorskitu (60 % - 95 %
palygorskitu) v lozZisku se smektitem (pfevazné
saponitu) a smési palygorskitu se smektitem. Jilové
loZisko je vhodné pro primyslové vyuZiti, protoZe
odhadovana zasoba pro celou panev je kolem 50
milion( tun palygorskitovych a smektitovych jild,
které tézi Geohellas S.A. (Kastritis et al., 2003).
Dosud byl tento fecky palygorskit zkouman
pievazné jako adsorbent Cu®* a Ni* Bourlivou et al.
(2018), Cu®* a Pb od Kypritidou a Argyraki, (2018) a
Fe?* od Lazaratou et al. (2020), kde byla ve vSech
pfipadech nalezena jeho afinita k odstranovani
tézkych kovd z vodniho prostfedi, a to dosazenim
miry odstrariovani > 90 %. Tyto vysledky jsou v
souladu s literaturou, kde je palygorskit obecné
shledan jako slibny adsorbent pro rGzné kationtové
polutanty, at uz organické nebo anorganické (Mu a
Wang, 2016; Uddin, 2017; Yang et al., 2018;
Alshameri et al., 2018; Wu et al., 2021).

Vzorky sepiolitu pouzité v této studii pochazeji z
vesnice Solomos (Korinthos, Peloponés), z nové
nalezeného nalezist¢ Papoulis et al. (2018).
Nalezisté obsahuje sepiolitovy jil vysoké Cistoty (>
95 %) (obr. 1), pfiemz jeho rozsifeni neni dosud
definovano. Bylo jiz provedeno nékolik studii s
pouzitim vzorku sepiolitu pro zkoumani jeho
fotokatalytické aktivity (Papoulis et al.,, 2018;
Papoulis et al., 2019), nicméné nebyl zkouman jako
mozny adsorbent. Nicméné mnoho studii zkoumalo
vzorky sepiolitu z jinych lozisek a bylo zjisténo, ze je
vhodnym adsorbentem jak pro organické (Largo et
al., 2020; Zhou et al., 2022), tak pro anorganické
polutanty (Alshameri et al., 2018; Hong et al., 2020).

Sepiolity a palygorskity jsou od starovéku
pouzivané jilové minerdly. Jednim z jejich vyuZiti,
jak mnozi znate, je umeély pigment nazyvany ,Maya
Blue“, pouzivany v predkolumbovské Americe,
znamy pro svou chemickou stabilitu. Uvedeny
pigment Ize povazovat za pfedchidce modernich



inkluznich sloucenin, protoze hostitelsky
mikroporézni jilovy mineral at uz palygorskit nebo
sepiolit adsorbuje indigové barvivo (2 % hmotn.) ve
své porézni  struktufe, resp. vytvofenych
mikrokanalech. V praci od Giustea et al. (2011) se
autofi nezaméfuji na interakci mezi indigem a jilem,
ale popisuji strukturni rysy pigmentu, kdyz je
hostitelskou strukturou sepiolit. To je uzite€né pro
mozné dalSi vyuZiti sepiolitu jako sorp&niho
materidlu pro r(zné druhy organickych sloucenin
nebo iontd. Synchrotronova difrakce byla provedena
jak pro samotny sepiolit tak sepiolit s pfisluSnym
mnozstvim  adsorbovaného pigmentu indigo.
Vysledna struktura materialu byla feSena vyuZzitim
kombinace Rietveldovy metody a molekularni
mechaniky pro upfesnéni struktury sepiolitu.
Vysledky prace ukazuji zejména nasledujici: (i)
molekuly indiga jsou zapouzdifené v mikrotunelech,
zUstavaji blize prerusené vrstvé TOT (SiMgSi), aby
vytvofily vodikové vazby s tzv. strukturné vazanou
vodou; ii) neexistuji zadné didkazy o vzniku pfimych
vazeb mezi kovem-kyslikem tj. mezi sepiolitovymi
Mg a indigovymi C=0O skupinami, protoze pouzité
zahfivani na 190 °C neodstrafiuje strukturalni vodu;
(iii) indigo a zeoliticka H.O soutézi o obsazeni
kanall; upfesnéni obsazeni ukdazalo, Ze barvivo
vypliiuje 27 % obj. kanalkd, zatimco 73 % obj.
zabird H20. Vypoctena hmotnost indiga % (1,9 %
hmotn.) je ttméF ve shodé s experimentalnimi daty;
(iv) pfitomnost indiga modifikuje zeoliticka mista pro
H2O tim, ze zvySuje pocCet a pevnost vzajemnych
vodikovych vazeb; (v) odstranénim pfispévku indiga
z Fourierovy mapy a z vypocteného rozdilu se
potvrdila pozice molekuly indiga uvnitf kanal. Tato
celkova, zde uvedena stru¢na charakteristika je
detailné popsana v praci Giustetto et. al. (2011) a
svou preciznosti a charakterizujicim popisem
materialu s hostitelskym pigmentem pFedurcuje
postupy a chovani dalSich typu iontd
adsorbovanych do sepiolitu a palygorskitu. Téchto
zjiSténi jsme nadale vyuzili v pfipadé feSeni

interakci palygorskitu s ionty Zeleza a obou mineralQ
s NOs anionty a NH4" kationty.

Obr. 1. Vyskyt Cistého sepiolitu ve vesnici Solomos,
Korinthos (vyska ~ 90 cm), (pfevzato z Lazaratou,
2022).

Jak bylo vySe uvedeno, experimentalni metody
spolu s metodami molekularnich simulaci mohou
poskytnout detailni pohled do mezivrstvi a
povrchové usporadani jilovych minerald sepiolitu a
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palygorskitu. Hlavnim cilem vypoc&tovych metod je
popis intraporézniho usporadani molekul, iontll a
vody a stanoveni jejich vazebnych a nevazebnych
vzajemnych interakci. K tomu ziskdme srovnani
z hlediska hodnot energii mezi vypoctenymi modely
a jsme schopni vyhodnotit stabilitu optimalizovanych
struktur. Diky tomu nam metody molekularnich
simulaci umoznuji Iépe pochopit vztah mezi FeSenou
strukturou a jejimi vlastnostmi napf. pfi rdznych
okrajovych podminkach. Metody molekularnich
simulaci jsou tak velmi uzite€nym nastrojem pro
vypocty celé Skaly neuspofadanych interkalovanych
jilovych minerald pravé diky jejich rozumné
vyvazenémmu pomeéru mezi dostadujici presnosti
na strané jedné a vypocletni naro¢nosti na strané
druhé (Pérez-Sanchez et al., 2018). Pro rGzné
druhy materiald byla vyvinuta fada vhodnych
silovych poli (FF). Nékteré z nich, napf. Interface
FF, jsou vhodné pro popis jilovych minerald
umozhujicich stanoveni vzdjemné interakce mezi
anorganicko-organickymi rozhranimi s vhodnymi
atomovymi parametry (Heinz et al., 2013). DalSim
vhodnym FF pro jilové minerdly mlze byt
COMPASS (condensed-phase optimised molecular
potential for atomic simulation studies) silové pole
(Sun, 1998), jedna se o stabilni obecné FF
obsahujici potfebné parametry pro organické a
anorganické materialy. Pravdépodobné
nejvhodnéjsi a casto pouzivané FF pro jilové
mineraly je Clayff (Cygan et al., 2021). Toto silové
pole je zaméfeno na popis vzajemnych interakci
mezi atomy ve vrstvach na zakladé vzajemnych
elektrostatickych interakci, ale vzajemné
meziatomové vazby jsou opomijeny. Presto Clayff
umoziuje vhodnou parametrizaci jednotlivych
atom0 v jilovych vrstvach a v kombinaci napf. s
CVFF FF (Dauber-Osguthorpe et al., 1988), které
umozhuje parametrizaci organické hmoty, vytvaFi
vykonny nastroj pro geometrickou optimalizaci a
energetické vyhodnoceni rliznych strukturnich
modell jilovych minerdll (PSeni¢ka et al., 2020).
Vypocty byly provedeny v modelovacim prostiedi
Materials Studio (Accelrys, 2004).

Metodika
Modely struktury sepiolitu a palygorskitu

Modely sepiolitu byly pfipraveny na zakladé
experimentalné publikovanych dat od Braunera a
Preisingera, ve kterych jsou parametry nasledujici: a
=528 A b=2680A ¢c=1340A B =090°a
prostorova grupa Pnan, viz Obr. 2 (Briggati et al.,
2006, Brauner a Preisinger, 1956). Do struktury
sepiolitu bylo pfidano 8 molekul krystalické vody pro
naplnéni oktaedrické koordinace okrajovych atomu
Mg. Molekuly krystalické vody nebyly béhem
optimalizace v pohybu nijak omezeny ani vazany,
ale udrzovaly si béhem vypoctu své pozice a model
sepiolitu s krystalovou vodou na obr. 2, ktera je
umeéle spojena s atomy Mg pro pozdéjSi odliSeni.
Poté bylo do porG zahrnuto 16 molekul zeolitické
vody, aby se dosahlo navrzeného strukturniho
vzorce na 16 atom( Mg:
Mg168i24060(0H)8.(OH2)8.16H20. Nitro anionty a
amonné kationty byly rovnéz vytvofeny a
optimalizovany v Materials Studio. Krystalova
struktura palygorskitu (obr. 3) byla postavena na



zakladé publikovanych dat Giustetta a Chiariho
(2004). Krystalova struktura palygorskitu ([Mg,Al]s
Si16[040(OH)4(OHz)g]. 8 H20) patfi do monoklinické
prostorové  skupiny (C2/m) s nasledujicimi

krystalografickymi parametry a = 13,337 A, b =
17,879 A, c=5,264 A, y=105,27°.

Obr. 2. Krystalova struktura sepiolitu s molekulami
krystalové vody koordinované k Mg, v obrazku
znazornéno vazbou.

Pro naplnéni oktaedrické koordinace okrajovych
atom( Mg bylo k obéma jilovym mineralim pfidano
8 krystalickych molekul vody. Molekuly krystalické
vody nebyly opét nijak omezeny, ale udrzely si své
pozice béhem celych vypoétl a byly spojeny v
obrazku vazbou s Mg atomy krystaloveé struktury.

Metody molekularni simulace byly provedeny
pomoci modulu Forcite nebo Discover v
modelovacim prostfedi Materials Studio (Accelrys,
2004), s pouzitim rliznych silovych poli napt. clayFF
v kombinaci s parametry z CVFF pro organické
molekuly k optimalizaci geometrie a néasledné
molekularni  dynamiky  (MD) sepiolitu s
adsorbovanym ionty. Silové pole cff 97 (Carpenter,
2002) bylo pouzito pro palygorskit a studium
adsorbovanych iontl Zeleza.

Sada parametrl minimalizace energie byla
nastavena tak, ze algoritmus pfepinal mezi
moznostmi geometrické optimalizace na zakladé
dosazenych konvergencnich hodnot pro energie.
Vyuzily se metody nejvétSiho spadu, konjugovanych
gradientd a Quasi Newton (BFGS) (Accelrys, 2004)
s vyslednou konvergenci pfi 0,00001 kcal/mol/A.
Maximalni pocet iteraci pro optimalizaci byl
nastaven na 20 000 krokd nebo na dosazeni
konvergencnich kritérii, popf. pfi nespInéni kritérii
byla optimalizace opakovana, nez model
konvergenc&nich kritérii dosahl. Van der Waalsovy a
Coulombovy interakce byly zapoditany pomoci
atomové a Ewaldovy sumaéni metody (Wells a
Cheffee, 2015) v tomto pofadi. Mezni hodnota pro
zapoditani interakci byla rovna 12,5 A, Sitka
utlumeni (spline) byla 3 A. Pfi optimalizaci model(i
byla sepiolitova i palygorskitova struktura fixovana
vuci kartézskym souradnicim, kromé& molekul vody a
vodiku v OH skupinach a obou nitro iontl resp.
iontd zeleza. Parametry bunék a, b, ¢, a, B8 a y byly
fixovany na svych hodnotéch, protoze nedochazi ke
zmeéné struktury sepiolitu a palygorskitu v souvislosti
s adsorpci iontd. K prepocitavani naboja atomu
béhem optimalizaéniho procesu byla pouzita
metoda rovnovaznych naboju (Qeq) (Rappe a
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Goddard, 1991) a jelikoZ naboj se pocitéd z rovnosti
chemickych potenciall a zavisi i na celkové energii
modelu, ktera je zavisla na soufadnicich atomd,
které se v pribéhu optimalizace méni, je tfeba
naboje po optimalizaci opétovné prepoditavat.

Po kompletni optimalizaci modeld struktury byla
provedena molekularni dynamika (MD) pro kazdy
vhodny model za nasledujicich podminek: Pro nitro
ionty byl pouzit kanonicky soubor NVT (konstantni
pocet Castic, objem a teplota) s termostatem Nosé-
Hoover (Hoover, 1985) pfi teplot¢ T = 298 K.
Casovy krok dynamiky byl 0,5 fs, celkovy ¢&as
vypoctu byl 50 ps, tj. 100 000 iteracnich kroki,
zaznam pribéhu dynamiky byl ukladan kazdych 100
krokG. Modely vykazovaly vysokou  strukturni
stabilitu a pozice nitroaniontl pro palygorskit se
b&hem molekularni dynamiky vyznamné& neménily.
Situace pro sepiolit, kde dochazelo k navazani NH;"
na strukturni vodu, je popsana niZe. Pro ionty
Zeleza v palygorskitu byly podminky dynamiky
nasledujici: kanonicky soubor NPT (konstantni
poCet Castic, tlak a teplota) pfi teploté 298 Ka
Andersenové thermostatu a barostatu (Accelrys,
2004). Casovy krok 0,2 fs a délka dynamiky 1,2 ns.
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Obr. 3. Krystalova struktura palygorskitu s
molekulami krystalové vody koordinované k Mg, v
obrazku znazornéno vazbou dle dat z neutronové
difrakce (Giustetto and Chiari, 2004).

Anatas, je Siroce pouzivan ve fotokatalyze,
protoze je Setrny k Zivotnimu prostfedi, je levny a
ma dobrou katalytickou aktivitu. Nicméné
nanoCastice anatasu maiji tendenci se mezi s sebou
shlukovat, coz vede k degradaci ucinnosti katalyzy.
Problém aglomerace Ize velmi dobfe vyfeSit
pouzitim vlaknitého jilového mineralu palygorskitu a
to prostfednictvim disperze a moznym uchycenim
¢astic TiO2 na jeho vlaknech. Byly zvoleny vhodné
povrchy palygorskitu a k tomu odpovidajici fezy
strukturou nebo zakfivené povrchy anatasu. U 38
modelt byla provedena geometricka optimalizace,
dokud nebylo dosazeno nasledujicich
konvergené&nich kritérii (energie = 0,001 kcal/mol,
sila = 0,5 kcallmol A). B&hem geometrické
optimalizace, vazby mezi titanem a kyslikem pro
anatas nebyly pocitany vzhledem k jejich iontové
povaze a vzhledem k parametrim, které jsou
zahrnuty v nevazebnych interakcich pro tyto atomy
v silovém poli COMPASS (Sun, 1998).



V modelu byly vytvofeny dvé strukturni pevné
¢asti, aby nedochazelo k jejich deformacim. Jednu
¢ast charakterizoval povrch palygorskitu druhou
¢ast povrch anatasu. Jen hydroxidy a molekuly
zeolitické vody z palygorskitu nebyly nijak omezeny
a mohly se volné pohybovat. Parametry
optimalizace geometrie byly obdobné, viz vyse,
elektrostatické a van der Waals interakce byly
zapoditany do mezni vzdalenosti 12,5 A, &itka
utlumeni 1 A. Molekularni dynamika nebyla pouzita.
Vazebna energie 9 nejlépe optimalizovanych
modell byla spoctena nasledujici rovnici z celkové
energie a energie jednotlivych &asti, palygorskitu a
TiO2:

Evazen. = Ecelk — (Epal + ETiOz)

Byla zvolena podminka pro nalezeni vhodného
mechanismu pro mozné vytvofeni kovalentni vazby
mezi anatasem a atomy Kkysliku palygorskitové
struktury a to vzdalenost mezi Ti (anatas) a O
(palygorskit) < 4 A.

Vysledky, Diskuse
Palygorskit a sepiolit s NO3™

Adsorpce NOj3 iontll do palygorskitu a sepiolitu
byla feSena metodami molekularnich simulaci. Na
zakladé publikovanych dat vytvofené struktury
sepiolitu a palygorskitu (obr. 2, 3) byly pouzity k
vypoctu interakci s rGznym mnozstvim NO3™ iontd
(1-4). Optimalizaci rGznych vychozich modell byl
ziskan vysledny model se stabilni polohou vSech
nitroiont’ mezi molekulami  zeolitové  vody.
Strukturni krystalicka voda je elektrostaticky drzena
u atomO Mg, aby doplnila jejich koordinaci a je na
obrazku 4 a 5 zobrazena vazbou spojujici ji s Mg.
Struktury obou minerald zlstaly nezménény i po
MD. Jak u palygorskitu tak i sepiolitu Ize
elektrostatické interakce povazovat za dominantni.
MD prokazala pro modely palygorskitu i sepiolitu, Zze
pozice nitroiontd mezi zeolitovou vodou jsou stabilni
a jsou pravdépodobné prevladajici v obou
strukturach  bez  specifického  preferovaného
uspofadani nebo ukotveni. Anionty vykazuji pouze
zanofeni do zeolitové vody a jejich vzajemné
provazani vodikovymi vazbami. Anionty nemély
tendenci se vazat na strukturni vodu u Mg atomu a
byly po celou dobu MD pouze vnofeny mezi
molekulami zeolitové vody. Lze pozorovat pouze
mirnou vzajemnou odliSnost polohy a uspofadani
jednoho aniontu vzhledem k jinému aniontu a jejich
pozice ve vodnim objemu daném zeolitovou vodou,
coz mlze byt disledkem hledani rovnovahy
elektrostatickych interakci vytvofenim siti
vodikovych vazeb, jak je zndzornéno na obrazcich
4 a 5. Lze dovodit, ze slaba vazba mezi NO3 a
zeolitickou vodou palygorskitu i sepiolitu umoznila
rychlou adsorpci iontd do kanalkli obou minerald,
protoze nedochazi k zadné dalsi vazbé na strukturni

vodu, ale muizeme tim také vysvétlit témér
okamzitou desorpci téchto iontd z nich.
Pravdépodobné velka velikost NOj3;  zbrzdila

moznost jeho hlubSiho pronikani do vnitfniho
prostoru minerall. Presto byly palygorskit a sepiolit
molekularnimi  simulacemi odliSeny hodnotami
vazebnych energii. V pfipadé palygorskitu
s rostouci koncentraci stoupala hodnota celkové
energie od -4093 kcal/mol do -3848 kcal/mol coz
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ukazuje na pomalejsi pronikani nitroiontd do vnitni
struktury. Oproti tomu hodnoty energie v sepiolitu
s rostouci koncentraci klesaly od -6049 kcal/mol do
-6807 kcal/mol. Tento energeticky rozdil by mohl
objasnit vysledky sorpénich experimentl (Lazaratou
et al., 2021), kde bylo zjisténo, Ze palygorskit je
ucinnéjSim adsorbentem pfi niz8ich zkoumanych
pocatecnich koncentracich NO3; na rozdil od
sepiolitu. Tuto skute€nost Ize pficist mensi velikosti
poéra palygorskitu nez sepiolitu (Giustetto et al.,
2011) v kombinaci s velikosti NO3", ktera by mohla
prevazovat nad moznostmi hlub$iho pronikani NO3
do centra krystalu palygorskitu, coZz vede
k naslednému menSimu dostupnému prostoru pro
adsorpci dalSich iontd.

Obr. 4. Ukazka struktury palygorskitu se dvéma
NOs™ anionty vazanymi k zeolitové vodé (pfevzato
z Lazaratou, 2022).

Obr. 5. Ukazka struktury sepiolitu se dvéma NOs3

anionty vézanymi
z Lazaratou, 2022).

k zeolitové vodé (pfevzato

Palygorskit a sepiolit s NH4"

Metody  molekularniho  modelovani  byly
nasledné pouzity k  optimalizaci  struktury
palygorskitu a sepiolitu také s riznym mnozstvim (1-
4) amonnych kationtll. Vypocty ukazaly, podobné
jako u NOs3, Ze po minimalizaci energie byly
dominantnim typem vazby silné elektrostatické
interakce. Jak je vidét na obr. 6 a 7 vyslednych
modeltd po vypoctech MD, lIze na nich ukazat
vzéjemné interakce, protoze ionty NH4" jsou ve
vétSiné pfipadd zachyceny mezi molekulami
zeolitické vody, podobné jako NO3’, vodikovymi
vazbami. Toto vS8ak plati pouze v prfipadé




pfitomnosti  jednoho iontu  NH4".  Nicméné
usporadani se jiZz odliSuje v zavislosti na vySSim
mnozstvi NH4" kationtc.

Jak u palygorskitu tak u sepiolitu plati, Ze kdyZ je
jedna molekula amonia v prezentovanych finalnich
modelech zachycena mezi zeolitickou vodou tak
zde zuUstavala v prabéhu vSech pocitanych MD
trajektorii. Vy$Si koncentrace amonnych kationtd v
pérech materiall vSak vede k jeho pronikani pres
zeolitickou vodu a k propojeni s koordinovanou
krystalovou vodou pfes vodikové vazby (vodik z
NH," a kyslik z krystalové molekuly vody). Navzdory
tomu zlstala koordinovana voda v blizkosti atom(
Mg, a byla zachovana jeji koordinace. Na zakladé
vypoétenych modelt byly sledovany vzajemné
interakce amonnych kationtd s koordinovanou
vodou v sepiolitu, které pravdépodobné zplsobi
stabilngj8i  strukturu a nasledné pomalejSi
uvolfiovani kationtd, ale zarovefi umoznuji jejich
sorpci ve vysSich koncentracich.

Charakterizujeme-li modely celkovymi
energiemi, tak oproti nitro aniontiim celkova energie
pro amonium vykazuje klesajici tendenci pro
zvysujici se hodnoty kationtll. Pro palygorskit je to
od -4192 kcal/mol do -4471 kcal/mol a pro sepiolit
od -5817 kcal/mol do -6227 kcal/mol. Pokud
bychom vzali v Uvahu vazebni energie jednotlivych
kationt(, tak i kdyZ budou vazebné energie déleny
postem NH," iontll je hodnota stale zaporna, coz
oproti nitro aniontim potvrzuje moznou
multiiontovou adsorpci do kanald palygorskitu i
sepiolitu. Vysledky jsou tak v plném souladu s daty
sorpénich experimentd (Lazaratou et al., 2022), kde
se jak u palygorskitu tak sepiolitu zjistilo, ze jsou
Gginn&jsimi adsorbenty NH;" nez NOs™. Navic bylo
pfi sorpénich experimentech zjiténo, Ze je sepiolit
ucinngjsi pfi vy8Sich zkoumanych koncentracich
NH4*, na rozdil od palygorskitu. To Ize objasnit
pomoci simulaci, diky nimz vime, Ze dochazi k
interakcim NH4" pfimo s koordinovanou krystalovou
vodou sepiolitu pfes vodikové vazby, pokud je
v kanalu pfitomno vice molekul NHs'. Navic v
objemové menSich kanalech palygorskitu Ize
predpokladat vy3si vzajemné repulze, coz snizuje
rychlost adsorpce. Ukotveni mezi iontem a
koordinovanou molekulou krystalové vody, ktera je
koordinovana s jilovou strukturou, je
pravdépodobné silngjSi nez vazba s volnou
zeolitickou vodou, coz by mohlo pomoci vysvétlit
vySSi sorpeni kapacitu sepiolitu pro amonium nez je
u palygorskitu.

Jelikoz velikost kanalu palygorskitu je objemové
mensi nez u sepiolitu (Giustetto et al., 2011) tak
pronikani molekul je mnohem obtizngjSi a
pomalejsi, diky tomu i repulzni interakce mohou byt
silngj8i z divodu menSich vzdalenosti. Amonné
kationty jsou vSak vyrazné mensi a snadnégji tak
pronikaji hloubé&ji do po6ri mezi zeolitickou vodou a
jsou schopny nasledné proniknout do blizkosti
molekul krystalické vody, aby s nimi vytvofily
vodikovou vazbu. Toto chovani objashuje, proc
desorpce NH," vyZaduje mnohem vice dni neZ u
NOs". Navic pfimé spojeni s koordinovanou vodou
udrzuje amonné kationty ukotvené ve struktufe
sepiolitu  pravdépodobné pevnéji, coz pravé
vysvétluje nizsi udinnost desorpce NH4™ u sepiolitu
ve srovnani s palygorskitem. Napf¥. pfi simulaci 1 ns
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MD trajektorie bylo opakované pozorovano pravé
vytvareni vodikovych vazeb mezi krystalovou vodou
a NH4" ionty v sepiolitu.

Obr. 6. Ukazka struktury palygorskitu se dvéma
NH," kationty vazanymi ke strukturni vodé (pfevzato
z Lazaratou, 2022).

Obr. 7. Ukazka struktury sepiolitu se dvéma NH;"
kationty vazanymi ke strukturni vodé (pfevzato
z Lazaratou, 2022).

Palygorskit a Fe ionty

V této studii palygorskit z panve Ventzia
(Grevena, Recko) proSel Ca-modifikaci a po
charakterizaci (XRD, FT-IR, SEM, BET, CEC)

(Lazaratou et al., 2020) byla testovana moznost
odstranéni Fe (Il) ze standardnich vodnich roztokd.
Ze série sorpcnich kinetickych experimentd byl
meéfen vliv davkovani adsorbentu, pocatecni
koncentrace Fe (Il), doba kontaktu, pH a teplota
roztoku a také existence a zjiStovani vlivu
kompetitivnich iontl. Bylo zjiSténo, ze u upravenych
Ca palygroskitd Ize maximalni uc¢innosti odstranéni
Fe (ll) dosahnout pfi davce 20 g/l, aby se odstranilo
5 mg/l Fe (ll) pfi pokojové teploté (20 + 1 'C). Ca-Pal
byl o néco uc&inngjSi pro pH 4-6. Bylo mozné
pozorovat, ze Ca-Pal také nebyl vyznamné ovlivnén
koexistujicimi  ionty. Odstranéni Fe (Il) je
monovrstevna fyzikalni adsorpce, jak bylo potvrzeno
prolozenim sorp¢ni kfivky Langmuirovou izotermou
a termodynamickou analyzu. Molekularni simulace
pro palygorskit v kombinaci s experimentalnimi daty
XRD uvedenymi vySe ovéfily moznou vyménu mezi
kationty Mg a Ca po modifikaci, stejné jako vyménu
Ca a Fe ve vnitinim prostoru Ca-Pal, viz obr. 8. Kdy




vlevo nahofe vidime dva ionty Fe uprostfed, vpravo
nahofe dva ionty Fe na krajich oktaedrické vrstvy a
dole kompletni vyménu Ca za ionty Fe. Na zakladé
zapornych hodnot vyslednych vazebnych energii Ize
tedy konstatovat, ze Fe (ll) Ize UspésSné odstranit
z vodného roztoku pomoci Ca-Pal bez vyznamného
ovlivnéni jinymi parametry. V pfipadé Ca-Pal neni
sorpce omezena jen na povrch palygorskitu, ale
muze byt kombinovana s vnitfni adsorpci (vice viz
Lazaratou et al., 2020).
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Obr. 8. Polohy kationtll Ca a Fe a molekul zeolitické
vody v optimalizované struktufe palygorskitu v
monoklinické prostorové grupé. (a) 2 Fein (b) 2
Feout (c) 4Fe kde Ca je zelena, Fe je modra, O je
Cervena, Si je Zluta, H je bila (pfevzato z Lazaratou
et al., 2020).

Palygorskit a TiO>
Nanokompozit typu palygorskit — TiO2 byl
syntetizovan a  charakterizovan  rentgenovou

difrakci, infratervenou spektroskopii a transmisni
elektronovou mikroskopii, pfiemz pfesné interakce
a mozné spontanni vazby mezi palygorskitovou
vrstvou a anatasovou sférou nebo vrstvou byly
feSeny molekularnimi simulacemi (Mavrikos et al.,
2021). Byly postaveny tfi rdzné supercely
palygorskitu, jejichz interakce s vhodnym povrchem
TiO2 byly testovany. Ukazalo se, Ze optimalni
spojeni mezi TiO,-palygorskitem probiha mezi
atomy Ti zakfivené ¢asti TiO, a vhodné vzdalenymi
atomy O 2z povrchu palygorskitovych vlaken
prostfednictvim  elektrostatickych interakci a
s moznosti potencialniho vzniku kovalentni vazby.
Vysledky molekularnich simulaci jsou v dobré shodé
s daty z elektronové mikroskopie. Na zakladé
simulaci na obr. 9 miZeme vidét zakfivenou ¢ast
anatasu, kde interaguji atomy Ti anatasu a O
palygorskitu u nékolika rtznych typG krystalovych
fez( (100,200).

Vysledky molekularniho modelovani ukazaly, ze
struktury P12, P12i, P1101 prezentované na obr. 9
vykazovaly tendenci k silné vzajemné
elektrostatické interakci eventualné i mozné
vytvofeni kovalentni vazby. Uréené parametry byly:
celkova energie, vazebna energie a tfi nejblizsi
vzdélenosti mezi kysliky od palygorskitového
povrchu a odpovidajicich atomu titanu z anatasu.
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, P12

Teoretické vysledky byly podpofeny
experimentalnimi daty, kterd potvrdila vzajemné
blizké propojeni anatasové sféry s povrchy
palygorskitu. Tyto interakce vytvareji stabilni

fotokatalyticky systém a rovnéz chrani TiO, pred
, 2021).

uvolfiovanim do prostfedi (Mavrikos et al.

D R
(™ msac-auu‘s '

Obr.
celkovou energii a délkou vazby mezi Ti-O < 4 A,
(Pfevzato z Mavrikos et al., 2021).
Zaver

V tomto pfFispévku jsem popsal vilaknité jilové
mineraly palygorskit a sepiolit z hlediska jejich
struktury a moznych wvyuZiti pro sorpce a
fotokatalytické procesy, jimiz jsme se zabyvali.
Jelikoz se jedna o snadno dostupné mineraly, je
jejich pouziti pro rizné typy adsorbci mozné, jak je
prokazano i v nékolika prezentovanych publikacich.
Zde jsme se zaméfili na vyuziti palygorskitu pro
ukotveni TiO, a vytvoreni stabilniho materialu
s nizkou moznosti uvolfiovani TiO,. Sepiolit s TiO;
je rozpracovan a dale se pocitda DFT metodami zda
se kovalentni vazba mdze v obou mineralech realné
vytvofit. Pouziti palygorskitu popfF. sepiolitu jako
vhodného adsorbentu pro kovy z vodnych roztoku
ukazuje nékolik v Uvodu zminénych publikaci,
pficemz my jsme se zaméfili konkrétné na adsorpci
dvojmocného Zeleza. Ukazalo se, Ze palygorskit je
schopen tyto ionty do své tunelové struktury
naadsorbovat a poté mlze, na zakladé vypoctu
celkovych energii, dojit k vyméné mezi Ca a Fe
ionty ve vnitfni struktufe palygorskitu. V neposledni
fadé jsme pouzili palygorskit a sepiolit k detailni
studii sorpce NO3; a NHs* s naslednym pouZitim
takto nasorbovanych materiald jako substratu pro
péstovani zelného salatu. V doktorské praci
Christiny Vasiliky Lazaratou bylo ukdzano vyuziti
takto nasorbovanych iontl rostlinami a i opakované
pouziti tohoto substratu pro dalSi adsorpce. Véfim,
ze se mi zdafilo zde v kratkosti pfedstavit a ukazat
moznosti palygorskitu a sepiolitu s jejich vlaknitymi
strukturami jako pozornosti hodnych a
perspektivnich jilovych minerald.
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Abstrakt:

Harmanecka jeskyné predstavuje pfirodni fenomén
v oblasti narodniho parku Velka Fatra. Jeji velmi Cista a
zachovala krapnikova vyzdoba ji jednoznacné predurcuji
jako pfirodni zpfistupnénou, krasovou perlu narodniho
parku. Predkladana popularné nau€na prace si vSima
celkové charakterizace jeskynniho systému, vcetné
pozorovani vzorku stalaktitu z Dému objavitela.

Klicova slova: kras, jeskyné, krapnikova vyzdoba,
stalaktit, stalagmit.

Uvod

Jeskyné se nachazi nedaleko mésta Banska
Bystrica. Vstupni prostor propastovitého,
otevieného dému  pojmenovaného  mistnimi

obyvateli Izbica, byl znam velice dlouho. Jeskynni
systém byl objeven v roce 1932 systematickou praci
Michala Bacurika. Za 14 dni pfekopal uzky otvor do
snéhobilé siné Dom objavitela. Nasledné méstska
rada v Banské Bystrici na popud méstskych lesu
jeskyni v roce 1933 uzaviela. DalSi objevy prostor
provedli v roce 1938 V. Koval¢ik a O. Ondrusek.
V pribéhu valky jeskyné slouzila jako ukryt pro
zdejSi obyvatele.

Jeskyné byla zaméfena v roce 1949 a
zpfistupnéna vefejnosti v roce 1950. Dalsi
pokracovani podzemnich prostor nasli speleologové
z Banské Bystrice v roce 1987. Z celkové znamé
délky 3123 m je zpfistupnéno 1020 m. V jeskyni je
primérna teplota 5-6,4 °C a 94-97 % relativni
vlhkosti.

Geomorfologie uzemi

Jeskyné se nachazi v doliné Harmance,
severozapadné od Banské Bystrice, v jizni casti
pohofi Velka Fatra. Vchod do jeskyné je na severni
strané vrchu Kotolnica v nadmorské vySce 821 m a
260 m nad dnem doliny. Vrch Kotolnica pfedstavuje
casti karbonatového  (chodského)  pfikrovu
jaderného  fatranského  pohofi na  hranici
vulkanického pohofi Kremnickych vrcha.

Geologie a vyvoj jeskyni s pozorovanim vzorku

Jeskyné je wvytvofena ve velmi Cistych
druhohornich stfedné triasovych, tmavoSedych
gutensteinskych vapencich chocského pfikrovu
podél tektonickych poruch S-J sméru. Misty se
uplatnily i mezivrstevni plochy. Dosahuje délky
kolem 3000 m a vertikalné asi 75 m vySky. Kromé
mohutnych zficenych prostor (Dém pagod, Vysoky
dom Obr. 1.) se zde vyskytuji horizontalni a Sikmeé
chodby s nepravidelnym tvarem bez typickych
znaku Fiéni modelace. Zastoupeny jsou i spiralovité
a méné fitivé propasti. Tento fakt poukazuje na
fosilni charakter jeskyné.

Jeskynni prostory vznikly korozni ¢&innosti
pomalu proudici az stagnujici vody, kdyz byly uplné
zaplaveny. SmiSenou korozi a pomalou konverzi
vody se vytvafely nepravidelné a ovalné
prohlubeniny. Po nasledném poklesu hladiny
podzemnich vod, byly prostory zaplaveny jen



Castecné. Doba vytvareni prostor pravdépodobné
souvisi s pravékym pfitokem vod z okrajové hrani¢ni
vulkanické oblasti Kremnickych vrchll. Na tento jev
poukazuji obsahy splavenych sedimentd a vytvareni
zarovnaného povrchu v tfetihorach. Poté se
pudvodné ovalné  prostory  destruovaly a

namodelovaly ficenim stropt a stén. Touto Cinnosti
se vytvarely vyplavové kuzele, kupy a valy.

Obr. 1. Charakter vysokych fitivych dému a
vysokych pagod v Harmanecké jeskyni. Foto P.
Hajek.

Korozni ¢innosti prosakujicich atmosférickych
vod pak vznikly uzké a puklicovité chodby a kominy.
Se zminénou korozni &innosti je spjat i vznik a
bohaty vyskyt mékkého bilého sintru. Vyznamné
jsou i vzniklé pagodovité stalagmity, nasténné
vodopady, zaclony a sintrova jezirka (kamenna
vaza). Velmi vyznamné jsou i pagody vysoké az 12
m s prdmérem 3 m. Na slozZity vyvoj jeskyné i jeji
vyzdoby ukazuje i rozbor stalaktitu z Doému
objavitela. Na obrazcich jsou dobfe viditelné
struktury souvisejici s tektonickym porusenim a
pusobenim skapové korozni vody a jeji nasledné
obnovy v nékolika fazich. MuZzeme pozorovat i
mnohé nesourodé narlstové faze kalcitové hmoty
s uzaviranim stfedového skapového kanalku.
S obnovenim krasového  procesu mlzeme
pozorovat i naslednou rekrystalizaci znovu obnoveni
tvorby kalcitové hmoty. To vSe nasvédCuje na velmi
slozité tektonické a korozni dé&je jeskynniho
systému v pribéhu vzniku zkoumaného krapniku viz
Obr.2,3.

Zavér

Harmanecka jeskyné pfedstavuje fosilni stadium
systému. V soucasné dobé tedy uz nefunguje
rozSifovani jeskynnich prostor pomoci tekoucich
vod, ale probiha jiz pouze koroze pomoci
atmosférickych srazkovych vod. Nicméné
krapnikova vyzdoba charakterizuje veSkeré zmény
vSech procest v jeskyni, jak potvrdilo zkoumani
stalaktitu z Dému objavitela. Jeskyné je jednou ze
14 zpfistupnénych jeskyni na Slovensku ve spravé
SSJ se sidlem v Liptovském Mikulasi a ro¢né ji
navstivi mnoho tuzemskych i zahrani¢nich turistd.

18

Podékovani
Autofi dékuji vyzkumnému zaméru
VOZ67985831 a dale pani J. Jablrkové za

zhotoveni vybrusu.

Obr. 2. Uzavirani a rekrystalizace skapového kalcitu
krapnigku. Polariza&ni mikkroskop. Foto M. Stastny.

Obr. 3. Tektonické poruseni

prirlstovych zon
kanalku kalcitovou hmotou krapnicku. Polarizacni
mikkroskop. Foto M. Stastny.
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10. STREDOEVROPSKA JILOVA
KONFERENCE

Jubilejni 10. Stfedoevropska jilova konference
se uskuteénila v Polsku na zamku Klickow ve dnech
11.9. — 15.9. 2022. https://mecc20.pl/home/

Konference se konala v Polsku na zamku
Klickbw a byla organizovana Polskou jilovou
skupinou. Pfedsedou organiza¢niho vyboru byl prof.
Czestaw August a védeckého vyboru prof. Jan
Srodon.

Na konferenci byly pfedneseny nasledujici
plenarni a ocenéné prednasky:

George Brown Lecture:

Sabine Petit, Alain Decarreau, Brian Grégoire &
Eric Ferrage:

Generalized relationships between the ionic radii of
octahedral cations and the b crystallographic
parameter of clay and related minerals

Juraj Bujdak:
Playing with dye molecules in hybrids with clay
minerals to achieve photofunctionality

Goran Durn:

Weathering processes and formation of red
polygenetic soils and paleosols on hard carbonate
rocks: a multiproxy approach (Northern Adriatic,
Croatia)

Arkadiusz Derkowski:
The quest of proton and deuteron:
position and reactions in clay minerals

hydrogen

Marek Osacky, M. Geramian, Q. Liu, D.G. lvey, Y.
Bai & T.H. Etsell:

The effect of clay minerals on non-aqueous bitumen
extraction from Alberta oil sands

Plenarni prednaska doporucena ceskou jilovou
spoleénosti:

Jakub Matusik:

Kaolinite madness - 1:1 layered structure which
reveals its potential for synthesis of next generation
materials

V 15 rlznych tematickych sekcich bylo
odpfednaseno 50 kratkych sdéleni a prezentovano
28 poster(.

434N LLLN]
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Obr. 1. Ugastnik prof. Dr. FrantiSek Kovanda, CSc.
pfi své prezentaci

Obr. 2. Ugastnice z CR na MECC v Klickow&. Zleva
Grazyna Simha Martynkova, Véra ValoviCova, Karla
Cech Barabaszova, Sylva HoleSova

Specialni sekce byla vénovana vyuce jila
v jednotlivych zemich Visegradské &tyiky (V4). Byli
jsme seznameni s nahledy na vyuku, formou vyuky,
pfednaskami a odhadem budouciho vyvoje, kde se
ukazuje kriticky nedostatek novych studentd. Byly
zvazovany moznosti vzajemnych spolupraci pro
ziskani vice zajemcu o jilové materialy. Konference
a vyukova sekce byla podpofena grantem z V4. Do
programu byl dale zaélenén velmi pékny
informativni workshop s tématem molekularnich
simulaci: “Molecular modeling of clay minerals’
interactions with molecules” ktery vedl Marek
Szczerba a Pawet Ziemianski. Z Ceské republiky
bylo 12 G€astnikl z celkovych 88.

Pro uc€astniky byly pfipraveny dvé exkurze,
jednak do kaolinitového a halloysitového lomu a
dale do méd obsahujici €ernobfidlicového dolu
(Kupferschiefer).

Na zasedani zastupcu jilovych skupin bylo
dohodnuto, Ze 11. Stfedoevropska jilova konference
se uskuteéni v zafi roku 2024 v Ceské republice, v
Plzni.
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Obr. 3. Spolecné foto ucastnikll MECC.

Rad bych zde podékoval organizatorim, ze i
pres veskeré covidové potize, omezeni, dvoulety



posun a soub&h mnoha letoSnich odsunutych
konferenci se jim zdafilo zorganizovat a pfipravit
vybornou konferenci v pfekrasném prostfedi zamku
Klickéw s perfektnim zazemim, jidlem a ubytovanim
pro v8echny ucastniky konference. V&fim, Ze po
vSemoznych omezenich bylo pro vSechny z nas
skvélé se s prateli a kolegy znovu setkat osobné.

Miroslav Pospisil

17. MEZINARODNI JILOVA KONFERENCE 2021
(17.1CC 2021)

Ve dnech 25. - 29. 7. 2022 organizovala Clay
Science Society (Turecko) ve spolupraci s The Clay
Minerals Society (USA) 17. mezinarodni jilovou
konferenci 2021 (17. ICC 2021) v Istanbulu v
Turecku. Konference se konala v hotelu Hilton
istanbul Maslak.

Védecky program 17. ICC 2021 spojil, stejné
jako kazdé ¢&tyfi roky, védce z rGznych oborQ
souvisejicich s jily a jilovymi mineraly. Program se
skladal z ¢asti ustnich a posterovych prezentaci a
hlavnich fec¢nik(. Kromé tematickych sekci se
uskuteCnily predkonferencéni workshopy, vcetné
dvoudenniho AIPEA — ASYS a jednodenniho CMS
workshopu. Po konferenci byly organizovany
exkurze za ucelem navstévy tureckych lozisek jild a
jejich primyslového vyuziti. Spolec¢ensky program
zahrnoval navstévy historickych mist, nékupy
tradiCnich prfedmétd a sdileni bohatstvi a
rozmanitosti turecké kuchyné.

Zajimavé prispévky budou jisté publikovany
v nékterém periodiku zabyvajici se jily.

Bohuzel konference se z Ceské republiky nikdo
nezulastnil, a tak nemohlo byt podano pfimé
svédectvi z mista konani.

Podle materialti ICC 21 zpracoval Martin Stastny

VYBOR AIPEA

Na 17. mezinarodni jilové konferenci (ICC)
2022, ktera se konala v Istanbulu v Turecku ve
dnech 25.-29. 7. 2022 byl zvolen novy vybor AIPEA
na dalSi obdobi (2022-2025).

Soucasny vybor pracuje ve slozeni:

Dr. Bruno Lanson, President & Chair
Nomenclature Committee

|

ISTerre | Universite Grenoble Alpes
CS 40700 — Grenoble Cedex 9, FR-38058 — France
Email: president@aipea.org

Prof. Chun Hui ZHOU, Vice President & Chair
ICC Advisory Committee
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Hang Zhou, 310032, Zhe Jiang, China
QYIM-ZJUT Joint Research Center for Industrial
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You Hua Township, Qing Yang County, 242804
An Hui, China

E-mail: clay@zjut.edu.cn chc.zhouvaliyun.com

Dr. Reiner DOHRMANN, Past-President

Technical Mineralogy, Sedimentology

State Authority of Mining, Energy and Geology
(LBEG)

Federal Institute for Geosciences and Natural
Resources (BGR)

Stilleweg 2 - D-30655 Hannover, Germany
E-mail: webmaster@aipea.org

Prof. Peter RYAN, Secretary General

Middlebury College Department of Geology
McCardell Bicentennial Hall 429 - Middlebury, VT
05753 USA

E-mail: pryan@middlebury.edu

Dr. Alberto Lopez Galindo, Treasurer

Instituto Andaluz de Ciencias de la Tierra, Director
CSIC - Universidad de Granada



Av.da de las Palmeras- 18100 Armilla (Granada)
Spain
Email: alberto@ugr.es

Prof. Cliff T. JOHNSTON, Councillor (2 nd term)

Department of Agronomy Department of Earth,
Atmospheric, and Planetary Sciences Purdue

University

915 W. State Street — West Lafayette, Indiana
47907, USA

E-mail: cliffjohnston@purdue.edu

Dr. Tanya Peretyazhko Councillor (1st term)

Jacobs, NASA-Johnson Space Center
2101 NASA Parkway, Houston, TX 77058
USA

Email: contact webmaster@aipea.org

Dr. Erzsébet Harman-Té6th Councillor (1st term)

E6tvos Museum of Natural History
Pazmany Péter sétany 1/c
Budapest, H-1117

Hungary

Email:contact webmaster@aipea.org

Dr. Samar Chandra Datta Councillor (1st term)
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B502, Meera Bagh, Paschim Vihar
New Delhi — 110063
India
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Dr. Adi Radian Councillor (1st term)

Laboratory of Soil and Environmental Chemistry
Faculty of Civil and Environmental Engineering
Technion, Haifa 3200003

Israel

Email: contact webmaster@aipea.org

Prof. Tsutomu Sato Councillor (1st term)

7l
Laboratory of Environmental Geology
Faculty of Engineering
Hokkaido University
Kita 13 Nishi 8, Kita-ku, Sapporo 060-8628
Japan
Email: contact webmaster@aipea.org

Dr. Jeanne B. PERCIVAL, Chair Teaching
Committee

Geological Survey of Canada - Natural Resources
Canada

601 Booth Street, Ottawa - Ontario KIA OES,
Canada

E-mail: jeanne.percival@canada.ca

Dr. Saverio FIORE, Chair Hazardous Minerals
Committee & Webmaster
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Microminerals, Health & Environment Research
Group, Head Institute of Methodologies for
Environmental Analysis National Research Council
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of ltaly c/o Department of Earth &
Geoenvironmental Sciences
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Dr. Liva Dzene Chair Early Career Clay
Scientists Committee

Institute of Material Science of Mulhouse
CNRS UMR 7361

Mulhouse Cedex France

Email: contact webmaster@aipea.org

Prof. Stephen Hillier Representative of 18th ICC

The James Hutton Institute
Craigiebuckler

Aberdeen AB15 8QH

Scotland UK

Email: contact webmaster@aipea.org

Martin Stastny podle webovych strének AIPEA

2" CENTRAL EUROPEAN ISTRO
CONFERENCE AND 8™ INTERNATIONAL
CONFERENCE OF THE CZECH ISTRO
BRANCH

Tématem mezinarodni konference, kterou

poradala ¢eska pobocka ISTRO v Brné ve dnech 6.-
8. 9. 2022 bylo , Trends and challenges in soil-crop
management”. Jednani probihalo v blocich Soil
health assessment, Soil management, Sustainable
crop production adopted to climate change a
Precision agriculture. NiZe je uveden seznam
prednasek a posterd.

Klicové prednasky
B. éarapatka, J. Frouz: The influence of erosion on
the quality of chernozem soils and crop yield
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. Simkovic, S. Ihnacakova, A.J. Hamernikova:
Aggregate stability in agricultural soils of
Danubian lowland

A. Deubell, S. Gille: Long-term effects of
conservation tillage on chemical, physical and
biological soil properties

J. Zsembeli, G. Tuba, G. Kovacs, L. Sinka, P. Nagy,
A. Rivera-Garcia, C. Nyaboke: Soil related
environmental considerations of farmers in the
Great Hungarian Plain

Prednasky
M. Madaras, M. Mayerova, M. Stehlik, A. Czaké:

Measurement of stability of soil aggregates by
optical methods

G. Barangikova, S. Koco, J. Makovnikova, R.
Skalsky, J. Halas, J. Kobza: Topsoil organic
carbon content in agricultural land of Slovakia

M. Mayerova, M. Stehlik, M. Madaras, T. Simon, A.
Czaké: Effects of biogas digestate on soil
aggregate stability and water infiltration

J. Kfen, M. Koubova, M. Rabek, T. DrySlova, M.
Mayerova: Influence of acidification caused by
ammonium sulphate application on the stability
of soil aggregates

M.M. Ardestani, J. Frouz: Comparing the effect of
botanical species, historical and modern
cultivars of barley (Hordeum vulgare L.)
supported by mineral or organic fertilizer on soil
chemical and microbial properties

J.A. Ocafia Reyes, O. Zelarayan Mufioéz, J.
Albertengo: Impacts of the conservation and
traditional agriculture on soil properties and corn
production in Junin — Peru

H. Kvusé, P. Rizek, R. Vavera, M. Kas, D. Kyncl, P.
Cap: Soil protection technologies for growing
maize on sloping lands

G. Miuhlbachova, P. Razek, H. Kusa, R. Vavera, M.
Kas: Effect of different soil tillage practices on
CO2, emissions under different weather
conditions

A. Cizkova, P. Burg, V. Masan, P. Zemanek:
Evaluation of the influence of mulching materials
on soil moisture in the inter-row of vineyards

J. Roger-Estrade:  Conservation  agriculture:
opportunities and challenges for European
agriculture

I. Jug, B. Burdevi¢, B. Brozovi¢, G. Kanizai Sari¢, D.
Jug: Effect of conservation agriculture on soil
quality under climate change

J. Rosner, K. Rosner, A. Klik: Conservation tillage
systems in Austria - prevention of soil erosion

B. Le Rumeur: MIP technology for a sustainable
improvement of soil fertility

J. Kfen, M. Koubové, T. DrySlova, M. Rébek, M.
Madaras: Influence of locality, year and
sampling term on the stability of soil aggregates
under different tillage

J. Tyburski, M. Marks: Simplification in soil tillage on
farms located in North-Eastern Poland with
particular emphasis on organic farming -
farmer's perspective
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J. Bohuslav, D.M. Seserman, K.C. Kersebalum, M.
Madaras, M. Trnka, P. Hlavinka, Z. Zalud: Model
calibration for simulating soil organic carbon in
long-term field experiments in the Czech
Republic

V. Smutny, M. Rabek, P. Elzner: The effect of cover
crops and different soil tillage on yield of grain
maize

S. Seremesi¢, M. Rajkovi¢, S. Mili¢, Z. Dolijanovié, I.
Dalovi¢, B. Vojnov: The response of soybean
yield to different cropping pattern in a long-term
experiment on chernozem

S. Kalenska, L. Garbar, N. Novytska, R. Fediv, V.
Kalenskyi, D. Suhina: Challenges to crop
production and ways to solve them

A. Kastelliz, R. Nolz: Results of experiments in soil
cultivation and irrigation

V. Horakova, M. Tlaskal: Grain protein deviation in
winter wheat varieties tested in the Czech
Republic over the period 1998-2021

P. Robotka, M. Polakova: Sustainable agriculture
and the role of intercrops

P. Smutna, N, Frantova, J. Volmann: Gregor Mendel
and his legacy to agriculture

V. Lukas, P. Sirucek, L. Neudert, J. Mezera, J. Ebl:
Mapping the spatial heterogeneity of arable
fields from crop yield records and remotely
sensed data

J. Ebl, A. Knitl, M. Brtnicky, P. Sirdgek, J. Mezera,
V. Smutny, V. Lukas: Assessment of the effect
of optimized field plot size on the crop yield

M. Kroulik: Modification of tillage technologies for
wide row crops

Posterové prezentace

K. Boturova, L. PospiSilova, L. Sedlak, J. Prudil:
Dynamic of selected physical, chemical and
biological parameters as affected by water
erosion

B. BPurdevi¢, I. Jug, B. Brozovi¢, V. Vukadinovi¢, D.
Hackenberger Kutuzovi¢, B. Hackenberger, D.
Jug: Acid soils CO: respiration under
conservation tillage, different fertilization and
liming

T. Hammerschmiedt, J. Holatko, O. Latal, A. Kintl,
A. Mustafa, M. Brtnicky: Effect of long-term
digestate application on soil quality of permanent
grassland

S. Ihnacakova, A.J. Hamernikova: Impact of
different land-use on aggregate stability of soils
in the viticulture region in The Little Carpathians
Mountains

J. Jedli¢ka, F. Voldan, L. Cechova, Z. Kozakova, J.
Simegkova, F. Kréma: The effect of plasma
activated water application on physical chemical
soil properties

M. Kalina, M. Trudicova, J. Hajzler, L. Kubikova, V.
Enev, J. Svec: The effect of pyrolysis
temperature and the origin of source biomass on
the properties of biochar produced for the
application in agriculture as a soil conditioner
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J. Pliskova, P. Nerusil, L. PospiSilova, L. MenSik:
The effect of permanent grassland fertilization
on the state of soil organic matter and nutrients
in Haplic Luvisol

L. PospiSilova, K. Boturova, L. Sedlak, J. Prudil, L.
MensSik: Soil organic matter quality and microbial
activity as affected by ameliorative liming

L. Skinuliené, V. Boguzas, V.Steponavciené: The
long-term influence of different crop rotations on
soil hydrophysical properties in winter rye

V. Steponavcéiené, V. Boguzas, L. Skinuliené: Soil
organic carbon as reflected by long-term
complex measures

M. Vasinka, B. Badalikova, L. PospiSilova, J. Prudil:
Effect of grape pomace compost application on
selected parameters of soil properties

B. Brozovi¢, I. Jug, B. Durdevi¢, B. StipeSevi¢, M.
Ravli¢, D. Jug: Weediness of maize in
conservation tillage systems under -climate
change conditions

T. Dry$lova, B. Prochazkova, V. Smutny, P. Hledik:
The quality of organic matter under cereals
stands in the long-term field experiment

I. Jug, B. Burdevié, B. Brozovi¢, V. Vukadinovi¢, L.
Bertic, B. StipeSevi¢, D. Jug: Effects of
conservation tillage on maize yield

P. Nerusil, D. Kinck, L. Hlisnikovsky, J. Srbek, A.
Sedek L. Mensik: Growing of maize (yields,
forage quality, erosion) using a narrow row of
37.56¢cm

L. Neudert, M. Rabek, P. Elzner, T. DrySlova, L.
Poréova, S. Hejduk, P. Nerusil, A. Sedek, P.
Danék, V. Smutny: Biomass production of inter-
row seeding cover crops and the effect on yield
of maize

J. Prudil, L. PospiSilova, T. DrySlova, K. Boturova, L.
Sedlak, V. Smutny: The effect of crop rotation,
tillage and nitrogen fertilization on soil organic
matter content and its quality

S. Sovova, V. Enev, L. Kubikova, M. Kalina:
Sequential chemical fractionation as a tool for
biochar organic matter characterization

M. K. Uyguntiizel, E. Aykas, C. Oriin: Row cleaner
coulter disc performance effects on no-till
pneumatic precision direct seeding machines

V. Vigek, L. Sedlak, L. Pospisilova, J. Prudil, B.
Badalikova: Differences in nutrient availability

and  microbial activity in erosive and
accumulation areas of Chernozems and
Cambisols

R. Asawapaisankul, K. Saijaphan, W. Rattanapichai,
R. Sermsak, V. Lukas, K. Klem: Assessment of
rice nitrogen uptake using UAV multispectral
imagery

T. DryS$lova, V. Smutny, J. Kfen, B. Prochazkova, M.
Rabek: The grain yields of cereals in the long-
term field experiment in Zabéice

L. Mensik, L. Hlisnikovsky, P. Nerusil, E. Kunzova:
The effect of soil-climate conditions and fertilizer
treatment on maize yield and quality

|. Horniacek, J. Mezera, V. Lukas, R. Duffkova, J.
Ebl, V. Smutny: Evaluation of winter wheat



nitrogen status by multispectral unmanned aerial
survey

M. Houst: The effect of growth regulators
application on the yield and economy of poppy
cultivation

A. Kintl, J. Smeringai, M. Brtnicky, T.
Hammerschmiedt, J. Sobotkova, |. Hunady, J.
Elbl: Possible use of mixed cropping system
composed of Zea mays and Phaseolus vulgaris
for phytoremediation and theoretical methane
yield

Z. Kubikova, H. Hutyrovd, H. Smejkalova:
Differences in the ripening of two clover species
and the effect of pre-harvest treatment

G. KurteSova, |. Raimanova, P. Svoboda, J.
Haberle, M. Moulik, J. Vollnerova: Cultivar
difference in the nitrate uptake ability of wheat at
different temperature conditions

V. Lukas, L. Neudert, J. Mezera, P. Sirliek, V.
Voda: Optimization of crop management
practices by smart farming technologies for
small and medium-sized farms

M. Moulik, I. Raimanova, P. Svoboda, G. KureSova,
J. Haberle: Effect of drought and irrigation after
flowering on yields of winter wheat, spelt wheat
and einkorn wheat

L. Poréova, M. Rabek, V. Smutny: Comparison of
aboveground biomass production of selected
varieties of forage sorghum

M. Simi¢, V. Dragigevié, M. Brankov, Z. Dolijanovié,
B. Kresovi¢, M. Tolimir: Conservation tillage
systems could increase maize resilience to
climate change

Zavérecny den konference byl vénovan exkurzi,
jejiz soucasti bylo predvedeni zemédélskych stroja
pro orbu, prezentace polniho pokusu a navstéva
Muzea kocaru.

Dal$i informace Ize najit na
http://istro.cz/soub/2022/CESTRO_2022_final.pdf,
http://www.istro.cz/soub/2022/Book_of abstracts C
ESTRO_2022 Brno.pdf a
http://www.istro.cz/soub/2022/Report_ CESTRO_20
22.pdf.

Anna Zigova, zigova@gli.cas.cz

PEDOLOGICKE DNY 2022

Cilem konference, ktera se konala ve dnech
12.-14. 9. 2022 na Technické univerzité Zvolen,
bylo prezentovat vysledky vyzkumu v pedologii na
téma ,Monitoring a detailny vyskum pb6dnych
vlastnosti ako ucéinny nastroj manaZmentu a
ochrany p6d*“. Jednani probihalo v nasledujich
blocich: Vyskum a monitoring lesnych pdd vo vazbe
na prirodné a antropogénne disturbancie, Detailny
vyskum a monitoring polnohospodarskych pdd,
Vyuzivanie inovativnych pristupov a metéd pri
vyskume a monitoringu pdd, 60. rokov VUPOP a v
anglickom jazyku na lubovolnu tému.

Prehled pfednasek a posteru je uveden dale.
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Klicové prednasky
P. Pavlenda: Monitoring lesnych péd na Slovensku
ako sucast monitoringu lesnych ekosystémov

V. Sramek, L. Bortivka, K. Komprdova, R. Vasat,
M. Sanka, O. Sanka, K. Neudertova
Hellebrandova, V. Fadrhonsova, J.
Cechmankova: Mapovani stavu lesnich pld v
Ceské republice na zékladé dat pudnich
prizkumu z let 2000 - 2019

Jozef Kobza: Monitoring ako zakladny prostriedok
pre ochranu a vyuZivanie polfnohospodarskych
pbd Slovenska

J. Kapicka, D. Zizala, F. Pavlik, I. Novotpy:
Monitoring eroze zemédélské pidy v CR

Prednasky
E. Gomoryova, V. Pichler,
Homolak, P. Fleischer: Zmeny pddnych

viastnosti pozdi? vyskového tranzektu v
Subarktickej oblasti Putoranskej plosiny

P. Samonil, P. Danék, D. Piintener, J. Jaros, V.
Tejnecky, O. Drabek, M. Egli: Pddy extrémné
druhové bohatych luk: srovnavaci studie z
Ceské republiky, Rumunska a Ukrajiny

J. Tomes, P. Fleischer, P. Fleischer ml.: Pédna
respiracia v horskom smrekovom ekosystéme
po prirodnej disturbancii

P. Samec, G. Tomasova, M. Horacek, M. Kucera:
Prostorova zavislost bazické saturace na
zrnitostnim a chemickém slozZeni lesnich pud v
individualnim nebo typologickém ¢lenéni

M. BosSela, P. Fleischer, E. Gomoryova, J. Vido,
P. Nalevankova, P. Mar¢is, J. Rybar, J.
Skvarenina, M. Homolak: Pédna respiracia v
smrekovej monokulture a zmieSanom
bezzasahovom lese: testovacia lokalita v ramci
projektu H2020 HoliSoils

. Jurani: Fragipanovy horizont na Slovensku

M. Kromka, J. Curlik: Predhorska a geochemicka
zonalnost péd na sprasiach Podunajskej niziny

Z. Janousek, M. Mistr, I. Novotny, J. Kapicka:
Mapa erozné ohroZenych ploch se zohlednénim
zemédélské produkce v obdobi 2016-2021

B. éarapatka, M. Bednai: Jak ovliviiuji erozni
procesy pudni viastnosti ¢ernozemi a vynosy
plodin?

D. Zizala, R. Minatik: Nové mapy pddnich

vlastnosti zemédélskych ptd CR

J. Mergani¢, M.

w

V. Papaj, J. Holub, M. Janousek, T.
Vojtéchovsky: Zpfitomnéni historickych
pudnich dat

J. Skala, A. Achasova R. Minafik, D. Zizala, R.
Vacha: Hodnoceni relaénich vztahi mezi
extrakcemi stopovych prvki jako podklad pro
zlepSeni prediktivniho mapovani jejich obsaht v
pudé

L. MensSik ml., T. Syrovy, A. Hamacek, L. Kubac,
L. Mensik st., R. Vik, S. Pretl, J. Cengery, K.
Vanék, L. Syrova, P. Nerusil, E. Kunzova, L.
Pfefr: SmartField - systém sbéru teplotnich a
vihkostnich dat pro podminky precizniho
zemédeélstvi na principu Internetu véci (loT)
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. Minafik, D. Zizala, J. Skala, M. Kraus, V.

Lukas: Navrh vzorkovaci sité pro cilenou
aplikaci hnojiv pomoci prostorového shlukovani
vKanianska, J. Varga, N. Benkova, J.
Sevéikova, M. Masny, M. Kizekova, L.
Jancova: Vyskum kontaminacie aluvialnych péd

. Pavlti, T. Zadorova, V. Tejnecky, S. Thai:

Moznosti vyuZiti infracervené spektroskopie ve
stfedni oblasti pfi studiu pddnich viastnosti
postizenych vodni erozi

. Nikodem, R. Kodesova, M. Fér, A. Klement, K.

Bahenska, V. Penizek, T. Zadorova:
Dlouhodoby vliv vodni eroze pudy na
hydrofyzikalni viastnosti pud v ¢&erozemni
oblasti

. Fér, R. Kode$Sova, A. Klement, A. Nikodem, J.

Hrazova, V. Tejnecky, V. Penizek, T.
Zadorova: VyuZiti magnetické susceptibility pro
identifikaci pudnich vlastnosti v oblastech

. Bortivka, I. Galuskova, L. PavlQ, V. Penizek, A.

Gholizadeh: Moderni metody prazkumu a
hodnoceni pld v ramci evropského projektu EJP
SOIL

. Vinduskova, G. Deckmyn, S. Reynaerts, K.

Vancampenhout, J. Frouz, H. De Boeck, H.
Asard, G. Beemster, K. Laukens, E.
Verbruggen, LNijs: The impact of persistent
precipitation regimes on soil properties: insights
from a grassland mesocosm experiment

. Sobocka, M. Saksa, J. Feranec: Pedo-urban

complex as a base for soil mapping technique in
urban areas

. Alibekova, D. Rakhmanov, B. éarapatka, M.

Bednar, V. Kamkin, A. Aldungarova: The
influence of groundwater with higher salt content
on soil and agricultural production

. Rakhmanov, K. Alibekova, B. Sarapatka, J.

Cernohorsky, P. Hekera, S. Abeuov: A study
of the salinity of different types of agricultural
soils in the Pavlodar region, Kazakhstan

. Samonil, P. Danék, J.A. Lutz, K.J. Anderson-

Teixeira, J. Jaros, J.D. Phillips, A. Rousova,
D. Adam, A.J. Larson, J. Kaspar, D. Janik, I.
Vasickova., E. Gonzalez-Akre, M. Egli: Tree
mortality may drive landscape formation and soil
evolution: comparative study from tentemperate
forests

Posterové prezentace

V.

Fadrhonsova, V. Sramek, R. Novotny, V.
Tejnecky, M. Valtera: Zmény v lesnich pudach
na holinach po kdrovcové kalamité - predstaveni
predbéznych vysledki

. Kasiar, M. Homolak: Dynamika p6dnej vody pri

réznych reZimoch lesného hospodarenia ako
indikator poskytovania ekosystémovychsluZieb
lesov

A.J. Hamernikova, S. lhnac¢akova: Vplyv procesu

zmacania-vysuSovania
vodoodpudivosti
vrchov

na pretrvavanie
lesnych pdd Tematinskych
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Balogova, S. Nosalj: Rozklad celulézy v
acidifikovanom pbdnom prostredi na lokalite
Sobov

. Ihnaé¢akova, A.J. Hamernikova: Vplyv r6zneho

vyuZivania vinohradnickych péd na stabilitu
agregatov

. Simeékova, V. Viéek, J. Sedlaéek: Monitoring

pud v oblasti Hranického krasu

. Zigova, M. Stastny, P. Mikysek: Mineralogické

sloZeni pud na spraSich a sprasovych hlinach v
severni ¢asti Ceského masivu

. Srank, N. Pollakova, J. Chlpik, J. Horvathova,

P. Canéova, V. Simansky: Biouhlikové
substraty ako nastroj zlepSovania pddnych
vlastnosti a urod pestovanych plodin v texturne
odlisnych pédach

Konecéna, P. Karasek, E. Novakova, T.
HaleSova, M. Pochop: Monitoring vybranych
latek v povodi nadrze Némcice

. llavska, D. Orsagova: Vykon odbornych cinnosti

Pédnej sluzby

. Vopravil, M. Poruba, L. Kohoutova, T. Khel, A.

Vesely, J. Smejkal: Inovace bonitacniho
systému pud v Ceské republice

Javorekova, J. Makova, J. Medo:
Mikrobiologické indikatory ako parameter na
hodnotenie kvality a zdravia v ornej pbéde
pddnych typov hnedozem a ¢ernozem

. Formanek, D. Hefmanovska, P. Duffek, O.

Holubik, A. Vesely, L. Androva: Zmény
pudnich  viastnosti 10 let po zalesnéni
zemédélsky vyuzivané pldy

Ciernikova, Z. Feketeova, |. Vykoukova:
Aktualny stav luZznych lesov v Podunajskych
Biskupiciach z hladiska p6éd a vegetacie

. Baranéikova, S. Koco, J. Halas, J. Viléek, J.

Kobza: Vyuzitie udajov monitoringu péd pri
validacii modelu RothC-26.3 na regionalnej
urovni

. Palka, J. Makovnikova, M. Sirai: Hodnotenie

potencialu agroekosystémovej sluzby - requlacie
odnosu pbdy

Makovnikova, B. Palka, M. Siraii: Zmeny
potencialu regulacnich ekosystémovych sluzieb
na pbde vyuzZivanej na pestovanie rychlo
rastucich drevin na energetické ucely

. Kenderessy, J. Kollar, A. Palaj: Evolution of

some soil properties on the sites of former
vineyards (Small Carpathian Wine region, SW
Slovakia)

Podhrazska, P. Kucera, P. Karasek, M.
Pochop: Projevy eroze v mimovegetacnim
obdobi

. Viéek, V. Lukas., L. PospiSilova, J. Elbl: Zmény

v klasifikaci vlivem vodni eroze z pohledu WRB
a TKSP, pripadova studie

. Kunkelova, E. TobiasSova, J. Sakac: Vplyv

obhospodarovania p6dy na vybrané viastnosti
pdody ovyvriujuce jej produkénu schopnost

. Tobiasova, M. Kunkelova, J. Sakaé: Vplyv

sposobu obrabania pbdy na pddny organicky



uhlik ako dblezity ukazovatel
schopnosti pédy

L. Sedlak, J. Prudil, S. Basu, L. Pospisilova: Viiv
hladiny podzemni vody na pudni viastnosti a
ekosystém luzniho lesa

L. Pospisilova, K. Boturova, J. Prudil, L. Sedlak:
Zmény  vybranych  chemickych  vlastnosti
¢ernozemi vlivem vodni eroze

B. Houskova: Polnohospodarska prax a nové
pddne iniciativy

J. Sobocka, K. Kovacova: Projekt EJP SOIL - K
udrZzatelnému a klimaticky inteligentnému
manazmentu polnohospodarskych péd

Koco, R. Skalsky, G. Barancikova:
Automatizacia modelu RothC-26.3 pre potreby
modelovania zmeny v zasobach pbdneho
organického uhlika v egionalnej mierke

J. Cechmankova, V. Horvathova, P. Duffek, J.
Skala, R. Vacha: Potencial  aplikace
syrovatkovych xerogelli pro zlepSovani pddnich
vlastnosti

E. Kunzova, L. Mensik, L. Hlisnikovsky, P.
Nerusil: MozZnosti stanoveni rizikovych prvkia v
pldé pomoci blizké infracervené spektroskopie
(NIRS)

A. Hrabovsky, Z. Feketeova, M. Ciernikova: Vplyv
vodoodpudivosti na infiltraciu vody do péd s
réznym vyuZivanim v okoli mesta Modra

J. Curlik, V. Pi§: Niektoré aspekty migracie prvkov
v pédach a v krajine

B. Badalikova, M. Vasinka, P. Burg, V. Masan:
Vyznam zapravovani kompostu do pudy v

sadech na zlepSeni pldnich fyzikalnich
vilastnosti

A. Palaj, P. Kenderessy, J. Kollar: Spolahlivost
vyuZitia fytoindikaénych metéd pbdnej vihkosti
travinno-bylinnej vegetéacie v katastri Liptovskej
Teplicky

M. Bednar, B. éarapatka, P. Netopil: Moznosti
pouZiti  prostorovych agentné zaloZenych
modelt  pro studium erozné akumulacnich
procesl s vyuZitim distribuce ¥csv pudé

J. Krating, M. Rozkosny, H. Hudcova, O. Holubik,
M. SereS: Prinos extenzivni stabilizace
¢istirenskych kal( pro jejich vyuZiti jako hnojiva

J. Simeckova, Z. Kozakova, F. Kréma: Viiv
aplikace plazmatem aktivované vody na pudni
viastnosti

N. Pollakova, J. Chlpik, V. Simansky: Obsah a
kvalita organickej hmoty v péde znehodnotenej
uletmi z magnezitovych zdvodov

F. Polak, O. Drabek: Vplyv huminovych kyselin na
interakciu mikroskopickej huby Aspergillus niger
a pédnych mineralnych faz hlinik

produkcnej

(7]

Posledni den konference byl vénovan terénni
exkurzi. V ramci monitoringu kontaminovanych pud
byla na lokalit¢ Horné Opatovce popsana fluvizem
glejova (Obr. 1). Na lokalité Trnie, kde je provadén
detailni vyzkum pudni organické hmoty, byl
demonstrovan ranker kambicky (Obr. 2). V ramci
navstévy NPR Miacik byl pfedstaven prales o plose
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86 ha. Cilem ochrany na této lokalité je zachovani
spolecenstev jedlovo-bukového lesniho vegeta¢niho
stupné s fragmenty olSe.

Obr. 2. Lokalita Tfnie - ranker kambicky.

Podrobnéjsi informace Ize najit na
https://www.pedologia.sk/pdd2022/assets/pdd2022-
cirkular2.pdf,
https://pedologie.czu.cz/dokumenty/PD_2022_pr%C
5%AFvodce_exkurz%C3%AD.pdf a
https://pedologie.czu.cz/dokumenty/PD_2022_sborn
%C3%ADK.pdf.

Anna Zigova, zigova@gli.cas.cz

KNIHY A CASOPISY

Kniha Mineralogie, kterou v tomto roce vydalo
britské nakladatelstvi IntechOpen v Londyné a
jejimz editorem je RNDr. MiloS René z oddéleni
geochemie USMH AV CR, obsahuje tfinact kapitol,
které diskutuji metodiku rliznych mineralogickych
metod a sloZeni minerall z rdiznych magmatickych a
sedimentarnich hornin.

Knihu je mozné si volné prohlédnout a stahnout na
nize uvedeném odkazu:
www.intechopen.com/books/11137

Kontakt:

RNDr. Milo§ René, CSc.

Oddéleni geochemie USMH AV CR, v.v.i.
E-mail: rene@irsm.cas.cz
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Mineralogy

Edited by Milo§ René
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Chapter 1 ... 3

Simultaneous Time-Resolved Photoluminescence
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Yushi Suzuki, Takafumi Miyanaga, Kazuma
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Yoshiki Oka and Reki Nakamura
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Mineral Physics
Robert Cooper Liebermann

Chapter 4 ........cooveiiiiiiiiiieee 53
Testing and Validating Instruments for Feedstocks
of Mineral Carbonation

Muhammad Imran Rashid

Chapter 5 ..o 81
Normative Mineralogy Especially for Shales, Slates,
and Phyllites

Hans Wolfgang Wagner

Chapter6 ........ccooeiiiiiiiii s 107
Minerals as Prebiotic Catalysts for Chemical
Evolution towardsthe Origin of Life

Yamei Li

Chapter 7 ....ccviiiiiiiicierce e e 125

lonic Conductivity of Strontium Fluoroapatites Co-
doped with Lanthanides

Khouloud Kthiri, Mohammed Mehnaoui,
Jebahi, Khaled Boughzala

and Mustapha Hidouri

Samira

27

Section 2
Minerals from Magmatic Rocks ................. 143

Chapter 8 ..o 145
Mg-limenite from Kimberlites, Its Origin
Sergey I. Kostrovitsky

Chapter9 ..o, 165
Investigation of Accessory Minerals from the Blatna
Granodiorite Suite,

Bohemian Massif, Czech Republic

Milo§ René

Chapter 10 ........covviiiiiiiiri e 187
Mineralogy of Peralkaline Silicic Volcanics:
Information from Kone Volcano,

Ethiopian Rift Valley

Dereje Ayalew and Bekele Abebe

Section 3

Sedimentary Mineralogy .............c.ccc.ceue. 199
Chapter 11 ... 201

Use of Natural Safiot Clay for the Removal of
Chemical Substances from Aqueous Solutions by
Adsorption: A Combined Experimental and
Theoretical Study

Aziz El Kassimi, Mohammadine El Haddad, Rachid
Laamari, Mamoune EI Himri, Youness Achour and
Hicham Yazid

Chapter 12 .......ccoviiiii s 229
Classification of Clay Minerals
Praise Akisanmi

Chapter13 ..., 241
Sedimentary Characteristics of the Member 1 of the
Middle Devonian Suotoushan Formation and Its
Ore-Bearing Potential in Northeastern Yunnan
Zizheng Wang, Xin-Sheng Jiang, Bang-Guo Zhou
and Sheng-Lin Lu

Martin Stastny

V €ervnu 2022 vySlo specialni Cislo &asopisu
Minerals, které bylo dotisténo jako knizka pod
nazvem "Clay Mineral Transformations after
Bentonite/Clayrocks and Heater/Water Interactions
from Lab and Large-Scale Tests", jejimiz editory
byly Ana Maria Fernandez, Stephan Kaufhold,
Markus Olin, Lian-Ge Zheng, Paul Wersin a James
Wilson. Ma 388 stran, ISBN 978-3-0365-4430-4
(Hbk); ISBN 978-3-0365-4429-8 (PDF). Celou
publikaci si Ize stahnout v pdf verzi.

Zvlastni  vydani
Sirokou Skalu, ktera
problematiku  ukladani

Casopisu Minerals pokrylo
je velice aktudlni pro
radioaktivnich  odpadd.
Hlavni daraz je kladen na geochemické a
mineralogické procesy pozorované pfi
experimentech s ohfevem/hydrataci provadénych v
rliznych méfitcich, které mohou zménit strukturu a
vlastnosti bentonitd pouzivanych jako bariéry v
souvislosti s hlubinnym geologickym ukladanim
jadernych paliv a radioaktivniho odpadu.



Transformations after
Bentonite/Clayrocks

and Heater/Water
Interactions from Lab
and Large-5cale Tests

Publikace obsahuje 18 prispévkill na tato témata:

Mineralni alterace: rozpousténi a redistribuce
primarnich mineralnich fazi a
precipitace/neoformace sekundarnich mineralu;

Uprava fyzikaln&-chemickych vlastnosti (kapacita
vymény kationtl, populace vymény kationt(,
komplexace povrchu, krystalochemicka
struktura, naboj vrstvy a schopnost bobtnani);

Zmeény mikrostruktury ovliviiujici sorpéni procesy
(poréznost, adsorpce vody, iontova vyména,
sorpce radionuklidd atd.);

Interakce jilovitych hornin
podzemni vodou;

nebo bentonitd s

Zmény v chemii vody v porech;
Koroze a procesy kov/rozhrani;

Strukturni  stabilita smektitu a jinych jilovych
mineral;
Redoxni chemie a evoluce redoxnich stav(,

ovliviujici  strukturalni  stabilitu a
rozpusténych iont a radionuklidd;
Vliv plynd produkovanych a spotfebovanych za

oxidaénich a redukénich podminek a/nebo
desaturacni faze na geochemii/mineralogii;
Organickeé latky a jejich vliv na
geochemii/mineralogii;
Mikrobialné zprostfedkované mineralni alterace a
geochemicka evoluce;

Geochemické modelovani, reaktivni transport a
vypoctové kvantové mechanické modelovani.

speciaci

Bentonity jsou nezbytnou soucasti
multibariérového systému zajistujiciho dlouhodobou
bezpecnost kone¢ného ulozeni jaderného odpadu.
Uginnost takovych umélych a pfirodnich jilovych
bariér zavisi na jejich fyzikalnich a chemickych
vlastnostech. Proto je dllezité dlouhodobé uchovani
téchto vlastnosti po  dlouhou dobu. Z
geochemického hlediska funkce jilového minerélu
izolovat kanystry od vody a zpomalovat migraci
radionuklidd také znamena udrzovat vhodné
chemické a mineralogické prostfedi pro integritu
kanystru, retenci radionuklidd a mechanickou
stabilitu v pribéhu ¢&asu, ¢imz se tlumi mozné
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zmény procesU nanoporéznich jilovych material(.
Jednim z védeckych pfistupd, ktery se pouziva k
feSeni pfredpovédi dlouhodobého chovani jilové
bariéry, je analyza vysledkd experimentd
provadénych v laboratofich, rozsahlych modelovych
testech a experimentech in situ provadénych v
podzemnich vyzkumnych laboratofich (URL) ve
skute€ném meéfitku a za realnych podminek. Tyto
testy poskytuji pfilezitost pochopit a kvantifikovat
procesy a vyhodnotit chovani jilovych minerald.

V letech 1965 aZ 2006 bylo zfizeno 26 URL v 10
zemich. Pfehled dosud zjisténych vysledki muze
pfispét k vytvofeni know-how o porozuméni termo-
hydro-chemickym procesim ovliviiujicim jilové
mineraly a jejich reakci na rdzné poruchy, které
mohou  zpUsobit  fyzikdlné-chemické  zmény
ovliviujici jejich sorpéni vlastnosti. To maze pfispét
k ovéfeni aplikovanych technologii, k navrhu
budoucich experimenti pro nevyfeSené otazky a k
ovéfeni modelovych nastroju potfebnych pro
interpretaci a predikci vyvoje takovych procesu.

Martin Stastny

TRANSMISE ODBORNE

(XXVII)

LITERATURY

V dnesni transmisi Vas upozorfiujeme na dva
naprosto odlidné, ale velmi zajimavé &lanky. Jeden
velice aktualni, tykajici se lithiovych baterii a druhy
vyskytu jilového mineralu na Marsu.

Balkanloo P.G., Marjani A.P., Zanbili F,
Mahmoudian M. (2022): Clay mineral/polymer
composite: characteristics, synthesis, and

application in Li-ion batteries: A review. Applied
Clay Science 228, 106632

V této prehledné publikaci jsou struéné
predstaveny jilové mineraly, jejich vlastnosti a
aplikace v lithiovych bateriich. Polymerni separatory
a elektrolyty byly v poslednich desetiletich Siroce
pouzivany v lithiovych bateriich kvdli jejich
jedine€nym vlastnostem. Maji v8ak nékteré
nevyhody, které omezuiji jejich pouZziti v této oblasti
pramyslu. Se zaclenénim anorganického plniva do
polymerni matrice mohou byt tyto problémy témér
vyfeSeny. Jedine¢né vlastnosti jilovych minerald a
kompatibilita s pouzivanymi polymery z nich cini
vhodny material pro pouziti ve struktufe lithiovych
baterii. V ¢&lanku jsou studovany rGzné jilové
mineraly a jejich G€inek pfidanim téchto
anorganickych nanomateriald do polymerni matrice
z pohledu iontové vodivosti, tepelné a mechanické
stability, krystalinity, poréznosti, pfijmu elektrolytl a
také byla studovana maximalni kapacita. Nizka
cena jilovych minerdll, dostupnost, Setrnost k
zivotnimu prostfedi a vysoky specificky povrch déla
z jilovych minerall spravnou volbu jako plnivo v
polymernich separatorech a elektrolytech lithiovych
baterii. Existuje jistota, Ze tyto levné, unikatni
mineraly mohou hrat zasadni roli v soucasnych
litiovych  bateriich. Vzhledem k vynikajicim
vlastnostem jilovych mineralt by méla byt vénovana
do budoucna vétsi pozornost tomuto materialu jako
mozné pfisady v lihiovych bateriich.

Martin Stastny



Cuadros J., Mavris Ch., Michalski J. R. (2022):
Possible widespread occurrence of vermiculite on
Mars. Applied Clay Science 228, 106643

Na Zemi se trioktaedricky (na hofcik bohaty)
vermikulit vyskytuje jako pfechodny produkt alterace
Mg/Fe*"-slidy nebo chloritu, pyroxenu, olivinu a
amfibolu tam, kde je blizky zdroj Mg, coz naznacduje
mirné nebo kratkodobé povétrnostni nebo
hydrotermalni podminky. Na Marsu je hojnost
mafickych hornin a mala dostupnost vody, coz
naznacCuje pravdépodobnost rozSifené tvorby

vermikulitu od noachie po ranou hesperii.

Obr. 1. Distribuce nalezl fylosilikatl na Marsu.
Mapa ukazuje vermikulit (zelené hvézdicky), jak byl
identifikovan v publikovaném ¢lanku, Fe/Mg smektit
(bilé tecky; tato skupina mdze zahrnovat vermikulit),
chlorit (zelené tecky) a fylosilikaty bohaté na Al
(Zluté tecky). Noachovsky terén je Sedy, hespersky
je Zluty a amazonsky je Cerveny.

| kdyZ muze byt obtizné identifikovat vermikulit
pomoci dalkového prizkumu nebo samotné
infraCervené spektroskopie in situ, ukazuje se, ze
Cetné predchozi vysledky dalkového prizkumu
naznacuji, ze vermikulit je rozSifeny na povrchu
Marsu a Ze je mozna Casté&jSim mineralem na této
planeté nez na Zemi. Prlzkum hornin z Riotinto
(SW Spanélsko) poskytuje priklad, jak se chlorit
méni na vermikulit v kyselém prostfedi. Podobné na
Marsu mohly vést neupiné vermikulitové nahrady
Mg/Fe®"-slidy, chloritu a mafickych mineralti od
kyselého po neutralni zvétravani pfi nizkych
vodnich rezimech. | kdyz existuje urcity odpor vici
dalkovému prizkumu, detekce vermikulitu na Marsu
v mistech s pokro€ilou alteraci a v mistech, kde
vermikulit neni smichan s jinymi fylosilikaty, zjistime,
Ze vermikulit se vyskytuje v noachovskych terénech,
na mistech, kde jsou detekovany jiné fylosilikaty a
e vermikulit ma vice Fe*", nez je na Zemi typické.

Martin Stastny
CLENSKE PRISPEVKY NA ROK 2023

Vazeni pratelé,

obracime se na Vés se Zadosti o zaplaceni
Clenského poplatku na dalsi rok, tedy rok 2023.
VySe poplatku zustava stejnd jako v pfedchozim
roce.
rocni poplatek pro radného ¢lena - 500,- K¢
rocni poplatek pro diichodce - 250,- K¢
roéni poplatek pro studenta - 250,- K¢
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ro€ni poplatek za kolektivni Elenstvi organizace -
2.000,- K¢
Zadame Vas o vEasné zaslani ¢astky uvedené v
pfilozeném dopise bankovnim pfevodem na ucet
Spole¢nosti u Fio banky a.s., Cislo Gcétu je
2600344578/2010. V pripadé, ze jste neuhradili
poplatek za rok 2022, bude v dopise pfipocten v
puvodni vysi.
Martin Stastny

AKTUALITY
2023

International Conference on Clay Science ICCS
15.-16. unora 2023

Dubai, Spojené arabské emiraty
https://waset.org/clay-science-conference-in-
february-2023-in-dubai

Canadian Clay Symposium
2023

EUROCLAY 2023

International Conference of European Clay
Groups Association

24.-27. Cervence 2023

Bari, Italie

60th Clay Minerals Society Meeting
20.-25. kvétna 2023
Austin, Texas, USA.

International Conference on Clay Mineralogy
and Minerals ICCMM

23.-24. srpna 2023

Budapest, Madarsko
https://waset.org/clay-mineralogy-and-minerals-
conference-in-august-2023-in-budapest

ICACS 2023: 17. International Conference on
Applied Clay Science

8.-9. listopadu 2023

Istanbul, Turecko

2024

ICCMIC 2024: 18. International Conference on
Clay Mineralogy and Industrial Clays

19.-20. srpna 2024

Londyn Velka Britanie

12. Stredoevropska konference (MECC 2024)
Zaii 2024
Plzen, Ceska republika

2025
‘\P‘\'CLAYCO
5 %, XVIIIICC
& 2 | Dublin, Ireland
z aipea G 13-18 JULY 2025
[} [
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