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UVODNIK

Kemijsko inZenjerstvo jedan je od najvaznijih pokreta¢a ekonomskog rasta u razvijenim drustvima. U
svim tehnickim znanostima pa tako i u kemijskom inZenjerstvu, inovacije i promjene dogadaju se sve
brie. Zbog toga je cjeloZivotno obrazovanje i kontinuirano praéenje znanstveno-istrazivackih trendova
postalo, ne samo vaino, nego i neophodno za odrzanje struke u Hrvatskoj. Sto je vaZno u svijetu,
nastojali smo pribliZiti kroz odabir nadasve zanimljivih plenarnih i pozvanih predavanja koja ée odrzati
renomirani struénjaci iz Hrvatske i inozemstva.

Susret mladih kemijskih inZenjera prvi put je odrzan u veljaci 1996. na Fakultetu kemijskog inZenjerstva
i tehnologije Sveucilista u Zagrebu i od tada se tradicionalno odrzava svake dvije godine. Zamisljen je
kao skup na kojem mladi kemijski inZenjeri, ali i oni iz srodnih struka, mogu steci prva iskustva u
prezentaciji rezultata vlastitih istraZivanja. S tim ciljem, sudjelovanje je oduvijek bilo besplatno za
studente preddiplomskih i diplomskih studija. Ove godine odrzava se u svojem 13. izdanju, a na njemu
sudjeluje preko 200 sudionika sa 149 radova, od kojih je 25 usmenih izlaganja. Nadamo se da ¢éemo
organizacijom ovog susreta omoguditi mladim sudionicima iz Hrvatske, ali i Sire, medusobno
povezivanje i razmjenu ideja i realizaciju zajednickih suradnji i istraZivackih projekata.

Kao poticaj, uz nagradu za najbolju postersku prezentaciju, ove godine uvedena je novost — nagrada za
najbolju usmenu prezentaciju koju sponzorira ChemEngineering, ¢asopis izdava¢a MDPI. U planu je i
objava zbornika cjelovitih radova sa Susreta koji ¢e biti objavljen u posebnom izdanju ¢asopisa Kemija
u industriji. Radovi ée prije objavljivanja u zborniku proéi standardni recenzentski postupak. Rok za
slanje radova je 1. travnja 2020.

Svim sudionicima Zelim uspjesan rad i ugodno druzenje!

Igor Dejanovic
Predsjednik Znanstveno-organizacijskog odbora



FOREWORD

Chemical engineering is one of the most important drivers of economic growth in developed societies.
In all technical disciplines, and chemical engineering as well, innovations and changes accelerate. That
is why life-long learning and adjusting to new trends became, not only important, but also essential
for the future of chemical engineering in Croatia. We strived to highlight present and future trends in
research and the industry through interesting plenary and invited lectures, given by renown experts
from Croatia and abroad.

First Meeting of young chemical engineers took place in February 1996. on Faculty of chemical
engineering and technology, University of Zagreb. Since then, it regularly takes place every two years.
The Meeting was conceived as a conference where young chemical engineers, and engineers of related
professions, can gain first experiences in presentig results of their research. With that in mind,
participation in the Meeting was always free of charge for students of bachelor and master studies.
This year, the Meeting is in its 13*" edition, gathering over 200 participants with 149 presentations. We
hope that this conference will enable young participants, from Croatia and abroad, to network,
exchange ideas and realize cooperations and joint research projects.

As an incentive, this year we introduce a novelty — the best presentation award sponsored by
ChemEngineering, an MDPI journal. Conference proceedings will be published in the special edition of
the journal of Croatian society of chemical enginees — Chemistry in Industry. Before the publication,
the papers will pass the standard peer review process. Deadline for submission of full manuscripts is
15t April 2020.

| wish all the participants a pleasent and succesful conference!

Igor Dejanovic
Chair of the Scientific and Organizing Committee
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OPERATION

Moderatori / Chairs: Igor Dejanovi¢, Domagoj Vrsaljko
STANKA ZA KAVU / COFFEE BREAK

POZVANA IZLAGANJA / INVITED LECTURES

11:30-12:00 Blaz Likozar
HOW CAN (MULTI-SCALE) MODELLING, SIMULATIONS AND ENGINEERING
HELP BIO-REFINING

12:00-12:30 Thomas Griitzner
NEXT GENERATION SEPARATION UNITS — RESEARCH AT ULM UNIVERSITY
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END OF THE WORLD IS NEAR! (FOR BATCH PROCESSES)

Moderatori / Chairs: Igor Dejanovi¢, Domagoj Vrsaljko
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USMENA IZLAGANJA / ORAL PRESENTATIONS

Analiza, sinteza i vodenje procesa / Process analysis, synthesis and design
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CONSIDERATIONS ON THE DESIGN OF A PILOT-PLANT-SCALE SIMPLIFIED
MULTIPLE DIVIDING WALL COLUMN
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DIGITALNI MODEL PRIMARNOG PARNOG REFORMINGA PRIRODNOG PLINA U
PROIZVODNJI SINTEZNOG PLINA
DIGITAL TWIN MODEL OF PRIMARY STEAM REFORMER OF NATURAL GAS IN
SYNGAS PRODUCTION

Moderatori / Chairs: Domagoj Vrsaljko, Katarina MuZina

Biokemijsko inZenjerstvo / Biochemical engineering

14:00 - 14:15 Nevena Mil¢i¢, Marko Prani¢, Martina Sudar, Zvjezdana Findrik BlaZevic,
Maja Majeri¢ Elenkov
KINETICKA KARAKTERIZACIJA HALOGENHIDRIN-DEHALOGENAZE PRI SINTEZI
FLUOROAROMATSKIH VICINALNIH AZIDOALKOHOLA
KINETIC CHARACTERIZATION OF HALOHYDRIN DEHALOGENASE IN THE
SYNTHESIS OF FLUOROAROMATIC VICINAL AZIDOALCOHOLS
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PRIPREMA BIOKATALIZATORA
PREPARATION OF BIOCATALYSTS

14:30 - 14:45 Darijo Sibali¢, Anita Sali¢, Bruno Zeli¢, Marina Tisma
RAZVOJ TESTA ZA MJERENJE AKTIVNOSTI ENZIMA LIPAZE PORIJEKLOM 1Z
Thermomyces lanuginosus
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EKSTRAKCIJA ETERICNOG ULJA I1Z SMREKE (Juniperus communis), KADULUE (Salvia
Officinalis L.) | SMILIA (Helichrysum italicum (Roth) G. Don)
EXTRACTION OF ESSENTIAL OIL FROM SPRUCE (Juniperus communis), SAGE
(Salvia officinalis L.) AND IMMORTELLE (Helichrysum italicum (Roth) G. Don)

15:15-15:30 Lilla Virag, Rébert Bocsi, Déra Rippelné Pethd
POLYLACTIC ACID-BASED GRANULE PROPERTIES FOR SOLVENT SORPTION
AND RELEASE

Moderatori / Chairs: Zvonimir Katanci¢, Matija Cvetnic

EkoinZenjerstvo / Environmental engineering

15:30—-15:45 Ula Rozman, Andreja Zgajnar Gotvajn, Tina Skalar, Marija Zupang¢ic,
Tilen Turk, Gabriela KalCikova
CHARACTERIZATION OF MICROPLASTIC PARTICLES USED IN
MICROPLASTICS RESEARCH

15:45—-16:00 Sarah Matesa, Marija Margus, Irena Ciglenecki
VARIJABILNOST FIZIKALNO — KEMIJSKIH PARAMETARA U KEMOKLINI
ROGOZNICKOGA JEZERA
VARIABILITY OF PHYSICO-CHEMICAL PARAMETERS IN THE CHEMOCLINE OF
ROGOZNICA LAKE

16:00 —16:15 Tamara Minovié Arsi¢
SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION OF CARBON CRYOGEL AND
CARBON CRYOGEL/CERIA COMPOSITE FOR ARSENIC(Ill) ADSORPTION
FROM WATER SOLUTIONS

Moderatori / Chairs: Zvonimir Katanci¢, Matija Cvetnic¢

Primijenjena kemija / Applied chemistry

16:15-16:30 Bahar Karadeniz, Krunoslav UZarevi¢, Dijana Zili¢, Senada Muratovi¢
MECHANOCHEMICAL SYNTHESIS OF POLYMORPHIC METAL-ORGANIC
FRAMEWORKS AND THEIR TOPOLOGY TRANSFORMATION
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16:30 - 16:45 Sara Krivaci¢, Luka Pavi¢, Andrea Mogu$-Milankovi¢, Ana Santi¢
NISKA POKRETLIIVOST KALIJEVIH IONA U ZELJEZNO FOSFATNIM STAKLIMA
LOW MOBILITY OF POTASSIUM IONS IN IRON PHOSPHATE GLASSES

Moderatori / Chairs: Zvonimir Katanci¢, Matija Cvetnic¢
16:45- 17:45 POSTERSKA PRIOPCENJA / POSTER PRESENTATIONS

Predavaonica i hodnik - prvi kat, prema rasporedu /
Lecture room and hallway - first floor, according to timetable
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PETAK, 21. veljace 2020. FRIDAY, 21 February 2020

PLENARNO IZLAGANJE / PLENARY LECTURE

09:00 — 10:00 Zarko Olujié
SMANJIVANJE POTREBNE ENERGIJE | EMISIJA UGLJIKOVA DIOKSIDA U
PROCESNIM INDUSTRIJAMA KROZ UNAPREDENJE DESTILACIJSKE TEHNOLOGIJE
REDUCING PROCESS INDUSTRY ENERGY DEMAND & CARBON DIOXIDE
EMISSIONS THROUGH DISTILLATION TECHNOLOGY ADVANCES

Moderatori / Chairs: Igor Dejanovi¢, Krunoslav Zizek

POZVANA IZLAGANJA / INVITED LECTURES

10:00-10:30 Franjo Jovié
RIZICI | OPASNOSTI PRI PROVODENJU KEMIJSKIH REAKCIJA — PRICA O
SIGURNQOSTI PROCESA
CHEMICAL REACTION HAZARDS — STORY ABOUT PROCESS SAFETY

Moderatori / Chairs: Igor Dejanovi¢, Krunoslav Zizek

PAUZA ZA KAVU / COFFEE BREAK

11:00-11:30 Jelena Macan
KERAMICKI MATERIJALI IZ OTOPINE — PREDNOSTI | IZAZOVI
CERAMICS FROM AQUEOUS SOLUTIONS — ADVANTAGES AND CHALLENGES

11:30-12:00 Irena Skori¢
DIZAJN, SINTEZA | INHIBICIJA KOLINESTERAZA NOVIH
OKSIMSKIH | AMINO-DERIVATA
DESIGN, SYNTHESIS AND CHOLINESTERASE INHIBITORY PROPERTIES OF
NEW AMINE AND OXIME DERIVATIVES

Moderatori / Chairs: Krunoslav Zizek, Marina Duplanci¢

USMENA IZLAGANJA / ORAL PRESENTATIONS

Razvoj materijala i proizoda / Materials and products development

12:00-12:15 David Bjelanovi¢, Andrea Nesterovi¢, Jelena Vukmirovi¢, Ivan Stijepovi¢,
Marija Milanovi¢, Vladimir Srdi¢
Bio.sNagsTiOs PIEZOELEKTRICNA KERAMIKA ZA UPOTREBU U PRIKUPLJANJU
ENERGIJE DOBIJENA SINTEZOM U CVRSTOJ FAZI
Bio.sNaosTiOs PIEZOELECTRIC CERAMICS FOR ENERGY-HARVESTING
APPLICATIONS PREPARED BY SOLID STATE SYNTHESIS

12:15-12:30 Lea Colaki¢, Mateja Pisaci¢, Marijana Dakovi¢
MEHANICKI ODZIV KRISTALA KADMIJEVIH(I1) HALOGENIDA S OKSIMSKIM
DERIVATIMA PIRIDINA
MECHANICALLY RESPONSIVE CRYSTALS OF CADMIUM(II) HALIDES WITH OXIME
DERIVATIVES OF PYRIDINE

Moderatori / Chairs: Krunoslav Zizek, Marina Duplanci¢

12:30-13:30 POSTERSKA PRIOPCENJA / POSTER PRESENTATIONS

Predavaonica i hodnik — prvi kat, prema rasporedu /
Lecture room and hallway — first floor, according to timetable
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STANKA ZA KAVU / COFFEE BREAK

USMENA IZLAGANJA / ORAL PRESENTATIONS

Razvoj materijala i proizoda / Materials and products development

14:00 — 14:15 Strahinja Jankovi¢, Sara Joksovi¢, Andrea Nesterovi¢, lvan Stijepovic,
Marija Milanovi¢, Vladimir V. Srdi¢
PREPARATION OF NANOCRYSTALLINE BiosNaosTiOs THIN FILMS
FOR MICROELECTRONIC APPLICATIONS

14:15-14:30 Sara Joksovi¢, Strahinja Jankovié, Ivan Stijepovic, Jelena Vukmirovic,
Vladimir V. Srdi¢
THICKNESS CONTROL OF LaMnQO3s THIN FILMS PREPARED BY CSD/PAD
TECHNIQUE

14:30—14:45 Aleksa KociSev, Mirjana Jovici¢, Marija Milanovi¢
THE INFLUENCE OF ZEOLITE ON THE PROPERTIES OF RUBBER COMPOSITES
BASED ON THE NATURAL RUBBER

14:45 —-15:00 Lucija Mandié, Anja Sad?ak, Suzana Segota
FUNCTIONALIZED MAGNETITE NANOPARTICLES FOR DRUG DELIVERY:
SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION METHODS

15:00 - 15:15 Sanja Renka, Luka Pavi¢, Petr Kalenda, Petr Mosner,Ladislav Koudelka, Ana
Santi¢
POLARONSKA VODUIVOST U WO3-P,05 | MoO3-P,05 STAKLIMA
POLARONIC CONDUCTIVITY IN WO3-P50s | MoO3-P,0s GLASSES

Moderatori / Chairs: Josipa Papac, Zvonimir Katanci¢

PAUZA ZA KAVU / COFFEE BREAK

Primijenjena kemija / Applied chemistry

15:30-15:45 Tomislav Gojsi¢, Sasa Opacak, Berislav Peri¢, Srecko Kirin
UNEXPECTED REACTIVITY OF PROPIOLIC ACID AND TRIAZOLES
15:45-16:00 Dunja Ljubici¢, Snezana Vucetic¢

IN-SITU EXAMINATION OF HISTORICAL PAINTINGS

16:00 — 16:15 Mislav Matié, Ema Horak, lvana Murkovi¢ Steinberg
FLUORESCENCIJSKI OPTICKI SENZOR ZA DETEKCIJU Hg?* IONA NA BAZI
DERIVATA BENZIMIDAZOLA
FLUORESCENCE OPTICAL SENSOR FOR Hg?* ION DETECTION BASED ON
BENZIMIDAZOLE DERIVATIVE

16:15-16:30 Anja Bosnjakovi¢, Ankica Sekovani¢, Jasna Jurasovi¢, Tatjana Orct,
Antonija Sulimanec Grgec, Martina Piasek
ODREDIVANJE ELEMENATA U KOSI: ODABIR ODGOVARAJUCE PROCEDURE
PRANJA UZORKA
ELEMENT DETERMINATION IN HAIR: SELECTION OF THE SUITABLE SAMPLE
WASHING PROCEDURE

16:30-16:45 Mateja Toma, Valerije Vréek
REDOKS SVOJSTVA FEROCENOM SUPSTITUIRANIH NUKLEOBAZA
REDOX PROPERTIES OF FERROCENE-SUBSTITUTED NUCLEOBASES
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16:45-17:00 Darko Vu$ak, Biserka Prugovecki, Dubravka Matkovi¢-Calogovi¢
OTAPALOM KONTROLIRANA SINTEZA HIDRATA KOMPLEKSNIH SPOJEVA
BAKRA S GLICINOM | 2,2'-BIPIRIDINOM
SOLVENT CONTROLLED SYNTHESIS OF HYDRATES OF COPPER COMPLEX
COMPOUNDS WITH GLYCINE AND 2,2’-BIPYDINE

Moderatori / Chairs: Krunoslav Zizek, Marina Duplan¢i¢

DODJELA NAGRADA | ZATVARANIJE SKUPA / AWARDS AND CLOSING CEREMONY

Dvorana / Venue: Velika dvorana / Hall A

DOMIENAK / Banquet

Klub nastavnika — podrum / The Faculty Club — basement
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POSTERSKA IZLAGANJA

POSTER PRESENTATIONS
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CETVRTAK, 20. veljage 2020. THURSDAY, 20" February 2020

Analiza, sinteza i vodenje procesa / Process analysis, synthesis and design

1 Sre¢ko Herceg, Zeljka Ujevi¢ Andriji¢, Nenad Bolf
METODA POTPORNIH VEKTORA KAO SOFTVERSKI SENZORI NA PROCESU IZOMERIZACIJE
SUPPORT VECTOR MACHINE-BASED SOFT SENSORS IN THE ISOMERIZATION PROCESS

2 Zvonimir Jukié, Ante Covi¢-Stanié¢
MODELIRANJE | OPTIMIRANJE PROCESA PROIZVODNJE TEKUCIH ORGANSKIH GNOJIVA NA
BILUNOJ BAZI
MODELING AND OPTIMIZATION OF THE PRODUCTION PROCESS OF A PLANT BASIS LIQUID
ORGANIC FERTILIZERS

3 Goran Lukaé, Ulrich PreiRinger, Thomas Gritzner, Igor Dejanovic
SIMULATING COMPLEX DISTILLATION SEQUENCES USING COMMERCIAL SIMULATORS

4 Nikola Rimac, Zeljka Ujevi¢ Andriji¢
PREGLED METODA | RAZVOJ MODELA U PROGRAMSKOM JEZIKU PYTHON ZA PREPOZNAVANJE
| PREDVIDANJE NASTAJANJA NASLAGA U INDUSTRIISKIM 1ZMJENJIVACIMA TOPLINE
A REVIEW OF METHODS AND MODEL DEVELOPMENT IN PYTHON PROGRAMMING LANGUAGE
FOR FOULING DETECTION AND PREDICTION IN INDUSTRIAL HEAT EXCHANGERS

5 Veronika Zlabravec, Valentina Simatovi¢, Hrvoje Dori¢, Nenad Bolf
KALIBRACIJSKI MODEL ZA KONTINUIRANO PRACENJE RASPODJELE VELICINE CESTICA

CALIBRATION MODEL FOR CONTINUOUS PARTICLE SIZE DISTRIBUTION MONITORING
11

Biokemijsko inZenjerstvo / Biochemical engineering

6 Zoran Bila, Martin Cesi, Marko Combor, Ivana Culo, Filip Grgi¢, Davor Valinger,
Maja Benkovi¢, Tamara Jurina, Ana Jurinjak Tusek, Jasenka Gajdos Kljusuri¢
USPOREDBA EMULZIFIKACIJE U SARZNOM REAKTORU | MIKROREAKTORU — DVOFAZNI SUSTAV
ULJE-VODA
COMPARISON OF BATCH AND MICROREACTOR EMULSIFICATION PROCESS — TWO PHASE
SYSTEM OIL - WATER

7 Ivona Cupié¢, Ana Novak, Iva Cukelj, Manuela Pani¢, Martina Andlar,
Ivana Radojci¢ Redovnikovié, Marina Cvjetko Bubalo
PRIMJENA EUTEKTICKIH OTAPALA U VALORIZACIJI OTPADA NARANCINE KORE
APPLICATION OF DEEP EUTECTIC SOLVENTS IN VALORISATION OF ORANGE PEEL WASTE

8 Amila Dubravac, Meldina Omercevi¢, Mirnesa Zohorovi¢, Emir Horozic,
Husejin Keran
THE INFLUENCE OF CONTACT TIME IN REMOVING Cr(1V) IONS FROM WATER USING
LEMON PEEL AS LOW-COST ADSORBENT

9 Cila Holpert, Anja Savelji¢
USPOREDBA RAZINE UREOLIZE IZMEBU BAKTERIJSKIH SOJEVA IZOLIRANIH
1Z ALKALNIH PODRUCJA
COMPARISON OF UREOLYSIS RATES BETWEEN BACTERIAL STRAINS ISOLATED
FROM ALKALINE SOILS
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10

11

12

13

14

15

16

17

Anja Karatovi¢, Sandra Remenar, Brigita Herout, Tamara Jurina, Davor Valinger,

Maja Benkovié, Jasenka Gajdos$ Kjusuri¢, Ana Jurinjak Tusek

ANALIZA GLOBALNE OSJETILJOSTI KINETICKIH PARAMETERA MODEL METABOLIZMA
TRIPTOFANA

GLOBAL SENSITIVITY ANALYSIS OF TRYPTOPHAN METABOLISM MODEL KINETIC PARAMETERS

Barbara Kolié, Dino Skendrovi¢, Ana Vrsalovi¢ Presecki
OPTIMIRANJE UVJETA IMOBILIZACIJE ALDOLAZE NA MEZOPOROZNU SILIKU
OPTIMISATION OF ALDOLASE IMMOBILIZATION ON MESOPOROUS SILICA

Petra Marin, Nevena Mil¢i¢, Irena Dokli, Martina Sudar,

Zvjezdana Findrik BlaZevié, Maja Majeri¢ Elenkov

BIOKATALITICKA AZIDOLIZA FLUORO-SUPSTITUIRANIH DERIVATA STIREN-OKSIDA
BIOCATALYTIC AZIDOLYSIS OF FLUORO-SUBSTITUTED STIREN-OXIDE DERIVATIVES

Lela Martinaga, Katarina Komljenovi¢, Ana Vrsalovié Presecki, Iva Rezi¢
KINETIKA | MEHANIZAM ENZIMATSKE SINTEZE NANOCESTICA ZLATA
KINETICS AND MECHANISM OF THE ENZYMATIC SYNTHESIS OF THE GOLD NANOPARTICLES

Petra Pohani¢, Lela Martinaga, Ana Vrsalovié Presecki, Iva Rezi¢
MODELIRANJE ENZIMATSKE SINTEZE NANOCESTICA SREBRA
MODELLING OF THE ENZYMATIC SYNTHESIS OF SILVER NANOPARTICLES

Mia Radovi¢, Manuela Pani¢, Ana Jurinjak TuSek, Marina Cvjetko Bubalo,

Ivana Radojci¢ Redovnikovic¢

STABILITY OF LIPASE IN NATURAL DEEP EUTECTIC SOLVENTS

Dino Skendrovi¢, Tomislav Rimac, Ana Vrsalovi¢ Presecki

USPOREDBA UTJECAJA AKTIVACIISKIH AVGENSA NA EFIKASNOST | STABILNOST ALDOLAZE 12
IMOBILIZIRANE NA MAGNETSKE NANOCESTICE

A COMPARISON OF ACTIVATING AGENTS FOR EFFICIENCY AND STABILITY OF ALDOLASE

IMMOBILIZED ON MAGNETIC NANOPARTICLES

Manuela Sovilj, Isidora Otasevi¢
BIOACTIVITY AND BIOAVAILABILITY OF RED PEPPER WASTE ENCAPSULATED BIOACTIVE
COMPOUNDS AFTER IN VITRO GASTROINTESTINAL DIGESTION

EkoinZenjerstvo / Environmental engineering

18

19

20

21

Danilo Bertagna Silva, Sandra Babi¢, Gianluigi Buttiglieri
PHOTOREACTOR DESIGN FOR UV-LED PHOTOCATALYTIC DEGRADATION
OF MICROPOLLUTANTS

Barbara Bertovi¢, Marija Vukovi¢ Domanovac
BIOREMEDIJACIJA: ZELENI PRISTUP U OBRADI NAFTOM ONECISCENOG TLA
BIOREMEDIATION: A GREEN APPROACH FOR TREATMENT OF OIL CONTAMINATED SOIL

Kristina Bule, Martina MiloloZa, Dajana Kuci¢ Grgi¢,

Matija Cvetni¢, Vesna Oceli¢ Bulatovié¢

ODREDIVANJE TOKSICNOSTI MIKROPLASTIKE S MIKROALGOM Chlorella sp.
DETERMINATION OF MICROPLASTICS TOXICITY WITH MICROALGAE Chlorella sp.

Francis M. dela Rosa, Josipa Papac, Antonija Tomi¢, Marin Kovaci¢, Marijana Kralji¢ Rokovic,
Hrvoje Kusi¢, Urska Lavrenti¢ Stangar, Ana Lonéari¢ BoZi¢

FACILE PREPARATION OF TIO,/FE;O3 LAYERED COMPOSITE FILMS FOR SOLAR-DRIVEN
PHOTOCATALYTIC DEGRADATION OF PHARMACEUTICALS
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22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

Dorian Deli¢, Hana Duhacek, Stella Hamilton, Matija Cvetni¢, Dajana Kuci¢ Grgi¢,
Viktorija Prevari¢, Marija Sigurnjak, Sime Uki¢, Marinko Marki¢, Tomislav Bolanéa
UKLANJANJE MIKROPLASTIKE NAPREDNIM OKSIDACISKIM PROCESIMA
MICROPLASTICS REMOVAL BY ADVANCED OXIDATION PROCESSES

Valentina Glugti¢, Martina Silovi¢ Huji¢, Ivan Besli¢,

Silvije Davila, Gordana Pehnec

RAZINE VODIKOVOG SULFIDA, AMONIJAKA | MERKAPTANA U ZRAKU NA PODRUCJU
CUPOVZ-a

LEVELS OF HYDROGEN SULPHIDE, AMMONIA AND MERCAPTANS IN THE AIR OF CUPOVZ
AREA

Emir Hodzi¢, Elma Ali¢, Emir Horozi¢
MONITORING EMISIJA POLUTANATA NA PODRUCJU GRADA TUZLE
MONITORING OF POLLUTANTS EMISSIONS IN THE TUZLA CITY

Sanja Ivanusi¢, Marin Ganjto, Monika Sabi¢ Runjavec, Marija Vukovi¢ Domanovac
SASTAV MIKROBNE ZAJEDNICE U POSTROJENJU ZA PROCISCAVANJE KOMUNALNE
OTPADNE VODA

COMPOSITION OF MICROBIAL COMMUNITIES IN MUNICIPAL WASTEWATER
TREATMENT PLANT

lvana Jakovljevi¢, Zdravka Sever Strukil, Gordana Pehnec, Ivan Besli¢,

Andrea Milinkovi¢, Saranda Bakija Alempijevi¢, Sanja Frka

USPOREDBA MASENIH KONCENTRACIJA PAU U PRIOBALNOM PODRUCIU SREDNJEG

JADRANA | SREDISNJOJ HRVATSKOJ

COMPARISON OF MASS CONCENTRATIONS OF PAHs IN COASTAL AREA OF THE MIDDLE 13
ADRIATIC AND MIDDLE CROATIA

Klara Karadaki¢, Iva Curi¢, Davor Dolar
UKLANJANJE BOJE IZ TEKSTILNE OTPADNE VODE ULTRAFILTRACIISKIM MEMBRANAMA
COLOUR REMOVAL FROM TEXTILE WASTEWATER BY ULTRAFILTRATION MEMBRANES

Peter Ko¢man, Simon Schnabl
THE IMPACT OF CLIMATE CHANGE ON FOREST FIRE RISK

Antonija Kovacevi¢, Ema Lovrinci¢, Martina Miloloza, Vesna Oceli¢ Bulatovic,
Dajana Kuci¢ Grgi¢

ISPITIVANJE EKOTOKSICNOSTI MIKROPLASTIKE

DETERMINATION OF ECOTOXICITY OF MICROPLASTICS

Jan Marcec, Mateo Topi¢, Petar Markuzi¢, Ana-Maria Radovan, Lucija Radetic,

Igor Jaj¢inovié, Ivan Brnardi¢, Ivana Gréi¢

PROCISCAVANJE ZRAKA SOLARNOM FOTOKATALIZOM - RAZGRADNJA AMONIJAKA | METANA
SOLAR PHOTOCATALYSIS FOR AIR PURIFICATION - AMMONIA AND METHANE DEGRADATION

Nevena Mil¢i¢, Zvjezdana Findrik Blazevi¢, Marija Vukovi¢ Domanovac
FITOEKSTRAKCIJA | FITOSTABILIZACIJA TESKIH METALA
PHYTOEXTRACTION AND PHYTOSTABILIZATION OF HEAVY METALS
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32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

Hrvoje Nikl, Matija Cvetni¢, Tomislav Bolan¢a, Marko Rogosi¢

MEDULABORATORIJSKO USPOREDBENO MJERENJE KONCENTRACIJE O,, CO, NO I SO, U
OTPADNOM PLINU

INTER-LABORATORY COMPARISON MEASUREMENT OF CONCENTRATIONS OF O, CO, NO
AND SO, IN WASTE GASES

Josipa Papac, Marin Kovaci¢, Katarina Kljaji¢, Dorotea Pigkor, Bostjan Zener,
Urgka Lavrenti¢ Stangar, Hrvoje Kusi¢, Ana Lonéari¢ Bozi¢

PHOTOCATALYTIC DEGRADATION OF OXYTETRACYCLINE IN WATER BY N-TIO;
PHOTOCATALYST UNDER VISIBLE IRRADIATION

Petra Penic, Karolina Kolari¢, Ana Amié
ISTRAZIVANJE KVALITETE POVRSINSKE VODE SLIVA KARASICE-VUCICE
ASSESSMENT OF SURFACE WATER QUALITY OF VUCICA-KARASICA RIVER

Leja Pledko, Janez Cerar, Andreja Zgajnar Gotvajn, Gabriela Kal¢ikova
ENVIRONMENTALLY RELEVANT TOXICITY TESTING OF WATER-INSOLUBLE SURFACE
COATINGS

Lucija Radeti¢, Jan Maréec, Ana-Maria Radovan, Kristina Simunkovié, Karlo Leskovar,
Kristina Toli¢, Dragana Mutavdzi¢ Pavlovi¢, Ivana Gréi¢

RAZGRADNJA MIKROONECISCIVALA U VODAMA SOLARNOM FOTOKATALIZOM U
TANKOM SLOJU

DEGRADATION OF MICROPOLLUTANT BY THIN-LAYER SOLAR PHOTOCATALYSIS

Amin Samzadeh, Jelena Kovacié, Matija Cvetni¢, Sime Uki¢, Dajana Ku¢i¢ Grgié, Viktorija
Prevari¢, Marija Sigurnjak, Martina MiloloZa, Tomislav Bolanca

ADVANCED OXIDATION PROCESSES FOR DEGRADATION OF ETODOLAC AND FEBUXOSTAT IN
WATER

Ivana Stojmilovié, Monika Sabi¢ Runjavec, Dubravka Celig,

Zvjezdana Findrik BlaZevi¢, Marija Vukovi¢ Domanovac

IZOLACIJA SELEKTIRANIH MIKROBNIH KULTURA 1Z TLA ONECISCENOG HERBICIDIMA
ISOLATION OF SELECTED MICROBIAL CULTURES FROM A HERBICIDE CONTAMINATED SOIL

Antonija Tomi¢, Francis dela Rosa, Marin Kovaci¢, Hrvoje Kusi¢,

Ana Loncari¢ Bozi¢

PHOTOCATALYTIC DEGRADATION OF PHARMACEUTICALS IN WATER: RESPONSE SURFACE
MODELING APPROACH

Juraj Vdovi¢, Leo Dorogi, Ivan Pehar, Hrvoje Nikl, Marko Rogosi¢,

Tomislav Bolanca, Matija Cvetnic¢

PERIODICKA MJERENJA EMISIJA KONCENTRACIJA OTPADNOG PLINA CO, KRUTIH CESTICA |
VLAGE IZ ASFALTNIH BAZA TVRKE STRABAG CROATIA D.O.O.

PERIODIC MEASUREMENTS OF WASTE GAS EMISSIONS OF CO, PARTICULATE MATTER AND
MOISTURE CONCENTRATIONS FROM ASPHALT BASES OF COMPANY STRABAG CROATIA
D.O.0O.

Anja Vehar, Nadja Hvala, Marjetka Levstek, Ana Kovaci¢, Ester Heath,
Marjetka Strazar, Andreja Zgajnar Gotvajn

DISINFECTION OF WASTEWATER WITH PERACETIC ACID — TOXICITY AND
MICROPOLLUTANT REMOVAL
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Mehanicki, toplinski i separacijski procesi / Mechanical, thermal and separation processes

42 Marija BanoZi¢, Maja Mati¢, Silvija Safranko, Ana-Marija Cikos,
Martina Jakovljevié, Maja Molnar, Stela Jokic¢
EKSTRAKCIJA BIOAKTIVNIH SPOJEVA IZ DUHANSKOG OTPADA PRIMJENOM
EUTEKTICKIH OTAPALA
EXTRACTION OF BIOACTIVE COMPOUNDS FROM TOBACCO WASTE USING
DEEP EUTECTIC SOLVENTS

43 Marina Gapit, Ema Pollak, Ana Petraci¢, Aleksandra Sander
PROIZVODNIJA BIODIZELA 1Z OTPADNOG TALOGA KAVE
BIODIESEL PRODUCTION FROM WASTE COFFEE GROUNDS

44 Anamarija Mitar, Damir Jakus, Ana Jurici¢, Dalibor Marjan,
Jasna Prli¢ Kardum
PRIPREMA TERAPEUTSKIH NISKOTEMPERATURNIH EUTEKTICKIH OTAPALA (THEDES)
PREPARATION OF THERAPEUTIC DEEP EUTECTIC SOLVENTS (THEDES)

45 Josipa Skocibusié, Gabriela Brnadi¢, Mirna Filakovac, lvona Tomljanovi¢,
Jogko Barbari¢, Krunoslav Zizek
POVECANJE TOPUIVOSTI | BRZINE OSLOBADANJA LURASIDON-HIDROKLORIDA
PRIMJENOM LIOFILIZACIJE
ENHANCING THE SOLUBILITY AND RELEASE RATE OF LURASIDONE HYDROCHLORIDE
USING LYOPHILIZATION

46 Jelena Surlan, Teodora Cvanié, Nikola Maravié, Lidija Pei¢ Tukuljac
ADSORPCIJA MELASOTVORNIH METALA K | Na NA REZANCE SECERNE REPE
ADSORPTION OF K AND Na ON SUGAR BEET NOODLES

47 Dominik Varga, Tea Barbaro, Ivona Lacko, Dario Tomi¢, Josko Barbari¢,
Krunoslav Zizek
PRIPRAVA | KARAKTERIZACIJA RASPADUIVIH TABLETA ZA USTA
PREPARATION AND CHARACTERIZATION OF ORALLY DISINTEGRATING TABLETS

Reakcijsko inZenjerstvo / Reaction engineering

48 Teja Antonti¢, Andreja Zgajnar Gotvajn
DEGRADATION KINETICS OF SELECTED ANTIBIOTICS BY OZONE-BASED REACTIONS

49 Matea Bati¢, Anabela Ljubié¢, Martin Gojun, Anita Sali¢
KINETICKI MODEL SINTEZE BIODIZELA KATALIZIRANE ENZIMOM LIPAZA
KINETIC MODEL OF BIODIESEL SYNTHESIS CATALYSED BY LIPASE

50 Vladimir Cvetojevi¢, Hrvoje Dragozet, Vanja Kosar
ISTRAZIVANJE HIDRODINAMIKE U RAZLICITIM IZVEDBAMA ANULARNOG
FOTOKATALITICKOG REAKTORA
RESEARCH OF HYDRODYNAMICS IN VARIOUS DESIGNS OF AN ANNULAR
PHOTO-CATALYTIC REACTOR

51 Sara Cacko, Stella Hamilton, Lela Martinaga, Ana Vrsalovi¢ Presecki
ISPITIVANJE UVJETA SINTEZE NANOCESTICA SREBRA UZ GLUKOZU
GLUCOSE MEDIATED SILVER NANOPARTICLE SYNTHESIS
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53
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57

58

Martin Gojun, Tea Soka¢, Anita Sali¢
PRIMJENA ULTRAFILTRACIJSKIH MEMBRANA ZA PROCISCAVANJE BIODIZELA
APPLICATION OF ULTRAFILTRATION MEMBRANES FOR BIODIESEL PURIFICATION

Stella Hamilton, Sara Ca¢ko, Lela Martinaga, Ana Vrsalovi¢ Presecki
ISPITIVANJE UVJETA SINTEZE NANOCESTICA ZLATA UZ GLUKOZU
GLUCOSE MEDIATED GOLD NANOPARTICLE SYNTHESIS

Filip Kurt, Katarina Licht, Vanja Kosar
NEIDEALNO STRUJANJE U MODELNIM CIJEVIMA
NON-IDEAL FLOW IN MODEL TUBES

Milica Lukié, DZzenan Sulji¢
HYDROGEN PRODUCTION BY ELECTROLYSIS OF AQUEOUS SOLUTION OF
SODIUM HYDROXIDE

Viktorija Medvarié¢, Katarina Lisac, Nikola Cindro i Dominik Cinci¢
UGADANJE REAKCISKIH UVIETA MEHANOKEMIJSKE SINTEZE
PERHALOGENIRANOG AZOBENZENA

OPTIMIZING THE CONDITIONS OF MECHANOCHEMICAL SYNTHESIS OF
PERHALOGENATED AZOBENZENE

Antonela Sirovina, Kristina Liber, Marina Duplancic¢
FOTOKATALITICKA RAZGRADNJA NEONIKOTINOIDNIH INSEKTICIDA U UVJETIMA
SIMULIRANOG SUNCEVOG ZRACENJA

PHOTOCATALYTIC DEGRADATION OF NEONICOTINIOD INSECTICIDES UNDER SIMULATED

SOLAR RADIATION CONDITIONS

Ivna Vuki¢, Marija Lukié, Vladimir Danani¢
PRIPRAVA | KARAKTERIZACIJA CESTICA CuO SINTETIZIRANIH U MILIREAKTORU
SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION OF CuO PARTICLES IN MILLIREACTOR
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Vendi Barbir, Kristina Toli¢, Dragana Mutavdzi¢ Pavlovi¢, Ida Bocek,

Marijana Hranjec, Mislav Runje

STABILNOST TRIMETOKSI SUPSTITUIRANOG KARBOKSAMIDA 2-AMINOBENZIMIDAZOLA S
ANTIOKSIDATIVNIM | ANTIPROLIFERATIVNIM DJELOVANJEM

STABILITY OF TRIMETHOXY SUBSTITUTED 2-AMINOBENZIMIDAZOLE CARBOXAMIDE WITH
ANTIOXIDATIVE AND ANTIPROLIFERATIVE ACTIVITY

Mateja Belovari, Davor Nesti¢, Zeljka Ban, Dragomira Majhen, Zoran Dzoli¢
BIS(TRIAZOLYLPYRENE)-DERIVED PSEUDOPEPTIDES: SYNTHESIS, FLUORESCENCE PROPERTIES
AND BIOLOGICAL ACTIVITY

Katarina Bili¢, lvana Bali¢, Elvira Kovac¢-Andri¢, Ana Ami¢
ISTRAZIVANJE PRIMJENE BILINOG MATERIJALA KAO KISELO-BAZNOG INDIKATORA
STUDY OF PLANT MATERIAL AS ACID-BASE INDICATOR

Andrej Bigkup, Dani Skalamera

SINTEZA POTENCIJALNOG ADJUVANTA ZA CJEPIVA — KONJUGATA QUILLAJA SAPONINA |
DESMURAMIL-DIPEPTIDA

SYNTHESIS OF A POTENTIAL VACCINE ADJUVANT — CONJUGATE OF QUILLAJA SAPONIN AND
DESMURAMYL DIPEPTIDE

Ida Bocek, Matej Kadi¢, Leonarda Vugrin, Natasa Perin, Borka Loncar,

Marijana Hranjec

SINTEZA | SPEKTROSKOPSKA SVOJSTVA BIOLOSKI AKTIVNIH TETRACIKLICKIH REGIOIZOMERA
IMIDAZO[4,5-b]PIRIDINA

SYNTHESIS AND SPECTROSCOPIC PROPERTIES OF BIOLOGICALLY ACTIVE TETRACYCLIC
REGIOISOMERS OF IMIDAZO[4,5-b]PYRIDINES

Kristina Crnjac, Marija Curi¢, Petra Marketin, Anja Be¢, Nata3a Perin,

Maja Cindri¢, Marijana Hranjec

SPECTROSCOPIC CHARACTERIZATION OF BENZIMIDAZOLE CONJUGATES AS SENSORS FOR
METAL CATIONS AND pH DETECTION IN SOLUTIONS

Matija Culig, Vinko Nemec, Dominik Cin&i¢
HALOGENSKA VEZA U SOLIMA SULFONSKIH KISELINA | HALOGENPIRIDINA
HALOGEN BONDING IN SALTS OF SULFONIC ACIDS WITH HALOPYRIDINES

Josip Drazenovi¢, Antonija OZegovi¢, Danijela Mihelec, Zeljka Car, Bani Skalamera,
Vesna Petrovi¢ Perokovi¢, Rosana Ribi¢

PRIPRAVA PROPARGILNOG DERIVATA DESMURAMIL-DIPETIDA

SYNTHESIS OF PROPARGYL DERIVATIVE OF DESMURAMYL DIPEPTIDE

Ivan DZaji¢, Edvin Brusac, Mario-Livio Jeli¢i¢, Daniela Amidzi¢ Klari¢,

Biljana Nigovi¢, Niksa Turk, Ana Mornar

OPTIMIRANJE PRIPREME KRVNE PLAZME ZA ODREDIVANIJE 5-METILTETRAHIDROFOLATA
OPTIMIZATION OF BLOOD PLASMA PREPARATION FOR 5-METHYLTETRAHYDROFOLATE
ASSAY
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77

78

Azra Dulovié, Nikolina Andelkovié, Marijana Popovi¢, Elma Vuko, Nada Bezi¢,
Vedrana Cikes Culi¢, Ivica BlaZevi¢

Sisymbrium officinale (L.) Scop: GLUCOSINOLATE PROFILE AND SYNTHESIS OF
ISOPROPYL ISOTHIOCYANATE

Iva Fereza, Kristina Toli¢, Dragana MutavdZi¢ Pavlovi¢

UTJECAJ pH OTOPINE NA SORPCIJU KRIZOTINIBA NA CESTICE TiO, U SUSPENZIJI
THE INFLUENCE OF pH VALUE ON SORPTION OF CRIZOTINIB ON TiO, PARTICLES IN
SUSPENSION

Franka Folo, Natalija Pantalon Juraj, Srecko . Kirin
Zn(I1) I Cu(ll) KOMPLEKSI KIRALNIH IMINODIACETAMIDNIH LIGANADA
Zn(Il) AND Cu(ll) COMPLEXES OF CHIRAL IMINODIACETAMIDE LIGANDS

Boris Gomaz, Ivana Kekez, Dubravka Matkovi¢-Calogovié, Biserka Prugovecki
KRISTALIZACIJA DERIVATA INZULINA
CRYSTALIZATION OF INSULIN DERIVATIVES

Elena Gotal, Ana Ami¢
ISTRAZIVANJE ANTIOKSIDACIISKOG POTENCIJALA ODABRANIH OKSADIAZOLA: HAT vs ET-PT
ASSESSMENT OF ANTIOXIDANT POTENTIAL OF SELECTED OXADIAZOLES: HAT vs ET-PT

Emir Horozié, Amira Cipurkovié, Halid Junuzovié, Melisa Ahmetovié,

Lejla Meki¢

FIZICKO-KEMIJSKA KARAKTERIZACIJA | BIOAKTIVNOST KOMPLEKSA ODABRANIH BIOMETALA
S 8-HIDROKSIKINOLINOM

PHYSICO-CHEMICAL CHARACTERIZATION AND BIOACTIVITY OF SELECTED BIOMETAL
COMPLEXES WITH 8-HYDROXYQUINOLINE

Karla Jagi¢, Darija Klin¢i¢, Marija Dvorséak

ODABIR OTAPALA ZA UCINKOVITU EKSTRAKCIJU POLIBROMIRANIH DIFENIL ETERA 1Z
UZORAKA KUCNE PRASINE UZ POMOC MIKROVALOVA

SOLVENT SELECTION FOR EFFECTIVE EXTRACTION OF POLYBROMINATED DIPHENYL ETHERS
FROM HOUSE DUST SAMPLES USING MICROWAVES

Mario Komar, Fran PraSnikar, Maja Molnar
A COMPARISON OF GREEN CHEMISTRY METHODS IN SYNTHESIS OF
QUINAZOLINONE BASED SCHIFF BASES

Marija Kos, Donata Jambrisko, Natasa Perin, Maja Cindri¢, Marijana Hranjec
SYNTHESIS AND STRUCTURAL CHARACTERIZATION OF NOVEL POTENTIAL BIOLOGICALLY
ACTIVE BENZIMIDAZOLE AMIDE DERIVATIVES

Magdalena Kralj, Irena Sovi¢, Ivan Halasz, Antonio Supina, Davor Capeta
MECHANOCHEMICAL SYNTHESIS OF GRAPHENE OXIDE FOR FABRICATION OF
3D GRAPHENE-BASED HYDROGEL/AEROGEL

Ivona Krosl, Zeljka Ban, Stefanie Griesbeck, Todd B. Marder, Ivo Piantanida

NOVI ANTRACENSKI ANALOG TRIARILBORAN FLUOROFORA U INTERAKCIJAMA S
DNA, RNA | PROTEINIMA

NOVEL ANTHRACENE ANALOG OF TRIARYLBORANE FLUOROPHORE WITH

DNA, RNA AND PROTEIN INTERACTIONS
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89

Kristina Kukrika, Danijela ASperger

ODREDIVANJE TOKSICNOSTI BAKTERIJOM Vibrio fischeri STANDARDNIH OTOPINA
FARMACEUTIKA | PRIMJENA NA REALNE UZORKE

TOXICITY DETERMINATION BY Vibrio fischeri BACTERIA FOR STANDARD SOLUTIONS OF
PHARMACEUTICALS AND APPLICATION TO REAL SAMPLES

Livia Kurajica, Magdalena Ujevi¢ Bodnjak, Jurica Stigli¢

ORGANSKA TVAR | NUSPRODUKTI DEZINFEKCIJE U VODOOPSKRBNOM SUSTAVU
PAKRAC-LIPIK

ORGANIC MATTER AND DISINFECTION BYPRODUCTS IN WATER SUPPLY SYSTEM
PAKRAC-LIPIK

Mirjana Lonéar, Maja Molnar
APPLYING GREEN METHODS IN SYNTHESIS OF BISCOUMARIN FROM 4-HYDROXYCOUMARIN

Aleksandar Mandi¢, Darko Vusak, Biserka Prugovecki,

Dubravka Matkovié-Calogovié¢

SINTEZA | STRUKTURNA ANALIZA KOMPLEKSA KOBALTA(III) S
PIPERIDIN-N-ACETAMIDOM | 2,2'-BIPIRIDINOM

SYNTHESIS AND STRUCTURAL ANALYSIS OF COBALT(II1) COMPLEX WITH PIPERIDINE-N-
ACETAMIDE AND 2,2’-BIPYRIDINE

Mia Mesi¢, Leon Poljani¢, Kristina Smokrovié, Ivica Dilovi¢,

Dubravka Matkovié-Calogovié¢

SYNTHESIS AND STRUCTURAL CHARACTERIZATION OF ORGANIC AND INORGANIC SALTS OF
DABCO BETAINAMIDE DERIVATIVES

SaSa Opacak, Corentin Landais, Margareta Pernar, Anamarija Brozovi¢, Srecko I. Kirin
NOVEL RUTHENIUM AMIDE CONJUGATES AS POTENTIAL ANTICANCER COMPOUNDS

Natalija Pantalon Juraj, Dominik Moreth, Robert Vianello, Ulrich Schatzschneider,
Srecko I. Kirin

EFFECT OF THE LINKER LENGTH AND AMIDE GROUP ORIENTATION ON CHIRAL BPA
COMPLEXES OF Zn(Il) AND Cu(ll)

Ena Pezi¢, Lucija Tarle, Dajana Miki¢
KOROZIJSKA ZASTITA BAKRA DUGOLANCANIM ORGANSKIM KISELINAMA
CORROSION PROTECTION OF COPPER WITH LONG-CHAIN ORGANIC ACIDS

Leon Poljani¢, Kristina Smokrovié, Ivica Dilovi¢, Dubravka Matkovié-Calogovi¢
SYNTHESIS AND STRUCTURAL CHARACTERIZATION OF MIXED AMINO-ACID COMPLEXES OF
COPPER(II)

Irena Radi¢, Mislav Runje, Sandra Babic

IDENTIFIKACIJA PUTEVA RAZGRADNJE PIMAVANSERIN LJEKOVITE DJELATNE TVARI
IDENTIFICATION OF DEGRADATION PATHWAYS OF PIMAVANSERIN ACTIVE
PHARMACEUTICAL INGREDIENT

Edi Radin, Marija Sigurnjak, Sime Uki¢, Matija Cvetni¢, Marko Rogosi¢, Tomislav Bolanéa
TOKSIENOST FARMACEUTIKA U BINARIM SMJESAMA
TOXICITY OF PHARMACEUTICALS IN BINARY MIXTURES
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98

Valentina Rep, Helena Simek, Martina Pidkor, Petra Mi3etié, Petra Grb¢i¢, Jasna Padovan,
Vesna Gabelica, Sandra Kraljevi¢ Paveli¢, Silvana Rai¢-Malié

KONJUGATI PURINA | PURINSKIH IZOSTERA S FEROCENOM: SINTEZA | BIOLOSKA ISPITIVANJA
CONJUGATES OF PURINE AND PURINE ISOSTERES WITH FERROCENE: SYNTHESIS AND
BIOLOGICAL EVALUATION

Karla Ribi¢i¢, Biserka Zini¢, Ivo Piantanida
NOVI TRIPEPTID KOJI UCINKOVITO VEZE BAKROV(I1) ION | DVOLANCANU DNA
NEW TRIPEPTIDE WITH EFFICIENT BINDING OF COPPER(Il) ION AND DOUBLE-STRANDED DNA

Marija Sigurnjak, Edi Radin, Sime Uki¢, Matija Cvetni¢, Marko Rogosi¢,

Tomislav Bolanca

TOKSICNOST BINARNIH SMJESA ALAKLORA, KLORFENVINFOSA, DIURONA | IZOPROTURONA
TOXICITY OF BINARY MIXTURES OF ALACHLOR, CHLORFENVINPHOS, DIURON AND
ISOPROTURON

Ivana Sokol, Mateja Novak, Helena Prpié, Marijan Orlovié¢, Domagoj Drenjancevic,

Silvana Rai¢-Mali¢, Tatjana Gazivoda Kraljevi¢

SINTEZA, STRUKTURNA KARAKTERIZACIJA | ANTBAKTERIJSKA AKTIVNOST NOVIH
BENZTIAZOLNIH DERIVATA

SYNTHESIS, STRUCTURAL CHARACTERIZATION AND ANTIBACTERIAL ACTIVITY OF NOVEL
BENZOTHIAZOLE DERIVATIVES

Tea Stipci¢, Sundica Roca, Lidija Barisi¢, Monika Kovacevié
SYNTHESIS AND CONFORMATIONAL ANALYSIS OF NOVEL TYPE OF FERROCENE
PEPTIDOMIMETICS

Marija Skrlec, Martin Kondza, Zeljan Male$, Mirza Boji¢

INHIBICIJSKI UCINAK EKSTRAKATA PLANIKE (Arbutus unedo L.) NA ENZIMSKU
AKTIVNOST CYP2C8

INHIBITORY EFFECT OF STRAWBERRY TREE (Arbutus unedo L.) EXTRACTS ON THE CYP2C8
ENZYME ACTIVITY

Ana Vukovinski, Ana Grgi¢evié, Irena Skori¢

SINTEZA NOVIH OKSIMSKIH DERIVATA BICIKLO[3.2.1]OKTADIENA KAO POTENCIJALNIH
INHIBITORA KOLINESTERAZA

SYNTHESIS OF THE NEW OXIME DERIVATIVES OF THE BICYCLO[3.2.1]JOCTADIENE AS
POTENTIAL CHOLINESTERASE INHIBITORS

Katarina Zeli¢, Ivan Duka, Tihana Vilovi¢, Zeljan Male$, Mirza Bojié,

BoZena Miti¢, Dario Hrusevar, Ana-Marija Domijan

OKSIDACIJSKI STRES U KLIJANCIMA VRSTE Sinapis alba L. NAKON IZLOZENOSTI EKSTRAKTU
VRSTE Impatiens glandulifera Royle

OXIDATIVE STRESS IN Sinapis alba L. SEEDLINGS EXPOSED TO Impatiens glandulifera Royle
EXTRACT

Iva Zonji¢, Marijana Radi¢ Stojkovi¢, Andrea Bistrovi¢ Popov, Silvana Rai¢-Mali¢
INTERAKCIJE DERIVATA BENZIMIDAZOLNIH AMIDA S DNA | RNA
DNA AND RNA INTERACTIONS OF BENZIMIDAZOLE AMIDINES
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99 Amila Zuki¢, Emir Horozié, Zahida Ademovié, Jasmin Suljagi¢, Amra DZzambi¢,
Demir BjeloSevié, Lamija Kolarevi¢
NOVI KOMPLEKSI TRANZICISKIH METALA S TENOILTRIFLUOROACETONOM: SINTEZA,
SPEKTRALNA KARAKTERIZACIJA | IN VITRO BIOLOSKA AKTIVNOST
NOVEL TRANSITION METAL COMPLEXES WITH TENOILTRIFLUOROACETONE: SYNTHESIS,
SPECTRAL CHARACTERIZATION AND IN VITRO BIOLOGICAL ACTIVITY

Razvoj materijala i proizvoda / Materials and products development

100  Emina Ema Ali¢, Magdalena Ondrusek, Ivana Katarina Munda,
Stanislav Kurajica, Vilko Mandi¢
SOL-GEL SINTEZA CERIJEVA(IV) OKSIDA
SOL-GEL SYNTHESIS OF CERIUM(IV) OXIDE

101 Helena Beri¢, Paula Bozek, Roko Blazic, Elvira Vidovi¢
PRIPRAVA SENZORA NA OSNOVI CELULOZE SA SVOISTVOM EMISIJE
[ZAZVANE AGREGACIIOM
PREPARATION OF SENSORS BASED ON CELLULOSE WITH AGGREGATION-INDUCED
EMISSION PROPERTIES

102  Marin BozZic¢evi¢, Dominik Horvat, Filip Brlekovi¢, Nevenka Vrbos
UTJECAJ LITIJEVIH SOLI NA HIDRATACIU PORTLAND CEMENTA
INFLUENCE OF LITHIUM SALTS ON PORTLAND CEMENT HYDRATION

103  Ivan Karlo Cingesar, Ivan Su3ec, Laura Soi¢, Domagoj Vrsaljko
UTJECAJ UVJETA OCVRSCIVANJA NA SVOISTVA POLIAKRILATNIH SMOLA ZA
STEREOLITOGRAFIJU
INFLUENCE OF CURING ON THE PROPERTIES OF POLYACRYLATE RESINS USED IN
STEREOLITOGRAPHY

104  Lucija Fiket, Kristina Susac, Domagoj Vrsaljko
PROIZVODNJA MIKROREAKTORA TEHNOLOGIJOM PROIZVODNJE
RASTALJENIM FILAMENTOM
PRODUCTION OF MICROREACTORS BY FUSED FILAMENT FABRICATION TECHNOLOGY

105  Emilija Fodor, Igor Leti¢, Marijana Dordevié, Dragana Soronja-Simovié
SENSORY PERCEPTION AND NUTRITIVE VALUE OF GLUTEN-FREE BREAD ENRICHED WITH
SUGAR BEET AND APPLE FIBRES

106  Marija Fucak, Valentina Kamenar, Gabrijela Pri§¢an, Zvonimir Katanci¢
SINTEZA IMINA IZDVAJANJE BIOPOLIMERA HITINA 1Z OTPADNIH OKLOPA RAKOVA
EXTRACTION OF CHITIN BIOPOLYMER FROM SHRIMP SHELL WASTE

107  Vanja Gilja, Ana-Marija Vican, Ana Persi¢, Ljerka Kratofil Krehula
ISPITIVANJE UTJECAJA UV ZRACENJA NA KOMPOZITE POLIETILENA S METALNIM OKSIDIMA
INFLUENCE OF UV RADIATION ON POLYETHYLENE METAL OXIDE COMPOSITES

108  Nikola Jakupec, Vladimir Stilinovi¢
HALOGENSKA VEZA U HALOGENPIRIDINIJEVIM SOLIMA
HEKSACIJANOZELJEZOVE(III) KISELINE
HALOGEN BONDS IN HALOGENOPYRIDINIUM HEXACYANOFERRATE (Ill) SALTS
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Mia Jurkovié, Darko Vusak, Biserka Prugovecki, Dubravka Matkovi¢-Calogovié

1D | 2D POROZNE STRUKTURE BAKROVIH(I1) KOMPLEKSA SA SARKOZINOM |
HETEROCIKLICKIM BAZAMA

1D AND 2D POROUS STRUCTURES OF NOVEL COPPER(Il) COMPLEX COMPOUNDS WITH
SARCOSINE AND HETEROCYCLIC BASES

Katarina LeZai¢, Darko Vugak, Biserka Prugovetki, Dubravka Matkovié-Calogovi¢

UTJECAJ OTAPALA NA KRISTALIZACIJU U CVRSTOM STANJU BAKROVIH(II) KOMPLEKSA S
L-TREONINOM | HETEROCIKLICKIM BAZAMA

INFLUENCE OF SOLVENT ON SOLID STATE CRYSTALLIZATION OF COPPER(Il) COMPLEXES
WITH L-THREONINE AND HETEROCYCLIC BASES

Marin Liovi¢, Vladimir Stilinovié, Dominik Cinci¢

KOKRISTALIZACIJA TRIMETILFENILAMONIJEVOG JODIDA S PERFLUORIRANIM DONORIMA
HALOGENSKE VEZE

COCRYSTALLIZATION OF TRIMETHYLPHENILAMMONIUM I0DIDE WITH PEFLUORINATED
HALOGEN BOND DONORS

Jelena Lukovié, Marija Prekajski Bordevié, Tamara Minovié-Arsié,
Branko Matovic¢
SINTERING AND CHARACTERIZATION OF TUNGSTEN BASED REFRACTORY COMPOSITES

Maja Ljepovi¢, Suzana Ini¢, Jasna Jablan, Ana-Marija Domijan

JEDNOSTAVNA HPLC METODA ZA ODREDIVANJE LIMUNSKE KISELINE U VOCNIM SOKOVIMA
U ZELENIM UVIJETIMA

SIMPLE, GREEN HPLC ANALYSES OF CITRIC ACID IN FRUIT JUICES

Porde Mari¢, Momcilo Krulj
UTJECAJ DODATKA ETERICNOG ULJA BOSILIKA NA KVALITETU SVJEZIH KOBASICA
EFFECT OF BASIL ESSENTIAL OIL ON FRESH SAUSAGE QUALITY

Monika Mihaljevi¢, lvana K. Munda, Katarina MuzZina, Gordana Matijasic,

Goran Drazi¢, Stanislav Kurajica

KINETIKA OKRUPNJAVANJA CERIJEVA(IV) OKSIDA DOPIRANOG MANGANOM
COARSENING KINETICS OF MANGANESE DOPED CERIA

Valentina Martinez, Bahar Karadeniz, Krunoslav Uzarevi¢

KONTROLIRANO | UCINKOVITO UKLAPANJE Ceo-FULERENA UNUTAR SODALITNE
METAL-ORGANSKE MREZE S MALIM APERTURAMA

CONTROLLABLE AND HIGHLY EFFICIENT ENTRAPMENT OF Ceo-FULLERENE IN SODALITE
MOF WITH SMALL APERTURES

Klara Perovi¢, Katarina Belosevi¢, Marin Kovaci¢, Hrvoje Kusi¢
GRAFEN IZ PERSULFATOM INTERKALIRANOG GRAFITA
GRAPHENE OBTAINED FROM PERSULFATE INTERCATALTED GRAPHITE

Mario Pipunié, Lucija Konjevi¢, Fabio Faraguna, Ante Juki¢

UTJECAJ MOLEKULSKIH MEDUDJELOVANJA NA SVOJSTVA MJESAVINA MINERALNIH |
OBNOVUIVIH DIZELSKIH GORIVA

EFFECT OF MOLECULAR INTERACTIONS ON PROPERTIES OF MINERAL AND RENEWABLE
DIESEL BLENDS

Marija Prekajski Dordevié, Jelena Lukovi¢, Tamara Minovic¢ Arsié,
Svetlana Butulija, Branko Matovic¢
SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION OF AU DOPED TiO, NANOMETRIC POWDERS
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124

Luka Savi¢, Pierre-Alexis Mouthuy, Maja Somogyi Skoc
ELECTROSPINNING TO IMPROVE MEDICAL TEXTILES - ARTIFICIAL LIGAMENT

Lucija Stefan, Anamarija Rogina, Maja Pusi¢, Alan Ivkovi¢, Inga Marijanovié,
Marica Ivankovié, Hrvoje Ivankovié
BIODEGRADABLE SCAFFOLDS FOR CARTILAGE CULTURE

Barbara Stimac, Muhamed Suéeska

RAZLICITI UTJECAJI NA KONCENTRACIJE STETNIH PLINOVITIH PRODUKATA DETONACIE
ANFO EKSPLOZIVA

DIFFERENT EFFECTS ON CONCENTRATIONS OF TOXIC GASEOUS DETONATION PRODUCTS OF
ANFO EXPLOSIVE

Mia Tominac, Klara Perovi¢, Tayebeh Sharifi, Hrvoje Kusi¢,

Marijana Kralji¢ Rokovi¢

TiO> AND TiO,/SnS, APPLICATION IN PHOTOELECTROCHEMICAL DEGRADATION OF
PHARMACEUTICAL COMPOUNDS

Katarina Varzi¢, Jozefina Kati¢, Ankica Sari¢, Ines Despotovi¢,

Mirela Leskovac, Marin Petkovi¢, Zeljka Petrovié

FUNKCIONALIZACIJA POVRSINE TITANIJEVA DENTALNOG IMPLANTATA
BIOAKTIVNIM PREVLAKAMA

FUNCTIONALIZATION OF TITANIUM DENTAL IMPLANT BY BIOACTIVE COATINGS
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TOWARDS INTENSIFIED AND SUSTAINABLE
PROCESSES — A SYSTEMATIC APPROACH FOR
IDENTIFICATION AND ANALYSIS OF PLANT DESIGN
AND OPERATION

Alberto Teixeira Penteado, Tim Karsten, Markus IlIner, Jens-Uwe Repke

Technische Universitét Berlin, Process Dynamics and Operations Group, Berlin, Germany
Jens-Uwe.Repke@TU-Berlin.de

With the introduction of the 12 principles of green chemistry by Paul Anastas et. al.,
developments towards more sustainable chemical processes & products are perceivable in
academia and industry [1]. Following these principles, process development & operation aim
for the implementation of novel synthesis paths for sustainable feedstocks and waste
prevention. Homogeneous and heterogeneous catalyses are important for the development of
sustainable processes, since new synthesis routes involving renewable feedstocks can be
unlocked and desirable features like highly atom efficient reactions are attainable. The
created novel systems are often challenging, for which reason the industrial implication is
impeded in many cases. Efficient methods are required to systematically identify relevant
system phenomena and derive solution strategies to obtain enhanced technology readiness.
In the study, two novel process concepts for which a systematic analysis and subsequent
development of process design and operation strategies ensured a successful realization in
mini-plant investigations. A key are simultaneously lab and mini-plant investigations and
early stage model developments. As first case study, the homogeneously catalysed
hydroformylation of long-chained substrates from renewable feedstocks is regarded.
Through system analysis and development of optimal operation strategies, and dynamic real-
time optimization, the complexity and operational challenges arising from these
microemulsion systems are tackled. Developed strategies were tested in long-term
continuous mini-plant runs, achieving a hydroformylation reaction performance with yield
of 40 % and chemo-selectivity of 95 %. Secondly, the heterogeneously catalysed production
of ethylene via Oxidative Coupling of Methane is investigated. The highly exothermic
reaction enables the production of an essential platform chemical from natural gas as an
alternative to the energy-intensive steam cracking of fossil feedstocks. However, its
performance is still insufficient, therefore, novel reactor concepts are proposed using ceramic
membranes as oxygen distributers to reduce the local partial pressure of O, without
decreasing the overall O, feed and thus increase C, yield.

[1] Anastas, P., Eghbali, N., Chem. Soc. Rev. 2010, 39 (1), 301-312
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SMANJIVANJE POTREBNE ENERGIJE | EMISIJA
UGLJICNOG DIOKSIDA U PROCESNIM
INDUSTRIJAMA KROZ UNAPREDENJE

DESTILACIJSKE TEHNOLOGIJE

REDUCING PROCESS INDUSTRY ENERGY DEMAND
& CARBON DIOXIDE EMISSIONS THROUGH
DISTILLATION TECHNOLOGY ADVANCES

Zarko Oluji¢

The Hague, the Netherlands
zarko.olujic@hotmail.com

Rising carbon dioxide and other greenhouse gas concerns have brought renewed focus on the
efficient use of energy in process industries. Distillation is the most effective and by far the
most widely utilized separation process in refining, chemical and petrochemical industries.
Unfortunately, by the virtue of its nature and scale of application distillation is both energy
and capital intensive. Using this as main argument, academic community as well as policy
makers and supporting legislation in most developed economies continue to refuse to
recognize the actual state and needs of the process industries. Guided by expectations that in
foreseeable future the bioconversions will become an industrially viable route for sustainable
manufacture of biomass-based equivalents of fossil-based commodity chemicals, they
continue to ignore distillation and are building on the hope that adsorptive and membrane
separations, etc., based on new generation of advanced materials, will become key to
industrial scale success in this respect. This is, however, doubtful, because distillation is the
only separation method that can work adequately with quantities and qualities (purity)
involved, and, certainly, replacing distillation, if possible at all, cannot happen overnight.
Therefore, and due to its sheer scale of operation and considerable potential for energy
saving/carbon dioxide emissions reduction, distillation remains to be an interesting and
potentially highly rewarding “process intensification” research subject. Research and
development effort so far has provided basis for technology improvements that could lead to
significant reduction in the energy requirement of distillation columns and systems and
related carbon dioxide emissions at affordable costs. There is no doubt that accelerated
application of proven energy efficient distillation technologies could result in near future in
a wide range of benefits. Related issues and methods to improve the sustainability of
distillation are discussed, with emphasis on recent equipment advances that enable
implementation of cost-efficient energy saving column configurations, such as dividing wall
column shown schematically below*, both as new designs and retroffits.

*Source: H. Jansen, I. Dejanovié, B. Kaibel, Z. Oluji¢, Chemical Engineering 121 (2014) 8, 40-48.
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HOW CAN (MULTI-SCALE) MODELLING,
SIMULATIONS AND ENGINEERING HELP BIO-

REFINING?
Blaz Likozar, Miha Grilc, Matej Hus, Ana Bjeli¢, Brigita Hocevar

National Institute of Chemistry, Department of Catalysis and Chemical Reaction
Engineering, Hajdrihova 19, 1000 Ljubljana, Slovenia
blaz.likozar@ki.si

Despite its enormous potential to transform lignocellulosic biomass (lignin, cellulose and
hemicellulose) into renewable sources of clean platform and high-value chemicals, biomass
is only being used to produce chemicals on a small or demonstrative scale. A system similar
to a petroleum refinery known as “biorefinery”, has been introduced to produce useful
chemicals and fuels from biomass, which is expected to play an important role in achieving
sustainability objectives in the near future. There are three types of biorefineries that are
known as phase I, Il and I11, but only 111 is adaptable and flexible to processes and transforms
the entire crop to useful products. Although the hemicellulose and cellulose fractions have
numerous uses, this is not yet the case for lignin, which however has a great potential for the
production of aromatic compounds 3. The use of multi-scale modelling and simulations
helps to bridge the gap between inhomogeneous lignocellulosic feedstock and selectively
obtained platform and value-added chemicals in chemo-catalytic biomass utilization by
identifying the stable intermediates, transition states and reaction rates on the catalyst surface.
The recent emergence of accessible computing power has made it possible to understand,
optimize, tailor and redesign catalysts performance. Multiscale modelling is based on ab
initio (quantum chemistry) calculations and builds up to the reactor level by through meso-
scale modelling (kinetics), which gives a deeper insight into reaction mechanisms %8, The
bottom-up multiscale model is normally used in our process approach (Figure 1), where the
inputs of the first-principle and the experimental data are incorporated into a reactor design.
This allows the process to follow the desired path, including the selective synthesis of specific
products from the raw bio-based starting material. On the other hand, process simulations
improve the understanding of processes, which leads to an improvement in cost efficiency
and enables model-based operation and control. It is therefore important for increased
competitiveness of bio-refinery compared to conventional petro-based refinery.

(1) Baskar, G.; Aiswarya, R.; Kalavathy, G.; Pandey, A.; Gnansounou, E.; Raman, J. K.; Kumar, R. P.
In Refining Biomass Residues for Sustainable Energy and Bioproducts; Elsevier, 2020; pp 135-147.
(2) Mussatto, S. I.; Dragone, G. M. In Biomass Fractionation Technologies for a Lignocellulosic
Feedstock Based Biorefinery; Mussatto, S. I., Ed.; Elsevier: Amsterdam, 2016; pp 1-22.

(3) Fernando, S.; Adhikari, S.; Chandrapal, C.; Murali, N. Energy & Fuels 2006, 20 (4), 1727-1737.
(4) Hus, M.; Bjeli¢, A.; Grilc, M.; Likozar, B. J. Catal. 2018, 358, 8-18.

%) Hoéevar, B.; Grilc, M.; Hu$, M.; Likozar, B. Appl. Catal. B Environ. 2017, 218.

(6) Sivec, R.; Grile, M.; Hus, M.; Likozar, B. Ind. Eng. Chem. Res. 0 (ja), null.

(7) Hocevar, B.; Grile, M.; Hus, M.; Likozar, B. Appl. Catal. B Environ. 2017, 218, 147-162.

(8) Grilc, M.; Likozar, B. Chem. Eng. J. 2017, 330, 383-397.

Figure 1: A modern investigation
approach of catalytic reaction mechanisms,
_transfer phenomena and reaction Kinetics,
. Dby integrating experimental work with

! microkinetic modelling, supported by

+ density functional theory (DFT).
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NEXT GENERATION SEPARATION UNITS -
RESEARCH AT ULM UNIVERSITY

Thomas Gritzner

Ulm University, Institute of Chemical Engineering, Thermal Process Engineering,
GermanyAffiliation
thomas.gruetzner@uni-ulm.de

The European chemical industry faces many challenges. High wage costs, increasing
competitive pressure, especially from Asia, high regulatory hurdles and expensive energy are
just a few of them. In order to maintain the existing technological lead and secure
competitiveness in the long term, enormous efforts are needed to optimize production
processes and develop new, more efficient separation processes. For this reason, hybrid and
intensified separation operations have become increasingly important in recent years. The
research of the Laboratory for Thermal Process Engineering focuses on these questions. In
this contribution, new developments in this context will be discussed. The further
development from the very energy-efficient dividing wall columns to the multiple dividing
wall columns is a focal point. The modelling and simulation, the design, the optimization as
well as the operation of such plants are not trivial and connected with numerous questions to
which we want to find answers with our research. The current state-of-art of the mentioned
points will be discussed in greater detail, especially the modelling including robust
initialization, the multi-criteria pareto optimization including the visualization of the results
and first considerations regarding the design of a pilot-scale plant. A further topic is the
application of additive manufacturing for separation units on a laboratory scale. These allow
a tailor-made configuration for the specific separation task while simultaneously reducing
the liquid holdup and ensuring scalability. We developed a modular construction system that
allows us to design and scale laboratory columns including the packings and liquid
distributors. Our optimization approach will be introduced and the chances and limitations
of CFD simulations are discussed.
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KRAJ SVIJETA JE BLIZU!
(ZA SARZNE PROCESE)

END OF THE WORLD IS NEAR!
(FOR BATCH PROCESSEYS)

Ozren Wittine

Pliva Hrvatska d.o.o., Prilaz baruna Filipovi¢a 25, 10000 Zagreb, Hrvatska
ozren.wittine@pliva.com

Povijesno, farmaceutske tvrtke koriste kotlaste reaktore za proizvodnju aktivnih
farmaceutskih spojeva u nizu koraka koji u cjelini ¢ine jednu veliku proizvodnu Sarzu.
Kontinuirani procesi, s druge strane, ¢itavu proizvodnju vode u jednom neprekinutom toku.
Zadnjih desetak godina farmaceutska proizvodnja biljezi primjetan trend ulaganja znacajnih
napora u razvoj kontinuirane proizvodnje ali su i dalje prisutni izazovi prilikom rada na
komercijalno znac¢ajnim projektima. Kljuéne prednosti kontinuirane proizvodnje ukljucuju
provodenje brze, sigurnije i/ili ekoloski prihvatljivije reakcije koja se odvija pod strogo
kontroliranim uvjetima u manjem prostoru u cilju dobivanja kvalitetnijeg proizvoda $to
direktno vodi do manjih tro§kova ukupnog procesa. Tijekom razvoja procesa izvodi se probir
potencijalnih reakcija u kontinuiranim uvjetima u cijevnom reaktoru pri ¢emu se potencijalni
kandidati dalje evaluiraju u Pilotnom R&D postrojenju. U tu svrhu, koristen je ATR
(,,Agitated Tube Reactor) reaktor, cijevni reaktor koji u svojoj unutra§njosti sadrzi dodatnu,
slobodno gibajucu, perforiranu cijev prilikom cega se homogenost reakcijske smjese
ostvaruje intenzivnim oscilatornim gibanjem. Uobicajeni cijevni reaktori dobro mijeSanje i
homogenost reakcijske smjese ostvaruju vrlo brzim protocima te koriStenjem nepokretnih
unutra$njih elemenata. Takva tehnic¢ka izvedba vodi do mogucih problema sa padom tlaka,
dizajnom reaktora sa dugackim cijevima (u cilju odrZavanja potrebnog vremena reakcije),
smanjenom fleksibilno§¢u rada, blokiranjem reaktora sa krutim tvarima i mnogim drugim
problemima. Dobiveni rezultati su pokazali da se ATR reaktor moZe uspje$no koristiti
prilikom razvoja kontinuiranih procesa uz minimalne probleme koji se javljaju u uobicajenim
cijevnim reaktorima.
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RIZICI I OPASNOSTI PRI PROVODENJU KEMIJSKIH
REAKCIJA — PRICA O SIGURNOSTI PROCESA

CHEMICAL REACTION HAZARDS - STORY ABOUT
PROCESS SAFETY

Franjo Jovi¢

TAPI R&D Pilotno postrojenje, PLIVA Hrvatska d.o.o., Prilaz baruna Filipovi¢a 25, 10000
Zagreb
franjo.jovic@pliva.com

Prilikom razvoja procesa sinteze djelatnih farmaceutskih tvari, sigurnost je iznimno bitan
segment koji je potrebno di¢i na isti nivo kao i kvalitetu procesa (odnosno kvalitetu
dobivenog proizvoda). Potrebna je pozornost tijekom razvoja unutarnje sigurnosti procesa,
te projektiranju i izboru opreme koja mora izdrzati sve nepredvidene situacije tijekom
proizvodnje (MTT, maksimalna tehni¢ka temperatura). Kalorimetrijska mjerenja omogucéuju
analizu procesa iz aspekta reakcijom generirane topline i akumulacije reagensa na
temperaturi procesa (Tp), te otkrivanje potencijalno nezeljenih reakcija na povisenim
temperaturama, $to omogucuje predvidanje i izbjegavanje ovakvih situacija. Za tu namjeru
je oformljen laboratorij za sigurnosna ispitivanja procesa koji je sastoji od instrumenata koji
omogucuju analizu toplinskih tokova. Na reakcijskom kalorimetru (RC1, Metler Toledo) se
istraZzuje proces u normalnim reakcijskim uvjetima (adijabatski skok temperature Zeljene
reakcije, dTag), a u adijabatskom kalorimetru, (ARSST, Fauske) se istraZzuju neZeljene
sekundarne reakcije i/ili reakcije dekompozicije (temperatura dekompozicije, Tgec). Obradom
podataka i rasporedom dobivenih vrijednosti maksimalne temperature sintetske reakcije
(MTSR=Tp+dTag, Taec) zakljucuje se o kriti€nosti procesa obzirom na sigurnost procesa, od
sigurne klase 1, do nesigurne klase 5 (pri ¢emu je MTSR>Tqec), i koja zahtjeva promjenu
samog procesa. Naprednim analizama u procesnim simulatorima (DynoChem) moguce je
ostvariti cjelokupno predvidanje vremena do maksimalne brzine neZeljene reakcije (TMR,
time to maximum rate) u odnosu na procesni prostor i na taj nacin izbjeci sve potencijalno
nezeljene situacije.

TEVA API R&D Workflow of Proces Development & Safety Assesment (Phases | — II1)

Scalable process
simulation (QbD)
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KERAMICKI MATERIJALI IZ OTOPINE — PREDNOSTI
| IZAZOVI

CERAMICS FROM AQUEOUS SOLUTIONS -
ADVANTAGES AND CHALLENGES

Jelena Macan

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije, Maruli¢ev trg 19,
Zagreb

jmacan@fkit.hr

Kerami¢ki materijali tradicionalno se proizvode iz mineralnih sirovina pe¢enjem na visokim
temperaturama. Razvoj tehnologije usmjerio je zanimanje na funkcionalnu keramiku, ¢ija
sofisticirana primjena nerijetko zahtijeva visoku kemijsku ¢istoc¢u i kontroliranu morfologiju.
Stoga su se kroz proSlo stolje¢e razvijali novi pristupi pripravi keramickih materijala.
Prednost priprave keramickih materijala iz otopine vrlo je bliski kontakt polaznih tvari, bilo
da se nalaze zajedno u homogenoj otopini, bilo da nastaje ¢vrsti meduprodukt homogen na
nanometarskoj razini. Kratki difuzijski put stoga snizava temperaturu potrebnu za dobivanje
ciljane keramike. Osnova sol-gel postupka reakcije su hidrolize i kondenzacije metalnih
alkoksida ili soli u nevodenoj otopini, pri ¢emu nastaje homogeni gel koji se toplinski
obraduje da bi se dobio konacan keramicki materijal. Postupak je vrlo fleksibilan i omoguéuje
pripravu keramickih prevlaka i slojeva, vlakana i poroznih struktura. ,.Geliranje* metalnih
kompleksa rijetko doista ukljucuje nastajanja gela. Polazi se iz vodene otopine soli metala
koji se zele ugraditi u keramiku, uz dodatak organskog liganda koji nakon iskuhavanja
otopine tvori homogeni organometalni ,,gel“. Dalja toplinska obrada ne razlikuje se od one
pravoga gela. Koprecipitacija takoder krece iz vodene otopine, no ¢vrsti meduprodukt nastaje
dodavanjem taloznog sredstva (karbonata, oksalata, luZine). Pri tom je nuZno postiéi
paralelno sutaloZenje svih komponenata otopine kako bi se dobio homogeni talog. To nije
uvijek moguce, $to znatno ograni¢ava primjenjivost postupka. Hidrotermalni postupak ne
zahtijeva dodatnu toplinsku obradu ¢vrstog meduprodukta, ve¢ izravno daje ciljani produkt.
Vodena otopina soli zagrijava se u visokotla¢noj posudi iznad vreliSta vode, ¢ijim
isparavanjem nastaje visoki tlak. Ako se Kkoristi neko drugo otapalo, postupak se zove
solvotermalnim. Da bi se ovim postupcima uistinu pripravio ciljani keramicki materijal,
potrebno je dobro poznavati i to¢no nadzirati utjecaj parametara priprave. Postupci mogu biti
vrlo osjetljivi na male promjene parametara, te ¢e biti dani neki primjeri iz iskustva autora.

Ovaj je rad sufinancirala Hrvatska zaklada za znanost projektom 1P-2018-01-5246 ,,Nanokompoziti s
perovskitima za fotovoltaike, fotokatalizu i senzoriku.
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DIZAJN, SINTEZA | INHIBICIJA KOLINESTERAZA
NOVIH OKSIMSKIH | AMINO-DERIVATA

DESIGN, SYNTHESIS AND CHOLINESTERASE
INHIBITORY PROPERTIES OF NEW AMINE AND
OXIME DERIVATIVES

Irena Skorié¢

Sveuciliste u Zagrebu Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Zavod za organsku kemiju, Maruli¢ev trg 20, 10000 Zagreb
iskoric@fkit.hr

Biciklo[3.2.1]Joktanski sustav, uobi¢ajena podjedinica U mnogim prirodnim spojevima,
najucinkovitije se prireduje u proto¢nom fotokemijskom reaktoru. Spojevi s biciklo[3.2.1]-
skeletom predstavljaju skupinu snaznih inhibitora transportera dopamina i serotonina i imaju
kljuénu ulogu u lijjeCenju bolesti srediSnjeg zivéanog sustava (CNS), a najbolja
farmakoterapija, zasada, su inhibitori enzima kolinesteraza. Oksimski i amino-derivati s
biciklo[3.2.1]-skeletom razvijaju se kao potencijalni aktivni modulatori aktivnosti
kolinesteraza, pri cemu se temeljem interpretacije bioloskih podataka dolazi do prijedloga za
dizajn novih spojeva za mogu¢u medicinsku primjenu [1]. Racunalnim metodama odreduje
se i relativna termodinamicka stabilnost kompleksa koji nastaje smjestanjem potencijalnog
inhibitora u aktivno mjesto enzima [2].

Reference

[1] Sagud, 1.; Magek, N.; Grgi¢evié, A.; Cade?, T.; Hodak, J.; Dragojevi¢, M.; Lasi¢, K.; Kovarik, Z.
*; Skori¢, I.*, Design, synthesis and cholinesterase inhibitory properties of new oxazole benzylamine
derivatives, Journal of enzyme inhibition and medicinal chemistry 35 (2020) 460-467.

[2] Ratkovi¢, A.; Pavlovi¢, K.; Barié¢, D.*; Marini¢, Z.; Grgi¢evi¢, I.; Skori¢, I.*, Modeling and
synthesis of novel oxime derivatives as potential cholinesterase inhibitors, Journal of molecular
structure 1200 (2020) 127149-127149.
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CONSIDERATIONS ON THE DESIGN OF APILOT-
PLANT-SCALE SIMPLIFIED MULTIPLE DIVIDING
WALL COLUMN

Ulrich PreiBinger', Goran Luka¢?, Igor Dejanovi¢?, Thomas Griitzner?

tUIm University, Institute of Chemical Engineering, Laboratory of Thermal Process
Engineering, Ulm, Germany
2University of Zagreb, Department of Chemical Engineering and Technology, 10000
Zagreb, Croatia
ulrich.preissinger@uni-ulm.de

Multiple Dividing Wall Columns (mDW(Cs) with several partitioning walls are able to obtain
four or more pure product fractions in one column shell and have therefore savings in
investment and in operational costs. The drawback of these columns is their high complexity.
At present there is no evidence that a mDWC was ever built. In order to make a mDWC
applicable for industrial purposes, the complexity has to be reduced. Simplifying 4-product
mDW(Cs by reducing the number of partitioning walls might be a promising step towards the
technical realization. Surprisingly, the simplified versions can under specific circumstances,
be operated at the same minimum energy demand as the fully extended arrangement. This
depends on the mixture that has to be separated. Based on equilibrium stage model the
thermodynamic design is performed by rigorous process simulation in AspenPlus®. The
operating point of the column is determined by using an optimization procedure for
simplified 4-product mDW(Cs!. Results of the simulation are the number of stages, resulting
in the column height, as well as the internal gas and liquid loads. After that, the fluid dynamic
design is carried out. The result is the determination of the position of the partitioning walls.
In addition, the diameter of the column is obtained. With focus on the operation of the pilot
plant, different control structures have to be developed and verified by dynamic simulation.
Thereby, the dynamic behavior of the column is investigated and appropriate control
structures are determined. The pilot plant will be realized as the Brugma configuration, which
means that each separation section is executed as an individual column. This contribution
describes the modeling and simulation approach with focus on the chosen simplification.
With the results of the thermodynamic and the fluid dynamic design the dimensioning of the
column is carried out. Investigations on the column control with different control structures
are performed. The results will be presented and discussed in this contribution.

References

1. PreiBinger U, Rénger L-M, Griitzner T. Design Considerations of a Simplified Multiple Dividing
Wall Column Pilot Plant. ChemEngineering. 2019;3(2):34.
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DIGITALNI MODEL PRIMARNOG PARNOG
REFORMINGA PRIRODNOG PLINA U PROIZVODNJI
SINTEZNOG PLINA

DIGITAL TWIN MODEL OF PRIMARY STEAM
REFORMER OF NATURAL GAS IN SYNGAS
PRODUCTION

Nenad Zecevi¢, Nenad Bolf

Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Sveuciliste u Zagrebu,
Savska cesta 16/5A, Zagreb
nenad.zecevic@sk.t-com.hr

Odgovarajué¢a optimizacija rada primarnog parnog reformera prirodnog plina pomocu
digitalnog modela moze znacajno utjecati na ucinkovitu ekonomsku izvedbu proizvodnje
sinteznog plina. U suglasju s ciljevima Industrije 4.0 razvijen je digitalni dinamic¢ki model
primarnog parnog reformiranja prirodnog plina koji je u moguénosti koristiti realne procesne
podatke tijekom proizvodnje sinteznog plina kako bi se postiglo maksimalno priblizenje
kritiénim teoretskim procesnim parametrima u obliku izlaznog volumnog sadrzaja metana te
idealnoj ravnoteznoj izlaznoj temperaturi sinteznog plina. Dinamicki digitalni model je u
mogucénosti simulirati rad primarnog parnog reforminga prirodnog plina u stvarnom vremenu
§to mu omogucuje primjenu na industrijskom nivou. Glavni cilj digitalnog modela je uvid u
rad primarnog parnog reformiranja prirodnog plina uz istovremeno prepoznavanje svih
potencijalnih uskih grla u proizvodnji. Digitalni model, napravljen u programskom sustavu
MATLAB/SIMULINK, prilagoden je odredivanju svih kriticnih  kineti¢kih i
termodinamickih parametara, uzimajuc¢i u obzir prednosti i nedostatke ranije razvijenih
dinami¢kih modela. Kako bi se omogu¢ila primjena u industrijskom postrojenju, razvijen je
poseban racunalni blok pomocu C MEX S-funkcije koji omogucéava komunikaciju izmedu
modela i bilo koje komercijalne programske platforme zaduzene za kontrolu regulacijske
opreme u polju. Model je testiran s obzirom na realne procesne parametre tzv. ,top-fired
primarnog parnog reformera prirodnog plina u proizvodnji amonijaka te s obzirom na radne
karakteristike dostupnih komercijalnih katalizatora. Rezultati modela mogu se Koristiti kao
osnova za primjenu naprednih sustava kontrole procesa ¢ime se moze ostvariti potencijalna
usSteda u proizvodnji od 3 do 5 %. Osim navedenog rezultati modela mogu se koristiti za
virtualno pustanje u rad i provjeru statusa procesne opreme prije njezinog stvarnog koristenja
u cilju optimizacije starta postrojenja te poboljSanja prediktivnog odrzavanja opreme
sukladno principu cjelozivotnog odrzavanja.
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KINETICKA KARAKTERIZACIJA HALOGENHIDRIN-
DEHALOGENAZE PRI SINTEZI
FLUOROAROMATSKIH VICINALNIH
AZIDOALKOHOLA

KINETIC CHARACTERIZATION OF HALOHYDRIN
DEHALOGENASE IN THE SYNTHESIS OF
FLUOROAROMATIC VICINAL AZIDOALCOHOLS

Nevena Mil¢&i¢!, Marko Prani¢t, Martina Sudar?,
Zvjezdana Findrik Blazevié!, Maja Majeri¢ Elenkov?

!Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije Sveucilista u Zagrebu,
Marulic¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb
?Institut Ruder Bogkovi¢, Bijenicka cesta 54 HR-10000 Zagreb
nmilcic@fkit.hr

Sinteza fluoriranih derivata aromatskih spojeva je od sve veéeg interesa u farmaceutskoj
industriji i proizvodnji agrokemikalija. Ekoloski prihvatljivija biokataliticka modifikacija
jednostavnijih molekula koje ve¢ posjeduju C—F vezu privlacna je alternativa cesto skupoj i
toksi¢noj metalima kataliziranoj fluorinaciji molekula, posebice u slucaju upotrebe
enantioselektivnih enzima kada se kao produkti dobivaju opti¢ki aktivne tvari.
Halogenhidrin-dehalogenaze (HHDH) su industrijski relevantni enantioselektivni enzimi
koji kataliziraju reverzibilnu dehalogenaciju vicinalnih halogenhidrina do epoksida. U ovom
radu proucavane su reakcije otvaranja fluoroaromatskih epoksidnih prstenova u prisutnosti
natrijevog azida katalizirane C tipom HHDH (HheC). Produkti, fluoroaromatski vicinalni
azidoalkoholi, su vrijedni kiralni gradevni blokovi sa §irokim spektrom primjene u dizajnu i
razvoju novih lijekova (slika 1). Razvoj svakog novog procesa mora biti vrlo brz, $to se moze
posti¢i primjenom matematickog modeliranja. Stoga je u ovom radu provedena kineticka
karakterizacija HheC enzima u prisutnosti pojedinih epoksida kako bi se pronaSao sustav s
najve¢im potencijalom za enantioselektiviu pretvorbu visokog prinosa. Na temelju
kinetickih konstanti odabran je sustav za daljnju karakterizaciju i razvoj cjelovitog kinetickog
modela. Zbog niske topljivosti epoksida i utjecaja kemijske hidrolize u vodenom mediju
istrazivana je primjena vodeno-organskih sustava. Njihova primjenjivost ispitana je
prac¢enjem aktivnosti enzima (divljeg tipa HheC i mutanta HheC-W4) u prisutnosti razli¢itih
koncentracija odabranih organskih otapala.

Rad je izraden u okviru projekta ,,Enzimska sinteza fluoriranih kiralnih gradevnih blokova‘“
EnzyFluor (IP-2018-01-4493) financiranog sredstvima Hrvatske zaklade za znanost
(voditeljica dr. sc. Maja Majeri¢ Elenkov).

H

HheC AN N;

R = H, CH;

Slika 1. Kineticka rezolucija fluoriranih derivata aril epoksida katalizirana HheC
enzimom
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PRIPREMA BIOKATALIZATORA

PREPARATION OF BIOCATALYSTS

Martina Sudar!, Nevena Mil¢i¢!, Marina Svetec Miklenié?,
Ivan-Kresimir Svetec?, Maja Majeri¢ Elenkov®, Zvjezdana Findrik Blazevi¢!
1Sveucilidte u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Maruli¢ev trg 19,

Zagreb
2Sveuciliste u Zagrebu, Prehrambeno-biotehnoloski fakultet, Pierottijeva 6, Zagreb
3Institut Ruder Boskovi¢, Bijenicka 54, Zagreb

msudar@fkit.hr

Divlji sojevi mikroorganizama sadrZe niske koncentracije enzima te ih nije moguce Koristiti
kao primarni izvor enzima za industrijsku primjenu. Sama izolacija enzima iz divljih sojeva
mikroorganizama predstavlja mukotrpan posao koji obi¢no rezultira slabim iskoristenjem.
Primjena metoda genetickog inZenjerstva (tehnologije rekombinantne DNA) omogucuje
znacajno povecanje koncentracije postojeéeg enzima u stanici, ali i proizvodnju enzima kojeg
divlji soj uopce ne proizvodi [1]. Pritom se najéeS¢e provodi prekomjerna ekspresija gena
koji kodira za Zeljeni enzim, a istovremeno je i mogucée olaksati izolaciju i proci§¢avanje
enzima. Osim toga, metodama genetickog inZenjerstva moguce je Zeljeni enzim uciniti
pogodnijim za odredeni industrijski proces, primjerice povecanjem njegove stabilnosti,
aktivnosti, enantioselektivnosti i specificnosti za odredeni supstrat [1]. Stoga geneti¢ko
inzenjerstvo znacajno skracuje vrijeme razvoja industrijskog katalizatora, te omogucava da
se enzim prilagodi industrijskim zahtjevima, umjesto da se industrijski proces prilagodava
enzimu [2,3]. Standardne tehnike molekularne biologije, koje ¢e biti prezentirane u ovom
radu, bile su koriStene za pripremu novih biokatalizatora: halogenhidrin-dehalogenaze i D-
fruktoza-6-fosfat aldolaze.

[1] Reetz, M. T. J Am Chem Soc. 2013, 135 (34), 12480-12496.
[2] Hammer, S. C. et al. Curr Opin Green Sustain Chem. 2017, 7, 23-30.
[3] Truppo, M. D. ACS Med Chem Lett. 2017, 8 (5), 476-480.
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RAZVOJ TESTA ZA MJERENJE AKTIVNOSTI ENZIMA
LIPAZE PORIJEKLOM IZ Thermomyces lanuginosus

DEVELOPMENT OF THE ASSAY FOR MEASURMENT
OF Thermomyces lanuginosus LIPASE ACTIVITY

Darijo Sibali¢!, Anita Sali¢?, Bruno Zeli¢?, Marina Tisma®

1Sveugiliste J. J. Strossmayera u Osijeku, Prehrambeno-Tehnoloski Fakultet Osijek,
HR-31000, Osijek
2Sveuciliste u Zagrebu Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, HR-10000, Zagreb
dsibalic@ptfos.hr

Enzim lipaza katalizira hidrolizu u vodi netopivog estera p-nitrofenil palmitata (pNPP) u p-
nitrofenol (pNP) na granicama faza (stabiliziranih emulgatorom) voda : organsko otapalo. U
svrhu razvoja brzog i pouzdanog spektrofotometrijskog testa za mjerenje aktivnosti enzima
lipaze porijeklom iz Thermomyces lanuginosus (TLL), u ovom radu ispitan je utjecaj pufera
(pH = 7-10), 8 organskih otapala (acetonitril, metanol, izopropanol, etanol, 2-etoksietanol,
DMSO, aceton i 1,4-dioksan) i 11 emulgatora (Arapska Guma, PEG 4000, PEG 6000, Triton
X-45, Triton X-100, SDS, CTAB, Tween 20, Tween 40, Tween 80 i Span 80) na aktivnost
enzima lipaze.

Hidroliticka aktivnost TLL mjerena je spektrofotometrijski kao dinamicka promjena
apsorbancije u vremenu pri valnoj duljini, A = 440 nm. Maksimalna aktivnost enzima lipaze
postignuta je pri sljedeéim procesnim uvjetima: a) pH =9 (50 mmol dm Tris-HCI pufer);
b) volumni udio acetonitrila u reakcijskoj smjesi 4% (v/v); ¢) maseni udio Arapske Gume
0,3% (W/v).

Za opis brzine reakcije koriStena su i usporedena dva kineticka modela: Michaelis-
Menteni¢in kineticki model i Hillov kineticki model. Iz kinetickih podataka ovisnosti
volumne aktivnosti enzima o pocetnoj koncentraciji supstrata nelinearnom regresijom su
procijenjeni parametri kinetickih modela (Michaelis-Menteni¢in model: Ky = 0,173+0,058
mmol dm3, Vin = 266.593+26285 U cm®; Hillov model: K = 0,173+0,010 mmol dm3, V, =
222.781£9112 U cm®). Potvrdeno je da se Michaelis-Menteni¢in kineti¢ki model ne moZe
koristiti za opis eksperimentalnih podataka hidrolize pNPP-a katalizirane enzimom lipaza
porijeklom iz T. lanuginosus, odnosno da ove podatke bolje opisuje Hillov kineti¢ki model.
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EKSTRAKCIJA ETERICNOG ULJA 1Z SMREKE
(Juniperus communis), KADULJE (Salvia officinalis L.) |
SMILJA (Helichrysum italicum (Roth) G. Don)

EXTRACTION OF ESSENTIAL OIL FROM SPRUCE(
Juniperus communis), SAGE (Salvia officinalis L.) AND

IMMORTELLE (Helichrysum italicum (Roth) G. Don)

1Edina Ibri¢, 'Ajla Mandalovi¢, 2Samela Selimovié, 3Zvonimir Jazo,
1Zehrudin Osmanovié,

1Univerzitet u Tuzli, Tehnoloski fakultet, Univerzitetska br. 8 75000 Tuzla, Bosna i
Hercegovina
2Univerzitet u Tuzli, Prirodno matematski fakultet u Tuzli,, Univerzitetska br. 4 75000
Tuzla, Bosna i Hercegovina
3Sveudilisteu Splitu, kemijsko-tehnoloski fakultet, Ul. Rudera Boskovié¢a 35, 21000, Split,
Hrvatska
ibric83@gmail.com

Uzorci samoniklih biljaka, kadulje (lat. Salvia officinalis L.), smilja (lat. Helichrysum
italicum (Roth) G. Don.) i smreke (Juniperus Communis), sakupljeni su na podrucju Hrvatske
(Dalmacije) i Bosne i Hercegovine (Konjuh, Srebrenica, Majevica i Romanija). lzolacija
etericnih ulja provedena je postupkom hidrodestilacije u modificiranoj aparaturi po
Clevengeru. Pretraznom elektronskom mikroskopijom na biljnom tkivu uocene su i
fotografirane Zlijezde u kojima biljka skladisti etericno ulje. Kemijski sastav eteri¢nih ulja
odreden je spregnutom instrumentalnom tehnikom koja povezuje plinsku kromatografiju i
spektrometriju masa (GC-MS). Eksperimentalnim istrazivanjima se namjeravala utvrditi
moguénost ekstrakcije eteri¢nih ulja u cilju upotrebe u industrijske i medicinske svrhe.
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POLYLACTIC ACID-BASED GRANULE PROPERTIES
FOR SOLVENT SORPTION AND RELEASE

Lilla Virag, Robert Bocsi, Dora Rippelné Peth6

University of Pannonia, Institute of Chemical and Process Engineering
Hungary
virag.lilla@almos.uni-pannon.hu

The importance of biodegradable polymers is continuously growing in industry. They are
good choices to replace fossil-based polymers for packaging and medical applications.
Polylactic acid (PLA) is one of them and is extensively used for applications in medical
devices, medical implants, fibers of packaging containers, textiles. One of the important
features of the PLA is its solubility properties and its interactions with different organic
solvents. For example, dichloromethane is a good solvent, acetone and ethyl-acetate are
medium solvents while alcohols are non-solvents of PLA.

In this experiment, the effect of 10 different organic solvents on PLA granulate is
investigated. The PLA granulates were tested for adsorption from liquid and vapour phase of
the solvent. The solvent release properties were investigated as well. The result shows that
PLA from medium solvent, like acetone and ethyl-acetate, could adsorb more than 24 wt%
solvent in a liquid phase solvent and in the case of acetone the adsorption is found more than
15 wt% in a vapour phase. The solvent adsorption from alcohols are lower (<5 wt%). In the
release study, better solvents for PLA have a greater proportion remained in the polymer,
except in the case of dichloromethane.

Results were compared with the solubility of the polymer characterized by the Hansen
solubility parameters (HSP) and the Relative energy distance (RED) of the solvent. If HPS
parameters for the solvent and the PLA are close to each other, the adsorbed amount of the
solvent would be greater. Lower RED of the solvent results in a better sorption as well.
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CHARACTERIZATION OF MICROPLASTIC
PARTICLES USED IN MICROPLASTICS RESEARCH

Ula Rozman, Andreja Zgajnar Gotvajn, Tina Skalar, Marija Zupan&ic,
Tilen Turk, Gabriela Kal¢ikova

Faculty of Chemistry and Chemical Technology, University of Ljubljana, Ve¢na pot 113,
1000 Ljubljana, Slovenia
ula.rozman@fkkt.uni-1j.si

Microplastics (MPs) are defined as plastic particles smaller than 5 mm and have been
recognized as one of the most widespread environmental pollutants. MPs can be categorized
into two major groups; primary MPs are produced within the size range and used in personal
care products, medicines and as industrial abrasives, and secondary MPs which are result
from fragmentation of larger plastic items. Due to unlimited plastics applications, MPs are
then made of various materials and it is expected that they significantly differ regarding their
properties. Therefore, each type of MPs needs to be characterized to get the basic information
about their properties before they are used in MPs research and their risk assessment is
evaluated.

In this study, different types of MPs (named as A, B, C, D and E) were characterized using
various methods. MPs A were fragments of shopping bag, B were microbeads extracted from
personal care product, C were industrial MPs made of Bakelite, D were fibres from synthetic
clothing and E were pieces from plastic bottle. Polymer composition for each type of MPs
was determined with Fourier Transform Infrared spectroscopy (FTIR), where A and B were
identified as polyethylene, D and E as polyethylene terephthalate and with MPs C material
Bakelite, known as polyoxybenzylmethylenglycolanhydride was confirmed. The mean size
of particles was 4293 pm, 149 um and 7.6 pm for A, B and C, respectively. Additionally, the
particle size needs to be determined for D and E. Shape and surface morphology of the MPs
were observed with light microscope and field emission scanning electron microscope
(FE-SEM). All particles were floating on water surface, expect for C that immediately sank.

Our results showed that MPs significantly differentiate among each other. They are made of
various materials, they have different sizes, structures and they behave differently when they
are in water. Therefore, it is essential to evaluate and describe their properties to fully
understand their distribution, behaviour and fate in the environment.
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VARIJABILNOST FIZIKALNO - KEMIJSKIH
PARAMETARA U KEMOKLINI ROGOZNICKOGA
JEZERA

VARIABILITY OF PHYSICO-CHEMICAL
PARAMETERS IN THE CHEMOCLINE OF ROGOZNICA
LAKE

Sarah MateSa, Marija Margus, Irena Ciglenecki

Division for Marine and Environmental Research, Ruder Boskovi¢ Institute,
10000 Zagreb, Croatia;
Sarah.Matesa@irb.hr

Rogoznicko jezero (RJ) ili Zmajevo oko je prirodno eutroficirano morsko jezero s izraZzenim
meromiktiénim i euksinim svojstvima §to ga ¢ini jedinstvenim sustavom na obali Jadrana.
Glavna karakteristika jezera je postojanje sezonske termohaline i kemijske stratifikacije
vodenih slojeva u gornji oksi¢ni i donji anoksicni sloj izmedu kojih se formira sloj kemokline.
U ovom radu pracena je promjena fizikalno-kemijskih parametara (koncentracija kisika,
salinitet, intenzitet svjetlosti, temperatura) na vremenskoj (od srpnja do listopada 2019. u
intervalima od jednog sata) i prostornoj skali (cca 50cm) u zoni kemokline. Rezultati
mjerenja ukazuju kako promjene fizikalno-kemijskih parametara variraju ovisno o sezoni, te
kako polozaj i $irina kemokline ovisi o meteoroloskim i ekoloskim uvjetima. NajizraZenije
promjene mjerenih parametara s najSirom zonom kemokline bile su zabiljezene u srpnju, a
razbijanje stratifikacije i nestajanje kemokline zabiljeZeno je u listopadu. Elektrokemijskim
mjerenjima u zoni kemokline odredivane su i koncentracije reduciranih sumpornih specija
(RSS: elementarni sumpor, sulfid i polisulfidi) ¢ija se ukupna koncentracija za razliku od
specijacije u istrazivanom razdoblju nije znacajnije mijenjala. U listopadu s razbijanjem
stratifikacije i mijeSanjem vodenih slojeva dolazi do pada ukupne koncentracije RSS, kao 1
gubitka signala koji ukazuju na prisutnost polisulfida.

Istrazivanje je omoguceno potporom Hrvatske zaklade za znanost, [P-2018-01-1717, MARRES.
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SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION OF CARBON
CRYOGEL AND CARBON CRYOGEL/CERIA
COMPOSITE FOR ARSENIC(I11) ADSORPTION FROM
WATER SOLUTIONS

Tamara Minovi¢ Arsi¢

Department for Materials Science, Vinca Institute for Nuclear Sciences, Belgrade, Serbia
tamaraminovic@vinca.rs

Synthetized materials carbon cryogel and carbon cryogel/ceria composite were characterized
using following methods: nitrogen adsorption-desorption measurements, field emission
scanning electron microscopy (FESEM), temperature programmed desorption (TPD), Raman
spectroscopy and Fourier transform infrared spectroscopy (FTIR). Also, isoelectric point
(IEP) and point of zero charge (PZC) were determined. Afterward the usage of these
materials as arsenic(l11) adsorbents was examined. Adsorption of As(I11) ions on pure carbon
cryogel and on carbon cryogel/ceria composite was investigated as a function of contact time,
arsenic(l11) concentration and solution pH. The adsorption mechanism of As(l1l) ions was
discussed in view of arsenic(lll) speciation and adsorbent PZC. From experimental data
conclusions were brought that there is possibility for application of these novel adsorbents in
water puriffication processes.
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MECHANOCHEMICAL SYNTHESIS OF
POLYMORPHIC METAL-ORGANIC FRAMEWORKS
AND THEIR TOPOLOGY TRANSFORMATION

Bahar Karadeniz, Krunoslav UZarevié, Dijana Zilié¢, Senada Muratovi¢

Division of Physical Chemistry, Ruder Boskovi¢ Institute, Zagreb, Croatia.
bahar.karadeniz@irb.hr

Metal organic frameworks (MOFs) are an important class of porous materials due to their
exceptional chemical and structural tunability. MOFs based on zirconium clusters and
carboxylic ligands solved the issues related to the stability and applicability of MOFs in real
conditions. Zr-MOFs based on tetratopic ligands are particularly interesting because they
occur in more topologies which can serve to tune their applicability. However, the
preparation of their pure phases is still a challenge, and often these polymorphs occur in
concomitant mixtures which are hard or impossible to separate.

Herein we present controlling the polymorphism in 12-coordinated porphyrin-based
zirconium MOFs using liquid-assisted ball milling. Topology transfer from the pure cubic
phase, MOF-525 (ftw), to pure hexagonal phase, PCN-223 (shp), were revealed using in situ
monitoring by high energy powder x-ray diffraction. Electron spin resonance (ESR) data of
these pure-phase MOFs revealed them as suitable candidates for advanced spintronics
applications. !

! Karadeniz, B.; Zili¢, D.; Huski¢, I.; Germann, L. S.; Fidelli, A. M.; Muratovié, S.; Lon&arié, .;

Etter, M.; Dinnebier, R. E.; Bari$i¢, D.; Cindro, N.; Islamoglu, T.; Farha, O. K.; Fris¢i¢, T.; Uzarevic,
K.. J. Am. Chem. Soc. 2019, 141, 19214-19220.

*This work has been supported by IP-2018-01-3168 and PZS-2019-02-4129.

MOF-525 PCN-223
Zr, node - cuboctahedron Zr, node - hexagonal prism
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NISKA POKRETLJIVOST KALIJEVIH IONA U
ZELJEZNO FOSFATNIM STAKLIMA

LOW MOBILITY OF POTASSIUM IONS IN IRON
PHOSPHATE GLASSES

Sara Krivacié,! Luka Pavi¢,? Andrea Mogus-Milankovié,? Ana Santié?

Faculty of Chemical Engineering and Technology, University of Zagreb, Maruli¢ev trg 19,
10000 Zagreb, Croatia
%Division of Materials Chemistry, Ruder Boskovi¢ Institute, Bijeni¢ka cesta 54, 10000
Zagrebh, Croatia
skrivacic@fkit.hr

Iron phosphate glasses behave as typical semiconductors, exhibiting electronic (polaronic)
conduction by polaron hopping from Fe?* to Fe®* ions. When alkali oxide is added to iron
phosphate glass, the material is expected to display mixed ion-polaron conductivity with an
ionic component being dependent on concentration and mobility of alkali ions. Such mixed
conducting glasses are of interest as potential cathode materials in solid state batteries.

The aim of this study was to investigate electrical properties of glasses of the ternary system
XxK20—(40-x/2)Fe,03—(60-x/2)P20s, x=0-36 mol%. Glasses were prepared by classical melt-
quenching technique and were characterised by Raman, Mossbauer and Impedance
spectroscopy. All samples show pyrophosphate structure with a growing tendency for
depolymerization with increasing K;O content. The DC conductivity exhibits a broad flat
maximum as K,O gradually substitutes Fe,Os; and P,Os. The observed conductivity trend
could be related to the changes in the number density of polarons which depends on Fe;03
and fraction of ferrous ions, indicating dominant polaronic conduction mechanism in all
glasses. Potassium ions are weakly mobile in iron pyrophosphate glass network and have a
negligible contribution in the electrical transport in these glasses even when their molar
fraction is as high as 36 mol%.
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BiosNaosTiOs PIEZOELEKTRICNA KERAMIKA ZA
UPOTREBU U PRIKUPLJANJU ENERGIJE DOBIJENA
SINTEZOM U CVRSTOJ FAZI

BiosNaosTiOs PIEZOELECTRIC CERAMICS FOR
ENERGY-HARVESTING APPLICATIONS PREPARED
BY SOLID STATE SYNTHESIS

David Bjelanovi¢, Andrea Nesterovi¢, Jelena Vukmirovié, Ivan Stijepovic,
Marija Milanovi¢, Vladimir Srdié¢

University of Novi Sad, Faculty of Technology Novi Sad,
Bul. cara Lazara 1, 21000 Novi Sad, Serbia
bjelanovic.david@gmail.com

Many different types of piezoelectric materials are used in the electronic industry for devices
such as motors, sensors, transducers and actuators. These devices exploit the piezoelectric
properties, for example, by generating an electrical potential in response to a mechanical
stress, or inversely. Considering performance, cost, simplicity of preparation and precursor
availability, PbZrTiOs is the most used all-around piezoelectric material. However, because
of lead toxicity for use in energy-harvesting technologies, lead-free piezoceramics with
complex perovskite structure are being intensively researched globally for more than a few
decades. Bismuth sodium titanate, BiosNaosTiOs (abbreviated as BNT), is considered to be
an excellent candidate as a key material of lead-free piezoelectric ceramics due to high
ferroelectricity, high value of the Curie temperature, good remanent polarization and coercive
field at the room temperature. Bismuth sodium titanate powders were prepared by
conventional solid state synthesis. Metal oxides and salts of bismuth, sodium and titanium
were used as starting materials. The powders were grinded, mixed with a binder then pressed
into pellets. The resulting BNT pellets were calcinated and finally sintered at different
temperatures in order to obtain material with high density and desired phase composition.
Structure of the prepared BNT materials was investigated by using X-ray diffraction,
scanning electron microscopy and dielectric measurements.

Figure 1. Shematic view of conventional solid state synthesis of BNT
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MEHANICKI ODZIV KRISTALA KADMIJEVIH(II)
HALOGENIDA S OKSIMSKIM DERIVATIMA PIRIDINA

MECHANICALLY RESPONSIVE CRYSTALS OF
CADMIUM(II) HALIDES WITH OXIME DERIVATIVES
OF PYRIDINE

Lea Colaki¢, Mateja Pisa¢i¢, Marijana Pakovié

Prirodoslovno-matematicki fakultet, Kemijski odsjek, Zavod za op¢u i anorgansku kemiju,
Horvatovac 102a, Zagreb
Icolakic@chem.pmf.hr

Jedan od osnovnih ciljeva kristalnog inZenjerstva jest razumijevanje faktora koji utjecu na
usmjeravanje supramolekulskog povezivanja molekula prema Zeljenom ishodu i
omogucavanje kontrole ciljanih svojstava materijala. Dugo se smatralo da su kristali krte i
neelasti¢ne tvari te da pod utjecajem vanjskog podrazaja pucaju, no danas je poznat znatan
broj savitljivih kristala od kojih je za neke opazeno da su dobri vodici svjetlosti te stoga
pokazuju potencijal za primjenu u proizvodnji optickih vlakana. Vecina savitljivih kristala
po sastavu su organske tvari, medutim postoje dva literaturna izvora koja navode elasti¢ne
metalo-organske sustave, te je u jednom pokazano da je, uvodenjem malih strukturnih
promjena, stupanj elasticnog odziva kristala moguce i kontrolirati.

U ovom radu sintetizirana je serija koordinacijskih spojeva kadmijevih(Il) halogenida s 3- i
4-piridinkarboksimskim ligandom. Kristalima priredenih spojeva ispitana je priroda
mehanickog odziva na primjenu vanjske mehanicke sile te je stupanj opazenog elastiénog
odziva i kvantificiran. UocCeno je da se stupanj elasti¢nosti kristala moze kontrolirati
promjenom halogenidnog, ali i promjenom piridinkarboksimskog liganda. Takoder je
utvrdeno da stupanj elasticnosti ovisi i 0 tome na koji par ploha igli¢astog kristala se
mehanicka sila primjenjuje. Opazeni fleksibilni odzivi korelirani su s jakoS¢u i usmjerenoséu
medumolekulskih interakcija ostvarenih u kristalnim strukturama priredenih spojeva.

Ovaj je rad financirala Hrvatska zaklada za znanost projektom 1P-2019-04-1242.
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PREPARATION OF NANOCRYSTALLINE BiosNaosTiOs
THIN FILMS FOR MICROELECTRONIC
APPLICATIONS

Strahinja Jankovi¢, Sara Joksovi¢, Andrea Nesterovic,
Ivan Stijepovi¢, Marija Milanovi¢,Vladimir V. Srdi¢

University of Novi Sad, Faculty of Technology Novi Sad,
Bul. cara Lazara 1, 21000 Novi Sad, Serbia
strahhjan@gmail.com

Bismuth sodium titanate, BiosNaosTiOs, (BNT) is one of the most investigated lead-free
materials for piezoelectric applications. However, piezoelectric properties of BNT are much
lower in comparison to that for lead zirconate titanate (PZT), which is still the most used
piezomaterial. Toxicity of lead presents huge health and ecological problem, therefore the
need for new lead-free materials is in growing. Ferroelectric and piezoelectric properties of
BNT can be improved by addition of BaTiO3 (BT). Processing of solid solutions of BNT-BT
materials by conventional solid state synthesis has been one of the most important directions
in a long time in terms of investigation of electroceramics. On the other hand, miniaturization
of components in electronic industry has opened a new field of research, the investigation of
ferroelectric thin films. One of the aims of this work was preparation of homogeneous, crack-
free BNT and BNT-BT thin films by sol-gel method. Different combinations of precursors
(metal salts) and organic solvents were used in order to obtain stable BNT solutions. Prepared
transparent solutions of the pure bismuth sodium titanate and modified by barium titanate
were deposited on previously cleaned substrates, and thermally treated up to 900 °C.
Structure and morphology of prepared thin films were characterized by X-ray diffraction,
Raman spectroscopy and scanning electron microscopy.

A

Figure 1. Schematic view of BigsNaosTiO3 thin films preparation.
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THICKNESS CONTROL OF LaMnOs THIN FILMS
PREPARED BY CSD/PAD TECHNIQUE

Sara Joksovi¢, Strahinja Jankovi¢, Ivan Stijepovic,
Jelena Vukmirovi¢, Vladimir V. Srdié¢

University of Novi Sad, Faculty of Technology Novi Sad,
Bul. cara Lazara 1, 21000 Novi Sad, Serbia
sara.joksovic57@gmail.com

In recent decades, miniaturization caused development of new technologies, and thin films
have played the most important role in the advancement of microelectronics. The aim of this
research was to prepare lanthanum-manganese (LaMnQs) films with thickness up to 50 nm.
In the last few decades, chemical solution deposition (CSD) has been the most useful method
for the preparation of thin films by spin or dip-coating technique. In this work polymer-
assisted deposition (PAD), as one of CSD techniques, was used for preparation of LaMnO3
thin films. The advantages of the PAD method refer to the good possibility to control the film
homogeneity and thickness, as well as a preparation of a monocrystalline thin layer, very
important for application in advanced magnetic devices. In the first step of LaMnOs thin
films fabrication it was essential to prepare stable precursor solutions suitable for their
deposition by spin coating method. Stoichiometric amount of La(NOs);-6H.O and
Mn(NO3)2'xH,O  were  dissolved in  distilled water with  addition of
ethylenediaminetetraacetic acid (EDTA) and polyethylenimine (PEI). During the synthesis,
concentration of LaMnO3 and additives has been varied in order to find the optimal
rheological parameters for deposition of thin films. The obtained solutions were deposited
on previously cleaned silicon substrates and finally thermally treated up to 1000 °C in order
to produce LaMnOs thin films. Quality of the prepared thin film surfaces was observed by
optical microscopy. Morphology and thickness of the LaMnQg thin films were investigated
by scanning and transmission electron microscopy. Structure of the fabricated films was
examined by X-ray analysis and spectroscopic techniques.
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Figure 1. Schematic view of LaMnOg thin film preparation.
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THE INFLUENCE OF ZEOLITE ON THE PROPERTIES
OF RUBBER COMPOSITES BASED ON THE NATURAL
RUBBER

Aleksa Kocisev, Mirjana Jovici¢, Marija Milanovié¢

University of Novi Sad, Faculty of Technology Novi Sad,
Bul. cara Lazara 1, 21000 Novi Sad, Serbia
alekozr@gmail.com

Natural rubber is an elastomer that is made from the latex of the milk colloid produced by
rubber plants. Currently there is an increasing trend of synthetic rubber replacement with
natural rubber due to the improved some quality properties as well as the appropriate
environmental influence. Reinforcing of elastomers by the addition of various fillers has led
to significant improvements in elastomer properties, therefore to the increase in potential for
the specific applications. The aim of this work was to evaluate the physical and mechanical
properties of natural rubber, where zeolite was used as a filler in addition to the basic ones.
The mixture of natural rubber is masticated with different zeolite masses (0; 10; 20 and 30
phr), and afterwards vulcanizated. The non-rotating rheometer determines the optimum
vulcanization time as well as the time to start the vulcanization process. Hardness (Shore A
hardness) was determined. Tensile strength, elastic modulus at 100% and 300%, elongation
and elongation at break were measured on the rocker. Thermal characterization of vulcanized
samples by DSC analysis was also performed. Determination of curing characteristics
indicated that the minimum torque at 150 °C had higher magnitudes for the compounds with
filler. The results obtained in this paper showed that values of the scorch time are decreased
and the optimal time of crosslinking increased by increasing the zeolite content in the fillers
mixture (Graph 1). Considering mentioned, it could be supposed that the fraction of occluded
and trapped chains in the structure of elastomer are reinforced by zeolite. The elastomer
containing the highest content of zeolite (30 phr) showed the highest value of the hardness
by Shore A. Based on DSC results, it was assessed that the addition of zeolite had negligible
effects on the glass transition temperature, registered at about -59 °C for all tested samples.
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Figure 1 Curing curve of rubber composites based on the natural rubber
with different amount of zeolite (NR-0 (O phr zeolite), NR-10 (10 phr
zeolite), NR-20 (20 phr zeolite) and NR-30 (30 phr zeolite)
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FUNCTIONALIZED MAGNETITE NANOPARTICLES
FOR DRUG DELIVERY: SYNTHESIS AND
CHARACTERIZATION METHODS

Lucija Mandi¢, Anja Sadzak, Suzana Segota

Ruder Boskovi¢ Institute, Zagreb, Croatia
lucija.mandic@irb.hr

Magnetic nanostructured materials, especially Fe304 nanoparticles, have many potential
applications ranging from nanoelectronics to biomedical applications. These nanoparticles
are widely used in biomedical applications as a drug delivery, drug targeting, bio-separation
techniques, contrast agents for the magnetic resonance imaging systems and as heating
intermediates for the therapy of cancer or hyperthermia which is mainly attributed to their
excellent optical, magnetic and biological characteristics. Iron oxide nanoparticles were
synthesized by a solvothermal method. To enhance the surface functionality, the synthesized
nanoparticles were stabilized by coating with polyethylene glycol (PEG-4000), a
biodegradable and biocompatible polymer. Both bare and PEG-4000 coated iron oxide
particles were characterized by various techniques (X-ray diffraction (XRPD), scanning
electron microscopy (SEM), dynamic light scattering (DLS) and Fourier transform infrared
spectroscopy (FTIR) to evaluate their structural, morphological and physico-chemical
suitability for drug delivery applications. The results confirmed that the mesoporous
magnetite nanoparticles could be an universal, stable and excellent material for drug delivery
application.
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Figure 1. Schematic illustration of the synthesis of FesO4 nanoparticles
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POLARONSKA VODLJIVOST U WO3-P20s | MOO3-P20s
STAKLIMA

POLARONIC CONDUCTIVITY IN WO3-P.0s AND MOO:3-
P.0s GLASSES

Sanja Renka®, Luka Pavi¢!, Petr Kalerldaz, Petr Mogner?,
Ladislav Koudelka?, Ana Santié?

!Laboratory for Functional Materials, Division of Materials Chemistry, Ruder Boskovi¢
Institute, 10000 Zagreb, Croatia
2Department of General and Inorganic Chemistry, Faculty of Chemical Technology,
University of Pardubice, 53210 Pardubice, Czech Republic
srenka@irb.hr

Fosfatna stakla koja sadrze okside prijelaznih metala pokazuju polaronsku vodljivost kao
rezultat preskoka elektrona s iona prijelaznog metala nizeg oksidacijskog stanja na ion viseg
oksidacijskog stanja, a opisuje se modelom preskoka malog polarona (engl. small polaron
hopping). Ovi materijali pokazuju veliki potencijal za primjenu u razli¢itim elektrokemijskim
uredajima te je istrazivanje odnosa strukture i elektri¢kih svojstva vazno za njihov razvoj i
tehnolosku implementaciju. Cilj istrazivanja bio je odrediti faktore koji utjecu na polaronsku
vodljivost u binarnim xXWO3-(100-x)P20s i XM00O3-(100-x)P.0s, x=40-80 mol% staklima. U
tu svrhu, elektri¢na svojstva stakala istrazena su impedancijskom spektroskopijom u Sirokom
frekvencijskom (0.01 Hz — 106 Hz) i temperaturnom (303 K — 513 K) podrugju. Strukturne
promjene nastale dodatkom WO3 i MoOs3 pracene su Ramanovom spektroskopijom, a udjeli
metala u razli¢itim oksidacijskim stanjima odredeni su metodom elektronske spinske
rezonancije. Budué¢i da W i Mo pripadaju istoj, VI grupi elemenata za ocekivati je da
WO3-P205 i M0O3-P20s stakla pokazuju sli¢na kemijska i strukturna svojstva. Medutim,
rezultati su pokazali zna¢ajno ve¢u DC provodnost volframskih stakala od molibdenskih
analognog sastava iako je udio W*/W, bitno manji od Mo>*/Mox (slika 1). Takoder,
ovisnost DC provodnosti 0 udjelu WO3 i MoOs; nije linearna ve¢ pokazuje maksimalnu
vrijednost na x(WQO3/M003)=60 mol%. Opazene razlike i trendovi provodnosti posljedica su
razlika u strukturi ovih stakala. Ramanovom spektroskopijom uocéeno je klasteriranje WOs
oktaedara koji se povezuju -WS-O-WS*-O-W5*- mostovima i pogoduju brZzem
polaronskom transportu, dok se s druge strane, MoOg i M0O. poliedri ravnomjerno ugraduju
u fosfatnu mrezu. Pri visokim udjelima WOj3; opazen je pad provodnosti zbog male koli¢ine
fosfatnih jedinica koje u kombinaciji s klasteriranjem volframskih jedinica stvaraju ,,crystal-
like** strukturu u kojoj je prijenos polarona otezan. Kod stakala koja sadrze MoOs porast DC
provodnosti posljedica je porasta udjela metalnog oksida, dok je smanjenje provodnosti
povezano s drasti¢nim padom udjela Mo%*/Mox:. Ovo istrazivanje pokazalo je da polaronska
vodljivost osim §to ovisi o udjelu metalnog oksida i metala u nizem oksidacijskom stanju
izrazito ovisi i 0 strukturi odnosno ugradnji razli¢itih WOz i M0O3 jedinica u fosfatnu mrezu.
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Slika 1. Ovisnost (a) DC provodnosti na 303 K i (b) W /Wieti M0>*/Moyt 0 udjelu
WO3/|\/|003.

XIIl Meeting of Young Chemical Engineers, Zagreb, 20" and 21° February 2020

53


mailto:srenka@irb.hr

XIIl. susret mladih kemijskih inZenjera, Zagreb, 20. i 21. veljace 2020.

UNEXPECTED REACTIVITY OF
PROPIOLIC ACID AND TRIAZOLES

Tomislav Gojsi¢, Sasa Opacak, Berislav Peri¢, Sre¢ko Kirin

Ruder Boskovi¢ Institute, Bijenicka cesta 54, Zagreb
tomig8888@gmail.com

Peptide coupling reactions are one of the most well-known and ubiquitous reactions in
chemical synthesis.> Among the more common reagents used for amide bond formation are
triazole compounds, such as the TBTU/HOBT couple, HATU and others.* Propiolic acid is
the simplest alkyne carboxylic acid and presents a logical choice for modification of pseudo
peptide NH groups for pericyclic click reactions with azides.? Continuing our work on pseudo
peptide® we have aimed to prepare their click analogues. However, we have observed
unexpected reactivity of propiolic acid in mild conditions of peptide bond formation (DCM,
DIPEA, R.T.). In the performed reactions unusual products were isolated which were
identified and characterised using spectroscopic methods (NMR, IR), x-ray crystallography
and mass spectrometry. Reactions were conducted using different ratios of HOBT and
TBTU, and both N-addition and O-addition of triazolic reagents to triple bond were observed.
N-addition occurred in tandem with peptide coupling when unprotected propiolic acid was
used; while in reactions with the ester of propiolic acid O-addition was observed. In these
reactions both Z- and E-isomers were isolated. Structurally different products, formed by
double addition of propiolic acid or its ester, were also isolated in some of the reactions. The
goal of this research is to determine the scope of reactions of propiolic acid and triazole
compounds and optimise reaction conditions in order to develop synthetically valuable
reactions.

References:

[1] C. A. G. N. Montalbetti, V. Falque, Tetrahedron 61 (2005) 45.

[2] H. Li, R. Aneja, I. Chaiken, Molecules 18 (2013) 8.

[3] S. Opacak, Z. Kokan, Z. Glasovac, B. Peri¢, S. I. Kirin, Eur. J. Org. Chem. (2019) 11.
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Figure 1: Addition of triazolic reagents to triple bonds of propiolic acid derivates.
a) Reaction conditions: DCM, R.T., 3 days, H.N-R?, DIPEA, HOBT, TBTU.
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IN-SITU EXAMINATION OF HISTORICAL PAINTINGS
Dunja Ljubici¢, Snezana Vuceti¢
University of Novi Sad, Faculty of Technology,

Bul. cara Lazara 1, 21000 Novi Sad, Serbia
dunja.ljubicic97 @gmail.com

The preservation of artefacts, monuments and archaeological sites frequently requires
scientific analysis of historical materials in order to document their historic evidence, clarify
deterioration processes, and specify conservation treatments. Non-destructive analytical
techniques like Fourier-transform infrared spectroscopy (FTIR), X-Ray Fluorescence
Spectrometry (XRF) and digital light microscopy are widely used to determine the
composition and microstructure of the artefacts. The main goal of our investigation was to
determine the painting technique (pigments and binder media) by using portable instruments
available at the Laboratory for Materials in Culture Heritage at the Faculty of Technology
Novi Sad, in order to facilitate future restoration and conservation efforts. Subjects of our
studies were cultural heritage paintings: the icon on wood "St. Demetrius" painted by
Hristifor Zefarovi¢ in 1737 from the Gallery of Matica srpska collection and the painting on
the paper "Under the Helmet" by Peter Lubarda, from the period 1966-1968 from the
collection of the Sumarice Memorial Park, Kragujevac. The paintings were examined in situ
by non-invasive and non-destructive analytical techniques: FTIR, XRF and light microscopy.
Based on the performed analyses, it was determined that the icon was painted in the painting
technique known as egg tempera, which involves the mixing of (usually chicken) egg with
powdered pigments. The presence of a protein binder was confirmed based on the FTIR
spectrum with characteristic peaks of amide bonds in proteins. Also, the following pigments
were identified: ultramarine, chalk and Prussian blue. The examination of the XX century
painting "Under the Helmet" revealed the presence of mixture of binders based on polyvinyl
acetate and alkyd binder. The identified pigments are titanium white, chalk (as a filler / white
pigment) and Prussian blue. Microscopic examination gave an insight into the microstructure
of the paintings. The presented results confirmed that the combination of different
microscopy and spectroscopy techniques are crucial for deeper understanding of painting
composition. Moreover, the presented results once again proved the value of collaboration
between research laboratory and conservators on revealing essential facts for selection of
restoration methodology in order to preserve valuable artworks.

Fig. 1 In-situ examination of historical paintings: a) XRF analysis of the icon on wood
b) FTIR analysis of the XX century painting
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FLUORESCENCIJSKI OPTICKI SENZOR ZA
DETEKCIJU Hg* IONA NA BAZI DERIVATA
BENZIMIDAZOLA

FLUORESCENCE OPTICAL SENSOR FOR Hg?* ION
DETECTION BASED ON BENZIMIDAZOLE
DERIVATIVE

Mislav Mati¢!, Ema Horak?, Ivana Murkovi¢ Steinberg1

1Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Maruli¢ev trg 19,
Zagreb, Hrvatska
2Institut Ruder Boskovi¢, Bijenicka cesta 54, Zagreb, Hrvatska

mmatic@fkit.hr

Visoka osjetljivost pri detekciji analita, moguénost viSe nacina detekcije analita te
neosjetljivost na elektromagnetske interferencije su prednosti koje su u¢inile fluorescencijske
opticke senzore najrasirenijom skupinom kemijskih optic¢kih senzora [1]. Zbog vrlo dobrih
spektroskopijskih svojstava, derivati benzimidazola primjenu pronalaze, izmedu ostalog, i u
kemijskim opti¢kim senzorima kao fluorofori i kromofori. Ono $to karakterizira takve
molekulske sustave su maksimumi apsorpcije u vidljivom dijelu spektra te visoki intenzitet
fluorescencije. U ovome radu, pripravljen je ireverzibilni kemijski opti¢ki senzor (optoda) -
kemodozimetar za detekciju i odredivanje Hg?* iona, temeljen na fluorescentnom odgovoru
derivata benzimidazola imobiliziranog u polimernu (PVC) matricu. U kiselim uvjetima,
derivat benzimidazola se protonira te s anionskom borathom soli tvori ionski par
Fluorofor*Receptor- u membrani senzora. Senzorski mehanizam zasniva se na nepovratnoj
reakciji raspada boratne soli u prisutnosti Hg?* iona [2]. Smjesa za tanke polimerne filmove
pripravljena  je  otapanjem  2-N-piperidinilbenzimidazol[1,2-«]kinolin-6-karbonitrila
(fluorofor) [3] i kalij tetrakis(4-klorfenil)borata (receptor) u omjeru 1:3 u otopini PVC-a u
tetrahidrofuranu. Smjesa je zatim dip coating metodom nanesena na papirni nosac te je time
pripravljena optoda za detekciju i odredivanje Hg?* iona u rasponu koncentracija od 5-10
do 5-10® mol L u acetatnom puferu pri pH=3. Odziv, stabilnost optode i ponovljivost
praceni su UV-vidljivom fluorescencijskom spektroskopijom. Iz ovisnosti omjera intenziteta
fluorescencije pri 500 nnm i 480 nm o koncentracije Hg?* iona konstruirana je kalibracijska
krivulja s linearnim odzivom optode u podruéju koncentracija od 5-10° do 1-107 mol L.
Odzivi optoda ne razlikuju se medusobno pri istim koncentracijama Hg?* iona, $to ukazuje
na dobru ponovljivost senzora. Nadalje, odzivi optoda protoniranih u acetatnom puferu bez
prisutnosti Hg?* iona su jednaki $to potvrduje stabilnost senzora.

[1] Wolfbeis, O. S., Materials for fluorescence-based optical chemical sensors. J. Mater. Chem. 2005,
15 (27-28), 2657-2669.

[2] Murkovic, 1.; Wolfbeis, O. S., Fluorescence-based sensor membrane for mercury (l1) detection.
Sens. Actuator B-Chem. 1997, 39 (1-3), 246-251.

[3] Perin, N.; Hranjec, M.; Pavlovic, G.; Karminski-Zamola, G., Novel aminated benzimidazo[1,2-
a]quinolines as potential fluorescent probes for DNA detection: Microwave-assisted synthesis,
spectroscopic characterization and crystal structure determination. Dyes Pigment. 2011, 91 (1), 79-88.
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Shka 1. Odziv senzora u prisutnost Hz** iona
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ODREDIVANJE ELEMENATA U KOSI: ODABIR
ODGOVARAJUCE PROCEDURE PRANJA UZORKA

ELEMENT DETERMINATION IN HAIR: SELECTION OF
THE SUITABLE SAMPLE WASHING PROCEDURE

Anja Bosnjakovi¢, Ankica Sekovani¢, Jasna Jurasovi¢, Tatjana Orct,
Antonija Sulimanec Grgec, Martina Piasek

Institut za medicinska istrazivanja i medicinu rada
asekovanic@imi.hr

Kosa je neinvazivni bioloski uzorak Kkoji postaje sve vazniji u istraZivanjima rastuée
uredaja. Koncentracije brojnih toksi¢nih i esencijalnih elemenata u kosi koreliraju s
koncentracijama elemenata u tijelu. Analiza elemenata predstavlja izazov jer je uzorak kose
potrebno prikladno uzorkovati i potom oprati na odgovarajuéi na¢in, za §to nema prihvacene
standardne procedure, da se ukloni vanjska kontaminacija kako bi rezultati odrazavali
koncentracije elemenata nakupljenih u kosi. Cilj istrazivanja bio je procijeniti razli¢ite na¢ine
pranja uzoraka kose za odredivanje toksi¢nih i esencijalnih elemenata (As, Ca, Cd, Cu, Mg,
Mn, Mo, Fe, Hg, Pb, Se i Zn) u uzorcima kose. Ispitana je u¢inkovitost pranja uzoraka kose
neionskim detergentom (Triton X-100), razli¢itim organskim otapalima (aceton, etanol i
metanol), smjesom otapala (etil-acetat i aceton 3:1) i kiselinama (dusi¢na i klorovodi¢na
kiselina) uz obradu ultrazvu¢nim valovima ili bez nje. Razvijena je i validirana prikladna
metoda multielementne analize ICP-MS-om pri ¢emu su svi ispitani validacijski parametri
zadovoljili unaprijed postavljene kriterije prihvatljivosti. Postupci pranja uzoraka bili su
podjednako zadovoljavajuéi, izuzev pranja kiselinama pri ¢emu se elementi gube zbog
ostecivanja kose (vidljiva je promjena boje i pucanje vlasi). Primjena ultrazvuka pospjesila
je u¢inkovitost pranja uzorka kose do 10 %, ovisno o odredivanom elementu i primijenjenom
postupku pranja.

Rezultati su dobiveni tijekom istraZivanja u sklopu projekta HRZZ-1P-2016-06-1998
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REDOKS SVOJSTVA FEROCENOM SUPSTITUIRANIH
NUKLEOBAZA

REDOX PROPERTIES OF FERROCENE-SUBSTITUTED
NUCLEOBASES

Mateja Toma, Valerije Vrcek

Sveudiliste u Zagrebu Farmaceutsko-biokemijski fakultet
mtoma@pharma.hr

Ferrocene-substituted nucleobases have diverse biological and electrochemical properties
since they combine biogenic and redox-active parts. [1] Ferrocene undergoes a reversible
one-electron oxidation producing a stable ferrocenium cation and serves as an internal
standard for electrochemistry in non-aqueous solution. Ferrocenyl compounds are known to
exhibit anticancer activity through a redox mechanism by generating reactive oxygen species
— hydroxyl radicals (*OH) causing the DNA cleavage and oxidative stress. [2]

In continuation of our work [3,4] we synthesized a series of ferrocene-substituted purine- and
pyrimidine-nucleobase derivatives and measured their redox potential by the cyclic
voltammetry in dichloromethane. All measured compounds showed a reversible one-
electron oxidation in the range of 300-450 mV. Interestingly, we can easily distinguish the
two ferrocenoyl-purine regioisomers, N7 and N9, simply by the redox potential value. In the
case of bis-ferrocene substituted compounds the two electrochemical events were expected,
but only one simultaneous process was observed. In order to examine the tendency of
ferrocene-nucleobase conjugates to produce reactive oxygen species (ROS), we carried out
an acellular screening with DCFH assay in DMSO. We found that the nucleobases coupled
with ferrocene generate ROS, while neither ferrocene itself nor the nucleobases were active.
By changing the substituents on the purine ring, one can significantly influence the ROS
generation of ferrocene-substituted nucleobases.

References:

[1] K. Kowalski, Coord. Chem. Rev. 2016, 317, 132.

[2] M. Patra, G. Gasser, Nat. Rev. Chem. 2017, 1, 1.

[3]J. Lapi¢, V. Havaié, D. Sakié, K. Sankovié, S. Djakovié, V. Vréek, Eur. J. Org. Chem. 2015, 5424.
[4] M. Toma, L. Bozicevi¢, J. Lapi¢, S. Djakovi¢, D. Saki¢, T. Tandari¢, R. Vianello, V. Vréek, J.
Org. Chem. 2019, 84, 19, 12471.

. R

6 N7

N7 R4

)l\ Z \>_H N N °

Ry72ONT TN, NN
)l\ Z />_H

o R;72°N Ny

Fe

N

XIIl Meeting of Young Chemical Engineers, Zagreb, 20" and 21° February 2020

58


mailto:mtoma@pharma.hr

XIIl. susret mladih kemijskih inZenjera, Zagreb, 20. i 21. veljace 2020.

OTAPALOM KONTROLIRANA SINTEZA HIDRATA
KOMPLEKSNIH SPOJEVA BAKRA S GLICINOM | 2,2'-
BIPIRIDINOM

SOLVENT CONTROLLED SYNTHESIS OF HYDRATES
OF COPPER COMPLEX COMPOUNDS WITH GLYCINE
AND 2,2°-BIPYDINE

Darko Vusak, Biserka Prugovecki, Dubravka Matkovi¢-Calogovié

Kemijski odsjek, Prirodoslovno-matematicki fakultet, Sveuciliste u Zagrebu, Horvatovac
102a, 10000 Zagreb, Hrvatska
dvusak@chem.pmf.hr

Bakrovi(i) kompleksi s aminokiselinama i heterociklickim bazama istrazuju se desetlje¢ima
zbog izrazene antitumorske akitvnosti, ali i kao modelni spojevi u prouéavanju interakcija
bakra s proteinima [1-3]. Takoder, u posljednje vrijeme ova skupina kompleksa istrazuje se
iu svrhu razvoja novih materijala s odredenima magnetskim svojstvima, kemijskih senzora
te potencijalom skladistenja otapala ili drugih molekula [3].

U sklopu naseg prouc¢avanja kompleksnih spojeva bakra s aminokiselinama i heterociklickim
bazama sintetizirana su tri hidrata kompleksa bakra s glicinom i 2,2'-bipiridinom te im je
odredena kristalna struktura: [Cu(gly)(H20)(bpy)]2SO4 (1), [Cu(gly)(H20)(bpy)].SO4-H,0O
(2) 1 [Cu(gly)(H20)(bpy)][Cu(gly)(SO4)(bpy)]-6H.O (3). Kompleksi su sintetizirani
otopinskom te mehanokemijskom sintezom. Pokazali smo da je kontrolom uvjeta — koli¢ine
otapala i odabirom reaktanata — moguce kontrolirano dobiti ¢iste hidrate reakcijama u
otopini, ali i ¢vrstom stanju (slika 1). Takoder, proucen je utjecaj atmosfere (razlicit sastav
para otapala) na stabilnost pojedinog hidrata. Sva tri spoja tvore 1D beskonacne lance
kompleksa povezanih m-interakcijama. Dok spojevi 1 i 2 sadrze samo kompleksne katione
tipa [Cu(gly)(H20)(bpy)]*, kod spoja 3 dolazi do promjene koordinacije pri ¢emu se polovica
koordiniranih molekula vode zamijeni sulfatnim ionima te nastaju kompleksni kationi
[Cu(gly)(H20)(bpy)]" i anioni [Cu(gly)(SO.)(bpy)] -

[1] X. Y. Le, S. Liao, X. P. Liu and X. L. Feng, J. Coord. Chem. 59 (2006) 985.

[2] S. R. Liao, X. Y. Le and X. L. Feng, J. Coord. Chem. 61 (2008) 847.

[3] D. Vusak, B. Prugovecki, D. Mili¢, M. Markovié¢, 1. Petkovi¢, M. Kralj and D. Matkovi¢-
Calogovié, Cryst. Growth Des. 17 (2017) 6049.

Slika 1. Shema mehanokemijske sinteze spojeva 1 i 3 uz dodatak razli¢itih otapala.
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Analiza, sinteza i vodenje procesa
Process analysis, synthesis and
design
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METODA POTPORNIH VEKTORA KAO SOFTVERSKI
SENZORI NA PROCESU IZOMERIZACIJE

SUPPORT VECTOR MACHINE-BASED SOFT SENSORS
IN THE ISOMERIZATION PROCESS

Sre¢ko Herceg, Zeljka Ujevi¢ Andriji¢, Nenad Bolf

Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije, Sveuciliste u Zagrebu,

hsrecko@gmail.com

U ovom radu predstavljen je razvoj softverskih senzora primjenom metode potpornih
vektora. Ova metoda bazirana je na statistickoj teoriji u¢enja i ima Siroku primjenu u razvoju
modela softverskih senzora. Modeli razvijeni u ovom radu nalaze primjenu u kontinuiranoj
procjeni sadrzaja vaznih komponenata u proizvodima rafinerijskog procesa izomerizacije
opremljenog kolonom za deizoheksanizaciju. Velika pozornost pridana je odabiru i
predobradi eksperimentalnih podataka. VVrednovanje razvijenih modela na nezavisnom skupu
podataka pokazalo je primjenjivost za procjenu sadrzaja komponenata rafinerijskih
proizvoda. Razvijeni softverski senzori mogu se primijeniti kao zamjena za analizator u
procesu izomerizacije, kao i u strategijama naprednog vodenja procesa.
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MODELIRANJE | OPTIMIZACIJA PROCESA
PROIZVODNJE TEKUCIH ORGANSKIH GNOJIVA NA
BILINOJ BAZI

MODELING AND OPTIMIZATION OF THE
PRODUCTION PROCESS OF A PLANT BASIS LIQUID
ORGANIC FERTILIZERS

Zvonimir Juki¢, Ante Covi¢-Stanié

Kemijsko-tehnoloski fakultet, Rudera Boskovica 35, 21000 Split
zvonimir.jukic@ktf-split.hr

Tekuca organska gnojiva na biljnoj bazi u zadnje vrijeme se istiCu kao sve efikasnija
alternativa industriji mineralnih gnojiva, kako po pitanju agronomskog efekta, tako i po
pitanju pozitivnog ucinka na okolis. Ciljanim odabirom i doziranjem komponenti biljne
sirovine, moze se dobiti viSefunkcionalni proizvod — ekolosko gnojivo i ekoloski pesticid.
Medutim, u procesu proizvodnje, koji nije do kraja razvijen, isti¢u se dva glavna problema:
trom i dugotrajan proces, uz malu konverziju sirovine, §to utjeCe na efikasnost i
ekonomicnost procesa. Detektirana su Cetiri klju¢na procesna parametra preko kojih se vrsi
optimizacija cjelokupnog procesa: granulacija sirovine, temperatura reakcijske suspenzije,
aeracija suspenzije i rezim mijeSanja suspenzije. S obzirom da se prijenos tvari u suspenziji
odvija mehanizmom difuzije, potrebno je pronaci optimalnu granulaciju i reZim mijeSanja, a
kako se proces odvija prema mehanizmu ekstrakcije kruto-tekuce potrebno je pronaéi
optimalnu temperaturu i aeraciju suspenzije. Optimizacijom procesnih parametara
omogucava se modeliranje procesa i predvidanje tijeka proizvodnje u pogonu.
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SIMULATING COMPLEX DISTILLATION SEQUENCES
USING COMMERCIAL SIMULATORS

Goran Lukag!, Ulrich PreiBinger?, Thomas Griitzner?, Igor Dejanovié?

! University of Zagreb, Faculty of Chemical Engineering and Technology, 10000 Zagreb,
Croatia
2UIm University, Institute of Chemical Engineering, Laboratory of Thermal Process
Engineering, Ulm, Germany

lukac@fkit.hr

Dividing-Wall Columns (DWC) are among most perspective new distillation technologies
that could offer major breakthrough towards sustainability of large-volume refining and
chemical production, thanks to their significantly better energy efficiency compared to
conventional systems. For implementation of such complex configurations to be possible,
detailed steady-state and dynamic behaviour studies and analyses need to be performed and
validated. Simulating DWCs using commercially available simulators such as ChemCad or
Aspen Hysys is not a trivial task. While their calculations are reliable and accepted industry
wide, they feature DWC-ready models of very limited possibilities. Therefore, DWC
configurations, especially more complex ones, need to be assembled using thermally coupled
individual rigorous distillation models, connected in an appropriate sequence. There are
several challenges arising from this fact, which need to be solved in order to achieve valid
simulation results.

This paper presents used methods and techniques for achieving that, starting from the basic
design of the column, initialization, dimensioning, all the way to the final setup of the
dynamic model for open- and closed-loop performance testing. This will be shown on the
example of a Multiple Dividing-Wall Column (mDWC), specifically the
"2-2-4" variant, featuring two dividing walls, two liquid and vapour splits, four product
streams and in total consisting of 10 different separation sections (beds). As such, it is an
exceptional showcase of how complex the simulations can become in order to accurately
represent steady state and dynamic performance.
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PREGLED METODA | RAZVOJ MODELA U
PROGRAMSKOM JEZIKU PYTHON ZA
PREPOZNAVANJE I PREDVIDANJE NASTAJANJA
NASLAGA U INDUSTRIJSKIM IZMJENJIVACIMA
TOPLINE

A REVIEW OF METHODS AND MODEL
DEVELOPMENT IN PYTHON PROGRAMMING
LANGUAGE FOR FOULING DETECTION AND

PREDICTION IN INDUSTRIAL HEAT EXCHANGERS

Nikola Rimac, Zeljka Ujevié¢ Andriji¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije,
Zavod za mjerenja i automatsko vodenje procesa,
Savska cesta 16/5a, 10 000 Zagreb, Hrvatska
nrimac@fkit.hr

Nastajanje naslaga u izmjenjiva¢ima topline ozbiljan je i uvijek aktualan industrijski problem
¢ije se posljedice mjere u milijunima dolara godi$nje. Nastajanje naslaga dovodi do
smanjenja efikasnosti rada izmjenjivaca topline $to utje¢e na smanjenje opsega proizvodnje,
dodatne nezeljene popravke procesne opreme, ali i na okoli§ zbog koristenja kemikalija za
Cis¢enje te dodatne potrosnje energije. Stoga ni ne ¢udi da se u akademskim i industrijskim
krugovima razvila potreba za rjeSenjem tog problema. Razvijani su i predstavljeni razni
empirijski, poluempirijski i fundamentalni modeli poput Ebert i Panchalovog modela, NTU
metode i drugih. Zbog sloZenog procesa nastajanja naslaga ne postoji §iroko primjenjiv
fundamentalni model za predvidanje nastajanja naslaga. Stoga se predlaze razvoj naprednih
modela na temelju kontinuirano prikupljanih podataka koji za ulogu nemaju fizikalnu
identifikaciju mehanizma nastajanja nego prilicno lako opisuju vezu ulaznih i izlaznih
veli¢ina $to je Cesto i dovoljno za razumijevanje i predvidanje vladanja procesa. Primjer
takvih naprednih metoda su sustavi neizrazite logike, umjetne neuronske mreze, parcijalna
regresija metodom najmanjih kvadrata, nelinearne autoregresijske metode i druge. Ovaj rad
obuhvaca pregled dosadasnjih najc¢esée koristenih metoda za prepoznavanje i predvidanje
nastajanja naslaga. Na osnovu podataka prikupljenih kontinuiranim mjerenjima temperature
i protoka s rafinerijskog postrojenja, razvijen je model umjetnih neuronskih mreza u
programskom jeziku Python. Model neuronskih mreza razvijen je unutar Keras biblioteke. U
radu je prikazano da se predlozeni model razvijen u Pythonu moze zadovoljavajuce Koristiti
za prepoznavanje i predvidanje nastanka naslaga u izmjenjivacima topline.
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Biokemijsko inzenjerstvo
Biochemical engineering
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USPOREDBA EMULZIFIKACIJE U SARZNOM
REAKTORU | MIKROREAKTORU — DVOFAZNI
SUSTAV ULJE-VODA

COMPARISON OF BATCH AND MICROREACTOR
EMULSIFICATION PROCESS - TWO PHASE SYSTEM
OIL - WATER

Zoran Bila, Martin Cesi, Marko Combor, Ivana Culo, Filip Grgi¢, Davor
Valinger, Maja Benkovi¢, Tamara Jurina, Ana Jurinjak TusSek, Jasenka
Gajdos Kljusurié¢

Prehrambeno-biotehnoloski fakultet, Pierottijeva 6, 1000 Zagreb
zoran.bila995@gmail.com

Up to this day emulsions that include two or more liquid phases are found in almost all kinds
of industries ranging from food to environmental. Most common emulsification processes
are carried out in classical batch reactors with capabilities of mixing two or more phases at
high stirring rates. Besides batch reactors, over the last 20 years, microreactor technology has
provided excellent results in fields of chemical and pharmaceutical industry, biotechnology,
medicine and also food industry. This research is therefore focused on comparison of the
batch and microreactor emulsification process of the two phase oil-water system.
Experiments were conducted using two emulsifiers —Tween 20 and polyethylene glycol 2000
(PEG 2000) in a two phase system comprising of 30 % oil and 70 % water (v/v). For batch
experiments, IKA RW20 overhead stirrer, equipped with 5 cm diameter emulsifying disc
stirrer, was used at 2 rotational speeds: 1000 min and 1400 min, with a total mixing time
of 7 minutes. For microreactor experiments, Micronit teardrop micromixer microreactor was
used with microchannel width of 240 pm, height of 150 um and length of 53.3 mm), at 5
different combinations of oil and water flows: i) 30 pL min® oil and 90 pL min’* water; ii)
40 uL min? oil and 100 pL min? water; iii) 50 uL min™* oil and 110 pL min** water; iv) 70
uL min? oil and 130 pL min? water and v) 90 pL min? oil and 150 pL min’* water. After
emulsification, formed emulsions were photographed under a microscope at magnification
4x (BTC Type LCD-35, Bresser, Germany), and the micrographs were analyzed using the
ImagelJ software v.1.8.0 (NIH, Maryland, USA), with the results expressed as Feret diameter
(minimal, maximal and average). Based on the obtained results, batch experiments resulted
in emulsions with lower minimal Feret diameter, but with much larger differences in minimal
and maximal droplet sizes and larger span of droplet sizes. In microreactor experiments, the
obtained average droplet size was larger compared to the batch experiments, but the
differences between minimal and maximal droplet sizes were lower. This leads to a
conclusion that, when uniform particle size of the emulsions is a priority, regardless of the
required size, microreactor emulsification shows better results. However, if smaller droplet
diameter emulsions are required, but with low uniformity, the batch process is more adequate.

2t

Batch (PEG, 1400 min'1) Microreactor (PEG, 30
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PRIMJENA EUTEKTICKIH OTAPALAU
VALORIZACIJI OTPADA NARANCINE KORE

APPLICATION OF DEEP EUTECTIC SOLVENTS IN
VALORISATION OF ORANGE PEEL WASTE

Ivona Cupié, Ana Novak, Iva Cukelj, Manuela Pani¢, Martina Andlar, Ivana
Radoj¢i¢ Redovnikovi¢, Marina Cvjetko Bubalo

Faculty of Food Technology and Biotechnology, University of Zagreb, Pierottijeva 6,
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Food industry waste is considered a renewable source of value-added functional components,
such as fiber, oil, protein, waxes, dyes, and biologically active components. One of the great
example is waste management of orange peel as a by-product of juice production, which is
rich in polymers (cellulose, hemicellulose and pectin), enzymes (eg. pectin-esterase),
flavanoids, essential oils (mostly limonene) and pigments. Thus, consumption and processing
of citrus fruits in the food, cosmetic and pharmaceutical industries are increasing daily. In
order to make the biorefinery concept fully based on environmentally acceptable principles,
during the process of extracting, separation and analysis of various compounds, green
solvents such as deep eutectic solvents (DESs) are nowadays considered. DESs fully fits the
principles of green chemistry since are non-toxic, non-volatile, biodegradable, low in cost
and easy to prepare. Within this work valorisation of orange peel waste was performed on
three levels, all based on DES: (i) extraction of value added product from orange peel
(polyphenols, proteins and D-limonene); (ii) the use of hydrolytic enzymes from orange peel
for enantioselective hydrolysis of (R, S)-1-phenylethyl acetate; (iii) preparation of extracts
rich on commercially interesting enzyme - pectin esterase. Choline chloride-based DESs
were found to be good substitutes for acidified ethanol and n-heptane in extraction of
polyphenols and D-limonene, respectively, while they showed low protein extraction
efficiency. DES were shown to be superior solvents for the enantioselective hydrolysis of
(R,S)-1-phenylethylacetate using hydrolytic enzymes from orange peel in comparison to
buffer (much higher enantioselectivity was obtained). Finally, pectin-esterase extracted from
orange peel exhibit significantly higher activity in DESs in comparison to buffer.

Preparation of extracts
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pectin esterase

The use of hydrolytic
enzymes from orange
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hydrolysis of (R, 5)-1-
phenylethyl acetate

Extraction of value
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(polyphenols, proteins
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THE INFLUENCE OF CONTACT TIME IN REMOVING
Cr (IV) IONS FROM WATER USING LEMON PEEL AS
LOW-COST ADSORBENT

Amila Dubravac, Meldina Omercevi¢, Mirnesa Zohorovi¢, Emir Horozi¢, Husejin
Keran

Faculty of Technology, University of Tuzla, Univerzitetska 8, 75 000 Tuzla, Bosnia and
Herzegovina
dubravac.amila@gmail.com

High percent of industrialization and urbanization causes daily pollution of wastewater and
water used in households. Besides conventional methods, methods ivolving the use of
biomass are increasingly used today. One of such methods is biosorption. In this paper the
influence of the contact time on the efficiency of removing Cr * ions using the lemon peel
as a low-cost biosorbent was examined. Measurements were performed on the UV / VIS
spectrophotometer Perkin Elmer A25, at wavelength of 540 nm. The lemon peel was dried at
the room temperature for 30 days, after which it was choped up and sieved for granulation of
800 um. For the batch-adsorption diagram, a range of solutions has been prepared with
concentrations in the range of 0,1 — 0,5 mg/ L (y = 0,3402x + 0,0047; R = 0,9991). The
results show that lemon peel efficiently removes Cré* ions from water, with an efficiency of
73,59, 87,77 and 93,64%, after being mixed for 5, 10 and 15 minutes, respectively.
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COMPARISON OF UREOLYSIS RATES BETWEEN
BACTERIAL STRAINS ISOLATED FROM ALKALINE
SOILS

Cila Holpert, Anja Savelji¢

University of Novi Sad, Faculty of Technology Novi Sad, Bul. cara Lazara 1,
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holpert.csilla@gmail.com

In recent years, urea has been one of the most used nitrogen source as fertilizer in different
agricultural areas. Due to frequent use of fertilizers, accumulation of this nitrogen compound
in the soil as well as waters and wastewaters becomes a major environmental problem. The
ureolytic bacteria such as Sporosarcina and Bacillus strains are well-known in different
engineering processes where urea reduction is required. In this study, rates of hydrolyzed
urea (ureolysis) by reference strain Sporosarcina pasteurii DSM 33 and bacterial strains
isolated from alkaline soils were examinated by two different spectrometric techniques.
Furthermore, the comparating of ureolysis rates, pH changes and bacterial behavior were
observed. The ureolysis rates were investigated under aerobic conditions using reference
culture Sporosarcina pasteurii DSM 33 and bacterial strains isolated from alkaline soils near
Novi Sad, Vojvodina, Serbia. In preliminary studies, all five selected bacterial strains showed
ureolytic activity on Urea base agar. The ureolysis rates were determined spectrometrically
(UV-1800 spectrophotometer, Shimadzu, Kyoto, Japan) in Urea broth with 20% at the
beggining of the experiment and periodically during 72 hours at 30 °C. The modified Nessler
method is a type of test which is commonly used for ammonia detection and does not required
expensive reagents. On the other hand, spectrometric by commercial Ammonia-Urea kit
(Megazyme, Wicklow, Ireland) provided a rapid, simple, sensitive, and reliable assay for
urea detection. Additionally, pH monitoring was measured by pH-meter HI99161 (Hanna
Instruments, Vunsakat, USA) in the same intervals as for ureolysis check. According to the
obtained results, all five bacterial isolates were capable to hydrolyze urea and change pH
value of Urea broth. Depending on the techniques of analysis, the difference in bacterial
behavior and kinetics of hydrolyzed urea was observed. During first day of incubation,
ureolysis by tested strains and reference culture were intensively and pH value increased for
almost 2 units. At the end of incubation period, the soil bacteria response was similar to
reference culture, successively reducing urea in nutrient media.

S bacterialisolates
+

S. postewrii DSM 33

Determing and comparsion
Isolation of urease positive soil bacteria of urcolytic activity by two
spectophotometric methods
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ANALIZA GLOBALNE OSJETILJOSTI KINETICKIH
PARAMETERA MODEL METABOLIZMA TRIPTOFANA

GLOBAL SENSITIVITY ANALYSIS OF TRYPTOPHAN
METABOLISM MODEL KINETIC PARAMETERS

Anja Karatovi¢, Sandra Remenar, Brigita Herout, Tamara Jurina, Davor
Valinger, Maja Benkovi¢, Jasenka Gajdos Kjusuri¢, Ana Jurinjak Tusek

Prehrambeno-biotehnoloski fakultet, Pierottijeva 6, 1000 Zagreb
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The biggest challenge when working with mathematical models describing biological
processes is to choose the appropriate values of the Kinetic parameters. This applies especially
to the models of the metabolically processes. Parameter values are obtained from various
sources and under specific experimental conditions and constitute sources of uncertainties.
Useful tool for dealing with model parameter uncertainties is sensitivity analysis. Sensitivity
analysis is the study how uncertainty in the model output can be apportioned to different
sources of uncertainty in the model input factor, for example model parameters. In this work
global sensitivity analysis method (Fourier Amplitude Sensitivity Test, FAST) was applied
for analysis of the kinetic parameters of the tryptophan metabolism model. The aim of this
study was to determinate the first order sensitivities of model metabolites at three time points
in order to identify the possible shift in metabolism control. Model of tryptophan metabolism
proposed by Rios-Avila et al., 2013 includes mammalian data on enzyme Kinetics and
tryptophan transport form intestinal lumen to liver, muscle and brain. Regulatory mechanism
and inhibitions of relevant enzymes were included. The analysed model is expressed in the
form of 16 ordinary differential equations and includes 44 Kinetic parameters. Using FAST
method, the system analysis is based on evaluation of the first moments form the
multidimensional joint probability distribution. Effect of each individual process variable on
each of the system outputs is evaluated by ratio of the ensemble variance of the conditional
expected value relative to the total ensemble dispersion. Results showed that the most
important parameters for the tryptophan state concentration were (1) KmPRO-saturation
constant in protein synthesise reaction, (2) vmaxTRPGS-maximum reaction rate for the
reaction of tryptophan transport from gut to portal circulation and (3) k14- reaction rate of
the reaction of tryptophan transport from muscles to peripheral circulation. Results also show
the slight increase of the sensitivity coefficients of the listed parameters over the time.
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OPTIMIRANJE UVJETA IMOBILIZACIJE ALDOLAZE
NA MEZOPOROZNU SILIKU

OPTIMISATION OF ALDOLASE IMMOBILIZATION ON
MESOPOROUS SILICA

Barbara Koli¢, Dino Skendrovi¢, Ana Vrsalovi¢ Presec¢ki

Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije SveuciliSta u Zagrebu,
Maruli¢ev trg 19 HR-10000 Zagreb
bkolic@fkit.hr

Primjena biokatalize za proizvodnju prekursora bo¢nog lanca statina, jednog od najtrazenijih
farmaceutika, predstavlja atraktivnu alternativu klasi¢nom kemijskom nacinu sinteze. Jedan
od poznatih nacina biokataliticke proizvodnje navedene komponente je aldolna adicija
acetaldehida i kloroacetaldehida koriStenjem enzima deoksiriboza-fosfat aldolaza (DERA).
lako taj put sinteze ima mnoge prednosti, veliki problem predstavlja deaktivacija enzima
uzrokovana supstratima i meduproduktom reakcije, §to onemogucava visestruko koristenje
biokatalizatora. Jedan od mogucih nacina za rjeSenje tog problema je imobilizacija enzima.

U ovom radu je enzim DERA imobiliziran na mezoporoznu siliku kovalentnim vezanjem u
svrhu povecanja stabilnosti enzima. Mezoporozna silika je sintetizirana sol-gel metodom. Za
funkcionalizaciju i aktivaciju nosioca koriSteni su 3-aminopropiltrietoksilan (APTES) i
benzokinon (slika 1.). Imobilizacija enzima DERA na tako pripremljenom nosiocu
provedena je pri razli¢itim koncentracijama i pH vrijednostima fosfatnog pufera, kako bi se
pronasli optimalni uvjeti procesa. Uspjesnost imobilizacije se odredila usporedbom
efikasnosti i preostale aktivnosti imobiliziranog enzima u usporedbi s slobodnim enzimom.
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Slika 1. Primjer koriStene metode funkcionalizacije, aktivacije i imobilizacije aldolaze na
mezoporoznu siliku.
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BIOKATALITICKA AZIDOLIZA FLUORO-
SUPSTITUIRANIH DERIVATA STIREN-OKSIDA

BIOCATALYTIC AZIDOLYSIS OF FLUORO-
SUBSTITUTED STIREN-OXIDE DERIVATIVES

Petra Marin®, Nevena Mil¢i¢?, Irena Dokli®, Martina Sudar?, Zvjezdana
Findrik Blazevi¢?, Maja Majeri¢ Elenkov®
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Marulic¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb
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Halogenhidrin-dehalogenaze (HHDH) su enzimi koji kataliziraju nukleofilno otvaranje
epoksida koristeéi niz malih aniona kao §to su azid, cijanid, cijanat i dr.> Reakcije se odvijaju
u blagim uvjetima, pri sobnoj temperaturi, neutralnom pH i atmosferskom tlaku, a usto
pokazuju visoku regio- i enantioselektivnost te kao takve predstavljaju dobru alternativu
klasi¢nim kemijskim metodama sinteze. Upotrebom ovih enzima moguce je pripraviti niz
kiralnih gradevnih blokova ¢ija je dostupnost od velikog zna¢aja u kemijskoj, farmaceutskoj
i agrokemijskoj industriji.

Prema dosadasnjim istraZivanjima, genetski modificirani enzim HheA-N178A pokazao je
povecanu enantioselektivnost u odnosu na divlji tip HheA te smanjenu regioselektivnost u
katalizi azidolize stiren-oksida.? Provedena ispitivanja u ovom radu usredotodena su na
odredivanje aktivnosti i enantioselektivnosti HheA-N178A na setu fluoriranih derivata
stiren-oksida kao supstrata uz natrijev azid kao nukleofil (slika 1). Racemi¢ni supstrati
pripravljeni su sintetskim metodama, a enzim Hhe A-N178A ekspresijom u stanicama E. coli
MC1061. Enzimske reakcije provedene su u Tris-SO4 puferu koriste¢i sirovi enzimski
ekstrakt. Tijek reakcija pracen je plinskom kromatografijom, a enantiomerna ¢istoca
produkata odredena je plinskom ili tekuc¢inskom kromatografijom visoke djelotvornosti
koristeci kolone s kiralnom stacionarnom fazom.

1. G. Hasnaoui, M. Majeri¢ Elenkov, J. H. Lutje Spelberg, B. Hauer, D. B. Janssen, ChemBioChem
2008, 9, 1048-1051.

2. A. Mikleusevi¢ , I. Primozi¢, T. Hrenar, B. Salopek-Sondi, L. Tang, M. Majeri¢ Elenkov,
Tetrahedron: Asymmetry 2016, 27, 930-935.
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Slika 1. Azidoliza fluoriranih derivata stiren-oksida katalizirana Hhe A-N178A
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KINETIKA I MEHANIZAM ENZIMATSKE SINTEZE
NANOCESTICA ZLATA

KINETICS AND MECHANISM OF THE ENZYMATIC
SYNTHESIS OF THE GOLD NANOPARTICLES

Lela Martinaga®, Katarina Komljenovi¢?, Ana Vrsalovié¢ Presecki?,
Iva Rezi¢?

ISveuciliste u Zagrebu, Tekstilno-tehnoloski fakultet
Prilaz baruna Filipovic¢a 28a, 10000 Zagreb, Hrvatska
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Proizvodnja i upotreba metalnih nanocestica u kontinuiranom je porastu. Konvencionalne
metode njihove sinteze Cesto koriste razne toksi¢ne kemikalije i ¢ine upotrebu tako
sintetiziranih nanocestica ograni¢enom u prehrambenoj i tekstilnoj industriji, medicini,
farmaceutici, itd. Stoga je vrlo vazno naci i ispitati nove metode sinteze metalnih nanocestica
koji ¢e rezultirati ekoloski prihvatljivim nanocesticama, a jedna od takvih upravo je njihova
enzimatska sinteza. Nanocestice zlata jedne su od najvise istrazivanih i koriStenih vrsta
nanocestica. Koriste se u raznim podru¢jima znanosti i tehnologije te posebice u medicini u
raznim terapijskim i dijagnostickim sustavima. U ovom radu, sintetizirane su nanocestice
zlata koriStenjem enzima glukoza dehidrogenaze (Gc GDH), koji katalizira reakciju
oksidacije glukoze i celobioza dehidrogenaze (Mt CDH), koji katalizira reakciju oksidacije
celobioze. Ispitana je kinetika oba enzima u navedenim reakcijama te je promatran utjecaj
iona zlata na aktivnost enzima. Kinetika u oba sluc¢aja opisana je jednosupstratnom
Michaelis-Menteni¢inom kinetikom uz kompetitivnu inhibiciju ionima zlata. Procijenjene
konstante inhibicije upucuju da je inhibicija ionima zlata znacajnija u sluaju reakcije
oksidacije glukoze uz Gc GDH u odnosu na oksidaciju celobioze uz Mt CDH. Provodenjem
sinteze nanocCestica zlata uz Mt CDH i reakciju oksidacije celobioze, zaklju¢eno je kako je
mehanizam nastajanja naonocestica zlata direktno povezan s kinetikom reakcije oksidacije.
Za navedenu sintezu postavljen je matematicki model koji se dobro slaZe s eksperimentalno
dobivenim rezultatima. Prilikom sinteze nanocestica uz G¢c GDH i glukozu, utvrdeno je da
mehanizam nastajanja nanodestica nije povezan s reakcijom oksidacije glukoze, ve¢
nanocestice zlata nastaju redukcijom iona zlata uz glukozu i aminokiseline koje grade enzim.
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MODELIRANJE ENZIMATSKE SINTEZE
NANOCESTICA SREBRA

MODELLING OF THE ENZYMATIC SYNTHESIS OF
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Nanotehnologija je jedna od najpopularnijih tema istrazivanja u modernoj znanosti materijala
te se naziva i podrucjem sljedece industrijske revolucije. NanocCestice srebra (Ag NPs)
najéesce su koriStena vrsta metalnih nanocestica te se, S obzirom na baktericidna svojstva,
primjenjuju uglavnom u podrucju medicine za lijeCenje teskih opeklina, razne dijagnosticke
postupke i kao nosioci lijekova, ali i u tekstilnoj i prehrambenoj industriji gdje se ugraduju u
materijale u svrhu njihovog unapredivanja.

Kao alternativa tradicionalnoj kemijskoj sintezi Ag NPs, danas se Cesto koristi njihova
enzimatska sinteza kojom se smanjuje upotreba reaktanata Stetnih za ljude i okolis. U ovom
radu, u svrhu sinteze Ag NPs, koriSten je enzim celobioza dehidrogenaza (Mt CDH) koji
katalizira reakciju oksidacije celobioze te djeluje kao reducens iona srebra (Ag* u AgP).
Ispitana je kinetika enzima kao i utjecaj iona srebra na Kinetiku u acetatnom i citratnom
puferu. Kinetika je u oba slucaja opisana jednosupstratnom Michealis-Menteni¢inom
kinetikom uz kompetitivnu inhibiciju ionima srebra. Na temelju procijenjenih kinetickih
parametara zakljuéeno je kako je reakcija povoljnija u acetatnom puferu, s obzirom na znatno
manju inhibiciju reakcije i deaktivaciju enzima ionima srebra u tom mediju. Postavljeni
matematic¢ki model validiran je provodenjem reakcija sinteze Ag NPs u kotlastom reaktoru.
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STABILITY OF LIPASE IN NATURAL DEEP EUTECTIC
SOLVENTS
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Ivana Radoj¢i¢ Redovnikovi¢

Faculty of Food Technology and Biotechnology, University of Zagreb, Pierottijeva 6,
10000 Zagreb, Croatia
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Current literature unquestionably implies that natural deep eutectic solvents (NADES)-
mediated biocatalytic approach is an exciting new field with enormous possibilities for
improving reaction efficiency and sustainability through better substrate solubility/loading,
improved enzyme activity and stability. These non-toxic and non-flammable solvents are
mixtures of cheap, natural, non-toxic and readily available components prepared by mixing
quaternary ammonium salts and hydrogen bond donor (HBD) based on natural products in a
specific molar ratio resulting homogenous solution based on hydrogen bonds between
NADES components.

To assess the suitability of three NADES (choline chloride-based with ethylene glycol,
glycerol and glucose as HBDs) in lipase-catalyzed hydrolytic reactions, we carried out a
stability evaluation of free and immobilized Candida antarctica lipase B within these
solvents at room temperature during the period of 28 days. Generally, both immobilized and
free Candida antarctica lipase B showed similar stability in NADES compared to reference
solvent (buffer). The only exception was found for choline chloride:glycerol where
immobilized Candida antarctica lipase B showed much higher stability (~80%, 28 days)
compared to buffer (~40%, 28 days), implying that NADES could serve as stabilizing
medium for lipase.

NADES1 NADES2 NADES3 ——ChCl-Gly10% -B—ChCIl-Gly30% ChCl-Gly50% ——KP

30
t[days]

XIIl Meeting of Young Chemical Engineers, Zagreb, 20" and 21° February 2020

76


mailto:mradovic@pbf.hr

XIIl. susret mladih kemijskih inZenjera, Zagreb, 20. i 21. veljace 2020.

USPOREDBA UTJECAJA AKTIVACIJSKIH AGENSA NA
EFIKASNOST | STABILNOST ALDOLAZE
IMOBILIZIRANE NA MAGNETSKE NANOCESTICE

A COMPARISON OF ACTIVATING AGENTS FOR
EFFICIENCY AND STABILITY OF ALDOLASE
IMMOBILIZED ON MAGNETIC NANOPARTICLES

Dino Skendrovié¢, Tomislav Rimac, Ana Vrsalovi¢ Presecki

Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije Sveucilista u Zagrebu,
Maruli¢ev trg 19 HR-10000 Zagreb
dskendrov@fkit.hr

Enzyme immobilization is a promising technique for improving enzyme stability while
retaining its activity. It often includes binding of an enzyme to a solid carrier, by employing
covalent bonds or by adsorption. If using covalent bond, the carriers should be activated with
appropriate activating agents that act as a link between carrier and enzyme.

The aim of this work was to immobilize aldolase on silica coated magnetic nanoparticles. For
that purpose carrier was synthesized using solvothermal method and three different types of
activating agents, glutaraldehyde, benzoquinone and 3-Glycidyloxypropy! trimethoxysilane
(GPTMS), were used (Figure 1). The features of immobilized aldolase were examined in the
reaction of double aldol addition for production of statin side chain precursors, a valuable
pharmaceutical intermediate. Retained activity and enzyme stability of immobilized aldolase
was compared with that of a free enzyme.

EG NH3, EtOH, H;0
Fe?*

Figure 1. Synthesis, activation and immobilization of enzyme on magnetic nanoparticles
using GPTMS as activating agent.
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BIOACTIVITY AND BIOAVAILABILITY OF RED
PEPPER WASTE ENCAPSULATED BIOACTIVE
COMPOUNDS AFTER IN VITRO GASTROINTESTINAL
DIGESTION

Manuela Sovilj, Isidora Otasevi¢

University of Novi Sad, Faculty of Technology Novi Sad, Bul. cara Lazara 1,
21000 Novi Sad, Serbia
manuela.sovilj@gmail.com
isidora.otasevic@yahoo.com

Large amounts of wastes are generated annually by food industry, and are extensively used
as animal feeds and fertilizers. Considering the fact that vegetable processing wastes contain
significant amounts of valuable compounds derived from the original material, they have the
potential to be reused into numerous added-value and marketable products. The pericarp of
the red pepper fruit accumulates considerable amounts of phenolics and carotenoids, which
contribute to a growing awareness of the valorization of numerous valuable compounds
present in red pepper waste (RPW). The bioavailability and bioactivity of present bioactive
compounds are limited by their stability against oxidative degradation during storage and
bioaccessibility from the food matrix during gastrointestinal digestion. Encapsulation
technology is an effective method for improving their stability by entrapping the core
material with a coating agent. In this study, RPW extract was encapsulated in whey protein
using freeze- and spray-drying techniques. The effect of in vitro gastrointestinal digestion on
the release and bioactivity of encapsulated bioactive compounds (phenolics and carotenoids),
after each digestion step was monitored. The results showed that the release of phenolics and
carotenoids, as well as antioxidants, anti-hyperglycaemic, and anti-inflammatory activities
are affected by pH and intestinal fluid, with 7.5 exhibited at higher levels. Spectrophotometric
analysis revealed that after intestinal digestion of freeze-dried encapsulate (FDE) and spray-
dried encapsulate (SDE) TPh values were 62.12% and 56.88% of the initial phenolic
contents, respectively, while TCar decreased to 20.4% and 15.05% of the initial carotenoid
content, respectively. Data of HPLC analysis revealed presence of three hydroxybenzoic
acids (gallic, vanillic, and protocatechuic acid), two hydroxycinnamic acids (caffeic and
chlorogenic acid), one flavan-3-ols (epicatechin) and three flavonols (rutin, quercetin, and
myricetin). The encapsulation of RPW bioactive compounds showed a protective effect
against pH changes and enzymatic activities along digestion, and thereby contributed to an
increase in its bioaccessibility in the gut. Relatively high antioxidant capacity, reducing
power, anti-hyperglycaemic, and anti-inflammatory activity are properties where FDE arises
in terms of all investigated activities. Results show that there is a big potential for RPW
encapsulates as an antioxidant in food systems, due to its high content of phenolics,
carotenoids, and bioactivity. Also, the obtained results suggest encapsulation as an efficient
method for valorization of bioactive compounds from RPW, with improved nutritional and
color properties.
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PHOTOREACTOR DESIGN FOR UV-LED
PHOTOCATALYTIC DEGRADATION OF
MICROPOLLUTANTS

Danilo Bertagna Silval, Sandra Babi¢!, Gianluigi Buttiglieri® *

tUniversity of Zagreb, Faculty of Chemical Engineering and Technology
2Catalan Institute of Water Research, Girona
3University of Girona

dsilva@fkit.hr

In this work, a photoreactor using 8 different arrays of UV-LED was simulated using Zemax
Opticstudio software. The design of the light sources was based on the product RealUvV™
UVA-LED strip lights, provided by Waveform Lightning. The reactor tested was a quartz
cylinder of known dimensions coated with a nanolayer of TiO- on its inner walls. The liquid
inside the reactor was salt water. The LED strips were positioned in radially-symmetric
distributed columns, illuminating the reactor from outside. The number of LED columns
around the reactor (4 or 6), number of LEDs per column (6 or 12) and distance between the
columns and the reactor (1 or 2 cm) were the parameters varied for the simulation. The light
profile on the reactor’s walls and inside its middle cross section was evaluated.

Results show that arrays with LEDs positioned closer to the reactor provided higher incident
flux and radiance. However, a less homogenous distribution of light is observed for arrays
closer to the reactor. Light homogeneity is a key parameter for an efficient photoreactor
design, particularly for photocatalysis, since electron-hole recombination is enhanced in the
areas with higher radiation intensities, decreasing the overall efficiency of the process.
Doubling the number of LEDs on each column from 6 to 12 decreased homogeneity for all
cases and did not improve the average values of radiance and incident flux per LED.
Changing the number of columns around the reactor from 4 to 6 increased the light
homogeneity on the reactor’s walls, but decreased it on the cross section. Considering the
geometry of the reactor and the position of the catalyst on its inner walls, the light intensity
on the cross section is fundamental to understand the pollutant degradation which comes
from photolysis, while the light intensity and homogeneity in the reactor walls affects greatly
the photocatalytic degradation. The most efficient photoreactor design should combine
higher values of radiance and incident flux per LED with high homogeneity on the reactor
walls.
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BIOREMEDIJACIJA: ZELENI PRISTUP U OBRADI
NAFTOM ONECISCENOG TLA

BIOREMEDIATION: A GREEN APPROACH FOR
TREATMENT OF OIL CONTAMINATED SOIL

Barbara Bertovié!, Marija Vukovié¢é Domanovac?

ISTSI — Integrirani tehni¢ki servisi d.o.0., Lovin¢i¢eva 4, HR-10002 Zagreb
2Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Sveugilite u Zagrebu,
Maruli¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb
Barbara.Bertovic@stsi.hr

Tlo je neobnovljiv resurs koji ima velik socijalno — ekonomski i ekoloski zna¢aj te nam
omogucuje zivot na Zemlji kakav poznajemo. Ipak, na razini Europske Unije ne postoje
sveobuhvatni zakonski propisi za zastitu tla, stoga danas svjedo¢imo znacajnoj degradaciji
tla na globalnoj razini. Kao jedan od vecih problema izdvaja se onecis¢enje tla koje nastaje
u gotovo svim granama industrije. Oneciséenje tla naftom i naftnim produktima predstavlja
znacajan rizik za ljudsko zdravlje i okolis. Danas postoje brojne remedijacijske tehnologije
koje se koriste za rjeSavanje ovoga problema. U ovom radu kao tehnologija obrade tla s
naftnim ugljikovodicima primijenjena je ex-situ bioremedijacija koja se temelji na
sposobnosti mikroorganizama da svojom metabolickim procesima razgrade oneéiséenje te
ga koriste kao izvor energije. Provedena je rekonstrukcija dvije benzinske postaje (BP-A i
BP-B). Iskopano je oneéisc¢eno tlo koje je sadrzavalo koncentracije ukupnih naftnih
ugljikovodika (TPH) od 1694,60 mg/kg (BP-A) i 1159,40 mg/kg (BP-B). Postupak
bioremedijacije provodio se uz dodatak komercijalnog preparata bakterijskih sojeva te uz
odrzavanje optimalnih okolisnih uvjeta. Rezultati postupka pokazuju postizanje ciljanih
grani¢nih vrijednosti (<200 mg/kg TPH) u periodu od 90 do 180 dana $to ukazuje da je tlo
obradeno te se moze ponovno racionalno iskoristiti u okolisu kao resurs.
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ODREPIVANJE TOKSICNOSTI MIKROPLASTIKE S
MIKROALGOM Chlorella sp.

DETERMINATION OF MICROPLASTICS TOXICITY
WITH MICROALGAE Chlorella sp.

Kristina Bule!, Martina Miloloza®, Dajana Kugi¢ Grgi¢!, Matija Cvetni¢?,
Vesna Oceli¢ Bulatovi¢?

ISveucilidte u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Maruli¢ev trg 19,
Zagreb, Hrvatska
2Sveuciliste u Zagrebu, Metalurski fakultet, Aleja narodnih heroja 3, Sisak, Hrvatska
kbule@fkit.hr

S porastom broja stanovniStva te razvojem industrije dolazi do sve veée potrebe za
proizvodnjom plastike i njezinom potro$njom, a njezino neodgovorno odlaganje u okolis
postalo je problem na globalnoj razini. Mikroplastikom se smatraju sve estice plastike manje
od 5 mm, a razni su izvori mikroplastike od kojih je najvaznije izdvojiti industrije, kucanstva
te sustave za obradu otpadnih voda. Mikroplastika je sveprisutna u svim sastavhicama
okolisa, ali i u razli¢itim prehrambenim proizvodima §to izaziva zabrinutost zbog moguceg
Stetnog utjecaja na razliCite ekosustave i ljudsko zdravlje. U svrhu procjene utjecaja
mikroplastike na vodene organizme, provode se ekotoksikoloska istrazivanja. Testni
organizmi su ribe, Daphnia magna, Danio rerio, ali i alge kod kojih je uofeno smanjenje
sastava klorofila, smanjenje sposobnosti fotosinteze, efekt sjene, morfoloske promjene,
oksidativni stres te smanjenje rasta.

U ovome radu istrazen je utjecaj dvije vrste mikroplastike — polivinilklorida (PVC) i
poplipropilena (PP) na mikroalgu Chlorella sp. tijekom 4 dana. Ispitao se utjecaj veli¢ina
Cestica (600-710 um; 300-500 pm; <300 pum) i pocetne koncentracije mikroplastike (10
mg/L; 500 mg/L; 1000 mg/L) na toksi¢nost Chlorelle sp.. Istrazivanja su se provodila u
Erlenmeyerovim tikvicama radnog volumena 100 mL na rotacijskoj tresilici pri 160 o/min i
sobnoj temperaturi. Tijekom pokusa pracene su opti¢ka gustoca (OG) i broj zivih stanica
(CFU)algi,au0., 2.i4. danu odredivane su pH-vrijednost i koncentracija otopljenoga kisika.
Uocen je toksi¢ni utjecaj mikroplastike na mikroalgu pri najmanjoj veli¢ini Cestica
mikroplastike, <300 pm. Cilj istraZivanja bio je odrediti i inhbiciju rasta alge Chlorella sp.
tijekom izloZenosti mikroplastici. Postotak inhibicije rasta alge nakon izlaganja mikropalstici
iznosio je 4,28% za PVC te 5,04% za PP.
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FACILE PREPARATION OF TIO2/FE203 LAYERED
COMPOSITE FILMS FOR SOLAR-DRIVEN
PHOTOCATALYTIC DEGRADATION OF
PHARMACEUTICALS

Francis M. dela Rosa’, Josipa Papac!, Antonija Tomi¢', Marin Kovag¢ic¢?,

Marijana Kralji¢ Rokovié!, Hrvoje Kusi¢!, Urska Lavrenci¢ Stangar?,
Ana Loncari¢ Bozi¢!

! Faculty of Chemical Engineering and Technology, University of Zagreb, Marulicev trg
19, HR-10000 Zagreb, Croatia
2 Faculty of Chemistry and Chemical Technology, University of Ljubljana, 1000, Ljubljana,
Slovenia

frosa@fkit.hr
hkusic@fKkit.hr

Amoxicillin (AMX) and ciprofloxacin (CIP) were widely used in human and veterinary
medicine. In recent years, AMX and CIP were detected in drinking water samples and
wastewater effluents in european communities. This occurrence of trace amounts of
antibiotics (i.e AMX, CIP) in various bodies of water may promote imbalance in the
ecosystem and leads to further development of antibiotic resistant pathogens. Thus, alarming
government decision bodies to include AMX and CIP in the second EU “watch list” of
European Decision (2018/840/EU). One of the promising solutions to remove these
substances is the application of advanced oxidation technologies, e.g. sustainable solar-
assisted TiO2 -based photocatalysis. In this study, commercial grade TiO2 (P25 Aeroxide),
and a-Fe203 (hematite) were utilized to prepare two layered photocatalytic films on a glass
substrate via spin coating technique. Configurations of the layered films are as follows: pure
TiO2 , pure 0-Fe203 , TiO2 layers covering a-Fe203 , a-Fe203 layer over TiO2 and
physically mixed 50% (w/w) of TiO2/Fe203 composite. All of the photocatalytic films were
characterized for their surface and semiconducting properties to get insight into their
photoactivity under solar irradiation. The hypothesis is that photocatalytic layered films
would be more efficient for photocatalytic degradation of AMX and CIP in natural pH under
solar irradiation compared to benchmark TiO2-P25.
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UKLANJANJE MIKROPLASTIKE NAPREDNIM
OKSIDACIJSKIM PROCESIMA

MICROPLASTICS REMOVAL BY ADVANCED
OXIDATION PROCESSES

Dorian Deli¢, Hana Duhacek, Stella Hamilton, Matija Cvetni¢, Dajana
Kuci¢ Grgi¢, Viktorija Prevari¢, Marija Sigurnjak, Sime Uki¢, Marinko
Markié¢, Tomislav Bolanca

Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije, Sveuciliste u Zagrebu, Marulicev trg 19

ddelic@fkit.hr

Mikroplastika predstavlja oneciSéenje u obliku sitnih plasticnih Cestica manjih od 5 mm, a
nastaje iz dva izvora: A) izravna proizvodnja i B) fragmentacija vecih plasti¢nih ostataka
uslijed razgradnje. S obzirom da se na postrojenjima za procis¢avanje otpadnih voda ne
uklanjaju Cestice mikroplastike i oni se smatraju potencijalnim izvorom mikroplastike u
vodenom okruZenju. S obzirom na to potrebno je na¢i novi i inovativni pristup za uklanjanje
Cestica mikroplastike iz pitke i otpadne vode. Takoder, jedan od izazova je analiza i detekcija
mikroplastike. Ona se detektirala vizualno tako §to su se identificirale moguce plasticne
Cestice mikroskopom nakon ¢Eega je uslijedila potvrda analizama kemijskog sastava.
Napredni oksidacijski procesi (AOP) pokazali su se efikasnim u uklanjanju organskih
onedi§¢ivala. Klju¢na prednost AOP-a je u tome $to se stvaraju in-situ radikalske vrste koje
reagiraju s organskim oneci$¢ujué¢im tvarima i na kraju ih mineraliziraju u krajnje proizvode,
COs i H20, uz smanjenje toksi¢nosti i povecanje biorazgradivosti obradene vode, dok je
nedostatak vrlo sloZena optimizacija samoga procesa i ekonomska prihvatljivost s obzirom
na utrosak kemikalija.

Ovo istrazivanje financirano je sredstvima Hrvatske zaklade za znanost kroz projekt pod nazivom
Napredne tehnologije pro¢is¢avanja vode za uklanjanje mikroplastike (AdWaTMIiR, IP-2019-04).
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RAZINE VODIKOVOG SULFIDA, AMONIJAKA |
MERKAPTANA U ZRAKU NA PODRUCJU CUPOVZ-a

LEVELS OF HYDROGEN SULPHIDE, AMMONIA AND
MERCAPTANS IN THE AIR OF CUPOVZ AREA

Valentina Glus¢i¢, Martina Silovi¢ Huji¢, Ivan Besli¢, Silvije Davila,
Gordana Pehnec

Institut za medicinska istrazivanja i medicinu rada, Ksaverska c.2, 10 000 Zagreb

vgluscic@imi.hr

Na podruc¢ju Centralnog uredaja za proc¢is¢avanje otpadnih voda grada Zagreba (CUPOVZ)
provode se od 2004. godine ciljana mjerenja imisijskih koncentracija vodikovog sulfida
(H2S), amonijaka (NHs) i ukupnih merkaptana (R-SH), koji svojim neugodnim mirisom
mogu utjecati na kvalitetu Zivljenja (dodijavanje mirisom). U ovom radu prikazani su
rezultati mjerenja provedenih tijekom 2017. godine na dvije mjerne postaje: Biologija-sjever
i Biologija-jug, a koje su obje smjestene u krugu CUPOVZ-a te su Klasificirane kao
industrijske u odnosu na izvor emisija. 24-satni uzorci H,S, NHs, i R-SH sakupljani su po
mjesec dana u svakom godi$njem dobu. Na promatranom podru¢ju mjereni su i meteoroloski
parametri; temperatura, relativna vlaznost i tlak. U promatranom razdoblju mjerenja na
mjernoj postaji Biologija-sjever dnevne koncentracije HS kretale su se u rasponu od 0,58 do
11,06 pg m3, NHz od 0,66 do 39,74 pg m2 i R-SH od 0 do 2,76 ug m=. Na mjernoj postaji
Biologija-jug dnevne koncentracije H,S kretale su se u rasponu od 0,12 do 8,70 ug m3, NHs
0d 3,71 do 52,32 pgm? i R-SH od 0 do 3,88 pg m=. Koncentracije HzS, NHs, i R-SH na obje
mjerne postaje pokazuju statisti¢ki zna¢ajnu sezonsku ovisnost (p<0,05). U promatranom
razdoblju koncentracije H,S i R-SH na obje mjerne postaje povremeno su prekoracivale
grani¢ne vrijednosti (GV) propisane Uredbom o razinama onecis¢ujuéih tvari u zraku (NN
117/2012, NN 84/2017) za 24-satni prosjek. Koncentracije NHz na obje mjerne postaje, u
svim godi$njim dobima bile su niske i nisu prelazile propisanu GV.
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MONITORING EMISIJA POLUTANATA NA PODRUCJU
GRADA TUZLE
MONITORING OF POLLUTANTS EMISSIONS IN THE
TUZLACITY

Emir Hodzi¢!, Elma Ali¢?, Emir Horozi¢!

Tehnologki fakultet, Univerzitet u Tuzli, Univerzitetska 8., 75000 Tuzla, BiH
2Medicinski fakultet, Univerzitet u Tuzli, Univerzitetska 1., 75000 Tuzla, BiH
hemir49@yahoo.com

Oneciscenje zraka se sve viSe smatra znac¢ajnim rizikom po zdravlje stanovni$tva. Uslijed
rada industrija, individualnih loZista i velike koncentracije saobracaja, na podrucju grada
Tuzla je ve¢ duzi vremenski period prisutan problem oneciséenja zraka. Tvari koje
onecis¢uju okoli§ nanose veliku Stetu ljudima i drugim zivim bi¢ima, a oneci§¢enje zbog
sagorijevanja fosilnih goriva je na vode¢em mjestu crne ljestvice prijetnji po zdravlje. Nase
zdravlje je u izravnoj vezi sa zdravljem okolisa, s obzirom da onecis¢enost okolisa moze biti
uzrok niza bolesti (astme, alergija, raznih oblika raka, bolesti srca i krvozilnog sustava,
problema s plodno$¢u, neuroloskih problema). U ovom radu prikazani su rezultati
monitoringa emisije polutanata u vremenskom periodu od 1.1.2019. do 31.12.2019. godine i
Stetan utjecaj oneciS¢enog zraka na ljudski organizam. VrSen je monitoring zraka za
polutante: sumpor dioksid (SO2), dusikov dioksid (NO3), ugljikov monoksid (CO), ozon (Os3)
i lebdece Cestice PMy5, na tri lokacije u Tuzli: Skver, Bosanski kulturni centar i Bukinje.
Rezultati pokazuju da je tokom sezone grijanja odnosno zimskih mjeseci kvaliteta zraka u
urbanom podru¢ju grada Tuzle onedis¢ena. Najvecéa koncentracija sumpor dioksida je
zabiljeZena u prosincu na mjernoj stanici Bukinje i iznosila je 271,7 pg/m®. U istom mjesecu,
na mjernoj stanici Skver zabiljeZena je koncentracija lebde¢ih &estica PMz5 od 153,2 pg/m®.
Na osnovu dobivenih rezultata dolazi se do zakljucka da je potrebno hitno uspostaviti sistem
upravljanja kvalitetom zraka u Tuzlanskom kantonu i razraditi mjere zastite zraka od
oneciscenja.

Klimatski Ozon - Lebdece
uvjeti prizemni sloj Cestice
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Onecisc¢ujuce tvari u zraku i njihov moguci u¢inak na okolis i zdravlje ljudi
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SASTAV MIKROBNE ZAJEDNICE U POSTROJENJU ZA
PROCISCAVANJE KOMUNALNE OTPADNE VODA

COMPOSITION OF MICROBIAL COMMUNITIES IN
MUNICIPAL WASTEWATER TREATMENT PLANT

Sanja Ivanusi¢!, Marin Ganjto?, Monika Sabié¢ Runjavec?,

Marija Vukovi¢ Domanovac!

'Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Sveuciliste u Zagrebu,
Maruli¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb
27agrebacke otpadne vode — upravljanje i pogon d.0.0., Culinetka cesta 287, HR-10000
Zagreb
sivanusic@fkit.hr

Cista voda je vrijedan prirodni resurs, temeljni uvjet za zivot i stoga je vazno s njom pravilno
gospodariti. Unaprjedenje kvalitete Zivota utjeCe na povecanje sloZenosti sastava komunalnih
otpadnih voda ¢ijim se pro¢i§¢avanjem osigurava zastita povrSinskih i podzemnih voda te
sprjeCava negativan utjecaj na zdravlje ljudi i okolis. U svijetu se za proci§¢avanje
komunalnih otpadnih voda najc¢e$c¢e koristi proces s aktivnim muljem koji se svrstava u
skupinu bioloskih aerobnih postupaka proc¢is¢avanja. Razumijevanje raznolikosti mikrobne
zajednice u aktivnom mulju kljuéno je za kontrolu procesa pro¢i§¢avanja. U ovom radu
provedena je analiza aktivnog mulja iz Centralnog uredaja za proc¢is¢avanje otpadnih voda
grada Zagreba (CUPOVZ). Rezultati prikazuju najéesc¢e prisutne vise mikroorganizme u
aktivnom mulju i u¢inkovitost bioloskog pro¢i§¢avanja otpadne vode.

CUPOVZ
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USPOREDBA MASENIH KONCENTRACIJA PAU U
PRIOBALNOM PODRUCJU SREDNJEG JADRANA 1
SREDISNJOJ HRVATSKOJ

COMPARISON OF MASS CONCENTRATIONS OF PAHSs
IN COASTAL AREA OF THE MIDDLE ADRIATIC AND
MIDDLE CROATIA

Ivana Jakovljevi¢!, Zdravka Sever Strukil', Gordana Pehnec?, Ivan Besli¢?,
Andrea Milinkovié?, Saranda Bakija Alempijevié?, Sanja Frka?

nstitut za medicinska istraZivanja i medicinu rada, Ksaverska cesta 2, Zagreb
2Zavod za istrazivanje mora i okoliSa, Institut Ruder Boskovi¢, Bijeni¢ka c. 54, Zagreb
ijakovljevic@imi.hr

Policikli¢ki aromatski ugljikovodici (PAU) nastaju za vrijeme industrijskih procesa uslijed
nepotpunog sagorijevanja organskih tvari te kao posljedica prirodnih procesa (npr. Sumskih
pozara), a takoder su sastavni dijelovi ispusnih plinova motornih vozila. Oni se zbog
rasprostranjenosti, postojanosti, bioakumulacije, i $tetnih utjecaja na zdravlje ljudi te biljnog
i Zivotinjskog svijeta smatraju prioritetnim zagadivalima. Cilj ovog istraZivanja je po prvi
puta napraviti usporedbu masenih koncentracija PAU lebdecih Cestica u zraku priobalnog
podrucja srednjeg Jadrana i urbanog podrucja srediSnje Hrvatske. Sakupljanje dvodnevnih
uzoraka lebdecih Cestica provodilo se u razdoblju od veljace do srpnja 2019. godine na
mjernoj postaji Martinska (Sibenik), te jednodnevnih uzoraka na sjeveru i jugu grada
Zagreba. Analiza policiklickih aromatskih ugljikovodika (PAU) provedena je
kromatografijom visoke djelotvornosti (HPLC) s fluorescentnim detektorom promjenjivih
valnih duljina ekscitacije i emisije. Odredivani su fluoranten (Flu), piren (Pir),
benzo(a)antracen (BaA), krizen (Kri), benzo(j)fluoranten (BjF), benzo(b)fluoranten (BbF),
benzo(k)fluoranten (BKF), benzo(a)piren (BaP), benzo(ghi)perilen (BghiP), indeno(1,2,3-
cd)piren (IP). Kroz ¢itavo razdoblje mjerenja zabiljezene su relativno niske vrijednosti
masenih koncentracija PAU u priobalnom podrucju, dok su u srediSnjoj Hrvatskoj
zabiljezene vise vrijednosti. Najnize vrijednosti za sva tri mjerna mjesta zabiljezene su za
DahA (0,016 ng m3, 0,075 ng m3, 0,306 ng m*® za postaju Martinska, Zagreb sjever, Zagreb
jug) dok je u najvidim koncentracijama izmjeren BbF (0,140 ng m3, 0,632 ng m3, 2,319 ng
m za postaju Martinska, Zagreb sjever, Zagreb jug).

(Ovaj je rad sufinancirala Hrvatska zaklada za znanost projektom IP-2018-01-3105 (BiREADI)).
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UKLANJANJE BOJE IZ TEKSTILNE OTPADNE VODE
ULTRAFILTRACIISKIM MEMBRANAMA

COLOUR REMOVAL FROM TEXTILE WASTEWATER
BY ULTRAFILTRATION MEMBRANES

Klara Karadakié?, Iva Curi¢?, Davor Dolar?

1 Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Maruli¢ev trg 19,
Zagreb
2 Galeb dalmatinska trikotaza d.d., Punta 6, Omis
k.karadakic@gmail.com

Tekstilna industrija u preradivackom sektoru, smatra se jednom od najveéih potrosaca i
zagadivaca vode. Sastav i koli¢ina otpadnih voda tekstilne industrije ovisi o vrsti kori§tene
sirovine i na¢inu obrade. U otpadnoj vodi mozZe biti sadrzana velika koli¢ina bojila koja
nastaje postupkom bojadisanja tekstilnog materijala $to uzrokuje obojenost vode. Bojila su
karakterizirana s visokom stabilno$¢u i otporno$¢éu na djelovanje svjetlosti, promjenu
temperature kao i na djelovanje detergenata i drugih kemikalija. Navedeno ukazuje da je
uklanjanje bojila iz tekstilne otpadne vode glavni problem zbog negativnog utjecaja na okoli§
i ljudsko zdravlje. U ovom radu otpadna voda tekstilne industrije Galeb d.d. obradena je sa 6
komercijalnih (GH, GK, PT, PU, PW, MW) ultrafiltracijskih (UF) membrana u obliku ravnih
plahti s ciljem uklanjanja boje i intenziteta obojenja u trajanju od 3 h. UF membrane
razlikovale su se u grani¢noj molekulskoj masi (MWCO) koja je bila od 2 kDa do 50 kDa. S
porastom MWCO vrijednosti tlak se kretao od 1,5 bar do 10 bar. Spektrofotometrijski su
dobiveni podaci za uklanjanje boje i intenziteta boje. Najvece uklanjanje boje od 93,23-
97,29 % dobiveno je GH membranom (2 kDa) dok je s MW membranom (50 kDa) dobiveno
najmanje uklanjanje od 61,53-64,98 %. Intenzitet uklanjanja boje pokazuje sli¢nu situaciju s
GH membranom od visokih 97,74-99,39 % dok se s MW membranom postiZze 63,68-
68,73 %. Smanjenjem MWCO membrana dolazi do povecanja uklanjanja boje kao i
intenziteta boje u permeatima kroz 3 h tretmana.

Ulaz GH GK
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THE IMPACT OF CLIMATE CHANGE ON FOREST
FIRE RISK

Peter Ko¢man, Simon Schnabl

University of Ljubljana, Faculty of Chemistry and Chemical Technology, Ve¢na pot 113,
S1-1000 Ljubljana, Slovenia
kocman.peter96@gmail.com

The presented work is the result of collecting statistical data obtained by industrially
independent organizations in the field of climate change and forest fires. The main motivation
was the desire to provide objective description of the situation in this field, where many
climate studies strongly oppose the interpretation of the measured/obtained data. The content
of the work describes the mechanisms of combustion, spread of fire and the effects of climate
change on various aspects of forests as ecosystems, which are important for the forest fire
safety. The main topics of the discussion are the effects of elevated temperatures, movement
of climatic zones, prolongation of drought periods, migration of insects, extreme weather
events, economic damage, ecological damage, who is threatened and forecasts based on
changing trends. By studying the trends, the goal was to primarily find out if the atmosphere
is changing in Slovenia as well as in the vicinity, how it changes, what the consequences
might be in the coming years, do we take sufficient preventive measures and are we able to
carry out effective measures in case of the unwanted event. Forest fire is a form of
uncontrolled spread of fire across the forest surface. The burning process is primarily driven
by wind and low fuel humidity. The dependence of the entire process of forest fire is easily
described by three interdependent factors: weather, fuel and topography. Of the three, the
state of weather and fuel, are constantly present variables that have the greatest influence on
the degree of risk for the occurrence of a fire, and at the same time dictate its intensity and
rate of spread. In the wild, forest fires are unwanted events that threaten wildlife,
environmental infrastructure and consequently also human beings. The result of a forest fire
is most often a large burned area and at the same time enormous financial damage.
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Slika 1. Ko¢man Peter, Simon Schnabl. Vpliv klimatskih sprememb na pozarno varnost
gozdov. Fakulteta za kemijo in kemijsko tehnologijo, Ljubljana, 2019.
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ISPITIVANJE EKOTOKSICNOSTI MIKROPLASTIKE

DETERMINATION OF ECOTOXICITY OF
MICROPLASTICS

Antonija Kovaéevié!, Ema Lovrin¢i¢!, Martina Miloloza!, Vesna Oceli¢
Bulatovié¢?, Dajana Kuci¢ Grgic¢!

'Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Sveudiliste u Zagrebu, Maruliev trg 19,
10000 Zagreb, Hrvatska
2Metalurgki fakultet, Sveuciliste u Zagrebu, Aleja narodnih heroja 3, 44103 Sisak, Hrvatska
akovacevi@fkit.hr

Mikroplastikom se smatraju sve Cestice plastike manje od 5 milimetara. Mikroplastika
dospijeva u sve dijelove ekosustava na razne naéine. Najveéi problem su otpadne vode,
odnosno aktivni mulj koji se primjenjuje u uredajima za biolosku obradu otpadnih voda koje
sadrze mikroplastiku. Nakon obrade, otpadne vode se ispustaju u prirodni recipijent, a viSak
aktivnog mulja se Cesto odlaze na tlo. Tim putem mikroplastika dospijeva u tlo, a u konacnici
iu vode. Ispitivanja toksi¢nosti mikroplastike vazna su zbog njezinog utjecaja na organizme.
Prema do sada provedenim istrazivanjima, dokazan je Stetan utjecaj na mikroalge,
slatkovodne organizme te ribe.

U ovom radu ispitivala se ekotoksi¢nost mikroplastike, polistirena i polietilena, veli¢ina
300 — 500 um i 500 — 100 wm u koncentracijama od 50, 100, 250, 500 i 1000 mg/L na
bakteriju Pseudomonas putida prema ISO 10712:1995. Tijekom ispitivanja pratila se opticka
gustoca, broj izraslih stanica u mL (st/mL), pH-vrijednost, koncentracija kisika i temperatura.
Dobiveni rezultati ukazali su na inhibicijsko djelovanje mikroplastike na rast bakterije
Pseudomonas putida.
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PROCISCAVANJE ZRAKA SOLARNOM
FOTOKATALIZOM - RAZGRADNJA AMONIJAKA |
METANA

SOLAR PHOTOCATALYSIS FOR AIR PURIFICATION -
AMMONIA AND METHANE DEGRADATION

Jan Mar¢ec!, Mateo Topi¢!, Petar Markuzi¢!, Ana-Maria Radovan?, Lucija
Radeti¢?, Igor Jajéinovié?, Ivan Brnardi¢?, Ivana Gréi¢!

1Sveucilidte u Zagrebu, Geotehnicki fakultet, Hallerova aleja 7, 42000 Varazdin
2Sveuciliste u Zagrebu, Metalurski fakultet, Ulica narodnih heroja 3, 44000 Sisak
jan.marcec@gfv.unizg.hr

Porast stanovniStva utjeCe i razvoj sve intenzivnije poljoprivrede i uzokuje povecane emisije
amonijaka (NHs) i metana (CHa), stvarajuci potrebu za rjeSenjima pasivne zastite kvalitete
zraka iznad navedenih kolektivnih izvora emisija. Jedno od mogucih rjeSenja je solarna
fotokataliza — napredni oksidacijski proces koji uslijed sinergijske interakcije energije
zraCenja, fotokatalizatora - poluvodi¢a u prisustvu vlage dovode do redoks-reakcija na
povrsini katalizatora i razgradnje oksidacije one¢i$¢ivala u zraku do vodene pare, ugljikovog
udéinkovitosti pro¢i§¢avanja, minimalnog utjecaja na okoli§ i ekonomske isplativosti solarna
fotokataliza predstavlja alternativno rjeSenje postoje¢im metodama te je kao takva uvrstena
u popis najbolje raspolozivih tehnika (NRT). Kako bi se potvrdila moguénost primjene
fotokataliticke oksidacije za uklanjanje ciljanih onecis¢ivala, provedeni su eksperimenti u
posebno dizajniranim reakcijskim sustavima — tzv. fotokatalitickim zra¢nim tunelima, na
manjoj skali — MPWT (eng. mini photocatalytic wind tunnel) za razgradnju NHs i ve¢oj skali
— PWT (eng. photocatalytic wind tunnel) za razgradnju NHs i CH4. Unutar reakcijskog
prostora postavljene su mreze od staklenih vlakana premazane fotokatalitickim filmom na
bazi titan dioksida (TiOy). koje su direktno izlozene simuliranom suné¢evom zracenju. Kao
izvor zraCenja koriStene su svjetiljke punog spektra s niskim i pojaéanim UVB dijelom, s
najvi§im izmjerenim intenzitetima UVA i UVB zracenja od 1,35 mW cm™ i 2,45 mW cm
na povrsini fotokatalizatora. Rezultati ukazuju na smanjenje koncentracije NHz i CH4 u struji
zraka uslijed oksidacije NH3 u N2 (X = 70%) i CH4 u CO (X < 5%) odnosno CO; (X = 40%).
Sustavi su nadogradeni s jednostavnom mjerom platformom na bazi Arduina za kontinuirano
pracenje porasta i smanjenja udjela oneéiséivala u zraku.
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FITOEKSTRAKCIJA I FITOSTABILIZACIJA TESKIH
METALA

PHYTOEXTRACTION AND PHYTOSTABILIZATION OF
HEAVY METALS

Nevena Mil¢i¢, Zvjezdana Findrik Blazevi¢, Marija Vukovi¢ Domanovac

Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije Sveucilista u Zagrebu,
Marulic¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb
nmilcic@fkit.hr

Teski metali (TM) narusavaju kvalitetu atmosfere, vodnih tijela i tala te predstavljaju
najtrajniju i najslozeniju vrstu oneé¢is¢ujucih tvari kada je u pitanju remedijacija u prirodi.
Nisu podlozni metabolickoj razgradnji stoga postoji rizik od biomagnifikacije, odnosno
bioakumulacije u tkivima ¢lanova hranidbenog lanca proporcionalno trofickim razinama,
¢ime su organizmi na vrhu najugrozeniji. Pojam fitoremedijacije odnosi se na skup postupaka
koji upotrebljavaju biljke i okoliSne mikroorganizme prisutne u zoni korijenja za
nedestruktivnu remedijaciju tala (slika 1).

Fitoekstrakcija predstavlja unos TM korijenskim sustavom, prijenos u vaskularna tkiva te
akumulaciju u biljnim izbojcima nadzemne biomase za zetvu. Fitostabilizacija predstavlja
postavljanje biljnog pokrova na oneéis¢enom tlu s ciljem ograni¢avanja migracije i
bioraspolozivosti onecis¢ujucih tvari akumuliranjem unutar korijenja ili imobilizacijom u
rizosferi. Opcenito, u¢inkovitost fitoremedijacije ovisi o odabranoj biljnoj vrsti i zna¢ajkama
tla, karakteristikama oneéi§éujucih tvari, zoni korijenja i okoli$nim uvjetima te dodacima za
poboljsanje procesa. Buduénost fitoremedijacije lezi u boljem poznavanju geneti¢kih
znacajki i temeljnih biokemijskih procesa biljnih stanica te u manipulaciji istih u svrhu
poboljsanja procesa. Kako bi fitoremedijacija postala pouzdana tehnologija za $irok spektar
primjena u ve¢em mjerilu, potrebno je ulagati resurse u nova istrazivanja s ciljem boljeg
razumijevanja procesa u cjelini, a posebice na genetickoj i biokemijskoj razini.

Autori zahvaljuju Hrvatskoj zakladi za znanost za financiranje stipendije za doktorat Nevene Milgi¢.

TESKI METALI

FITOERSTRAKCIJA

Slika 1. Mehanizmi fitoremedijacije teskih metala

XIIl Meeting of Young Chemical Engineers, Zagreb, 20" and 21° February 2020

93


mailto:nmilcic@fkit.hr

XIIl. susret mladih kemijskih inZenjera, Zagreb, 20. i 21. veljace 2020.

MEDULABORATORIJSKO USPOREDBENO MJERENJE
KONCENTRACIJE Oz, CO, NO | SO, U OTPADNOM
PLINU

INTER-LABORATORY COMPARISON MEASUREMENT
OF CONCENTRATIONS OF Oz, CO, NO AND SOz IN
WASTE GASES

Hrvoje Nikl, Matija Cvetni¢?, Tomislav Bolanga?, Marko Rogosi¢?

'Cerium d.o.0., Zagreb, Las¢inska cesta 143
%Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije Sveucilista u Zagrebu, Maruli¢ev trg 19
hrvoje.nikl@cerium.hr

Dio redovitoga postupka akreditacije ispitnih i umjernih laboratorija je i medulaboratorijska
usporedba (MU) koja, izmedu ostaloga, zahtijeva i odredivanje sustavne pogreske
laboratorija (engl. laboratory bias) koji se naj¢es¢e odreduje pomocu tzv. referentnih
materijala ili uzoraka poznate vrijednosti mjerenoga svojstva. U radu je opisano
medulaboratorijsko usporedbeno mjerenje za ispitne laboratorije koji se bave periodi¢nim
mjerenjima emisije onecis¢ujucih tvari u zrak iz nepokretnih izvora. Mjerenju je pristupilo
Sest ispitnih laboratorija s metodama koje uklju¢uju odredivanje koncentracija plinova
sukladno vazeéim normama. Pri usporedbenom mjerenju primijenjeni su certificirani
referentni plinovi i njihove smjese, a odredivane su koncentracije Oz, CO, NO i SO,. Prije
usporedbenoga mjerenja homogenost referentnog uzorka dokazana je provedbom niza
mijerenja i statistickom analizom rezultata. Tijekom usporedbenoga mjerenja ispitni
laboratoriji uzorkovali su plinske smjese u to¢no odredenom vremenskom intervalu, nakon
Cega su obradili vlastite rezultate i iskazali ih u obliku srednje vrijednosti kojoj je pridruzena
mjerna nesigurnost svakog laboratorija zasebno. Standardna devijacija medulaboratorijske
usporedbe odredena je na temelju zahtjeva ve¢ spomenutih normi i iznosi 1.67 % od
referentne (zadane) vrijednosti koncentracije (3omian = 5 %). Bududi da je mjerna nesigurnost
referentne vrijednosti koncentracije plina bila veca od 30 % vrijednosti standardne devijacije
MU, kao kriterij uspjesnosti koristila se tzv. z'-vrijednost, §to znac¢i da je mjerna nesigurnost
referentnog plina uklju¢ena u izracun odstupanja od to¢ne vrijednosti. Rezultate MU pojedini
laboratoriji mogu koristiti u odredivanju vlastite mjerne nesigurnosti, kako samih metoda,
tako i rezultata mjerenja.

Mistogram 1" vrijednost NO Mistogram  wrijednost CO Mistogram 2"-vrijednost O, Mistogram 1'rijednost SO,
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PHOTOCATALYTIC DEGRADATION OF
OXYTETRACYCLINE IN WATER BY N-TIO:
PHOTOCATALYST UNDER VISIBLE IRRADIATION

Josipa Papac!, Marin Kovaci¢!, Katarina Kljaji¢*, Dorotea Piskor!, Bostjan
Zener?, UrSka Lavrenci¢ Stangar?, Hrvoje Kusi¢!, Ana Lonéari¢ Bozi¢!

'Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Sveugiliste u Zagrebu, Maruliéev trg 19,
10000 Zagreb, Hrvatska
%Fakultet za kemijo in kemijsko tehnologijo, Univerza v Ljubljani, Ve¢na pot 113, 1000
Ljubljana, Slovenija

jpapac@fkit.hr

Oxytetracycline (OTC), a wide spectrum antibiotic, is a pharmaceutical of emerging concern
(CEC) in the environment. The appearance of OTC, due to incomplete removal in municipal
wastewater treatment plants, has led to antibiotic-resistant bacteria in environment.
Advanced oxidation processes, especially photocatalysis, are perspective solutions for the
removal of pharmaceuticals from wastewaters. However, from an economic and ecological
point of view, it is important to develop photocatalysts that can utilize visible radiation of the
solar spectrum. In this work photocatalytic activity of nitrogen doped titania (N-TiO2), as
well as reference photocatalyst Aeroxide P25 (TiO2-P25) were investigated for the
degradation of OTC in water. In the present work, N-TiO, was prepared by a sol-gel synthesis
and powder samples were characterized with X-Ray diffraction (XRD), specific surface area
(BET) as well as with scanning electron microscopy (SEM). In the research, N-TiO2 has
shown higher adsorption capacity under lower pH values. With the addition of hydrogen
peroxide at pH 4, the photocatalytic activity of N-TiO, has improved remarkably. The
investigation of the effects of radical scavengers has revealed an improvement of
photocatalytic activity in the presence of iodide, an electron scavenger. The photocatalytic
activity of N-TiO, was not affected significantly by model inorganic and organic matrices,
while the complex inorganic and organic matrices have shown a synergistic effect towards
removal efficiency. During the investigated duration of photocatalytic treatment, the treated
wastewater could be characterized as toxic towards bacteria Vibrio fischeri and partially
biodegradable, indicating the necessity to extend photocatalytic treatment time.
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ISTRAZIVANJE KVALITETE POV}{SINSKE VODE
SLIVA KARASICE-VUCICE

ASSESSMENT OF SURFACE WATER QUALITY OF
VUCICA-KARASICA RIVER

Petra Peni¢, Karolina Kolari¢, Ana Ami¢

Odjel za kemiju, Sveugiliste u Osijeku, Ulica cara Hadrijana8/A, 31000 Osijek
petra.penic@gmail.com

U radu je ispitana kvaliteta povrSinske vode sliva rijeka Karasice i Vucice, koji se nalazi u
podrudju s intenzivnom poljoprivrednom proizvodnjom. IstraZivanje se odnosi na period
2014.-2018. godinu i pokriva pet lokacija duz sliva (tri lokacije na Karasici i dvije lokacije
na Vuéici). Analizirani parametri kvalitete vode su bili pH, sadrzaj nitrata , sadrZaj nitrita,
sadrzaj ortofosfata, sadrZzaj ukupnog dusika, sadrzaj ukupnog fosfora, t¢ BPKs i KPK-Mn
kao pokazatelji rezima kisika. Dobiveni rezultati pokazuju da kvaliteta vode varira ovisno o
parametru i godini, ali se generalno moZze smatrati dobro a u nekim slucajevima i vrlo
dobrom. Medutim, kako se radi o podrucju intenzivne poljoprivredne proizvodnje, svakako
je potrebno zastiti sliv od buduceg zagadenja, primjerice smanjenom upotrebom mineralnih
i dusi¢nih gnojiva te dodatnom obradom otpadnih voda.
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ENVIRONMENTALLY RELEVANT TOXICITY TESTING
OF WATER-INSOLUBLE SURFACE COATINGS

Leja Plesko, Janez Cerar, Andreja Zgajnar Gotvajn, Gabriela Kal¢ikova

University of Ljubljana, Faculty of Chemistry and Chemical Technology, Ve¢na pot 113,
S1-1000 Ljubljana, Slovenia
plesko.leja@gmail.com

In the past there have been several approaches how to test toxicity of water-insoluble
compounds. However, the most often method used is with addition of solvents that can
significantly alter toxicity of water-insoluble compound. Also, the environmental relevance
of such testing is questioned. Therefore, the aim of this study was to develop toxicity testing
protocol for water-insoluble coating that would be easy, fast and more environmentally
relevant. For this purpose, toxicity of two-component waterborne epoxy coating and its
components was determined using water flea Daphnia magna. The component A contained
among others trizinc bis(orthophosphate) and 1-metoxy-2-prophanol, whereas the
component B contained zinc oxide and 2-butoxyethanol.

Toxicity tests were carried out separately on coating in full composition, as well as separately
on their two main components. The respective tests started with covering of inert glass plates
with tested samples and so prepared glass plates were then allowed to dry for 24h. The glass
plates with dried coatings were put in the medium M4 (1ISO 10706, 2000) and components
were leached to the medium for the period of 24 hours. After leaching, the medium was
diluted to several concentrations to simulate extensive rain event and ten water fleas, not
older than 24 hours, were added to these diluted solutions. In case of a good dose-response
relationship, the results were expressed as 48hECsy.

According to the results, component B shows high toxicity causing 100 % inhibition in
solutions of all tested concentrations. The reason is presence of zinc oxide, which is according
to its safety data sheet very toxic for water fleas. Component A showed lower toxicity to
water fleas. In this case the 48hEC50 for component A was 22.7 vol. % and is mainly caused
by trizinc bis (orthophosphate). Moreover, the result showed that the tested coating in full
composition is far less toxic to water fleas as their separate components. Calculated 48hECs
for tested coating is >100 vol. %. Results of the study demonstrate that the leaching method
is a good approach to test the toxicity of water-insoluble coating and consequently could be
used to assess impact of such compounds on the environment.
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RAZGRADNJA MIKROONECISCIVALA U VODAMA
SOLARNOM FOTOKATALIZOM U TANKOM SLOJU

DEGRADATION OF MICROPOLLUTANT BY THIN-
LAYER SOLAR PHOTOCATALYSIS

Lucija Radeti¢!, Jan Maréec!, Ana-Maria Radovan?, Kristina Simunkovié!,
Karlo Leskovar!, Kristina Toli¢?, Dragana Mutavdzi¢ Pavlovi¢?, Ivana
Grei¢!

ISveugiliste u Zagrebu, Geotehnicki fakultet, Hallerova aleja 7, 42000 Varazdin
2Sveucilidte u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Maruliéev trg 19,
10000 Zagreb
lucija.radetic@gfv.unizg.hr

Konvencionalnim metodama obrade otpadnih voda u na uredajima za procis¢avanje
komunalnih otpadnih voda nije moguce u potpunosti ukloniti mikroone¢iséivala te ona
zaostaju u okolisu u malim koli¢inama. Zbog svoje postojanosti i sposobnosti bioakumulacije
predstavljaju problem za okolis. Primjena solarne fotokatalize, pokazala se kao dobra metoda
uklanjanja mikroonecis¢ivala iz voda. Mogucnost koriStenja Sunca kao izvora potrebnog
zraCenja za inicijaciju Kkatalitickog ciklusa, solarnu fotokatalizu ¢ini zanimljivom
alternativom te je kao takva uvrStena u popis najbolje raspolozivih tehnika (NRT).

U ovom radu provedeni su eksperimenti razgradnje i oksidacije odabranih mikroonec¢is¢ivala
u vodama; farmaceutika (diazepam i enrofloksacin) te Siroko rasprostranjenog onecis¢ivala,
1H-benzotriazol, komponente antikorozivnih premaza. Referentni eksperimenti su provedeni
s bojilom metilensko modrilo. KoriSten je optimalan tip reaktora za primjenu solarne
fotokatalize u tankom sloju - reaktor plocastog tipa (FPCR reaktor, eng. flat-plate cascade
reactor) s imobiliziranim fotokatalitickim filmom na bazi titan dioksida (TiO2) na staklenim
vlaknima i u suspenziji TiO, P25, pod simuliranim zra¢enjem kompaktnih fluorescentnih
zarulja s poveéanim UV dijelom spektra, usmjerenog na povrSinu katalizatora pomocéu
paraboli¢nih zrcala. Rezultati ukazuju na potpunu razgradnju odabranih onecis¢ivala u
vodama nakon 30 do 60 minuta provedbe procesa u FPCR-u u potpunoj recirkulaciji. Na
temelju prikupljenih eksperimentalnih podataka dobivenim u FPCR reaktoru i razvijenog
matematickog modela istoga, procijenjene su stvarne konstante razgradnje ciljanih
oneciscivala.
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ADVANCED OXIDATION PROCESSES FOR
DEGRADATION OF ETODOLAC AND FEBUXOSTAT IN
WATER

Amin Samzadeh, Jelena Kovaci¢, Matija Cvetni¢, Sime Ukié, Dajana Kuci¢
Grgi¢, Viktorija Prevari¢, Marija Sigurnjak, Martina Miloloza, Tomislav
Bolanca

Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije, SveuciliSte u Zagrebu, Marulic¢ev trg 19
amin3am@gmail.com

Almost every pharmaceutical presents a potential hazard to the environment. Because of that,
they are listed as an emerging pollutant. Their properties such as chemical stability, toxicity
to microorganisms and general recalcitrance towards degradation are the reason of becoming
ubiquitous in the environment. Wastewater treatment plants in most cases are showing low
efficiency for the removal of emerging pollutants and some other options have to be
considered.

This study involves UV-C/H,0 and UV-C/S,0¢> advanced oxidation processes, applied for
the treatment of pharmaceuticals etodolac and febuxostat. The apparent degradation Kinetic
constants of each of these two pharmaceuticals were calculated. The degradation of
pharmaceuticals by both investigated photooxidative processes obeyed first-order kinetics.
The influence of pH and pollutant/oxidant ratio on the degradation kinetics was evaluated
using the full factorial experimental design. The optimum treatment conditions were deduced
by the response surface modeling. In both cases, degradation kinetics is dependent on both
pollutant/oxidant ratio and pH.
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IZOLACIJA SELEKTIRANIH MIKROBNIH KULTURA
IZ TLA ONECISCENOG HERBICIDIMA

ISOLATION OF SELECTED MICROBIAL CULTURES
FROM A HERBICIDE CONTAMINATED SOIL

Ivana Stojmilovié®, Monika Sabié¢ Runjavec?, Dubravka Celig?,
Zvjezdana Findrik Blazevi¢!, Marija Vukovié¢ Domanovac?

'Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Sveucilite u Zagrebu,
Maruli¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb
Hrvatska agencija za poljoprivredu i hranu, Centar za zagtitu bilja,
Gorice 68b, HR-10000 Zagreb

istojmilo@fkit.hr

Tlo je nositelj brojnih funkcija neophodnih za zivot na Zemlji o kojem ovisi odrzivost
ekosustava. Kao izrazito slozen medij podlozan je procesima degradacije koji mogu
onesposobiti njegove funkcije. Pri uzgoju usjeva, korov Cesto predstavlja veliku prijetnju
prinosima, §to zahtjeva primjenu herbicida. Redovita primjena herbicida moze dovesti do
njihovog nakupljanja u tlu, a povisena koncentracija mijenja fizikalno-kemijska svojstva tla,
sastav mikroflore i njihovu aktivnost, a posljedi¢no i prinose. Mikroorganizmi, kojima je tlo
prirodno staniste, mogu biti tolerantni prema herbicidima te ih metabolizirati. U ovom radu
provedena je izolacija autohtone kulture mikroorganizama iz tla oneciS¢enog
pendimetalinom, herbicidom iz skupine dinitroanilina. Iz izrasle mjeSovite kulture
selektirane su najdominantnije bakterijske kulture i kulture plijesni koje ukazuju potencijalnu
mogucénost biokataliticke razgradnje pendimetalina.
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FOTOKATALITICKA RAZGRADNJA FARMACEUTIKA
U VODI: METODA ODZIVNIH POVRSINA

PHOTOCATALYTIC DEGRADATION OF
PHARMACEUTICALS IN WATER: RESPONSE
SURFACE MODELING APPROACH

Antonija Tomi¢, Francis dela Rosa, Marin Kovaci¢, Hrvoje Kusi¢, Ana
Loncari¢ Bozi¢

University of Zagreb, Faculty of Chemical Engineering and Technology, Maruli¢ev trg 19,
10000 Zagreb, Croatia
atomic@fkit.hr

Pharmaceuticals in wastewaters can not only cause environmental deterioration but adverse
health effects on human as well. They are often hardly biodegradable and physicochemical
technologies are required for their removal from water, albeit they are usually of limited
effectiveness. Among possible solutions for the degradation of organic pollutants in
wastewater is heterogeneous photocatalysis.

In this work, photocatalytic treatment of ibuprofen, amoxicillin and ciprofloxacin by UV-
AJTIO; process were studied. The experiments were performed in suspension, at pH values
from 4 to 10 and TiO, mass concentrations from 0.2 mg/L to 2 mg/L. The removal and
conversion extents of the aforementioned pharmaceuticals during photocatalytic treatment
were monitored by HPLC. Optimal photocatalytic parameters were determined by Full
Factorial Design (FFD) based on two variables, pH and mass concentration of applied
photocatalyst, combined with RSM approach. Analysis of variance and statistical parameters
were determined by Design Expert and Statistica software packages.

The use of this approach enabled simple and fast detection of influential process parameters,
and provided system optimization within the tested range of process parameters.
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PERIODICKA MJERENJA EMISIJA KONCENTRACIJA
OTPADNOG PLINA CO, KRUTIH CESTICA I VLAGE IZ
ASFALTNIH BAZA TVRKE STRABAG CROATIA D.O.O.

PERIODIC MEASUREMENTS OF WASTE GAS
EMISSIONS OF CO, PARTICULATE MATTER AND
MOISTURE CONCENTRATIONS FROM ASPHALT
BASES OF COMPANY STRABAG CROATIA D.O.O.

Juraj Vdovi¢!, Leo Dorogi?, lvan Pehar?, Hrvoje NiklI®, Marko Rogosi¢?,
Tomislav Bolanéa?, Matija Cvetni¢*

1Zavod za istraZivanje i razvoj sigurnosti d.o.o., Zagreb, Ulica grada Vukovara 68
2Strabag Croatia d.o.0., Zagreb, Ulica Petra Hektoroviéa 2
3Cerium d.o.o0., Zagreb, Lagéinska cesta 143
“Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije Sveucilista u Zagrebu, Maruli¢ev trg 19
juraj.vdovic@zirs.hr

Prema Zakonu o zastiti zraka (NN., br. 130/11., 47/14., 61/17, 118/18) operateri asfaltnih
baza zakonski su obvezni periodicki pratiti emisije onecis¢ujuéih tvari u zrak i to, izmedu
ostalog, plinova CO, SO, NO i NO; (izraZenih kao NOy) te krutih &estica (ukupnih praskastih
tvari). Prema pravilniku o grani¢nim vrijednostima emisija (NN. br. 87/17), izmjerene
koncentracije svode se na standardne uvjete (tlak 101325 Pa i temperaturu od 273 K) i na
referentni udio kisika, koji ovisi o procesu. U radu je opisan postupak mjerenja emisija
onecisc¢ujuéih tvari u zrak. Nadalje, provedena je usporedba izmjerenih koncentracija CO i
krutih Cestica s volumnim udjelom vlage u ispustu iz asfaltnih baza tvrtke Strabag Croatia
d.0.0. u zadnjih sedam godina. Mjerenja su provedena prema vaze¢im normama. Usporedba
rezultata dovodi u vezu emisijsku koncentraciju plina CO s volumnim udjelom vlage u
ispustu. S druge strane, to se ne moze rec¢i za emisijsku koncentraciju krutih Cestica, koja vise
ovisi 0 redovnom odrzavanju vrecastih filtara koji smanjuju koncentraciju krutih ¢estica u
ispustu. Vlaga u ispustu najveé¢im dijelom potjece od vlaZnosti sirovina koje se upotrebljavaju
za proizvodnju asfalta (prvenstveno pijeska), dok manjim dijelom nastaje sagorijevanjem
goriva u plameniku.
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DISINFECTION OF WASTEWATER WITH PERACETIC
ACID - TOXICITY AND MICROPOLLUTANT
REMOVAL

Anja Vehar', Nadja Hvala?, Marjetka Levstek , Ana Kovacic >°, Ester
Heath?3, Marjetka Strazar*, Andreja Zgajnar Gotvajn!

tUniversity of Ljubljana, Faculty of Chemistry and Chemical Technology, Ve¢na pot 113,

SI-1000 Ljubljana, Slovenia
2Jozef Stefan Institute, Jamova cesta 39, SI-1000 Ljubljana, Slovenia
3International Postgraduate School JoZef Stefan, Jamova cesta 39, SI-1000 Ljubljana,
Slovenia

4Javno Podjetje Centralna Cistilna naprava Domzale-Kamnik d.o.o., Studljanska cesta 91,

S1-1230, Domzale, Slovenia
anja.vehar15@gmail.com

Despite the considerable improvement in water quality as a result of modern wastewater
treatment technologies, the steps of effluent disinfection and micropollutant removal still
need to be improved and implemented. The efficiency of peracetic acid (PAA) in
combination with hydrogen peroxide (H20>) for disinfection has already been proven. PAA
and H,O; in water solution form nonselective and highly reactive peroxyl and hydroxyl
radicals, which have the potential, not only to deactivate bacteria, but also to remove
persistent micropollutants. In our study, laboratory scale effluent disinfection with Persan™
(15 % of PAA and 15 % to 30 % of H,0,) was studied. The bioindicator species, which were
used for determination of disinfection efficiency, were Enterococcus and Escherichia coli.
Ecotoxicity of the treated effluent was determined with Daphnia magna. Changes in the
concentration of total organic carbon (TOC), and the removal of 12 bisphenols (BPs,
bisphenol A and its 11 alternatives) were also measured. The study was performed in the real
wastewater treatment plant effluent. Results showed that the lowest concentration of
Persan™, which had to be added to the effluent to remove 98 % of Enterococcus and
Escherichia coli, was 5.7 mg L*. This addition of Persan™ had no toxic effect on Daphnia
magna. It increased the effluent TOC for 13 % and efficiently removed (8.4 % to 84.1%) the
bisphenols (BPC, BPE, BPA, BPS and BPAP) still present in the effluent after the biological
stage (below limit of quantification). When the effluent was spiked with environmentally
relevant concentrations of bisphenols, the addition of Persan™ removed on average 29.2 %
(9.4 % to 53.5 %) of bisphenols. These results indicate, that Persan™ can be efficiently used
both for disinfection and partial micropollutant removal. Future work will be focused on
Persan™ addition for effective disinfection and complete removal of model compounds.
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EKSTRAKCIJA BIOAKTIVNIH SPOJEVA IZ
DUHANSKOG OTPADA PRIMJENOM EUTEKTICKIH
OTAPALA

EXTRACTION OF BIOACTIVE COMPOUNDS FROM
TOBACCO WASTE USING DEEP EUTECTIC SOLVENTS

Marija Banozié¢!, Maja Mati¢?, Silvija Safranko®, Ana-Marija Cikog?,
Martina Jakovljevié!, Maja Molnar?, Stela Joki¢?

1Sveugiliste Josipa Jurja Strossmayera u Osijeku, Prehrambeno-tehnoloski fakultet
Franje Kuhaca 20, 31000 Osijek, Republika Hrvatska
2Sveuciliste u Mostaru, Agronomski i prehrambeno-tehnoloski fakultet
Biskupa Cule bb, 88000 Mostar, Bosna i Hercegovina
mbanozic@ptfos.hr

Duhanski otpad je kruti otpad koji nastaje tijekom procesiranja lista duhana. Vrste duhanskog
otpada medusobno se razlikuju po granulaciji i mjestu izdvajanja u procesu proizvodnje. Cilj
ovog rada bio je istraziti uinkovitost eutekti¢kih otapala u ekstrakciji bioaktivnih
komponenti iz duhanskog industrijskog otpada (refabrikat, rebro i prasina). Napravljen je
screening razli¢itih eutektickih otapala te je odabrano najucinkovitije otapalo - kolin
klorid/etilen-glikol koje je kori$teno u daljnjim postupcima ekstrakcije. Ispitan je utjecaj
razli¢itih procesnih uvjeta (vrijeme mijesanja, temperatura mijeSanja i udio vode u otapalu)
na svojstva samog ekstrakta (ukupne fenole, antioksidacijsku aktivnost, udio klorogenske
kiseline i rutina). Metodom odzivne povrSine odredeni su optimalni procesni uvijeti za
dobivanje ekstrakata pozeljnih svojstava (30 min, 70 °C, 29,99 % vode). Provedeno
istrazivanje ogleda se u maksimalnom iskoriStavanju nusproizvoda duhanske industrije, a
rezultira visokovrijednim ekstraktima koji se mogu implementirati u druge procese i
proizvode.

Zahvala: Ovaj rad sufinancirala je Hrvatska zaklada za znanost projektom ,,Primjena
inovativnih tehnika ekstrakcije bioaktivnih komponenti iz nusproizvoda biljnoga podrijetla‘
(UIP-2017-05-9909).
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PROIZVODNJA BIODIZELA 1Z OTPADNOG
TALOGA KAVE

BIODIESEL PRODUCTION FROM WASTE
COFFEE GROUNDS

Marina Gapit, Ema Pollak, Ana Petraci¢, Aleksandra Sander

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 19, 10000 Zagreb

epollak@fkit.hr

Biodizel pripada skupini biogoriva, obnovljiv je, netoksican i biorazgradiv stoga predstavlja
prihvatljivu alternativu fosilnim gorivima. Najée$¢e se proizvodi iz jestivih biljnih ulja ili
zivotinjskih masti, no kako bi se izbjeglo koriStenje sirovina koje sluze za prehranu ljudi, sve
se ¢esce proizvodnja okrece sirovinama kao §to su nejestiva i otpadna ulja, a jedno od takvih
je i ulje ekstrahirano iz otpadnog taloga kave.

U ovom je radu predlozena metoda proizvodnje biodizela iz ulja ekstrahiranog iz otpadnog
taloga kave. Ulje je procisceno kapljevinskom ekstrakcijom pomocéu niskotemperaturnog
eutektickog otapala (eng. Deep Eutectic Solvent, DES) na bazi kalijeva karbonata. Istrazen
je utjecaj reakcijskih uvjeta, odnosno vrste katalizatora te masenog omjera katalizator :
metanol : ulje na kvalitetu sintetiziranog biodizela. KOH se pokazao kao ucinkovitiji
katalizator, a optimalni omjer KOH : metanol : ulje je 0,5 : 40 : 100. Sirovi biodizel pro¢iséen
je dvjema metodama; ve¢ poznatim $arznim postupkom kapljevinske ekstrakcije uz DES na
bazi kolin klorida, te dosad neisprobanom kontinuiranom kolonskom ekstrakcijom u
ekstraktoru s pulsiraju¢im pliticama. Analiza ukazuje da biodizel proizveden iz otpadnog
taloga kave te proc¢iséen kolonskom ekstrakcijom zadovoljava propisane kriterije za dizelske
motore.
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PRIPREMA TERAPEUTSKIH NISKOTEMPERATURNIH
EUTEKTICKIH OTAPALA (THEDES)

PREPARATION OF THERAPEUTIC DEEP EUTECTIC
SOLVENTS (THEDEYS)

Anamarija Mitar, Damir Jakus, Ana Jurici¢, Dalibor Marjan,
Jasna Prli¢ Kardum

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Maruli¢ev trg 19, 10000 Zagreb
amitar@fkit.hr

THEDES je skraéeni naziv za terapeutska niskotemperaturna eutekti¢ka otapala koji su
mjesavina dvaju sastojaka, od kojih je jedna farmaceutska djelatna tvar. Dvije ili vise krutina
pomijesane u odredenom molnom omjeru pri povisenoj temperaturi povezuju se vodikovim
vezama te nastaje kapljevina. Otkrice THEDES-a omogucilo je poboljSanje primjene
lijekova. Naime, prevodenjem djelatne tvari u kapljevinu postize se bolja topljivost i
permeabilnost lijeka u ljudskom organizmu. Pri tome je vazno voditi racuna o neskodljivosti
komponenata koje se koriste za pripremu THEDES-a.

U ovom radu istrazena je moguénost pripreme THEDES-a s razli¢itim djelatnim tvarima
(acetilsalicilna Kiselina, kofein, dronedaron-hidroklorid, benzojeva kiselina) u razli¢itim
molnim omjerima djelatne farmaceutske tvari i pomoc¢ne komponente. Dobivenim
THEDES-ima odredena je gustoéa, viskoznost, profil oslobadanja djelatne tvari te analizom
na diferencijalnom pretraznom kalorimetru temperature faznih promjena. Kako bi se potvrdio
nastanak THEDES-a i odredile interakcije medu komponentama koje ¢ine THEDES
snimljeni su FTIR spektri.

H_-,C/ILO 0
NADES + API RN
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POVECANJE TOPLJIVOSTI I BRZINE
OSLOBADANJA LURASIDON-HIDROKLORIDA
PRIMJENOM LIOFILIZACIJE

ENHANCING THE SOLUBILITY AND
RELEASE RATE OF LURASIDONE HYDROCHLORIDE
USING LYOPHILIZATION

Josipa Skocibusi¢, Gabriela Brnadi¢, Mirna Filakovac, Ivona Tomljanovi¢,
Josko Barbari¢, Krunoslav Zizek

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Maruliéev trg 19, 10000 Zagreb
jskocibus@fkit.hr

Shizofrenija je teska psihicka bolest danasnjice, a primjena antipsihotika jedan je od nacina
njezina uspje$nog lijeCenja. Lurasidon-hidroklorid (LRS HCI) je antipsihotik druge
generacije i dostupan je na trziStu u dozirnom obliku konvencionalnih tableta. LRS HCI je
djelatna tvar slabe topljivosti u vodenom mediju §to oteZava njezinu primjenu u lijeCenju
psihickih poremecaja. S ciljem povecanja topljivosti djelatne tvari, pripravljene su Cvrste
disperzije u matricama dvaju hidrofilnih polimera poli(etilen-glikola) i hidroksipropil-metil-
celuloze. U pripravi disperzija koristen je postupak liofilizacije u uvjetima visokog vakuuma
i niske temperature.

Difraktogrami ne ukazuju na promjenu u faznom sastavu Cvrstih disperzija. Rezultati
infracrvene spektroskopije i termogrami diferencijalne pretrazne kalorimetrije ukazuju na
mogucu prisutnost interakcija izmedu LRS HCI i polimernih matrica koje mogu imati
pozitivan u¢inak na povecanje topljivosti djelatne tvari.

U pripravi raspadljivih tableta koriStene su Cvrste disperzije i pomocéne tvari: manitol,
natrijeva kroskarmeloza te mikrokristalna celuloza. Karakterizacija raspadljivih tableta
podrazumijevala je ispitivanje ujednacenosti masa raspadljivih tableta, testiranje njihove
raspadljivosti, te odredivanje sadrzaja djelatne tvari. In vitro ispitivanjima odredena je
topljivost djelatne tvari te su utvrdeni profili njezina oslobadanja iz raspadljivih tableta.

Vrijeme raspadljivosti za sve tablete manje je od 3 minute $to ukazuje da se pripravljeni
dozirni oblici opravdano mogu kategorizirati kao raspadljive tablete za usta. Profili
oslobadanja u laboratorijskom okruzenju i u prisutnosti Mcllvaineovog pufera (pH = 3,8)
ukazuju na brze oslobadanje djelatne tvari iz svih raspadljivih tableta pripravljenih iz ¢vrstih
disperzija u odnosu na ¢isti LRS HCI.
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ADSORPCIJA MELASOTVORNIH METALA K I Na NA
REZANCE SECERNE REPE

ADSORPTION OF K AND Na ON SUGAR BEET
NOODLES

Jelena Surlan?, Teodora Cvanié?, Nikola Maravié?, Lidija Pei¢ Tukuljac?

Univerzitet u Novom Sadu, Tehnologki fakultet
Bulevar cara Lazara 1, 21000 Novi Sad, Srbija
2Institut za prehrambene tehnologije, Bulevar cara Lazara 1, 21000 Novi Sad, Srbija
jelena.surlan1997 @gmail.com

U industriji Secera, pro¢is¢avanjem alkalnog soka tezi Se postizanju §to veceg prinosa
saharoze iz SeCerne repe. Melasotvorni metali, poput kalija i natrija, poveéavaju raspadljivost
saharoze stvarajuci saharate, ¢ime otezavaju proces kristalizacije i smanjuju koli¢inu Seéera
kao kona¢nog proizvoda, a povecavaju koli¢inu Sec¢era u melasi. Uklanjanjem melasotvornih
metala olakSava se proces kristalizacije i povecava prinos saharoze.

Cilj ovog istrazivanja je separirati K* i Na* ione iz alkalnog soka procesom adsorpcije na
rezancima Secerne repe, pri razli¢itim temperaturama alkalnog soka i razli¢itim masenim
odnosima soka i rezanaca. Kao adsorbens odnosno punila adsorpcijske kolone koriste se
presani repini rezanci Alkalni sok prolazi kroz kolonu u trajanju od 2 sata, u uvjetima
konstantne temperature i protoka alkalnog soka. U uzorcima alkalnog soka prije i poslije
adsorpcije ispitivan je sadrzaj K* i Na* iona atomskim apsorpcijskim spektrofotometrom.
Dodatno, ispitivane su promjene pH vrijednosti, boje, sadrzaja suhe tvari i Secera. U
rezancima Seéerne repe odreden je sadrzaj K* i Na* iona, takoder, atomskom apsorpcijskom
spektrofotometrijom. Sadrzaj suhe tvari odreden je suSenjem pri temperaturi 105 °C u
trajanju od 5 sati.

Uz konstantan odnos alkalnog soka i repinih rezanaca, na temperaturama od 30 °C i 50 °C,
rezultati pokazuju da visa temperatura pozitivno utjece na efikasnost procesa separacije. Vise
temperature omogucuju brze kretanje iona u alkalnom soku, a time i bolji kontakt s aktivnim
mjestima repinih rezanaca. Na konstantnoj temperaturi, uz razli¢ite odnose alkalnog soka i
repinih rezanaca: 13:1 i 8:1, rezultati ukazuju na efikasniju adsorpciju uz ve¢i odnos alkalnog
soka i rezanaca Secerne repe. Na osnovu dobivenih rezultata, moze se zakljuciti da je
separacija/odvajanje K* i Na* iona iz alkalnog soka efikasnija na vi$im temperaturama i S
ve¢om koli¢inom rezanaca.
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PRIPRAVA | KARAKTERIZACIJA
RASPADLJIVIH TABLETA ZA USTA

PREPARATION AND CHARACTERIZATION OF
ORALLY DISINTEGRATING TABLETS

Dominik Varga, Tea Barbaro, Ivona Lacko, Dario Tomi¢,
Josko Barbari¢, Krunoslav Zizek

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Maruli¢ev trg 19, 10000 Zagreb

dvarga@fkit.hr

Lurasidon-hidroklorid je djelatna tvar izrazito male topljivosti u vodenom mediju $to otezava
njegovu primjenu u lije€enju psihickih poremecaja. S ciljem povecanja njegove topljivosti,
procesnim tehnologijama liofilizacije i1 suSenja rasprSivanjem pripravljene su c¢vrste
disperzije djelatne tvari u matrici hidrofilnog polimera, poli(vinil-pirolidona).

Cvrste disperzije karakterizirane su diferencijalnom pretraznom kalorimetrijom,
rendgenskom difrakcijskom analizom praha i infracrvenom spektroskopijom. Odredena je
ravnotezna topljivost djelatne tvari u ¢vrstim disperzijama.

U pripravi raspadljivih tableta promjera 8 mm koriStene su &vrste disperzije i fizikalne
mjesavine, te pomocéne tvari: manitol, natrijeva kroskarmeloza i mikrokristalna celuloza.
Dobivene tablete testirane su na raspadljivost, masu i sadrzaj djelatne tvari. In vitro
ispitivanjima odredena je topljivost djelatne tvari te su utvrdeni profili njezina oslobadanja
iz raspadljivih tableta.

Vrijeme raspadljivosti za sve tablete manje je od 3 minute ¢ime se pripravljeni dozirni oblici
opravdano smatraju raspadljivim tabletama. Profili otapanja u laboratorijskom okruzenju i u
prisutnosti Mcllvaineovog pufera (pH = 3,8) ukazuju na brze oslobadanje djelatne tvari iz
raspadljivih tableta pripravljenih iz ¢vrstih disperzija u odnosu na one koje sadrze Cisti
lurasidon-hidroklorid i fizikalnu mjeSavinu djelatne tvari i polimera.
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DEGRADATION KINETICS OF SELECTED
ANTIBIOTICS BY OZONE-BASED REACTIONS

Teja Antonéi¢, Andreja Zgajnar Gotvajn

University of Ljubljana, Faculty of Chemistry and Chemical Technology, Ve¢na pot 113,
SI-1000 Ljubljana, Slovenia
teja.ant@gmail.com

The wide use of antibiotics nowadays is polluting environment and contaminating even
natural water systems. The most efficient method to degrade those compounds so far seem
to be advanced oxidation processes (AOPs). Application of effective oxidants such as ozone
can lead to decomposition of pollutants and reduction of their toxicity.

The aim of the research was to study degradation of amoxicillin, levofloxacin, vancomycin
and the mixture of all above antibiotics in aqueous solutions — model wastewaters. They are
used as human or veterinary antibiotics to treat infections caused by bacteria such as
pneumonia, tonsillitis and others. The initial concentration of each investigated antibiotic was
400 mg Lt and in the mixture the concentration of each antibiotic was 100 mg L. All
experiments were run for 120 min. They were carried out in a cylindrical glass reactor with
volume of 300 mL and the nominal inflow of ozone into reactor was 3 g h’. Different
methods such as ozonation (Os), catalytic ozonation with Fe** (Os/Fe?*) and catalytic
ozonation with Fe?* and UV-A black light (Os/Fe?*/UV) were compared. The removal
efficiency of each method was determined by total organic carbon (TOC) measurements.
Results show that the most efficient removal of each antibiotic and their mixture was
achieved with Os/Fe?*/UV. The removal efficiencies with Oz/Fe?*/UV for amoxicillin,
levofloxacin, vancomycin and the mixture were 66.5, 62.9, 67.4 and 65.3 %, respectively.

The Kinetics of decomposition of all samples was also determined using equation (1). They
all fit 1 order reactions well based on the TOC determination. Rate constant (k) was
calculated by equation (2) for two consecutive steps of degradation. Rate constants for the
same stage of ozonation were comparable.
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KINETICKI MODEL SINTEZE BIODIZELA
KATALIZIRANE ENZIMOM LIPAZA

KINETIC MODEL OF BIODIESEL SYNTHESIS
CATALYSED BY LIPASE

Matea Baci¢, Anabela Ljubi¢, Martin Gojun, Anita Sali¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 19, 10000 Zagreb
mbacic@fkit.hr, aljubic@fkit.hr

Danas se sve viSe tezi primjeni obnovljivih i odrZivih izvora energije, pri ¢emu je od
posebnog interesa upotreba biogoriva koja su ekoloski prihvatljivija u odnosu na fosilna
goriva, a dobivaju se iz izvora Cija je raspolozivost prakticki neograni¢ena. Kao alternativa
fosilnom dizelu znatnu pozornost privukao je biodizel, ester visih masnih kiselina i nizih
alkohola. lako je sarzna proizvodnja biodizela procesom transesterifikacije koja se provodi
uz kiseline i luzine kao katalizatore industrijski najzastupljenija, sve se viSe uocavaju
prednosti koriStenja enzima kao katalizatora u ovom procesu. Osim toga, intenzifikacija
procesa proizvodnje biodizela ostvaruje se i njegovom kontinuiranom proizvodnjom, pri
¢emu je primjena mikroreaktora za provedbu procesa transesterifikacije rezultirala izrazitim
poveéanjem produktivnosti ovog procesa. Provedbom procesa u mikroreaktoru postizu se
vecéa ucinkovitost te znatne uStede energije i sirovina, $to je prvenstveno posljedica velikog
omjera povrsSine i volumena kao glavne karakteristike mikrosustava.

U ovom radu je provedena sinteza biodizela u PTFE mikroreaktoru (d = 500 pm,
V = 235,62 pL) katalizirana enzimom lipaza. Postavljen je matematicki model procesa, a za
opis kinetike reakcije koristen je Bi-Bi Ping-Pong kineticki model. Rezultati dobiveni
pokusima u mikroreaktoru pri razli¢itim pocetnim koncentracijama reaktanata i produkata
koristeni su za procjenu parametara kinetickog modela. Ocjena valjanosti matemati¢kog
modela procesa provedena je usporedbom s rezultatima neovisnih pokusa te je na razini
statistiCke pogreske utvrdeno njihovo dobro slaganje.
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ISTRAZIVANJE HIDRODINAMIKE U RAZLICITIM
IZVEDBAMA ANULARNOG
FOTOKATALITICKOG REAKTORA

RESEARCH OF HYDRODYNAMICS IN VARIOUS
DESIGNS OF AN ANNULAR PHOTO-CATALYTIC
REACTOR

Vladimir Cvetojevi¢, Hrvoje Dragozet, Vanja Kosar

Sveugiliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije
Maruliéev trg 19, 10000 Zagreb

Utjecaj hidrodinamike u heterogenim fotokatalitickim procesima jo§ uvijek je nedovoljno
istraZzen usprkos velikom interesu za primjenom fotokatalize u zastiti okoliSa, medicini i
naprednim postupcima pretvorbe energije.

Cilj ovoga rada je ispitati utjecaj hidrodinamike na ucinkovitost fotokatalitickog sustava
primjenom anularnog fotokatalitickog reaktora. Eksperimentalni dio sastojat ¢e se u
odredivanju funkcije raspodijele vremena zadrzavanja kao mjere odstupanja od idealnog
strujanja ili mijeSanja zavisno o tome primjenjuje li se suspenzijski anularni fotoreaktor ili
fotoreaktor s nepokretnim slojem fotokatalizatora nanesenog na punila/nosace izvedenih u
obliku staklenih kuglica razli¢itih dimenzija. Jedno od klju¢nih pitanja svakog heterogenog
fotokatalitickog procesa je priprema i primjena odgovarajuceg fotokatalizatora i njegov
smjeStaj unutar reaktora. Kao modelna komponenta prilikom testiranja aktivnosti
fotokatalizatora koristit ¢e se acetamiprid, a fotorazgradnja ¢e se provoditi na imobiliziranom
sloju TiO2 nanesenom na staklene kuglice. Fotorazgradnja ¢e se provoditi u $arznoj izvedbi
anularnog reaktora uz razlicite protoke recirkulacije reakcijske smjese.. Posebna paznja
posvetit ¢e se ispitivanju stabilnosti fotokatalizatora s obzirom na moguc¢nost gubitka aktivne
komponente (engl. leaching) zavisno o hidrodinami¢kim uvjetima provedbe procesa. Na
temelju interpretacije dobivenih rezultata bit ¢e izvedeni zakljucci o u€inkovitosti izu¢avanog
fotokatalitickog sustava.

Ag=1
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ISPITIVANJE UVJETA SINTEZE NANOCESTICA
SREBRA UZ GLUKOZU

GLUCOSE MEDIATED SILVER NANOPARTICLE
SYNTHESIS

Sara Cacko?, Stella Hamilton?, Lela Martinaga®, Ana Vrsalovi¢ Presedki'

1Sveuciliste u Zagrebu Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Maruli¢ev trg 19,
10000 Zagreb, Hrvatska
2Sveugiliste u Zagrebu Tekstilno-tehnoloski fakultet, Prilaz baruna Filipovi¢a 28a,
10000 Zagreb, Hrvatska
scacko@fkit.hr

Nanotehnologija se, kao znanost, sve viSe primjenjuje u raznim podruéjima tehnologije i
industrije. Metalne nanocestice se, kao produkti nanotehnologije, ovisno o svojstvima koja
pokazuju, koriste ponajvise u medicini, farmaciji, zastiti okoliSa, elektronici, energetici i sl.

Nanocestice srebra su najsire koristene metalne nanocestice te su zbog svojih antimikrobnih
svojstava trenuta¢no najzastupljenije u proizvodnji dezodoransa, odjece, zavoja, otopina za
C¢is¢enje, sprejeva i medicinskih proizvoda.

U okviru ovoga rada provedena je ekoloski prihvatljiva sinteza nanocestica srebra uz
upotrebu glukoze kao reducensa. Pri tome su ispitani uvjeti reakcije, tj. razli¢ite poCetne
koncentracije srebrova nitrata, AgNO3 i glukoze u svrhu nastanka nanocestica $to manjih
veli¢ina i $to vece koncentracije. Reakcije su provedene u citratnom puferu, pri sobnoj
temperaturi uz prisustvo svjetlosti i kisika.

Provedeno ispitivanje pokazalo je da pocetna koncentracija glukoze ima blagi utjecaj na
reakciju sinteze nanocestica srebra, dok je utjecaj koncentracije AgNOs veci. Veli¢ina
sintetiziranih nanocestica srebra najmanja je pri najnizoj ispitanoj koncentraciji glukoze (5
mM) i najvi$oj koncentraciji AgNOs, dok je brzina sinteze nanodestica najveca pri srednjoj
ispitanoj koncentraciji glukoze (7 mM). Koncentracija sintetiziranih nanocestica srebra raste
s porastom pocetne koncentracije AgNOs.
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PRIMJENA ULTRAFILTRACIJSKIH MEMBRANA ZA
PROCISCAVANJE BIODIZELA

APPLICATION OF ULTRAFILTRATION MEMBRANES
FOR BIODIESEL PURIFICATION

Martin Gojun, Tea Soka¢, Anita Sali¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 19, 10 000 Zagreb, Hrvatska

mgojun@fkit.hr

Biodizel je obnovljiv izvor energije, a najcesce se dobiva procesom transesterifikacije masti
i ulja uz prisutnost katalizatora. Nakon proizvodnje, sirovi biodizel sadrzi neéistoc¢e poput
sapuna, katalizatora i glicerola te je neophodno provesti postupke procis¢avanja da bi se
dobio disti biodizel spreman za daljnje koristenje. Najéesce koristena metoda prociséavanja
je ispiranje vodom. Glavni nedostatak te metode je koristenje velike koli¢ine ¢iste vode koja
nakon procesa i sama mora proc¢i postupak procis¢avanja prije zbrinjavanja. Uporaba
membrana za prociS€avanje sirovog biodizela pokazala se kao alternativna metoda kojom se
dobiva biodizel s manjim udjelom glicerola i to bez uporabe vode §to ovu metodu &ini
ekologki prihvatljivijom. Membrane koje se mogu Koristiti za pro¢iS¢avanje biodizela su
keramicke i polimerne (polietersulfonske, poliakrilonitrilne, celulozne, polipropilenske itd).

U ovom radu provedena je sinteza biodizela u Sarznom reaktoru (V = 250 ml) iz jestivog
suncokretovog ulja uz prisutnost enzima lipaze porijeklom iz Thermomyces lanuginosus.
Dobiveni biodizel (lesteri masnih kiselina = 96%, t = 6h) sadrzavao je 107 mg/ml glicerola. Nakon
separacije u lijevku za odjeljivanje uspjesno je uklonjeno 97,7% glicerola. Zaostali glicerol
u biodizelu (0.8 mg/ml) pro¢iséen je postupkom ,.dead end“ ultrafiltracije primjenom
razli¢itih polimernih membrana.
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ISPITIVANJE UVJETA SINTEZE NANOCESTICA
ZLATAUZ GLUKOZU

GLUCOSE MEDIATED GOLD NANOPARTICLE
SYNTHESIS

Stella Hamilton!, Sara Ca¢ko?, Lela Martinaga?, Ana Vrsalovié¢ Presecki?,

1Sveuciliste u Zagrebu Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Maruli¢ev trg 19,
10000 Zagreb, Hrvatska
2Sveuciliste u Zagrebu Tekstilno-tehnologki fakultet, Prilaz baruna Filipovica 28a,
10000 Zagreb, Hrvatska
shamilton@fkit.hr

Nanotehnologija je znanost velikog potencijala za primjenu u brojnim podrudjima
istrazivanja. Nanocestice zlata, jedne su od najstabilnijih i biokompatibilnih vrsta nanocestica
zbog Cega se sve viSe primjenjuju u medicini, elektronici, tekstilnoj industriji i drugim
podrucjima, a istrazuje se i mogucnost njihove primjene u elektroni¢kim vodi¢ima, isporuci
1ijekova za terapeutske agense, u katalizi i sl. Sve veéa potrainja i primjena metalnih

njihove sinteze.

U ovom je radu provedena sinteza nanoCestica zlata koriStenjem tetrakloroauratne kiseline
kao izvora iona zlata te glukoze kao reducensa. Ispitan je utjecaj uvjeta reakcije na
koncentracije i veli¢inu sintetiziranih nanocestica. Reakcije su provedene u fosfatnom
puferu, pri sobnoj temperaturi te uz prisustvo svjetlosti i kisika.

Rezultati istrazivanja pokazali su da pocetna koncentracija glukoze blago utjece na reakcijsku
brzinu sinteze nanocestica zlata, dok je utjecaj koncentracije tetrakloroauratne kiseline
znacajniji. Veli¢ina sintetiziranih nanoc¢estica gotovo i ne ovisi o koncentraciji glukoze, dok
je njihova koncentracija u blagom porastu s porastom koncentracije glukoze.

oty |m> le-m-s lw*—a a8ty er*l-: efs-; 9"'1 ﬁ S8y
oh | |2n | |an | l2an| 'a8h 72h | ’120h \144h’ 168h |192 11 288h [31:

Sinteza nanodestica zlata

XIIl Meeting of Young Chemical Engineers, Zagreb, 20" and 21° February 2020

117


mailto:shamilton@fkit.hr

XIIl. susret mladih kemijskih inZenjera, Zagreb, 20. i 21. veljace 2020.

NEIDEALNO STRUJANJE U MODELNIM CIJEVIMA

NON-IDEAL FLOW IN MODEL TUBES
Filip Kurt, Katarina Licht, Vanja Kosar

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 19, 10 000 Zagreb, Hrvatska
fkurt@fkit.hr

U ovom je radu istrazivano odstupanje od idealnog strujanja u trima razli¢itim modelnim
cijevima, odnosno kolonama. Osnovni je koncept sadrzan u pojmu raspodjele vremena
zadrzavanja kapljevine. Raspodjela vremena zadrzavanja je statistiCka krivulja koja
kvalitativno 1 kvantitativno opisuje odstupanje strujanja kapljevine od idealnog nacina
strujanja.

Rad je zasnovan na eksperimentalnim podacima dobivenim pracenjem promjene
koncentracije trasera na izlasku iz kolone tijekom vremena. Eksperimenti su provedeni u
ravnoj praznoj cijevi, cijevi ispunjenoj staklenim kuglicama te praznoj spiralnoj cijevi, a kao
traser je koriStena otopina KCI u struji vode. Ispitivani su utjecaji promjene protoka trasera
u rasponu od 100 do 600 ml/min. Takoder svi su eksperimenti provedeni s razliitim
volumenima trasera (0,5 i 1 mL) u svrhu priblizavanja idealnom impulsnom poremeéaju.

Dobivene su krivulje raspodjele vremena zadrzavanja, izraCunate su vrijednosti srednjeg
vremena zadrzavanja i disperzijskog broja te su eksperimenti usporedeni s teorijskim
modelom aksijalne disperzije. Na temelju dobivenih rezultata moguce je bolje predvidjeti
hidrodinamicko ponasanje u realnim cijevnim reaktorima pri razli¢itim izvedbama i uvjetima
rada.

Ag=1

v
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HYDROGEN PRODUCTION BY ELECTROLYSIS OF
AQUEOUS SOLUTION OF SODIUM HYDROXIDE

Milica Luki¢, Dzenan Sulji¢

Faculty of Technology, University of Tuzla, Univerzitetska 8,
75 000 Tuzla, Bosnia and Herzegovina
lukicmilica987 @gmail.com

Hydrogen is an essential element in human life and safe hydrogen production is important
because of its properties in gaseous phase. As electrolysis is the simplest process to produce
hydrogen, it is important to study the working mechanism in set conditions. The purpose of
this research is to study the hydrogen production for various conditions of electrolyte
concentrations and volume, as well as the effects of current on the process. The use of this
technique could enable controlled hydrogen production in gaseous phase, reduction in energy
consumption and in maintenance expenses, but also an increase in the efficiency, durability
and safety.

CATHODE: 4H,0 + 4e™ — 2H, + 40H™

ANODE: 40H™ - 2H,0+ 0, + 4e”

TOTAL REACTION: 2H,0 - 2H, + 0,
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UGADANJE REAKCIJSKIH UVJETA
MEHANOKEMIJSKE SINTEZE
PERHALOGENIRANOG AZOBENZENA

OPTIMIZING THE CONDITIONS OF
MECHANOCHEMICAL SYNTHESIS OF
PERHALOGENATED AZOBENZENE

Viktorija Medvari¢, Katarina Lisac, Nikola Cindro i Dominik Cinc¢i¢
Kemijski odsjek, Prirodoslovno-matematicki fakultet, Sveuciliste u Zagrebu,
Horvatovac 102a, Zagreb
viktorija.medvaric@chem.pmf.hr

Azobenzeni su spojevi koji prilikom izlaganja svjetlu mogu reverzibilno izomerizirati (trans
— cis) te ih ta karakteristika Cini vrlo zanimljivim spojevima za dizajn obojenih i
fotoosjetljivih materijala poput organskih poluvodi¢a i senzora [1,2]. Fotomehanic¢ko
ponasanje azo spojeva rezultat je promjene svjetlosne energije u mehanicku energiju,
izomerizacija je brza i rezultira znaCajnim promjenama u optickim 1 fizickim
karakteristikama [2]. Prema literaturnim podatcima sinteza azobenzena najcesce se provodi
tradicionalnom metodom u otopini [3], a u posljednje vrijeme koristi se i mehanokemijski
pristup [4,5].

U ovom radu proucavana je mehanokemijska sinteza cis- i trans-1,2-bis(2,3,5,6-tetrafluor-4-
jodfenil)diazena iz 1,2,4,5-tetrafluorjodanilina (itfa). Promjenom reakcijskih uvjeta (trajanje
mljevenja, vrsta i koli¢ina oksidansa, koli¢ina pomo¢ne krutine za mljevenje te vrsta dodane
kapljevine) pokusalo se doé¢i do spoznaja o reaktivnosti prekursora te utjecaju razliitih
reakcijskih uvjeta na ishod sinteze. Reakcije mljevenja provodene su u kuglicnom mlinu
Retsch MM 200 pri frekvenciji 25 Hz. U svim pokusima koristene su posudice naéinjene od
smjese pleksiglasa i teflona te dvije ¢elicne kuglice promjera 7 mm. Ishodi reakcija praceni
su teku¢inskom kromatografijom visoke djelotvornosti. Kao oksidansi u reakcijama
mljevenja koristeni su piridinijev klorokromat, kromov(VI) oksid ili kalijev permangant.
Utvrdeno je da je najbolji prinos Zeljenog produkta dobiven pokusom mljevenja 1,2,4,5-
tetrafluorjodanilina i kalijeva permanganata u mnozinskom omjeru 1:6, uz dodatak 200 mg
aloksa kao pomoc¢ne krutine za mljevenje te uz trajanje pokusa od 2 sata. Kao tekuéina koja
potpomaze mljevenje krutih reaktanata isprobani su acetonitril, benzen, aceton ili voda.
Pokazalo se da je najbolji prinos reakcije, s najéi§¢im produktom, dobiven uz dodatak male
koli¢ine acetona.

[1] J. M. Abendroth, O. S. Bushuyev, P. S. Weiss i C. J. Barrett, ACS Nano 9 (2015) 7746—7768.
[2] O. S. Bushuyev, T. Fris¢i¢ i C. J. Barrett, CrystEngComm, 18 (2016) 7204—7211.

[3] E. Merino, Chem. Soc. Rev., 40 (2011) 3835—-3853.

[4] R. Thorwirth, F. Bernhardt, A. Stolle, B. Ondruschka i J. Asghari, Chem. Eur. J., 16 (2010)
13236-13242.

[5] G.-W. Wang, Chem. Soc. Rev., 42 (2013) 7668—7700.
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FOTOKATALITICKA RAZGRADNJA
NEONIKOTINOIDNIH INSEKTICIDA U UVJETIMA
SIMULIRANOG SUNCEVOG ZRACENJA

PHOTOCATALYTIC DEGRADATION OF
NEONICOTINIOD INSECTICIDES UNDER SIMULATED
SOLAR RADIATION CONDITIONS

Antonela Sirovina, Kristina Liber, Marina Duplanci¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije,
Maruli¢ev trg 19, 10 000 Zagreb, Hrvatska
asirovina@fkit.hr

Neonikotonoidni insekticidi (ili neonikotinoidi), ukljucujué¢i imidakloprid, tiakloprid,
tiametoksam, klotianidin i acetamiprid, od 2018. godine uvrsteni su na prosirenu tzv. "watch"
listu Europske komisije unutar Okvirne direktive o vodama zbog potvrdenog rizika i
opasnosti za vodeni okolis. Njihovo uklanjanje jedan je od izazova kojim se bave mnoga
istrazivanja [1,2]. Cilj ovog rada je razvoj novih fotokatalizatora i inovativnih izvedbi
fotokatalitickih reaktora za razgradnja neonikotinoidnih insekticida u vidljivom dijelu
Sunceva spektra. Fotokatalitickom razgradnjom uz primjenu Sunceva zracenja smanjuju se
investicijski troskovi procesa u realnom sustavu. Kao predstavnik neonikotinoidnih
insekticida koristit se imidakloprid. U okviru istraZivanja pripremljen je imobilizirani sloja
fotokatalizatora (TiO2) primjenom razli¢itih nosaca kataliti¢ki aktivne tvari i odgovarajuceg
veziva koje omogucava pripravu stabilnog sloja i prihvatljive mehanicke znacajke pri
razli¢itim uvjetima primjene. Odredene su fizicko-kemijske, morfoloske i ostale znacajke
pripremljenih fotokatalizatora te je testirana njihova fotokataliti¢ka aktivnosti. Provedena je
i usporedba fotoliticke i fotokataliticke razgradnje primjenom razliitih izvora zracenja.
Pripremljeni fotokatalizatori pokazali su odli¢nu aktivnost prilikom fotokatalize s UV
zra¢enjem 1 ne§to manju aktivnost primjenom simuliranog Sun¢evog zra¢enja.

[1] K.M. Lee, C.W. Lai, K.S. Ngai, J.C. Juan, Recent developments of zinc oxide based photocatalyst
in water treatment technology: A review, Water Research 88 (2016) 428-448.

[2] D. Chatterjee, S. Dasgupta, Review: Visible light induced photocatalytic degradation of organic
pollutants, J. Photoch. Photobio. C 6 (2005) 186—205.
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Rad je izraden u okviru projekta Intentifikacija fotokatalitickih i katalitiCkih procesa za obradu otpadnih voda i
otpadnih plinova, IN PhotoCat (IP-2018-01-8669) financiranog sredstvima Hrvatske zaklade za znanost (voditeljica
projekta: prof. dr. sc. Vesna Tomasic).
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PRIPRAVA I KARAKTERIZACIJA CESTICA CuO
SINTETIZIRANIH U MILIREAKTORU

SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION OF CuO
PARTICLES IN MILLIREACTOR

Ivna Vuki¢, Marija Luki¢, Vladimir Danani¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije,
Maruli¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb

ivukic@fkit.hr

Sinteza Cestica CuO odvija se raznim dugotrajnim i relativno opasnim metodama poput
hidrotermalne sinteze, elektronanosenja i refluksne kondenzacije. Prednosti sinteze u
milireaktoru u odnosu na nabrojane metode su brze dobivanje ¢estica pri sobnim uvjetima,
bez ekstremnih tlakova i temperatura te kontinuirani nacin proizvodnje. Sintezom u
milireaktoru dobivaju se Cestice u vremenu zadrzavanja, z od nekoliko minuta. Nedostatak
proizvodnje ¢estica CuO u milireaktorima je zaepljenje pri molarnim koncentracijama
NaOH (¢ > 1,0 M) uslijed stvaranja velike koli¢ine precipitata. Dobivene destice
karakterizirane su kvalitativno UV/VIS i FTIR spektroskopskim metodama i usporedene s
literaturnim referencama. Crne Cestice predstavljaju bakrov(l1) oksid, $to je potvrdeno s FTIR
analizom s maksimumom na vrpci 600 cm™ koji predstavlja vibracijski mod rastezanja CuO
veza. Apsorpcijski maksimumi oko 300 i 700 nm snimljeni na UV/VIS spektrofotometru
takoder dokazuju da je rije¢ o Cesticama CuO. Posto su sinteze provedene pri razli¢itim
reakcijskim uvjetima (vremenima zadrzavanja, razli¢itim koncentracijama NaOH, razli¢itim
oblicima ulazne sekcije milimije$ala) pri ¢emu su nastale Cestice razli¢itih boja (plava,
svijetlozelena, smeda i crna), potrebno je provesti dodatne metode karakterizacije Cestica
pomocu XRD i SEM morfoloske analize kako bi se to¢no odredilo o kojim ¢esticama je rijec.

Kljuéne rijeci: bakrov(Il) oksid, milireaktor, UV/VIS, FTIR
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SOL-GEL SINTEZA CERIJEVA(IV) OKSIDA

SOL-GEL SYNTHESIS OF CERIUM(1V) OXIDE

Emina Ema Ali¢, Magdalena Ondrusek, Ivana Katarina Munda,
Stanislav Kurajica, Vilko Mandi¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije,
Maruliev trg 19, HR-10000 Zagreb
ealic@fkit.hr

U ovom radu sintetiziran je cerijev(IV) oksid (CeQ) i provedena je njegova karakterizacija.
CeO; poznati je materijal s vrlo Sirokim podru¢jem primjene, u koje najcesce spada kao
katalizator. CeO; ima plo§no centriranu kubi¢nu resetku fluoritne strukture s dva stabilna
oksidacijska stanja. Prijelazom iz Ce** u Ce®* oksidacijsko stanje, nastaju vakancije kisika
zbog kojih se cerijev(IV) oksid odlikuje velikim kapacitetom pohrane kisikovih atoma koji
se smjestaju u tetraedarske intersticije. CeO3 je moguée pripraviti nizom razli¢itih metoda, a
u ovom slucaju primijenjena je sol-gel sinteza. Sol-gel sinteza ima mnoge prednosti, a neke
od njih su jednostavna i ekonomiéna izvedba koja ne zahtjeva skupu aparaturu niti veliku
potros$nju energije. Gel je dobiven mijeSanjem na magnetskoj mijesalici uz refluks u trajanju
od 24 h na temperaturi od 60 °C iz cerijeva acetil-acetonata te metanola i etilen-glikola kao
otapala. Nakon starenja i suSenja gela, dobiven je sitan prah Cestica nanometarskog reda
veli¢ine. Uzorci dobivenog materijala Zareni su s prekidima kako bi se dobio ¢isti cerijev(IV)
oksid bez zaostatka organske tvari. Takoder su provedene analize svih Zarenih uzoraka te
karakterizacija rendgenskom difrakcijskom analizom (XRD), termogravimetrijskom
analizom (TGA), infracrvena spektroskopija s Fourierovom transformacijom (FTIR).
Nadalje, pretraznom elektronskom mikroskopijom (SEM) pracena je morfologija uzoraka.
Osim toga provedena je kinetika kristalizacije i odredena energija aktivacije prema Scottovoj
jednadzbi za neizotermnu kinetiku. Prema rezultatima navedenih analiza utvrdeno je da se
zarenjem produkta sol-gel sinteze na 300 °C i 600 °C dobiva kristaliniéni CeOy, s time da na
300 °C zaostaje organske tvari koja daljnjim Zarenjem do 600 °C potpuno izgara.

—C 860

—C5G0-300 cseo

Ceanacs ——€5G0-200°C

. + ceo, 3o Sol-gel . 1 ——cssosove
3 sinteza i
: cerijeva(IV) B
oksida
CsG CsG 56 s5G 56
250°C{2h 300°C/2h 350°C/2h 400°C/2h 500°C{2h
d /nm 4,12 5,19 6,67 9,05 15,26
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PRIPRAVA SENZORA NA OSNOVI CELULOZE SA
SVOJSTVOM EMISIIE IZAZVANE AGREGACIJOM

PREPARATION OF SENSORS BASED ON CELLULOSE
WITH AGGREGATION-INDUCED EMISSION
PROPERTIES

Helena Beri¢, Paula BoZek, Roko BlazZic, Elvira Vidovié¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije,
Maruli¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb

hpisonic@fkit.hr

Na intenzitet luminiscencije klasiénih luminofora znatno utjece njihova koncentracija u
otopini. U koncentriranim otopinama luminiscencija klasi¢nih luminofora se znatno smanjuje
uslijed medudjelovanja molekula luminofora §to ograni¢ava njihovu primjenu. Nasuprot
tome, luminogeni sa svojstvom emisije izazvane agregacijom (EIA) ne emitiraju svijetlost
kada su otopljeni ve¢ kad se izazove njihova agregacija. S obzirom na to, luminogeni s EIA
svojstvima mogu se primjenjivati u koncentriranim otopinama i u krutom stanju.
Tetrafenileten (TPE) jedna je od molekula s EIA svojstvima koja se zbog relativho
jednostavne sinteze derivata TPE vrlo esto istrazuje [1]. Selektivna agregacija derivata TPE
djelovanjem neke vanjske pobude (pH , temperatura, otopina iona metala) omogucéava
njihovu primjenu u senzorici. Cilj ovog rada je najprije sintetizirati derivate TPE s ligandima
koji omoguéavaju selektivno kompleksiranje iona zive, a potom kemijskim vezanjem
senzorske molekule (derivata TPE) na celulozu pripraviti senzor s EIA svojstvima za
odredivanje zive. Sinteza derivata TPE provedena je McMurryevom reakcijom. Reakcija je
provedena u tetrahidrofuranu pri ¢emu su derivati benzofenona koristeni kao reaktanti. Kako
bi se omoguéilo vezanje derivata TPE na celulozu provedena je modifikacija celuloze tosil
kloridom.

[1] J. Mei, N.L.C. Leung, R.T.K. Kwok, J.W.Y. Lam, B.Z. Tang, Aggregation-Induced Emission:
Together We Shine, United We Soar!, Chem. Rev., 2015., 115(21), 11718-940

Vezanje Hg+
iona na ligand -
emisija izazvana
agregacijom

Slika 1. Shematski prikaz emisije izazvane agregacijom

XIIl Meeting of Young Chemical Engineers, Zagreb, 20" and 21° February 2020

125


mailto:hpisonic@fkit.hr

XIIl. susret mladih kemijskih inZenjera, Zagreb, 20. i 21. veljace 2020.

UTJECAJ LITIJEVIH SOLI NA HIDRATACIJU
PORTLAND CEMENTA

INFLUENCE OF LITHIUM SALTS ON PORTLAND
CEMENT HYDRATION

Marin Bozicevi¢, Dominik Horvat, Filip Brlekovi¢, Nevenka Vrbos

Sveudiliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije,
Maruli¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb
mbozicevi@fkit.hr

Modifikacijom sastava poroznih silikatnih materijala (Portland cementa) moguce je znacajno
utjecati na funkcionalna svojstva pripravljenog veziva (kompozita) te time znagajno prosiriti
podrucje primjene. Alkalno agregatne reakcije (ASR) ili ,,rak cementa‘ je nastanak i bubrenje
reakcijskih produkata izrazito alkalne cementne paste i reaktivnih silikatnih sastojaka
agregata. Bubrenje produkata reakcije ima utjecaj na vrijeme o¢vrs¢ivanja, kona¢nu ¢vrstocu
i koli¢inu produkata hidratacije, a posebice je izraZzeno u vlaznim uvjetima. U ovom radu cilj
je usporediti utjecaj razli¢itih litijevih soli, koje su poznate kao aditivi za sprje¢avanje alkalno
agregatnih reakcija, na razvoj topline hidratacije Portland cementa. Uporabljene otopine
litijevih soli (litij sulfat, litij karbonat, litij formijat i litij flourid) sadrze masu soli jednaku
0,5%, 1,0 % i 1,5 % mase cementa. Uzorci su pripremljeni s vodocementnim omjerom 0,4.
Za mjerenje napredovanja hidratacije koristen je laboratorijski semiizoperabolni kalorimetar.
Za identifikaciju produkata hidratacije i utvrdivanje mineralnog faznog sastava koristene su
rendgenska difrakcijska analiza (XRD) i infracrvena spektroskopija s Fourierovom
transformacijom (FTIR). Ustanovljeno je intenzivnije oslobadanje topline u
predindukcijskom razdoblju, $to se moZe pripisati utjecaju litijeva kationa. U razdoblju
indukcije i razdoblju ubrzavanja reakcije ustanovljena je razlika u odnosu na referentni
uzorak Portland cementa bez dodatka litijevih soli. Litijev karbonat i litijev sulfat djeluju kao
ubrzivaci, fluorid djeluje kao usporivac, a formijat usporava glavne reakcije. XRD i FTIR
analizom nije utvrdeno nastajanje novih faza.

Litijeve soli (aditiv)
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UTJECAJ UVJETA OCVRSCIVANJA NA SVOJSTVA
POLIAKRILATNIH SMOLA ZA STEREOLITOGRAFIJU

INFLUENCE OF CURING ON THE PROPERTIES OF
POLYACRYLATE RESINS USED IN
STEREOLITOGRAPHY

Ivan Karlo Cingesar, Ivan Susec, Laura Soi¢, Domagoj Vrsaljko

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije,
Maruli¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb
icingesar @fkit.hr

Stereolitografija (SLA) je postupak aditivne proizvodnje koji se koristi za izradu modela i
prototipova koristenjem fotokemijskih procesa u kojima svjetlost uzrokuje polimerizaciju.
Nakon §to se SLA postupkom izradi model, on ostaje na platformi u tzv. ,,green state” obliku,
Sto znaci da proces polimerizacije nije potpuno dovrSen. Naknadnim ocvr$éivanjem,
izlaganjem materijala svjetlu i toplini, nastoji se posti¢i veca umrezenost modela.

Cilj rada je istraziti utjecaj duljine naknadnog ocvrs¢ivanja i razli¢itog kuta ispisa na
primjenska svojstva poliakrilatnih smola Clear i HighTemp. Naknadno océvrs¢ivanje
provedeno je u termostatiranoj komori pri 60 °C pomocu svjetlosti valne duljine 405 nm. Na
kidalici su ispitana mehanic¢ka svojstva. Toplinska svojstva odredena su diferencijalnom
pretraznom kalorimetrijom, povr§inska mjerenjem kontaktnog kuta te otpornost na otapala
bubrenjem (koristena otapala: etanol, aceton i redestilirana voda).

Rezultati pokazuju ovisnost mehani¢kih svojstava o vremenu naknadnog ocvri¢ivanja
odnosno, poveéanjem vremena naknadnog ocvr$¢ivanja epruvete postaju krtije i ¢vrsce.
Povecanjem vremena naknadnog o¢vr$¢ivanja umreZenost materijala je sve veéa pa se DSC-
om izmjerena entalpija potpunog umreZzavanja smanjuje, bas kao i bubrenje materijala.

Ovaj je rad sufinanciran iz Europskog fonda za regionalni razvoj projektom
KK.01.1.1.04.0006.
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PROIZVODNJA MIKROREAKTORA TEHNOLOGIJOM
PROIZVODNJE RASTALJENIM FILAMENTOM

PRODUCTION OF MICROREACTORS BY FUSED
FILAMENT FABRICATION TECHNOLOGY

Lucija Fiket, Kristina Susac, Domagoj Vrsaljko

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije,
Maruli¢ev trg 19, HR-10000 Zagreb
Ifiket@fkit.hr

Postoje razne tehnologije 3D-ispisa, a u ovom radu kori$tena je tehnologija proizvodnje
rastaljenim filamentom (FFF, engl. fused filament fabrication) kod koje 3D-pisa¢ ispisuje
predmet iz digitalnog modela u fizicki trodimenzionalni objekt dodavanjem polimernog
materijala sloj po sloj. Pomo¢u CAD programa Fusion 360 za ra¢unalni dizajn, dizajnirani
su mikroreaktorski sustavi s razli¢itim promjerom mikrokanala i to dimenzija 100 pm, 200
um, 300 pum, 500 pm, 800 pwm i 1000 wm koji ¢e se koristiti za sintezu metilnog estera masnih
kiselina (FAME). Mikroreaktorski sustavi zbog svojih malih dimenzija i velike medufazne
povrsine osiguravaju brzo mijesanje, dobru regulaciju temperature $to je velika prednost u
odnosu na klasi¢no izvedene reaktorske sustave. Odabir materijala za izradu mikroreaktora
ovisi o mnogo faktora kao $t0 su vrsta kemijske reakcije koja se provodi u sustavu,
kompatibilnosti otapala i materijala, mehanickim zahtjevima, cijeni i dostupnosti na trzistu.
Polimerni materijali koriSteni za izradu mikroreaktorskih sustava prvenstveno moraju biti
kemijski inertni i moraju biti kompatibilni s protokolom izrade. Iz tog razloga koristena su
Cetiri polimerna materijala ¢ija su se kemijska svojstva ispitala metodom bubrenja i u vodi,
metanolu, acetonu, ulju, glicerolu i FAME. Materijali koji su koriSteni za izradu
mikroreaktorskih sustava u ovom radu su: Z-Glass (PETG sa staklenim vlaknima), F43
Tough (smjesa poleolefina), Glassbend te cikloolefinski kopolimer (COC).
Optimiranjem uvjeta 3D-ispisa uspjesno su izradeni mikroreaktorski sustavi dimenzija
mikrokanala 800 um i 1000 um za sva Cetiri polimerna materijala ¢iji su kanali u potpunosti
prohodni. Prohodni mikroreaktorski sustavi dimenzija mikrokanala 300 um i 500 um
uspjesno su izradeni od materijala Z-Glass i COC. Ispisom mikroreaktorskih sustava
mikrokanala manjih dimenzija uo¢eno je kako na odredenim dijelovima mikrokanali nisu
prohodni ili je prisutan prevelik otpor zbog ¢ega se prohodnost mikrokanala nije mogla u
potpunosti ispitati.
Ovaj je rad sufinanciran iz Europskog fonda za regionalni razvoj projektom
KK.01.1.1.04.0006.
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SENSORY PERCEPTION AND NUTRITIVE VALUE OF
GLUTEN-FREE BREAD ENRICHED WITH SUGAR
BEET AND APPLE FIBRES

Emilija Fodor, Igor Leti¢, Marijana Pordevi¢, Dragana Soronja-Simovié

University of Novi Sad, Technological Faculty,
Bulevar Cara Lazara 1, 21000 Novi Sad Serbia
ema.fodor@gmail.com

Lack of gluten as a structure-forming agent in gluten-free (GF) bread production reflects on
inferior sensory properties, such as poor flavor and color, a crumbly texture, undeveloped
cell structure, faster staling, reduced volume, which do not resemble standard wheat bread.
Although a variety of GF flours and refined flours can be used, the most common ingredient
in GF bread is starch (corn, rice, potato, or tapioca starch). The use of corresponding raw
materials in GF bread results in lower nutrient content compared to wheat counterparts.
Dietary fibers, proteins and minerals are major nutrients that GF bread is usually deficient in.
Considering the potential health benefits of dietary fibers (cholesterol and fat binding ability,
decrease in blood glucose levels), their inclusion in GF bread production is highly
recommended in order to obtain a new functional product.

The aim of this study is to observe the effect of sugar beet and apple fibers addition on GF
bread sensory properties and nutritional quality. The GF bread was made from a combination
of corn flour and corn starch with the addition of hydroxypropylmethylcellulose (HPMC).
Used sugar beet fibers (SBF) were obtained after sugar beet pulp chemical modification with
alkaline hydrogen peroxide, and apple fibers (AF) were a commercially available product.
Both fibers have been added in two different quantities, 3 % and 7 % calculated according to
the weight of the corn flour and corn starch blend.

The evaluation of GF bread sensory properties was conducted using a point-based method.
The following sensory properties were evaluated: external appearance, crumb appearance,
smell and taste. According to the total sum of the obtained points, GF breads were classified
into the quality categories. Nutritional quality of GF bread was determined through several
different physical analyses which included: moisture content, crude ash content, protein
content, total fat content and total dietary fibers content. The carbohydrates content was
calculated by difference, rather than analyzed directly.

GF bread formulated with 3 % and 7 % SBF has not shown a difference in color, flavor or
aroma, while the addition of AF resulted in a slightly sweet apple flavor and aroma as well
as a darker brown color, which was more prominent in sample with 7 % AF. All samples had
a high volume and a developed structure with a soft crumb texture. The total dietary fiber
content was slightly higher in samples with 3 % and 7% SBF (4.78 % and 6.04 %,
respectively) compared to samples with 3 % and 7 % AF (4.47 % and 5.91 %, respectively).
All GF bread samples can be classified as sources of dietary fiber according to Serbian
regulations as well as the regulations of the European Union because they contain more than
3 g of total dietary fiber per 100 g of product. GF bread formulated with AF also showed
higher moisture, total fat and carbohydrates content, while SBF addition resulted in a higher
crude ash level.
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IZDVAJANJE BIOPOLIMERA HITINA 1Z OTPADNIH
OKLOPA RAKOVA

EXTRACTION OF CHITIN BIOPOLYMER FROM
SHRIMP SHELL WASTE

Marija Fucak, Valentina Kamenar, Gabrijela Pris¢an, Zvonimir Katanci¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Marulic¢ev trg 19, 10000, Zagreb
mfucak@fkit.hr

Hitin je polisaharid opcée formule (CgH130sN),. Biokompatibilan je, netoksican i
biorazgradivi polimer, a prisutan je u zelenim algama, kutikulama insekata te u egzoskeletu
rakova. Tehnike izolacije hitina su razli¢ite jer ovise u velikoj mjeri o sastavu izvora koji
znatno varira od jedne do druge vrste. Kod egzoskeleta vecina tehnika oslanja se na kemijske
procese za ekstrakciju proteina i uklanjanje anorganske tvari.

Otpad zivotinjskog podrijetla promatran s higijenskog, epidemioloskog i ekoloskog stajalista
smatra se potencijalno opasnim, a tu pripada i otpad iz industrije prerade kozica i rakova te
restoranski ostaci hrane. Izdvajanjem hitina bi se smanjila koli¢ina takvog otpada, a dobila
bi se vrijedna sirovina jer hitin i njegova modifikacija kitozan imaju primjenu u medicini,
inzenjerstvu tkiva i kozmetickoj industriji.

Cilj ovog rada bio je iz oklopa kozica izdvojiti hitin te ga potom okarakterizirati pretraznom
elektronskom  mikroskopijom, infracrvenom  spektroskopijom s  Fourierovom
transformacijom i termogravimetrijskom analizom. Hitin iz oklopa rakova dobio se
procesima demineralizacije i deproteinizacije. Kod demineralizacije su se izmljeveni oklopi
kozica stavili u otopinu HCl-a kako bi se otopio kalcijev karbonat. Zaostala masa se
profiltrirala i posusila, te se podvrgla deproteinizaciji kako bi se razgradili proteini pomocéu
otopine NaOH. Tijekom eksperimenta odredio se sadrzaj vlage, proteina i pepela, kao i
postotak demineralizacije i deproteinizacije. Po zavrSetku ovih procesa, kao krajnji produkt,
ostao je hitin koji je okarakteriziran ranije navedenim metodama.

Rezultati su pokazali da je navedenim postupkom hitin uspjes$no izdvojen te je kao takav
prikladan za daljnje modificiranje u kitozan.
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ISPITIVANJE UTJECAJA UV ZRACENJA NA
KOMPOZITE POLIETILENA S METALNIM OKSIDIMA

INFLUENCE OF UV RADIATION ON POLYETHYLENE
METAL OXIDE COMPOSITES

Vanja Gilja, Ana-Marija Vican, Ana Persi¢, Ljerka Kratofil Krehula

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Marulic¢ev trg 19, 10000, Zagreb

vailja@fkit.hr

Siroka primjena polimernih materijala iziskuje poveéanje njihove stabilnosti prema utjecaju
brojnih okolisnih ¢imbenika. Jedan od nepozeljnih procesa degradacije polimernih materijala
je djelovanje UV zraCenja koje moZe izazvati naru$avanje mehanickih, kemijskih i/ili
reoloskih svojstava pri ¢emu polimerni materijali gube kvalitetu i primjenska svojstva. S
ciljem pobolj$anja stabilnosti materijala na UV zracenje, koriste se brojne organske i
anorganske aktivne komponente kao $to su aditivi/punila Koji sprecavaju ili usporavaju
proces degradacije. Aditivi/punila u polimernom kompozitu djeluju kao apsorberi koji
selektivno apsorbiraju UV zracenje te ga emitiraju u obliku topline pri ¢emu §tite polimernu
matricu od degradacije. Zbog svog netoksi¢nog djelovanja na polimerne materijale, kao UV
blokatori najéesce se primjenjuju metalni oksidi ZnO, TiO; i SiO.

U ovom radu pripremljeni su i ispitivani polimerni kompoziti na bazi polietilena niske
gustoée (LDPE) s dodatkom metalnih oksida (TiO2, ZnO i SiOy) s potencijalnim svojstvom
UV blokiranja te kompoziti istih metalnih oksida uz dodatak Cestica srebra. Utjecaj UV
zradenja na pripremljene kompozitne uzorke ispitan je UV starenjem u UV komori Suntest
(A= 290 nm) u vremenskom periodu od 10 dana.

Karakterizacija uzoraka provedena je FTIR spektroskopijom i termogravimetrijskom
analizom. Rezultati su pokazali da se dodatkom cestica metalnih oksida povecala stabilnost
i otpornost na UV zracenje polietilena niske gustoce. Kod nekih uzoraka vidljiva je manja
otpornost prema degradaciji koja se pripisuje aglomeraciji dodanih ¢estica metalnih oksida.

Kljucne rijeci: degradacija, metalni oksidi, polietilen niske gusto¢e (LDPE), polimerni
kompoziti, UV zraenje

TGA ANALIZA MATERDALA |

Proces degradacije polimernih materijala djelovanjem UV zracenja
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HALOGENSKA VEZA U HALOGENPIRIDINIJEVIM
SOLIMA HEKSACIJANOZELJEZOVE(II) KISELINE

HALOGEN BONDS IN HALOGENOPYRIDINIUM
HEXACYANOFERRATE(II) SALTS

Nikola Jakupec, Vladimir Stilinovi¢

Prirodoslovno-matematicki fakultet, Kemijski odsjek, Horvatovac 102a, Zagreb
njakupec@chem.pmf.hr

Buduci da su Lewisove baze te samim time i dobri akceptori vodikove veze, heksacijanoferati
(hcf) se koriste kao gradevne jedinice u kristalnom inZenjerstvu i kao takvi stvaraju lance,
dvodimenzijske i trodimenzijske metaloorganske mreze, §to je pokazano za kalijeve soli [1]
i protonirane heksacijanoferate(ll) [2]. Osim akceptora vodikove veze, heksacijanoferati(ll)
mogu biti akceptori halogenske veze [3], a nedavno je to pokazano za protonirane
heksacijanoferate(I1)[4]. Protonirani heksacijanoferati(Ill) do sada jo§ nisu koristeni kao
akceptori halogenske veze.

Kako bi se proucio utjecaj halogenske veze na mreze protoniranih heksacijanoferata(Ill),
heksacijanozeljezova(Ill) kiselina (Hshcf) pomijeSana je sa donorima halogenske veze: 2-
klorpiridinom (2-Clpy), 3-klorpiridinom (3-Clpy) i 3-brompiridinom (3-Brpy). Nastali
kristali analizirani su tehnikom difrakcije rentgenskog zra¢enja na monokristalu. Pronadeno
je da u slu¢aju 2-Clpy i 3-Brpy nastaju dvodimenzijske mreze hcf*~ iona koji su medusobno
premosteni Zundelovim ionima (HsO-"), dok su u slu¢aju 3-Clpy anioni premosteni s dvama
3-ClpyH~* ionima. Analizom elektrostatskog potencijala mapiranog na Hirschfieldovu plohu
zaklju¢eno je kako jedino u slucaju 2-Clpy nastaje halogenska veza (udaljenost Cl---N je
3,317 A s kutem od 168,59°). Te interakcije, zajedno s vodikovim vezama, premoscuju
razli¢ite slojeve hcf*™ mreZa. U sludaju 3-Brpy vodikove veze i Br---N kontakti premoséuju
slojeve hcf*™ mreza, dok u 3-Clpy slojevi mreZa nisu premosteni, ve¢ se slazu jedan na drugi
kao rezultat kristalnog pakiranja.

[1] B. Yan, H. D. Wang, Z. D. Chen, J. Mol. Struct. 569, (2001), 65.

[2] 1. Cvrtila, V. Stilinovi¢, Cryst. Growth Des., 17 (2017), 6793-6800.

[3] J. E. Ormond-Prout, P. Smart, L. Brammer, Cryst. Growth Des., 12, (2012), 205.

[4] N. Jakupec, V. Stilinovi¢, Halogen Bonding in Halogenopyridinium Hexacyanoferrates, The
Twenty-Sixth Croatian-Slovenian Crystallographic Meeting, Pore¢, 2018, Book of Abstracts str. 28.
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1D | 2D POROZNE STRUKTURE BAKROVIH(II)
KOMPLEKSA SA SARKOZINOM I HETEROCIKLICKIM
BAZAMA

1D AND 2D POROUS STRUCTURES OF NOVEL COPPER
(11) COMPLEX COMPOUNDS WITH SARCOSINE AND
HETEROCYCLIC BASES

Mia Jurkovié, Darko Vusak, Biserka Prugovecki,
Dubravka Matkovi¢-Calogovi¢

Kemijski odsjek, Prirodoslovno-matematicki fakultet, Sveuciliste u Zagrebu,
Horvatovac 102a, 10000 Zagreb
mjurkovicl@chem.pmf.hr

Bakrovi(ll) kompleksi s aminokiselinama i heterociklickim bazama ¢esto su predmet
prouCavanja u kristalnom inzenjerstvu zbog njihove sposobnosti da grade razlicite
arhitekture, a istrazivani su i zbog antitumorske aktivnosti [1-2]. Kristalne strukture takvih
spojeva su porozne, $to znaci da imaju sposobnost apsorpcije molekula otapala ili drugih
tvari u prilagodenim uvjetima [1]. U ovom radu biti ¢e predstavljena otopinska sinteza i
strukturna karakterizacija dva bakrova(ll) kompleksa s fenantrolinom, odnosno 2,2°-
bipiridinom te sarkozinom. Kompleks [Cu(Sar)(H20)(bpy)].SO4-7H,0 (1) je dimernog
oblika te je uogeno povezivanje C=0---Cu interakcijama (slika 1). Molekule vode, koje
zauzimaju 20,7 % volumena, tvore dvodimenzionalne porozne kanale izmedu kojih su
smjesteni kompleksni kationi. Spoj kristalizira u monoklinskom sustavu, u prostornoj grupi
P 21/c, a parametri jedini¢ne ¢elije su: a=11,6921(3) A, b =23,7345(11) A, ¢ = 13,4122(8)
A, B =90,652(4)°. Kod kompleksa [Cu(Sar)(H.0)(Phen)][Cu(SO4)(Sar)(phen)]-7H,0 (2),
prisutni su beskona¢ni jednodimenzionalni kanali formirani nekovalentinim interakcijama
te svojevrsno slaganje u lance. U kanalima se nalazi po 6 molekula vode, dok je jedna
molekula vode zarobljena u diskretne dZzepove pri ¢emu ukupni udio vode u strukturi iznosi
21,6 % (slika 1). Kompleks 2 kristalizira u rompskom sustavu,u prostornoj grupi Pbcm s
parametrima jedini¢ne ¢elije: a =24,3101(12) A, b =7,3030(5) A, ¢ =20,8781(10) A.

[1] D. Vugak, B. Prugove&ki, D. Milié¢, M. Markovié, 1. Petkovi¢, M. Kralj i D. Matkovi¢-Calogovié,
Cryst. Growth Des. 17 (2017) 6049.
[2] X. Y. Le, S. Liao, X. P. Liu i X. L. Feng, J. Coord. Chem.59 (2006) 985.

Slika 1. Kristalne strukture kompleksa 1 (lijevo) i kompleksa 2 (desno). Plavom bojom su oznaéene plohe koje
omeduju kristalizacijske vode.
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_ UTJECAJ OTAPALA NA KRISTALIZACIJU U
CVRSTOM STANJU BAKROVIH(I1) KOMPLEKSA S
L-TREONINOM | HETEROCIKLICKIM BAZAMA

INFLUENCE OF SOLVENT ON SOLID STATE
CRYSTALLIZATION OF COPPER(Il) COMPLEXES
WITH L-THREONINE AND HETEROCYCLIC BASES

Katarina Lezai¢, Darko Vusak, Biserka Prugovecki, Dubravka Matkovi¢-
Calogovi¢
Zavod za opc¢u i anorgansku kemiju, Kemijski odjsek, Prirodoslovno-matematicki fakultet,

Sveuciliste u Zagrebu, Horvatovac 102a, Zagreb
klezaic@chem.pmf.hr

Bakrovi(ll) kompleksi s aminokiselinama i heterociklickim bazama u danasnje se vrijeme
Cesto istrazuju u kontekstu antitumorskih aktivnosti te kao modelni spojevi za istraZivanje
interakcija izmedu metala i proteina. Takoder su zanimljivi u kristalnom inZenjeringu zbog
formiranja velikog broja razli¢itih samoudruzuju¢ih kompleksa u ¢vrstom stanju [1-3]. Zbog
porozne strukture, ti kompleksi imaju sposobnost apsorpcije ili desorpcije molekula otapala
1 imaju potencijalnu primjenu u skladistenju istih ili drugih gostuju¢ih molekula [4].

Prikazani su rezultati istrazivanja utjecaja razlicitih vrsta otapala (voda, metanol, smjesa vode

i metanola) na kristalnu strukturu novo sintetiziranih bakrovih(i) kompleksa s

L-treoninom i heterocikli¢kim bazama (1,10-fenantrolin (phen) ili 2,2"-bipiridin (bpy)) [5].

Izmjena otapala provedena je u ¢vrstom stanju izlaganjem parama otapala (engl. aging), a 134
provedena je mehanokemijska sinteza proucavanih spojeva uz razliita otapala i razlicite

hidrate bakrovog(I1) sulfata. Kontroliraju¢i koli¢inu vode i metanola u otopini, otopinskom

sintezom su dobiveni razli€iti solvati prou¢avanih kompleksnih spojeva.

[1] X. Y. Le, S. Liao, X. P. Liu, X. L. Feng, J. Coord. Chem. 56 (2006) 985.

[2] S. R. Liao, X. Y. Le, X. L. Feng, J. Coord. Chem. 61 (2008) 847.

[3] M. T. Bordignon Luiz, B. Szpoganicz, M. Rizzoto, M. G. Basallote, A. E. Martell, Inorg. Chim.
Acta 287 (1999) 134.

[4] D. Vusak, B. Prugovecki, D. Mili¢, M. Markovié¢, 1. Petkovi¢, M. Kralj, D. Matkovic’—éalogovié,
Cryst. Growth Des. 17 (2017) 6049.

[5] K. Lezaié, D. Vusak, B. Prugove&ki, D. Matkovi¢-Calogovi¢, Sinteza i strukturna karakterizacija
bakrovih(ll) kompleksa s L-treoninom i heterociklickim bazama, 6. simpozij studenata kemicara,
Zagreb, 26.10.2019.

Slika 1. Kristalna i molekulska struktura spoja
[Cu(L-Thr)(H20)(phen)]2S04-11H,0 i beskona¢ni 1D kanali vode (plave plohe).

Istrazivanje je financirano sredstvima Hrvatske zaklade za znanost, projekt br. 1P-2014-09-4274.

XIIl Meeting of Young Chemical Engineers, Zagreb, 20" and 21° February 2020


mailto:klezaic@chem.pmf.hr

XIIl. susret mladih kemijskih inZenjera, Zagreb, 20. i 21. veljace 2020.

KOKRISTALIZACIJA TRIMETILFENILAMONIJEVOG
JODIDA S PERFLUORIRANIM DONORIMA
HALOGENSKE VEZE

COCRYSTALLIZATION OF
TRIMETHYLPHENILAMMONIUM IODIDE WITH
PEFLUORINATED HALOGEN BOND DONORS

Marin Liovi¢, Vladimir Stilinovi¢, Dominik Cincié¢

Kemijski odsjek, Prirodoslovno-matematicki fakultet, Horvatovac 102a, 10000 Zagreb
mliovic@chem.pmf.hr

Halogenska veza je nekovalentna interakcija izmedu Lewisove baze (akceptora) i atoma
halogena kovalentno povezanog sa skupinom koja dobro izvlaci elektronsku gustocu
(donora). Medu mnogim prouc¢avanim akceptorima — atomi kisika, dusika, halogeni atomi,
m-sustavi i dr. — posebno se isti¢u halogenidni anioni. Negativnog su naboja §to ih ¢ini boljim
Lewisovim bazama od kovalentno vezanih atoma halogena i sferi¢ni su §to otvara moguénost
istovremenog ostvarivanja veéeg broja interakcija. Ovisno o odabranom kationu, halogenidu
i donoru halogenske veze, ostvarene halogenske veze mogu biti raznih geometrija $to je pak
u svezi s kristalnim pakiranjem i posljedi¢no, pripravljeni kokristali mogu imati drugacija
fizikalna i kemijska svojstva.

Kako bismo izu¢ili halogenide kao akceptore halogenske veze, u ovome radu pripravljeni su
kokristali trimetilfenilamonijevog jodida (AflI") s 1,4-dijodoktafluorbutanom (ofib),
1,4-dijodtetrafluorbenzenom (14tfib) i 1,3,5-trijodtrifluorbenzenom (135tfib). Svi su
kokristali pripravljeni iz etanolnih otopina soli i odgovaraju¢ih donora evaporacijom otapala.
Produkti su okarakterizirani difrakcijom rentgenskog zracenja u jedini¢nom kristalu. U sva
tri kokristala prisutne su halogenske veze I---1-, no, njihove se geometrije znatno razlikuju. U
kokristalu s ofib prisutni su diskretni I™---ofib---1~ trimeri, dok u kokristalima s 14tfib nastaju
2D-mreze povezivanjem donora i jodida kao tritopi¢énim akceptorom. 2D-mreze drugacije
topologije prisutne su u kokristalu s tritopi¢nim donorom — 135tfib — gdje je jodid ditopi¢an
akceptor i ostvaruje gotovo linearan motiv I---1"--:-1. Kroz ova je tri primjera istaknuta
sposobnost jodida u tvorenju supramolekulskih struktura razli¢itih geometrija i topologija.
Daljnje bi istrazivanje moglo ukazati na (ne)predvidljivost takvih motiva u sli¢nim sustavima
§to je od interesa za kristalno inZenjerstvo materijala koji se temelje na halogenskim vezama.
[1] J. Grebe, G. Geiseler, K. Harms, K. Dehnicke, Z.Naturforsch.,B:Chem.Sci. 54 (1999) 77.

[2] J. Viger-Gravel, S. Leclerc, I. Korobkov, D. L. Bryce, CrystEngComm 15 (2013) 3168.
[3] K. Lisac, D. Cin¢i¢, Crystals 7 (2017) 363.
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SINTERING AND CHARACTERIZATION OF
TUNGSTEN BASED REFRACTORY COMPOSITES

Jelena Lukovi¢, Marija Prekajski Pordevi¢, Tamara Minovi¢-Arsié,
Branko Matovi¢

“Vinca“ Institute of Nuclear Sciences, University of Belgrade, Belgrade, Serbia
jelenal@vin.bg.ac.rs.

Tungsten based refractory materials have excellent stability at high temperatures, high
melting point, very high hardness, low friction coefficients, low reactivity, high oxidation
resistance, and good thermal and electrical conductivity. Therefore, these materials are
suitable for application in hard metal industry. In this work, composite materials made of
commercial tungsten carbide (WC) and homemade tungsten silicides (WSi, and WsSis) were
prepared. Optimal synthesis conditions (heating temperature and time of heating) for
synthesis of tungsten silicides from elementary powders were found. Obtained silicide
powders were used as additives in different mass percentages (5 and 10 wt% of silicides) in
WC. Then, mixtures were spark plasma sintered at 1600 °C at a heating rate of 100 °C/min
and a load of 50 MPa for 5 min in a vacuum. Nanoindentation tests were performed on
sintered samples, as well as cavitation erosion testing accompanied by the profilometry
measurements to examine changes in mass and surface properties. Microstructure and
morphology were determined by scanning electron microscopy (SEM). It was found that
these materials exhibit great cavitation erosion resistance with the minimal mass loss in spite
of their high porosity.
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UTJECAJ DODATKA ETERICVNOG ULJA BOSILJKA NA
KVALITETU SVJEZIH KOBASICA

EFFECT OF BASIL ESSENTIAL OIL ON FRESH
SAUSAGE QUALITY

Mari¢ Porde, Momc¢ilo Krulj
University of Novi Sad, Faculty of Technology Novi Sad, Bul. cara Lazara 1, 21000 Novi
Sad, Serbia
maricdjordje997@gmail.com

Svjeze kobasice su jedni od najzastupljenijih proizvoda od mesa na trzistu Republike Srbije.
Pored mikrobioloskog kvarenja, oksidacija lipida predstavlja najznacajniji uzrok kvarenja
ovih proizvoda. U cilju smanjenja oksidacije lipida koriste se sintetski i prirodni
antioksidansi. Zbog potencijalno toksi¢nog djelovanja i opasnosti po zdravlje ljudi upotreba
sintetskih antioksidanata (BHT, BHA, TBHQ) je limitirana. Stoga, u posljednje vreme naglo
raste potraZnja za prirodnim aditivima, kao alternativi za sintetske (hemijske) aditive.
Zahvaljujuéi snaznom antioksidativnom i antimikrobnom potencijalu, eteri¢no ulje bosiljka
nalazi sve veéu primjenu u prehrambenoj industriji.

U ovom radu ispita utjecaj dodatka eteri¢nog ulja bosiljka (BEO) na kvalitetu svjezih
kobasica. Nadjev za izradu svjezih kobasica proizveden je koristenjem svinjskog mesa 1II
kategorije (70 %), svinjskog ¢vrstog masnog tkiva (27 %), kuhinjske soli (2 %) i zaéina
(1%). U tako formiran nadjev dodavano je ulje bosiljka dobiveno postupkom
hidrodestilacije. Proizvedene su tri grupe kobasica: s dodatkom 0,075 pL/g BEO (BEOLI),
0,150 puL/g BEO (BEO?2) i kobasice kontrolne grupe (bez dodatka BEO). Sve tri grupe
kobasica punjene su u svinjsko tanko crijevo, hladene i ¢uvane na temperaturi od 4 °C tokom
7 dana. Oksidativna stabilnost kobasica odredena je koriStenjem TBARS testa (mg
malondialdehida/kg), dok je mikrobioloski profil kobasica utvrden preko ukupnog broja
aerobnih mezofilnih bakterija (UBB), Salmonella spp., E. coli i L. monocytogenes. Statisti¢ka
obrada podataka provedena je koristenjem Duncan testa.

Utjecaj dodatka eteri¢nog ulja bosiljka na oksidativnu i mikrobiolosku stabilnost svjezih
kobasica prikazana je na slikama 1 i 2, respektivno. Tokom 7 dana Euvanja kobasice
proizvedene sa dodatkom eteri¢nog ulja bosiljka imale su statisti¢ki zna¢ajno (p<0,05) manje
TBARS vrijednosti u usporedbi s kobasicama kontrolne grupe (Slika 1). Na kraju perioda
skladistenja (7. dan), samo je u kobasici BEO2 grupe utvrdena TBARS vrijednost ispod 0,5
mg malondialdehida/kg. TBARS vrijednost u koncentraciji od 0,5 mg malondialdehida/kg se
smatra kao grani¢na za pojavu uzeglosti u proizvodima od mesa. Dodatak eteri¢nog ulja
bosiljka utjecao je statisti¢ki znac¢ajno (p<0,05) na redukciju kolonija aerobnih mezofilnih
bakterija (Slika 2). Salmonella spp., E. coli i L. monocytogenes ni u jednoj od ispitanih
kobasica nisu izolirani.

Na osnovu rezultata moze se zakljuciti da se eteri¢no ulje bosiljka moze koristiti kao prirodni
antioksidant i antimikrobni agens u proizvodnji svjezih kobasica.
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Slika 1. TBARS vrijednost svjezih kobasica nakon 7  Slika 2. UBB u svjezim kobasicama nakon 7 dana
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KINETIKA OKRUPNJAVANJA CERIJEVA(1V) OKSIDA
DOPIRANOG MANGANOM

COARSENING KINETICS OF MANGANESE
DOPED CERIA

Monika Mihaljevi¢!, lvana K. Munda!, Katarina MuZzina®, Gordana
Matijasi¢!, Goran Drazi¢?, Stanislav Kurajical

ISveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Maruli¢ev trg 19,
Zagreb, Hrvatska
National Institute of Chemistry, Hajdrihova 19, SI-1001 Ljubljana, Slovenia
mmihaljevic997@gmail.com

Cerijev(lV) oksid, CeO; Kkoristi se kao Katalizator s razli¢itim primjenama u podrucju
istraZivanja stanja okoliSa. Njegova dobra kataliti¢ka svojstva pripisuju se mogucnostima
stvaranja vakancija kisika, visokoj mobilnosti kisika i kapacitetu skladistenja kisika unutar
reSetke. Razli¢iti manganovi oksidi imaju visoku katalitiCku aktivnost te se vjeruje da ée
ugradnja Mn atoma u kristalnu resetku CeO> poboljsati njegova kataliticka svojstva.

Nanokristali ¢istog CeO- te dopiranog manganom u razli¢itim udjelima, pripremljeni su
hidrotermalnom sintezom. Prednosti ovakvog pristupa su sinteza u jednoj reakcijskoj posudi,
ekonomicnost te okolisna prihvatljivost, obzirom da je omoguéena sinteza nanocestica pri
niskim temperaturama u samo jednom koraku. Uzorci su termicki obradeni na vise
temperatura kako bi se pratila termicka stabilnost i aglomeracija uzoraka. Takoder je na
uzorcima pracena izotermna kinetika okrupnjavanja nanocestica. Veli¢ina Cestica odredena
je Scherrer-ovom metodom iz difraktograma rendgenske difrakcije uzoraka, dok je specifi¢na
povr§ina pripremljenih nanocCestica odredena preko adsorpcijsko-desorpcijskih izoterma
dusika. Primjenom Arrhenius-ove jednadzbe odredene su energije aktivacije rasta kristala za
sve uzorke. Primjeceno je povecanje energije aktivacije dopiranih uzoraka u odnosu na Cisti
Ce0,. Morfologija pripremljenih uzoraka pradena je transmisijskim elektronskim
mikroskopom (TEM).
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GRAFEN 1Z PERSULFATOM INTERKALIRANOG
GRAFITA

GRAPHENE OBTAINED FROM PERSULFATE
INTERCATALTED GRAPHITE

Klara Perovi¢, Katarina Belosevi¢, Marin Kovaci¢, Hrvoje Kusi¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Maruli¢ev trg 19, 10000 Zagreb, Hrvatska

kperovic@fkit.hr

Recently, great attention has been put on the development of graphene and graphene-based
nanomaterials (e.g. graphene/carbon nanotubes (CNTSs), graphene/metal oxides). Graphene
definition applies not only to a monolayer of carbon atoms but also to a few-layered and
multi-layered graphene materials. Even though graphene monolayers provide the highest
performance in various applications, they are very expensive and quite difficult to work with
because of their tendency to agglomerate in dry form and suspensions. Thus, multilayered
graphene provides a better effect-to-cost ratio in most applications. Wider application of such
materials requires the development of an effective, inexpensive and scalable process for their
production, and the development of one such method was the focus within this work.
Specifically, the purpose of this work was to explore the possibility of obtaining multi-
layered graphene materials from expanded graphite formed by thermal expansion of graphite
intercalated with a solution of ammonium persulfate in sulfuric acid, followed by ultrasonic
exfoliation of expanded graphite intercalation compounds (EGIC) in the solution of sodium
lauryl sulfate. The obtained materials were characterized by SEM, FTIR, and TGA
techniques, and compared with the commercial graphene A12 (Graphene Laboratories).

APS
(NH,),S,04

ultrasound

GIC Graphene

XIIl Meeting of Young Chemical Engineers, Zagreb, 20" and 21° February 2020

139


mailto:kperovic@fkit.hr

XIIl. susret mladih kemijskih inZenjera, Zagreb, 20. i 21. veljace 2020.

UTJECAJ MOLEKULSKIH MEDUDJELOVANJA
NA SVOJSTVA MJESAVINA MINERALNIH
| OBNOVLJIVIH DIZELSKIH GORIVA

EFFECT OF MOLECULAR INTERACTIONS
ON PROPERTIES OF MINERAL
AND RENEWABLE DIESEL BLENDS

Mario Pipuni¢!, Lucija Konjevié¢?, Fabio Faraguna®, Ante Juki¢®

ICirrus centar d.o.o0., Zlatka Sulenti¢a 4, 10 000 Zagreb
2INA — Industrija nafte d.d., Lovin¢i¢eva ulica 4, 10 000 Zagreb
SFakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije, Sveuciliste u Zagrebu,
Maruli¢ev trg 19, 10 000 Zagreb
mario.pipunic@cirrus-centar.hr

Biodizel je ester viSih masnih kiselina i nizih alkohola koji se zasebno ili u smjesi s
konvencionalnim dizelom upotrebljava kao gorivo za dizelske motore. Mineralni dizel i
biodizel se mije$aju u razli¢itim udjelima, a dobivaju se goriva pobolj$anih svojstava
naspram polaznih sastavnica — bolja mazivost u odnosu na Cisti mineralni dizel te visa
toplinska vrijednost i niza viskoznost u odnosu na Cisti biodizel. Kao nizi alkohol za
proizvodnju biodizela uobicajeno se upotrebljava metanol dobiven iz fosilnih sirovina, ali se
u novije vrijeme upotrebljavaju i bioetanol te biobutanol. Butilni esteri vi§ih masnih kiselina
(FABE) proizvode se iz n-butanola i biljnog ulja reakcijom transesterifikacije pri ¢emu se
butanol u reakcijsku smjesu uvodi u suvisku. Svrha ovog rada je bila istraziti utjecaj
molekulskih medudjelovanja na neka svojstva mjeSavina mineralnog dizela, biodizela
(FABE) i n-butanola u razli¢itim udjelima. Ispitani su gustoca, kinematicka viskoznost,
niskotemperaturna filtrabilnost i mazivost za mjesavine do udjela FABE od 10 vol. % i do
udjela butanola od 10 vol. %. Najvecée odstupanje od idealnog ponasanja ustanovljeno je za
svojstva kinematicke viskoznosti i osobito mazivosti kojemu je uzrok u molekulskim
medudjelovanjima. Smanjenjem udjela FABE i poveéanjem udjela butanola u smjesi
mazivost iskazana promjerom istroSenosti se smanjuje, pri ¢emu sadrzaj butanola do
10 vol. % ne naru$ava svojstva mazivosti Cistog dizela.
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SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION OF Au DOPED
T102NANOMETRIC POWDERS

Marija Prekajski Pordevi¢, Jelena Lukovi¢, Tamara Minovi¢ Arsié,
Svetlana Butulija, Branko Matovi¢

"Vinca" Institute of Nuclear Sciences, Materials Science Laboratory, University of
Belgrade, P.O. Box 522, Belgrade, Serbia
prekajski@vinca.rs

Nanostructured titania samples of pure and doped with 1, 2 and 3 mol% of Au were
synthesized by a simple synthesis route using titanium(lV)-isopropoxide and water as an
agent for controlling hydrolysis and condensation reactions. The phase evolution of titania
(TiO,) was followed by calcination at 400, 600 and 800 °C. The effect of Au doping on the
optical, structural and morphological properties of these TiO, nanoparticles was investigated.
The synthesized powders were examined by field emission scanning electron microscopy
(FESEM), and X-ray diffraction (XRD). Single-phase anatase was obtained at low
temperature (400 °C) in all cases. The present study indicates that this simple synthesis
method can be an effective route to produce efficient photoactive doped anatase

nanopowders.

Ralativ [nbesity

Fig. 1. XRD patterns of synthesized Au doped TiO, samples, calcinated at different

temperatures, and NC-AFM image of 1 mol% Au doped TiO; sample, calcinated at 400 °C.
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ELECTROSPINNING TO IMPROVE MEDICAL
TEXTILES - ARTIFICIAL LIGAMENT

Luka Savi¢!; Pierre-Alexis Mouthuy*, Maja Somogyi Skoc?

!Botnar Research Centre, Nuffield Department of Orthopaedics,
Rheumatology and Musculoskeletal Sciences, Medical Science Division,
University of Oxford, Oxford, United Kingdom
2University of Zagreb Faculty of Textile Technology,

Prilaz baruna Filipovi¢a 28a, HR-10000 Croatia
maja.somogyi@ttf.hr

Textiles have probably been used for medical applications since human learned to produce
tools, mainly as sutures and wound dressings. Nowadays, textile structures are used as
permanents implants too and find applications in the field of regenerative medicine. In
particular, submicron fibres are attractive because they have the ability to mimic the
extracellular matrix surrounding cells in the human body. Based on our previous knowledge
and work, the process of electrospinning was modified with the aim to achieve continuous
threads made of submicron fibres. This method, using a metal wire as collector, was
developed at the Botnar Research Centre, University of Oxford. The threads were produced
from polycaprolactone (PCL), a biodegradable and biocompatible polymer. Many PCL
devices have already been approved by the FDA (Food and Drug Administration) and are
currently in use in clinics. The threads produced by electrospinning showed sufficient tensile
strength, measure in a tensile machine, to use them in process of twisting, weaving. SEM
(Scanning Electron Microscope) was used to image the electrospun fibres. Overall, the results
showed the promising possibility of producing new artificial ligaments using electrospinning.

Keywords: Medical textile, Electrospinning, Artificial ligament, Polycaprolactone, Tissue
Regeneration, Woven Polycaprolactone

SEM, tensile testing, testing
porosity, cell culture testing, ...

Electrospinning for a better medical textile - artificial ligament
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BIODEGRADABLE SCAFFOLDS FOR CARTILAGE
CULTURE

Lucija Stefan!, Anamarija Rogina, Maja Pusi¢?, Alan Ivkovi¢?, Inga
Marijanovi¢?, Marica Ivankovi¢', Hrvoje Ivankovi¢t

tFaculty of Chemical Engineering and Technology, University of Zagreb,
HR-10001 Zagreb,Marulicev trg 19, p.p.177, Croatia
2Faculty of Science, University of Zagreb, HR-10001 Zagreb, Horvatovac102a, Croatia
3 Department of Histology and Embryology, School of Medicine, University of Zagreb, HR-
10001 Salata 3, Croatia
lucija.stefanl@gmail.com

Tissue engineering is a promising alternative for conventional treatment of tissue defects
and diseases. The main goal of this interdisciplinary field is
to synthesize biomaterials suitable for replacement and regeneration of damaged
tissues. Chitosan is a versatile material for biomedical applications, commonly used as a
biodegradable scaffold for cartilage regeneration due to the composition similar to
glycosaminoglycans found in native articular cartilage. Furthermore, chitosan surface
can easily be modified by adhesive proteins, such as fibronectin, that mediate cell-scaffold
interactions.

In this work, commercial chitosan scaffolds with different deacetylation degree and
molecular weight have been investigated as potential support for chondrogenic
differentiation of sheep nasal chondrocytes. Porous scaffolds were prepared by lyophilisation
method and further characterised in terms of microstructure, physical and biological
properties. In order to improve cell attachment, scaffolds were modified by fibronectin, an
extracellular protein which plays the important role in wound healing and improves
chitosan's binding properties. Pure and modified chitosan scaffolds were used as platforms
for culture of nasal chondrocytes for 7 and 14 days. The histological analysis on specific
genes of final grafts indicated good chondrogenic differentiation on both pure
and fibronectin-modified scaffolds after 14 days of culture.

This work has been supported by the Croatian Science Foundation under the project IP-2014-
09-3752.

Scaffolds’ microstructure Histological analysis of the grafts
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RAZLICITI UTJECAJI NA KONCENTRACIJE STETNIH
PLINOVITIH PRODUKATA DETONACIJE
ANFO EKSPLOZIVA

DIFFERENT EFFECTS ON CONCENTRATIONS OF
TOXIC GASEOUS DETONATION PRODUCTS OF
ANFO EXPLOSIVE

Barbara Stimac, Muhamed Suéeska

Sveugiliste u Zagrebu, Rudarsko-geolosko-naftni fakultet,
Pierottijeva 6, 10 000 Zagreb
bstimac@rgn.hr

ANFO je gospodarski eksploziv koji se najcesce koristi za povrSinska i podzemna miniranja.
Po kemijskom sastavu ANFO je smjesa amonijevog nitrata (AN) i mineralnog ulja sa
uravnotezenom bilancom kisika koja se postiZe kod odnosa 94 % AN : 6 % mineralnog ulja.
Pri detonaciji takve mjeSavine nastaju uglavnom vodena para, ugljikov dioksid i dusik.
Medutim, zbog nepotpunih reakcija dio plinovitih produkata detonacije ¢ine Stetni ugljikov

monoksid, dusikovi oksidi i amonijak.

U ovom radu istrazivan je utjecaj sadrzaja mineralnog ulja i utjecaj gustoe smjesa na
koncentracije CO, NOx i NH3. Koncentracije detonacijskih produkata i detonacijski parametri
izraCunati su koriStenjem termokemijskog koda EXPLOS.

Nadeno je da poveéanje udjela mineralnog ulja iznad 6 % u ANFO eksplozivu rezultira
negativnom bilancom kisika i znaCajnim porastom koncentracije CO u plinovitim
detonacijskim produktima. S druge strane smanjenje postotka mineralnog ulja ispod 6 %

rezultira pozitivnom bilancom kisika i povecanjem koncentracije NOy.
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TiO2 AND TiO2/SnS; APPLICATION IN
PHOTOELECTROCHEMICAL DEGRADATION OF
PHARMACEUTICAL COMPOUNDS

Mia Tominac, Klara Perovi¢, Tayebeh Sharifi, Hrvoje Kusi¢, Marijana
Kralji¢ Rokovié

Faculty of Chemical Engineering and Technology, University of Zagreb,
Maruliéev trg 19, Zagreb
mtominac@fkit.hr

Pharmaceuticals are known to have a significant impact on aquatic environment causing
ecological risk and human health damage. Accordingly, it is important to develop an
innovative and practical water treatment technique, which will be able to remove them.
Photoelectrochemical oxidation is one of the promising techniques due to its simplicity and
combination of photocatalytic and electrochemical process. Additionally, recombination of
photogenerated electron/hole pairs that occurs decreases by applying external potential,
leading to enhancement in pharmaceutical degradation efficiency. One of the most important
photocatalytic candidates is TiO,. Since it is limited to UV-irradiation, significant efforts
have been done to extend its absorption into the visible light region through TiO doping or
TiO, composite formation. Therefore, the aim of this work was to investigate and compare
photoelectrochemical activities of TiO2/SnS; nano-composite to those of TiO,. The
examination was performed using photoelectrochemical techniques in 0.1 mol dm* NaCl
solution, for degradation of pharmaceuticals such as diclophenac, salicylic acid and
memantine hydrochloride. For this purpose, TiO; and TiO2/SnS, nano-composite were
immobilised on FTO electrodes. Electrochemical impedance spectroscopy (EIS) was used to
characterize electrode/solution interface in the presence and absence of pharmaceutical
compounds. Electrochemical and photoelectrochemical degradation of pharmaceutical was
monitored by linear polarisation. The experiments showed that it is possible to degrade
pharmaceutical using electrochemical process and to improve degradation using UV-
irradiation for TiO; electrode or UV/Vis-irradiation for TiO2/SnS; electrode.
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FUNKCIONALIZACIJA POVRSINE TITANIJEVA
DENTALNOG IMPLANTATA BIOAKTIVNIM
PREVLAKAMA

FUNCTIONALIZATION OF TITANIUM DENTAL
IMPLANT BY BIOACTIVE COATINGS

Katarina Varzi¢', Jozefina Kati¢?, Ankica Sari¢?, Ines Despotovié?,
Mirela Leskovac!, Marin Petkovi¢®, Zeljka Petrovi¢?

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije
Maruli¢ev trg 19, 10000 Zagreb, Hrvatska
’Institut Ruder Boskovi¢, Bijenicka c. 54, 10000 Zagreb, Hrvatska
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kvarzic@fkit.hr

Uslijed mehani¢ke traume, ozljede ili zbog nepravovremeno lije¢enog karijesa i paradontoze
moze doéi do djelomicnog ili potpunog gubitka zuba/zubiju. Kako bi se odrzala kakvoca
zivota pojedinca problem se rjeSava ugradnjom dentalnih implantata — metalni vijak, kao
baza za keramicku krunicu, most ili zubnu protezu, ugraduje se u kost eljusti. Za izradu
dentalnih implantata najéesce se koriste materijali na osnovi titanija.

Za uspjesnu implantaciju i kako bi se izbjegle bolne korekcijske operacije, po ugradnji
implantata mora do¢i do brze oseointegracije s okolnom kosti i tkivima. Kako formiranje
postojanih interakcija implantni materijal/kost i implatni materijal/okolno tkivo ovisi 0
mikrostrukturi, morfologiji i sastavu te hidrofilnosti povrSine, funkcionalizacija povrSine
implatnog materijala je od klju¢ne vaZnosti.

U ovom istrazivanju, provedena je funkcionalizacija povrSine titanijeva dentalnog implantata
kemisorpcijom bioaktivnih molekula, moguéih pojacivaca oseointegracije. Morfologija
modificiranih povr§ina Ti|TiOz|bioaktivna prevlaka ispitana je koriste¢i SEM, a svojstva
mocCenja pomo¢u mjerenja kontaktnog kuta. In vitro karakterizacija nemodificiranih i
modificiranih povrSina provedena je u otopini umjetne sline upotrebom elektrokemijske
impedancijske spektroskopije. Eksperimentalna otkrica potvrdena su DFT izra¢unima i
predloZen je mehanizam formiranja bioaktivnih prevlaka.
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STABILNOST TRIMETOKSI SUPSTITUIRANOG
KARBOKSAMIDA 2-AMINOBENZIMIDAZOLA S
ANTIOKSIDATIVNIM | ANTIPROLIFERATIVNIM
DJELOVANJEM

STABILITY OF TRIMETHOXY SUBSTITUTED 2-
AMINOBENZIMIDAZOLE CARBOXAMIDE WITH
ANTIOXIDATIVE AND ANTIPROLIFERATIVE
ACTIVITY

Vendi Barbir!, Kristina Toli¢!, Dragana Mutavdzi¢ Pavlovi¢?, Ida Boéek?,
Marijana Hranjec?, Mislav Runje?

ISveuiliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 19, 10000 Zagreb
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Razgradnja novosintetiziranih aktivnih spojeva pri raznim uvjetima provodi se s ciljem
ispitivanja njihove stabilnosti kako bi se uz djelatnu aktivnu tvar prepoznala i oneéi§éenja
koja mogu biti prisutna u tvari kao posljedica proizvodnje ili razgradnje. Prema ICH
smjernicama oneciS¢enja se klasificiraju kao anorganska, organska te ostatna otapala.
Organska onecis¢enja i nusprodukti nastali razgradnjom aktivne tvari pod raznim utjecajima
(temperatura, svjetlo, promjena pH itd.) mogu imati razli¢ita toksi¢na djelovanja te u
konacénici utjecati na sigurnost i samu djelotvornost tvari. Studije prisilne razgradnje koje se
u farmaceutskoj industriji sustavno provode prilikom proizvodnje novih farmaceutski
aktivnih tvari ukazuju na ponasanje i stabilnost samog lijeka.

Trimetoksi  supstituirani  karboksamid  2-aminobenzimidazola pokazuje izrazenu
antiproliferativnu i antioksidativnu aktivnost. Benzimidazoli su zbog niza svojih dobrih
bioloskih svojstava (antitumorska, antimikrobna, protuupalna, itd.) vrlo vazni potencijalni
bioloski agensi, stoga se ovom spoju ispitala stabilnost pod utjecajem temperature i svjetla,
podloznost oksidaciji, te kiseloj i baznoj hidrolizi. Na osnovu eksperimenata predlozene su
strukture glavnih razgradnih produkata te je definiran njegov put razgradnje. Za separaciju,
identifikaciju te karakterizaciju ispitivanog aktivnog spoja koriStena je tekucinska
kromatrografija visoke djelotvornosti vezana na spektrometriju masa (LC-MS/MS).

Ovaj rad financirala je Hrvatska zaklada za znanost projektom [P-2018-01-4379 pod nazivom
»lstraZivanje antioksidativnog djelovanja benzazolskog skeleta u dizajnu novih antitumorskih agensa“.
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BIS(TRIAZOLYLPYRENE)-DERIVED
PSEUDOPEPTIDES: SYNTHESIS, FLUORESCENCE
PROPERTIES AND BIOLOGICAL ACTIVITY

Mateja Belovari, Davor Nesti¢?, Zeljka Ban', Dragomira Majhen?,
Zoran Dzoli¢t

! _aboratory for Supramolecular Chemistry, Division of Organic Chemistry and
Biochemistry, Ruder Boskovi¢ Institute, Bijenicka cesta 54, 10000 Zagreb
2Laboratory for Cell Biology and Signal Transmission, Division of Molecular Biology,
Ruder Boskovi¢ Institute, Bijenicka cesta 54, 10000 Zagreb
Mateja.Belovari@irb.hr

Self-assembled peptide nanostructures are very promising biomaterial with huge potential in
several biomedical applications.[1] Pyrene is one of the most useful fluorogenic units due to
its high detection sensitivity and its ability to form an excimer. Changes to the intensity of
fluorescence emission confirm the formation of self assembled complex.[2] Due to their
many interesting fluorescence properties, pyrene and its derivatives are of considerable
interest for the development of sensors and diagnostic tools.[3]

In the aim of design of fluorescent organic nanoparticles, novel products containing pyrene
chromophore linked via a triazole ring to an amino acid derivatives were synthesised using
Cu-catalized “click” reaction. We report the synthesis of novel bis(triazolylpyrene)-derived
pseudopeptides, their photophysical properties, self-assembly in DMSO/HO as well as
confocal fluorescence microscopy studies. Their bioactivity and cellular uptake will be tested
on a panel of human tumor cell lines.

1. de la Rica R., Matsui H., Chem. Soc. Rev., 2010, 39, 3499-3509

2. Romero T. at all., Org. Lett., 2009, 11, 3466-3469
3. Werder S. at all., Org. Lett., 2008, 10, 2011-2014

This work has been fully supported by Croatian Science Foundation under the project number 1P-2016-
06-5983.
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Structure of novel bis(triazolylpyrene)-derived pseudopeptides
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ISTRAZIVANJE PRIMJENE BILINOG MATERIJALA
KAO KISELO-BAZNOG INDIKATORA

STUDY OF PLANT MATERIAL AS ACID-BASE
INDICATOR

Katarina Bili¢, Ivana Bali¢, Elvira Kovac-Andri¢, Ana Amié

Sveudiliste u Osijeku, Odjel za kemiju
Ulica cara Hadrijana 8/A, 31000 Osijek
katarina.bilicll@gmail.com

Tradicionalne metode poucavanja, koje i danas dominiraju u ucionici, rijetko ukljucuju
pokuse, $to je slucaj i kada su u pitanju kiselo-bazni indikatori. Ukoliko nastava ukljucuje
pokus, tada se nerijetko koriste sintetski kiselo-bazni indikatori, koji su ¢esto skupi i time
nedostupni. Nasa prethodna ispitivanja su pokazala kako se biljni materijal moze uspjesno
upotrijebiti kao alternativni kiselo-bazni indikator. U ovom radu su prethodna istraZivanja
prosirena te ukljuéuju ne samo sirovi biljni materijal ve¢ i proizvode na bazi odabranog
biljnog materijala, kako bi utvrdili mogu li se Koristiti kao kiselo-bazni indikatori. Istrazeni
biljni materijal bilo je bobicasto voée, primjerice brusnice, crvene i crne ribizle, borovnice,
goji bobice, aronija, drijenak i dr., u obliku svjezeg voéa i u obliku dostupnih preradevina
(suseno voce, sokovi, Cajevi, dzemovi, te u pojedinim slucajevima i vo¢no vino). Preradevine
su ispitane u nekoliko razli¢itih koncentracija, te su odabrane one preradevine koje su
sadrzavale najveéi udio voca. Preliminarni rezultati pokazuju veliki potencijal primjene ne
samo biljnih sirovina ve¢ i preradevina kao kiselo-baznog indikatora.
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SINTEZA POTENCIJALNOG ADJUVANTA ZA CJEPIVA -
KONJUGATA QUILLAJA SAPONINA I
DESMURAMIL-DIPEPTIDA

SYNTHESIS OF A POTENTIAL VACCINE ADJUVANT -
CONJUGATE OF QUILLAJA SAPONIN AND
DESMURAMYL DIPEPTIDE

Andrej Biskup, Pani Skalamera

Sveudiliste u Zagrebu, Prirodoslovno-matematicki fakultet
Horvatovac 102a, 10 000 Zagreb
abiskup@chem.pmf.hr

Adjuvanti su tvari koje se dodaju cjepivima kako bi se poja¢ao imunoloski odgovor na
antigen. Najcesce koriSteni adjuvanti su alum, koloidna suspenzija aluminijevog hidroksida,
i MF50, emulzija skvalena u vodi. Vrlo je mali broj dostupnih adjuvanata za humanu
upotrebu, a nerijetko se povezuju s nuspojavama, $to postavlja imperativ za razvoj novih,
udinkovitijih adjuvanata, koji nisu toksi¢ni i nemaju nuspojave.!

U razvoju novih adjuvanata posebno su zanimljivi kandidati prirodni spojevi, od kojih su se
saponini izolirani iz kore drveta Quillaja saponaria (QS) Molina pokazali kao jedni od
najja¢ih do sad poznatih adjuvanata. Lead spoj iz ove serije je QS-21, koji je nedavno
odobren za humanu upotrebu (cjepivo Shigrix, GSK). Medutim, QS-21 ima nekoliko velikih
nedostataka: nije kemijski stabilan, limitiran mu je izvor te je potrebno vrlo zahtjevno
procis¢avanje. Stoga je razvoj novih, jednostavnijih adjuvanata temeljenih na toj strukturi
vrlo obecavajuée podrudje istrazivanja.? Muramil-dipeptid (MDP) je najmanja strukturna
jedinica peptidoglikana koja pokazuje imunostimulirajuce djelovanje. Desmuramil-dipeptidi
su analozi MDP-a bez hidrofilne N-acetilmuraminske jedinice, za koje je pokazano da nakon
modifikacije s lipofilnim supstituentima (npr. adamantanom) pokazuju vrlo visoku
adjuvantsku aktivnost.®

Cilj ovog rada je priprava konjugata triterpena iz QS i desmuramil-dipeptida, jedinica za koje
je poznato da svaka zasebno posjeduje izrazenu adjuvantsku aktivnost. Pretpostavka je da bi
ovakvom konjugacijom doslo do sinergistickog efekta u povecanju adjuvantske aktivnosti.
Sinteza ciljnog spoja krece iz triju osnovnih sintona — triterpenske karboksilne kiseline
dostupne hidrolizom iz komercijalno dostupnog ekstrakta kore QS; desmuramil-dipeptida,
¢ija je relativno jednostavna sinteza poznata od ranije, te
D-galakturonske kiseline kao poveznice, ¢ija je sinteza osmisljena u ovom radu.

(1) A. Di Pasquale, S. Preiss, F. Tavares Da Silva, N. Garcon, Vaccines 2015, 3, 320-343.
(2) P. Wang, b. Skalamera, X. Sui, P. Zhang, S. M. Michalek, J. Med. Chem. 2019, 62, 1669-1676.
(3) R. Ribi¢, M. Paurevi¢, S. Tomi¢, Croat. Chem Acta 2019, 92, 153-161.
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SINTEZA I SPEKTROSKOPSKA SVOJSTVA BIOLOSKI
AKTIVNIH TETRACIKLICKIH REGIOIZOMERA
IMIDAZO[4,5-b]PIRIDINA

SYNTHESIS AND SPECTROSCOPIC PROPERTIES OF
BIOLOGICALLY ACTIVE TETRACYCLIC
REGIOISOMERS OF IMIDAZO[4,5-b]PYRIDINES

Ida Bo¢ek!, Matej Kadi¢!, Leonarda Vugrin®, Natasa Perin?, Borka Lon¢ar?,
Marijana Hranjec!
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2PLIVA Hrvatska d.0.0., Prilaz baruna Filipoviéa 25, 10000 Zagreb
ibocek@fkit.hr

Imidazo[4,5-b]piridini, kao strukturni analozi purina, predmet su istrazivanja medicinskih
kemicara. Novi derivati ove heterociklicke jezgre intenzivno se istrazuju buduci da aktivnost
spoja ovisi o funkcionalnim skupinama koje, uz dusSikove atome, ostvaruju interakcije s
ciljanom metom.[1] Uz $irok spektar bioloskih aktivnosti, novi derivati pronalaze primjenu
u razli¢itim optickim senzorima zbog zanimljivih spektroskopskih karakteristika.[2]

Za sintezu novih derivata imidazo[4,5-b]piridina koriStena je sinteza potpomognuta
mikrovalovima uz klasi¢ne metode organske sinteze.[3] Strukture novih derivata potvrdene
su koristenjem 'H, 3C i 2D NMR spektroskopije te spektrometrije masa. Spektroskopska
karakterizacija odabranih derivata provedena je u 11 organskih otapala razli¢ite polarnosti
koristenjem UV/Vis i fluorimetrijske spektroskopije. pH titracije praéene UV/Vis i
fluorimetrijskom spektroskopijom provedene su u svrhu istrazivanja potencijalne primjene
novih spojeva kao senzora za detekciju pH.

[1] M. Hranjec, B. Luci¢, 1. Ratkaj, S. Kraljevi¢ Paveli¢, 1. Piantanida, K. Paveli¢, G. Karminski-
Zamola, Eur. J. Med. Chem. 46 (2011) 2748-2758.

[2] N. Dash, F. A. S. Chipem, R. Swaminathan, G. Krishnamoorthy, Chem. Phys. Lett. 460 (2008) 119-
124,

[3] N. Perin, K. Bobanovi¢, 1. Zlatar, D. Jeli¢, V. Kelava, S. Kostrun, V. Gabelica Markovi¢, K. Brajsa,
M. Hranjec, Eur. J. Med. Chem. 125 (2017) 722-735.

Ovaj rad financirala je Hrvatska zaklada za znanost projektom 1P-2018-01-4379 pod nazivom
»IstraZivanje antioksidativnog djelovanja benzazolskog skeleta u dizajnu novih antitumorskih agensa®.
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SPECTROSCOPIC CHARACTERIZATION OF
BENZIMIDAZOLE CONJUGATES AS SENSORS FOR
METAL CATIONS AND pH DETECTION IN SOLUTIONS

Kristina Crnjac, Marija Curié, Petra Marketin, Anja Bec, NataSa Perin,
Maja Cindri¢, Marijana Hranjec
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Recently, one of the extensively studied classes of organic fluorescent sensors is that based
on benzimidazole nuclei [1]. Benzimidazole nucleus is an attractive building block of such
molecular structures due to multifunctionality of its heteroaromatic conjugated planar
structure [2]. Also, due to the highly conjugated planar chromophore, the benzimidazole
benzannulated derivatives offer promising applications in optoelectronics, optical lasers,
fluorescence probes and organic luminophores. Within this work, we present the synthesis
and spectroscopic characterization of imino-coumarin and Schiff base derived benzimidazole
conjugates as well as pentacyclic benzimidazole derivative. For the synthesis of novel
targeted compounds, classical organic synthesis reactions as well as microwave assisted
amination were used. To study and confirm the possibility of synthesized derivatives for their
application as metal or pH sensors, UV/Vis and fluorimetric titrations of aqueous compounds
solutions with aqueous solutions of metal chloride salts or different buffers were performed.

[1] E. Horak, M. Robi¢, A. Simanovi¢, V. Mandié, R. Vianello, M. Hranjec and I. Murkovié-Steinberg,
Dyes and Pigments 162 (2019) 688-696.

[2] a) M. Hranjec, E. Horak, D. Babi¢, S. Plavljanin, Z. Srdovi¢, I. M. Steinberg, R. Vianello and N.
Perin, New J. Chem. 41 (2017) 358—-371; b) E. Horak, R. Vianello, M. Hranjec and S. Kristafor,
Spectrochim. Acta A, Mol. Biomol. Spectros. 178 (2017) 225-233.
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HALOGENSKA VEZA U SOLIMA SULFONSKIH
KISELINA | HALOGENPIRIDINA

HALOGEN BONDING IN SALTS OF SULFONIC ACIDS
WITH HALOPYRIDINES

Matija Culig, Vinko Nemec, Dominik Cingié

Sveudiliste u Zagrebu, Prirodoslovno-matematicki fakultet
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Sulfonske Kiseline su organski spojevi koji se primjenjuju kao katalizatori u organskoj
sintezi,! no u zadnjih dvadesetak godina sulfonske kiseline i njihovi derivati kao gradevni
blokovi zanimljivi su za izu¢avanje u kristalnom inZenjerstvu.? Pretragom baze strukturnih
podataka Cambridge Structural Database® za motiv sulfonske funkcijske skupine u ulozi
akceptora ili donora vodikove veze (preko kisikovog atoma) nadeno je
20 590 skupova podataka. S druge strane, u bazi je pohranjeno samo 368 skupova podatka
za spojeve koji sadrze sulfonski kisikov atom u ulozi akceptora halogenske veze, od kojih se
37 odnose na p-toluensulfonsku kiselinu (ptsaH) i samo 6 na benzensulfonsku kiselinu
(bsaH).

U ovom radu cilj je bio ispitati potencijal deprotoniranih sulfonskih kiselina kao akceptora
halogenske veze s protuionima, protoniranim halogenpiridinima, kao donorima halogenske
veze. U tu svrhu pripravljene su soli sulfonskih kiselina, bsaH i ptsaH, s odabranim
halogenpiridinima: 3-Kklorpiridinom (3Clpy), 3-brompiridinom (3Brpy) i
3-jodpiridinom (31py). Mehanokemijskom sintezom te sintezom iz otopine priredeno je pet
soli (3ClpyH)(bsa), (3BrpyH)(bsa), (31pyH)(bsa), (3BrpyH)(ptsa) i (3ClpyH)(ptsa). Soli
su okarakterizirane difrakcijom rendgenskog zracenja u polikristalnom uzorku i jedinicnom
kristalu, te razlikovnom pretraznom kalorimetrijom. Strukturna analiza pokazala je da su ioni
usolima 3BrpyH* i 3lpyH* medusobno povezani halogenskim vezama Br--O odnosno I---O.
Uz halogenske veze ioni su jos, o¢ekivano, povezani vodikovim vezama N*~H--O i C-H---O.
U solima koje sadrze kation 3CIpyH?* ioni su povezani samo vodikovim vezama, §to je u
skladu sa slabijom donorskom moé¢i atoma klora.*

[1] G. Busca, Chem. Rev. 107 (2007) 5366-5410.

[2] V. Videnova-Adrabinska, I. Turowska, T. Borowiak, G. Duthiewicz, New J. Chem. 25 (2001) 1403-
1409.

[3] C. R. Groom, I. J. Bruno, M. P. Lightfoot, S. C. Ward, Acta Cryst. B72 (2016) 171-179.

[4] V. Stilinovi¢, G. Horvat, T. Hrenar, V. Nemec, D. Cin¢i¢, Chem. Eur. J. 23 (2017) 5244-5257.
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PRIPRAVA PROPARGILNOG DERIVATA
DESMURAMIL-DIPETIDA

SYNTHESIS OF PROPARGYL DERIVATIVE OF
DESMURAMYL DIPEPTIDE

Josip Drazenovi¢!, Antonija OZzegovié?, Danijela Mihelec?, Zeljka Car?,
Pani Skalamera®, Vesna Petrovi¢ Perokovié¢!, Rosana Ribi¢?

'Sveuciliste u Zagrebu, Prirodoslovno-matematicki fakultet
Horvatovac 102a, 10000 Zagreb
2Sveugilisni centar Varazdin, Sveuciliste Sjever
Jurja Krizani¢a 31b, 42000 Varazdin
josipd2011@hotmail.com

Imunostimulatori ili adjuvanti su imunomodulatori koji ubrzavaju, pojacavaju ili produljuju
imunoloski odgovor na odredeni antigen te se dodaju cjepivima koja nisu dovoljno
imunogeni¢na.! Derivati muramil-dipeptida (MurNAc-L-Ala-D-isoGIn, MDP) i desmuramil-
dipetida (L-Ala-D-isoGIn), MDP-a bez Se¢erne N-acetilmuraminske komponente, ulaze u
skupinu peptidnih adjuvanata. U naSem laboratoriju prethodno su sintetizirani i ispitani
adamantilni desmuramil-dipeptidi te njihovi manozni derivati.?® Manoza je uvedena kako bi
se omogucilo prepoznavanje spoja od strane manoznih receptora, dok adamantilna skupina
povecava lipofilnost spoja $to se pozitivno odrazava na adjuvantsku aktivnost.

U nastavku istrazivanja istrazit ¢e se moguénost modificiranja manoziliranog desmuramil-
dipeptida uvodenjem adamantanske podjedinice preko triazolnog prstena bakrom
kataliziranom azid-alkin cikloadicijom (klik-reakcija). U tu svrhu pripravljen je alkinski
prekursor, propargilni derivat dipeptida L-Ala-D-Glu. Alkinska funkcijska skupina uvedena
je na dipeptid propargiliranjem o-karboksilne skupine glutaminske kiseline. Adamantanska
podjedinica vezat ¢e se na propargilirani dipeptid u obliku 1-(adamantan-1-il)-1,2,3-triazolne
skupine Kklik-reakcijom s 1-azidoadamantanom. U posljednjem stupnju slijedit c¢e
kondenzacija modificiranog desmuramil-dipeptida i manozilirane octene Kiseline.

(1) R. Ribi¢, M. Paurevi¢, S. Tomi¢, Croat. Chem. Acta 2019, 92, 153-161.

(2) R. Ribi¢, L. Habjanec, B. Vranesi¢, R. Frkanec, S. Tomi¢, Chem. Biodiver. 2012, 9, 777-788.
(3) R. Ribi¢, L. Habjanec, R. Frkanec, B. Vranesi¢, S. Tomié¢, Chem. Biodiver. 2012, 9, 1373-1381.
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OPTIMIZACIJA PRIPREME KRVNE PLAZME ZA
ODREDIVANJE 5-METILTETRAHIDROFOLATA

OPTIMIZATION OF BLOOD PLASMA PREPARATION
FOR 5-METHYLTETRAHYDROFOLATE ASSAY

Ivan Dzaji¢!, Edvin Brusa¢!, Mario-Livio Jeli¢ié!, Daniela Amidzi¢ Klari¢?,
Biljana Nigovi¢!, Niksa Turk?, Ana Mornar!

ISveuciliste u Zagrebu, Farmaceutsko-biokemijski fakultet
Ul. Ante Kovacié¢a 1, 10000 Zagreb
2Klini¢ki bolni¢ki centar Zagreb, Kispatiéeva ul. 12, 10000 Zagreb
idzajic@student.pharma.hr

U svrhu $to udinkovitijeg pracenja terapije upalnih bolesti crijeva uz analizu koncentracija
metabolita tiopurinskih imunosupresiva potrebna je i analiza plazmatskih koncentracija
aktivnog oblika folne kiseline, 5-metiltetrahidrofolata (5-MTHF) koji je u ovih pacijenata u
potencijalnom nedostatku. Cilj ovog rada bio je razviti jednostavnu i brzu kromatografsku
metodu za praéenje obiju skupina analita uz prihvatljivo vrijeme trajanja metode te $to manji
manualni rad analitiCara. Bioloski uzorci su sloZzenog sastava, a analiti koji se odreduju u vrlo
niskim koncentracijama, stoga je potrebno optimizirati pripremu uzorka plazme za analizu
5-MTHF da bi se poboljsala osjetljivost metode te se postigle nize granice odredivanja.
Takoder, uzevsi u obzir prirodu analita, cilj je pripremiti i stabilan uzorak kako bi se osigurala
reprezentativna slika bioloskog stanja.

RP-HPLC-FLD tehnika koriStena je za pracenje koncentracije 5-MTHF u plazmi. U
optimizaciji pripreme ispitani su razni omjeri plazme i acetonitrila/metanola (2:1 i 3:1),
utjecaj dodane koli¢ine antioksidansa askorbinske kiseline (ASK) (od 15 do 90 pg na 200 uL
plazme) te ditiotreitola (DTT) (25 pg na 200 pL plazme) te otapala nakon uparivanja uzorka
(113 g/L ASK). U svrhu $to boljeg uklanjanja interferencija u uzorku, ispitane su i Phree
Phospholipid Removal i Isolute PLD+ sorbensi. Priprema uzorka s 90 ug ASK uz omjer 2:1
MeOH:plazma pokazala je najvecu iskoristivost uz najvec¢u povrsinu pika 2 sata nakon prvog
injektiranja, dok je najstabilnija otopina bila ona s dodanih 15 pg ASK i 25 pg DTT,
pokazujuéi najmanje relativno smanjenje povrsine pika nakon 2 sata. Sorbensi su pokazali
manji broj interferiraju¢ih pikova uz nes$to manji analiticki prinos u odnosu na postupak
taloZenja proteina. U ovom radu optimizirana je priprema uzorka plazme za analizu 5-MTHF.
Daljnjim tijekom istrazivanja provest ¢e se i optimizacija pripreme uzorka za analizu
tiopurina te ¢e metoda biti validirana.

Ovaj rad sufinancirala je Hrvatska zaklada za znanost projektom [UIP-2017-05-3949].
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Sisymbrium officinale (L.) Scop: GLUCOSINOLATE
PROFILE AND SYNTHESIS OF ISOPROPYL
ISOTHIOCYANATE

Azra Pulovié!, Nikolina Andelkovié!, Marijana Popovi¢!, Elma Vuko?,
Nada Bezi¢?, Vedrana Cikes Culi¢®, Ivica Blazevié!

1Sveuciliste u Splitu, Kemijsko-tehnologki fakultet
Rudera Boskovica 35, 21000 Split
2Sveugiliste u Splitu, Prirodoslovno-matematicki fakultet
Rudera Boskovi¢a 33, 21000 Split
3Sveugiliste u Splitu, Medicinski fakultet
Soltanska 2, 21000 Split

azra@ktf-split.hr

Hedge mustard (Sisymbrium officinale (L.) Scop.), a plant from Brassicaceae family, was
collected in Split and in the Krka River area during May 2019. The aim of the study was to
isolate and identify glucosinolates (GSLs) and their breakdown products. Different isolation
methods have been applied in this work: hydrodistillation in the modified Clevenger
apparatus, autolysis, and microwave-assisted distillation and microwave hydrodiffusion and
gravity. GC-MS analysis of the volatile isolates indicated that the most abundant volatile
product was isopropyl isothiocyanate (ITC), originated from glucoputranjivin degradation.
GSLs were also identified and quantified by their desulfo counterparts using HPLC-DAD
analysis in different plant parts (root, stem, leaf, flower). Three GSLs were identified in all
plant parts: glucoputranjivin (0.68-16.00 umol/g DW), 4-hydroxyglucobrassicin (0.04-2.73
pmol/g DW) and glucobrassicin (0.24-6.40 pmol/g DW). Furthermore, glucosinalbin, 4-
methoxyglucobrassicin and neoglucobrassicin were also identified in the roots.

In order to investigate biological properties (cytotoxic and antiviral), isopropyl ITC was
synthesized by one-pot synthesis by reaction of isopropyl amine with CS; in aqueous K,CO3
solution affording the dithiocarbamate intermediate, which was further desulfurized by
adding cyanuric acid at 0 °C to provide the corresponding ITC. After purification with
petroleum ether, the ITC was confirmed by GC-MS and spectroscopic techniques.

This research has been fully supported by the Croatian Science Foundation under the project BioSMe
(HRZZ-1P-06-2016-1316, PI IB).
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UTJECAJ pH OTOPINE NA SORPCIJU KRIZOTINIBA
NA CESTICE TiO2 U SUSPENZIJI

THE INFLUENCE OF pH VALUE ON SORPTION OF
CRIZOTINIB IN TiO2 PARTICLES IN SUSPENSION

Iva Fereza, Kristina Toli¢, Dragana Mutavdzi¢ Pavlovié¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 19, 10000 Zagreb
ifereza@fkit.hr

Farmaceutici su tvari koji se svakodnevno koriste u humanoj i veterinarskoj medicini radi
odrzavanja zdravlja. Njihova konstanta konzumacija povecava vjerojatnost dospijevanja i
pronalaska tih aktivnih tvari u okoliSu koji ukljucuje tlo, sedimente, otpadne vode i u
konacnici pitke vode. U okoliSu farmaceutik moze biti izlozen raznim utjecajima te tako
podlijegati razli¢itim procesima razgradnje i uzrokovati novonastale produkte koji Cesto
tako da je njihova koncentracija u okoli$u niska iako je do nedavno njihova identifikacija i
kvantifikacija bila otezana sve do razvoja analitiCkih metoda koje su omogucile njihovu
analizu pri nizim granicama detekcije. Kao jedan od neistrazenih farmaceutika o ¢ijoj se
sudbini i ponasanju u okoliSu nista ne zna je krizotinib. On predstavlja malu molekulu
odobrenu 2011. godine kao protutumorski lijek koji inhibira receptor tirozin kinazu kod raka
pluca kao jednog od vodeéih uzroka smrti u svijetu.

Napredni oksidacijski procesi poput fotokatalize jedan su od na¢ina uklanjanja farmaceutika
iz okolisa. TiO> je jedan od najcesée koriStenih fotokatalizatora. Razlog njegove Ceste
upotrebe lezi u ¢injenici da je netoksican, jeftin te ucinkovit. Ipak prilikom fotokatalize ne
moze se zanemariti ¢injenica da se farmaceutici prilikom takvog procesa mogu adsorbirati
na povrSinu TiO kao i na povrsinu nekog drugog fotokatalizatora. 1z tog razloga cilj ovog
rada bio je ispitati koliko se krizotiniba moze sorbirati na ¢esticama TiO- tijekom fotokatalize
krizotiniba u vodenom mediju. U tu svrhu odredeno je vrijeme kontakta krizotiniba sa
Cesticama TiO; u suspenziji da bi doslo do njegove maksimalne sorpcije. Na osnovu toga
odreden je kineticki model koji najbolje opisuje sorpciju krizotiniba. Buduci da je sorpcija
krizotiniba uvjetovana njegovim fizikalno-kemijskim svojstvima, ali i fizikalno-kemijskim
karakteristikama sorbensa i medija u kojem se on nalazi, ispitali smo i utjecaj pH vrijednosti
otopine krizotiniba na sorpciju. Parametri sorpcije krizotiniba odredeni su primijenom
razlic¢itih sorpcijskih izotermi.
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Zn(11) | Cu(11) KOMPLEKSI KIRALNIH
IMINODIACETAMIDNIH LIGANADA

Zn(I1) AND Cu(ll) COMPLEXES OF CHIRAL
IMINODIACETAMIDE LIGANDS

Franka Folo®?, Natalija Pantalon Juraj?, Sre¢ko I. Kirin?

tUniversity of Split, Faculty of Chemistry and Technology
Rudera Boskovica 35, 21000 Split
2Ruder Boskovi¢ Institute, Bijeni¢ka cesta 54, 10000 Zagreb
franka_f@hotmail.com

Tridentate ligands, such as iminodiacetamide derivatives and transition metals can form
hexacoordinated complexes of ML and ML stoichiometry®. Ligands imda-pea and imda-
phe prepared in this work have chiral chains with amide groups (pea = (S)-1-
phenylethanamine and phe = L-Phenylalanine methyl ester) that could form hydrogen bonds
between two ligands in a complex of ML stoichiometry. For the ligand imda-pea, one
hydrogen bond is possible, while two hydrogen bonds are possible for imda-phe, allowing
the formation of different secondary structures. These compounds could have potential use
in enantioselective catalysis. In complexes with hydrogen bonded secondary structures,
chirality can be transmitted to the metal centre by "backdoor induction" from distant chiral
groups, and the metal centre can selectively catalyse enantioselective reactions?.

In this work, ligands imda-pea and imda-phe were prepared in two steps, by standard amide
coupling reactions, followed by nucleophilic substitution with chloroacetamide precursors.
The complexes were characterized in solid state by IR spectroscopy. In solution, the Zn(ll)
complexes were studied by *H NMR spectroscopy and the Cu(ll) complexes by UV-Vis 159
spectroscopy. The transfer of chirality to the metal centre was studied by CD spectroscopy.

1. Pantalon Juraj, N.; Mileti¢, G.; Peri¢, B.; Popovi¢, Z.; Smrecki, N.; Vianello, R.; Kirin, S. L., Inorg.
Chem. 2019, DOI: 10.1021/acs.inorgchem.9b02200.
2. Opacak, S.; Kokan, Z.; Glasovac, Z.; Peri¢ B.; Kirin, S. ., Eur. J. Org. Chem. 2019, (11), 2115-2128.
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Proposed structure of an octahedral ML, complex with one hydrogen bond.
M = Zn(ll), Cu(ll) and A = CF3SO3'.
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KRISTALIZACIJA DERIVATA INZULINA
CRYSTALIZATION OF INSULIN DERIVATIVES

Boris Gomaz, Ivana Kekez, Dubravka Matkovié-éalogovic’,
Biserka Prugovecki

Sveudiliste u Zagrebu, Prirodoslovno-matematicki fakultet
Horvatovac 102a, 10000 Zagreb
bgomaz@chem.pmf.hr

Inzulin je jedan od najvaznijih hormona koji sudjeluju u regulaciji ugljikohidrata u tijelu i
ve¢ godinama je predmet brojnih istrazivanja. Specifi¢no govoreéi o ljudskom inzulinu,
ulazak glukoze u B stanice Langerhansovih oto¢i¢a gusterace, uzrokuje njegovo izlu¢ivanje.
Ovaj polipeptidni hormon sastoji se od dvaju lanaca: A lanca koji sadrzi 21 aminokiselinu i
B lanca koji sadrzi 30 aminokiselina. U lancu A postoji jedan disulfidni most dok su lanci A
i B povezani pomocu dvaju disufidnih mostova. U prisutnosti cinkovih iona $est monomerih
jedinica se okuplja i dobiva se puno stabilniji; heksamer, koji sluzi kao skladi$ni inzulin.
Inzulin je biologki aktivan kao monomer.™ Pokazano je da i drugi metalni ioni mogu tvoriti
heksamere inzulina te da razliiti kristalizacijski uvjeti vode nastajanju triju razli¢itih formi
heksamera inzulina Tg, T3R3 i Re. (24

U ovom radu bit ¢e prikazani rezultati kristalizacije derivata ljudskog inzulina uz razlicite
metalne ione (bakar(Il), nikal(II) i kobalt(Il)) te u prisutnosti razli¢itih halogenidnih iona
(kloridi, bromidi i jodidi) u cilju dobivanja jedini¢nih kristala za odredivanje 3D-strukture.
Kristalizacija je provedena metodom difuzije para u visec¢oj kapi. Takoder ¢e biti prikazani
osnovni rezultati odredivanja 3D-strukture priredenih derivata metodom difrakcije
rendgenskog zracenja na jedinicnom kristalu. Difrakcijski podaci su sakupljeni na
sinkrotronu Elettra u Trstu.

1. D. L. Nelson i M. M. Cox, Lehninger Principles of Biochemistry, Fourth edition, USA: W. H.
Freeman and Company, 2005, str. 589, 902-910

2. B. Prugovecki, N. Iveti¢ i D. Matkovié-Calogovié, Maced. J. Chem. Chem. En., 34 (2015), 1; 67-72
3. B. Prugovegki, L. Puli¢, M. Toth i D. Matkovié¢-Calogovié, Croat. Chem. Acta, 85 (2012), 4; 435-439
4. B. Prugovecki, E. J. Dodson, G. G. Dodson i D. Matkovi¢-Calogovi¢, Croat. Chem. Acta, 82 s(2009),
2; 433-438
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ISTRAZIVANJE ANTIOKSIDACIJSKOG POTENCIJALA
ODABRANIH OKSADIAZOLA: HAT vs ET-PT

ASSESSMENT OF ANTIOXIDANT POTENTIAL OF
SELECTED OXADIAZOLES: HAT vs ET-PT

Elena Gotal, Ana Amié

Sveudiliste u Osijeku, Odjel za kemiju
Ulica cara Hadrijana 8/A, 31000 Osijek
gotal551@icloud.com

Oksadiazoli su aromati¢ni, heterociklicki spojevi u ¢ijoj se strukturi nalaze kisikovi i dusikovi
atomi. Od velikog su znacaja za medicinsku kemiju zbog raznolike bioloske aktivnosti, koja
izmedu ostalih ukljucuje antibakterijsku, antivirusnu, protuupalnu, protutumorsku aktivnost.
Studije su pokazale da oksadiazoli posjeduju i antioksidacijsku aktivnost, ¢ime pomazu u
borbi protiv slobodnih radikala i oksidativnog stresa. Antioksidacijski potencijal 15
odabranih oksadiazola je ispitana teoretski. Ispitana su reakcijske entalpije dva mehanizma,
mehanizam prijenosa vodikovog atoma (HAT) i mehanizam prijenosa elektrona popracenog
prijenosom protona (ET-PT), upotrebom PM7 metode. Prou¢avano je cijepanje O-H, C-H i
N-H veza, te znacaj funkcijskih skupina. Preliminarni rezultati potvrduju vaznost prisutnosti
jedne ili vise hidroksilne skupine u strukturi spoja, buduéi da spojevi s ovom funkcijskom
skupinom pokazuju vecu antioksidacijsku aktivnost.
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FIZICKO-KEMIJSKA KARAKTERIZACIJA |
BIOAKTIVNOST KOMPLEKSA ODABRANIH
BIOMETALA SA 8-HIDROKSIKINOLINOM

PHYSICO-CHEMICAL CHARACTERIZATION AND
BIOACTIVITY OF SELECTED BIOMETAL
COMPLEXES WITH 8-HYDROXYQUINOLINE

Emir Horozi¢!, Amira Cipurkovi¢?, Halid Junuzovié¢?,

Melisa Ahmetovi¢?, Lejla Meki¢®

tUniverzitet u Tuzli, Tehnologki fakultet,
Urfeta Vejzagi¢a 8, 75 000 Tuzla
2Univerzitet u Tuzli, Prirodno-matematicki fakultet
Urfeta Vejzagica 4, 75 000 Tuzla
SUniverzitet u Tuzli, Farmaceutski fakultet
Urfeta Vejzagica 8, 75 000 Tuzla
emir.horozic@untz.ba

Sinteza kompleksnih spojeva predstavlja interesantno podrucje istrazivanja zbog njihove
potencijalne bioloske, kataliticke i inhibitorske aktivnosti. U ovom radu sintetizirani su
kompleksi odabranih divalentnih biogenih metala d-bloka (bakra, kobalta i nikla) sa 8-
hidroksikinolinom (8-HH). Strukturna analiza kompleksa izvr§ena je primjenom spektralnih
metoda. Antimikrobna aktivnost ispitana je difuzijskom tehnikom na bakterijskim sojevima
iz ATCC kolekcije. Antioksidativni kapacitet analiziran je FRAP i DPPH metodom.
Spektralnom analizom utvrdeno je da 8-HH koordinira metalne ione kao bidentatni NO-
donorski ligand. Uzimajucéi u obzir spektralne podatke, dolazi se do zakljuc¢ka da Cu(II) ion
sa 8-HH formira kompleks kvadratno-planarne geometrije, dok preostala dva kompleksa
uslijed vezivanja molekule/a vode za metalni centar formiraju geometrijske oblike
karakteristicne za komplekse veéih koordinacijskih brojeva. 8-HH pokazuje jako
antimikrobno djelovanje u slucaju svih testiranih sojeva. Antimikrobna aktivnost
sintetiziranih kompleksa je znacajno manja u odnosu na maticni ligand. Zone inhibicije M(II)
kompleksa krec¢u se u rasponu od 15-28 mm S§to ih i dalje svrstava u komponente visokog
antimikrobnog djelovanja. Najslabiji antimikrobni efekt evidentiran je kod Cu(ll) kompleksa
dok je najveca inhibitorna aktivnost uocena kod Ni(Il) kompleksa. Analizom
antioksidativnog kapaciteta utvrdena je visoka redukcijska sposobnost 8-HH i sintetiziranih
kompleksa.

Klju¢ne rijeci: 8-HH, bakar, kobalt, nikl, bioaktivnost
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ODABIR OTAPALA ZA UCINKOVITU EKSTRAKCIJU
POLIBROMIRANIH DIFENIL ETERA 1Z UZORAKA
KUCNE PRASINE UZ POMOC MIKROVALOVA

SOLVENT SELECTION FOR EFFECTIVE EXTRACTION
OF POLYBROMINATED DIPHENYL ETHERS FROM
HOUSE DUST SAMPLES USING MICROWAVES

Karla Jagi¢, Darija Klinc¢i¢, Marija Dvors¢ak

Institute for Medical Research and Occupational Health
Ksaverska cesta 2, 10000 Zagreb
Kjagic@imi.hr

Polybrominated diphenyl ethers (PBDEs) are highly persistent, hydrophobic and semi-
volatile organic pollutants used as additive flame retardants in a variety of textile materials,
furniture fillers, building materials, electronic and electrical equipment. When added to
polymers, they do not form chemical bonds with materials and can therefore easily migrate
into the surrounding air, dust, soil, and water during the use, disposal and/or recycling of
treated materials. Microwave-assisted extraction (MAE) of 7 PBDEs (BDE-28, BDE-47,
BDE-99, BDE-100, BDE-153, BDE-154 and BDE-183) from house dust samples was
performed with 20 mL of solvent at 80 °C for 10 minutes, using a power of 600 W. Purified
extracts were then analyzed by gas chromatography on a dual capillary column system with
dual electron capture detectors. Investigation of MAE performance (recovery, repeatability)
using different extraction solvents was performed by analyzing spiked dust samples. For that
purpose, the analytes were added to dust at a mass fraction of 10 ng mL%. The solvents tested
for extraction of the target analytes from house dust were: n-hexane; dichloromethane (9:1),
n-hexane:dichloromethane (1:1), n-hexane:NaOH (10 % w/v) (1:1), n-hexane:acetone (1:1),
n-hexane:2-propanol (1:1), n-hexane: ultrapure water (10:1). Both, n-hexane:acetone (1:1)
and n-hexane:ultrapure water (10:1) achieved an efficient extraction with good recoveries
and repeatability, and also reduced the chromatographic background. Ultimately, n-
hexane:acetone (1:1) was selected as the best extraction solvent because of better
reproducibility results. Besides that, since there was no additional step of removing water by
adding NazSOs4, the loss of analytes, consumption of chemicals and sample processing time
were reduced. The overall recoveries for MAE using n-hexane:acetone (1:1) as extraction
solvent ranged from 63 to 96% with relative standard deviation between 6 and 18%.

This work was financially supported by Project No. HrZzZ-UIP-2017-05-6713 — Development,

validation and application of analytical methods for PBDE determination (DeValApp) funded by the
Croatian Science Foundation.
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A COMPARISON OF GREEN CHEMISTRY METHODS
IN SYNTHESIS OF QUINAZOLINONE BASED SCHIFF
BASES

Mario Komar!, Fran Prasnikar?, Maja Molnar!

LJosip Juraj Strossmayer University of Osijek, Faculty of Food Technology Osijek
Franje Kuhaca 20, 31000 Osijek
ZJosip Juraj Strossmayer University of Osijek, Department of Biology
Ulica cara Hadrijana 8/A, 31000 Osijek
mario.komar@ptfos.hr

In the recent years, to avoid or minimize the damage of environment, ultrasound-assisted
synthesis (UAS), microwave-assisted synthesis (MAS) and mechanochemical synthesis
(MS) are important modern green techniques for synthesis of organic compounds. The
quinazolinone core and its derivatives have been studied because of their wide range of
biological activites such as antibacterial, antifungal, antitumor, anticolvulsant,
antiinflammatory and antimicrobial. The main goal of this study was to investigate the yields
and time required for the completion of reaction for Schiff bases. A series of quinazolinone
based Schiff bases were synthesized via condensation of 3-amino-2-methyl-
4(3H)quinazolinone with substituted benzaldehydes by microwave, ultrasound and
mechanochemical mixing. The novel procedure features short reaction time, moderate yields
and simple workup.
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SYNTHESIS AND STRUCTURAL CHARACTERIZATION
OF NOVEL POTENTIAL BIOLOGICALLY ACTIVE
BENZIMIDAZOLE AMIDE DERIVATIVES

Marija Kos, Donata Jambrisko, Natasa Perin,
Maja Cindri¢, Marijana Hranjec

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Maruli¢ev trg 19, 10000 Zagreb
mkosl@fkit.hr

Over the past few years substituted benzimidazoles and their azino fused derivatives have
been one of the most extensively studied classes of heterocyclic compounds and the constant
and growing interest for their synthesis is owed mostly to their well-known broad range of
biological features [1]. Cyclic benzimidazole derivatives with mostly excellent spectroscopic
properties are important for their application in several other areas like optoelectronics or
chemosensors, with side chain substituents designed to enable additional interactions with
potential biological targets.

Herein we present the synthesis and structural characterization of novel pentacyclic amide
benzimidazole derivatives as well as N-substituted benzimidazole derived amides substituted
with methoxy groups. For the synthesis of novel targeted compounds, classical organic
synthesis reactions as well as photochemical and microwave assisted synthesis were used.
Additionally, structural and spectroscopic characterization of prepared benzimidazole
derivatives was achived by using NMR and UV/Vis spectroscopy as well as mass
spectrometry.

[1] M. Aleksi¢, B. Berto$a, R. Nhill, Sabine Depauw, I. Martin-Kleiner, M. David-Cordonnier, S.
Tomié¢, M. Kralj, Eur. J. Med. Chem. 71 (2014) 267-281.

[2] N. Perin, R. Nhili, M. Cindri¢, B. Bertosa, D. Vusak, 1. Martin-Kleiner, W. Laine, G. Karminski-
Zamola, M. Kralj, M. H. David-Cordonnier, M. Hranjec, Eur. J. Med. Chem. 122 (2016) 530-545.
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MECHANOCHEMICAL SYNTHESIS OF GRAPHENE
OXIDE FOR FABRICATION OF 3D GRAPHENE-BASED
HYDROGEL/AEROGEL

Magdalena Kralj*, Irena Sovi¢?, Ivan Halasz?,
Antonio Supina?, Davor Capeta®

!Institute Ruder Boskovi¢, Bijeni¢ka cesta 54, 10000 Zagreb
’Institut za fiziku, Bijeni¢ka cesta 46, 10000 Zagreb
mkralj@irb.hr

Past few decades, graphene oxide (GO) has attracted significant attention due to its excellent
properties that can be utilized for various other applications such as electronic and energy
storage devices, biosensors and optical materials. Nevertheless, large-scale production of
high quality GO is still a challenging task for researchers and since industrial-scale chemical
synthesis of GO are inherently generating large amount of toxic, it is more than necessary to
find a cheaper and cleaner way of its production. [1]

However, recently mechanochemical reactions offers advantages over traditional solvent
based chemistry reflected in better yields and selectivity, better energy- and atom-economy
and reduced waste generation. [2]

Herein, we report versatile and eco-friendly approach to prepare GO by use of
mechanochemical ball milling and fabrication of 3D graphene-based mesoporous
frameworks via easy and eco-friendly hydrothermal process using as synthesized GO.
Graphene hydrogels are a new class of 3D carbon monoliths holding promise for applications
as diverse as electrochemical energy storage, CO2 capture, tissue engineering and pollutant
adsorption. They consist of entangled layers of graphene, albeit they partially retain the
excellent properties of monolayer graphene. [3]

[1] A.M. Dimidiev, S. Eigler, Wiley (2016).

[2] J.L. Howard, Q. Cao, D.L. Browne, Chem. Sci. 9, 3080 (2018)
[3] H.P. Cong, X.C. Ren, P.Wang, S.H. Yu, ACS Nano 6, 2693 — 2703 (2012)
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NOVI ANTRACENSKI ANALOG TRIARILBORAN
FLUOROFORA U INTERAKCIJAMA S DNA, RNA |
PROTEINIMA

NOVEL ANTHRACENE ANALOG OF
TRIARYLBORANE FLUOROPHORE WITH DNA, RNA
AND PROTEIN INTERACTIONS

Ivona Krol!, Zeljka Ban', Stefanie Griesbeck?, Todd B. Marder?,
Ivo Piantanida®

nstitut Ruder Boskovi¢, Bijenicka cesta 54, 10000 Zagreb
’Institut fiir Anorganische Chemie, and Institute for Sustainable Chemistry & Catalysis
with Boron, Julius-Maximilians-Universitit Wiirzburg, Wiirzburg, Germany

ikrosl@irb.hr

U raznim bioloskim ili biokemijskim eksperimentima, kao i u mnogim medicinskim
dijagnostickim testovima, koriste se fluorescentne probe male molekulske mase, s tim da
mala veli¢ina molekule predstavlja izazov u dizajniranju novih selektivnih proba. Jedan od
nasih ciljeva je sintetizirati malu molekulsku probu koja se veze na nekoliko razli¢ith
biomakromolekula (DNA, proteini) dajuéi razli¢iti spektroskopski odgovor za razlidite
biomolekule. Nedavno smo pokazali kako novi triaril-bor-fluorofor (Shema 1, lijevo)
omogucuje istodobnu kvantifikaciju DNA / RNA i proteina (BSA) u otopini, zahvaljujuci
tome §to moze razlikovati izmedu DNA/RNA i BSA uz pomo¢ fluorescentske emisije, AL=
100 nm. U ovdje predstavljenim istrazivanjima novopripravljeni antracenski analog (Shema
1, SG252) je pokazao snazno vezanje za ds-DNA, ds-RNA, ss-RNA i BSA praceno razli¢itim
fluorescentnim odgovorima.

17. Ban, S. Griesbeck, S. Tomi¢, J. Nitsch, T. Marder, I Piantanida, Chem. Eur. J. (2019)
doi.org/10.1002/chem.201903936.
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Shema 1. Shematski prikaz selektivnosti fluorescentnog odgovora spoja 1 (lijevo)l 1
fluorumetrijski odgovor novoispitivanog antracentskog derivata SG252 (desno).
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ODREPIVANJE TOKSICNOSTI BAKTERIJOM Vibrio
fischeri STANDARDNIH OTOPINA FARMACEUTIKA |
PRIMJENA NA REALNE UZORKE

TOXICITY DETERMINATION BY Vibrio fischeri
BACTERIA FOR STANDARD SOLUTIONS OF
PHARMACEUTICALS AND APPLICATION TO REAL
SAMPLES

Kristina Kukrika, Danijela Asperger

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 19, 10000 Zagreb
kkukrika@fkit.hr

Posljednjih godina biljezi se stalni rast broja oboljelih i broja novih bolesti, $to za posljedicu
ima sve vecu potrosnju farmaceutika. Kako svi farmaceutski aktivni spojevi prije ili kasnije
zavrse u okoli$u (najvise vodenom) potrebno je istraziti njihov utjecaj na isti, obzirom da ve¢
u vrlo malim dozama izazivaju odredene farmakoloske i fizioloske ucinke.

U ovom je radu ispitivana toksi¢nost Siroko primjenjivanih farmaceutika, ali i realnih uzoraka
nakon obrade otpadnih voda naprednim oksidacijskim procesima. Ispitivani farmaceutici se
svrstavaju u tri skupine prema nacinu djelovanja: antibiotike (gentamicin), antihelmintike
(ivermektin, klozantel, mebendazol) i kemoterapeutske agense (hidroksiklorokin).
Toksi¢nost je ispitivana standardnom DIN 38412 L34 metodom primjenom luminiscentne
bakterije Vibrio fischeri koja je osjetljiva na organske oneci$¢ujuce tvari.

Zamijecen je isti trend rasta krivulja toksi¢nosti kod svih ispitanih ksenobiotika. Medutim,
niti jedan nije izazvao potpunu inhibiciju bakterijske kulture. Od standardnih otopina
ksenobiotika, najvecu inhibiciju je pokazao gentamicin, zatim klozantel i ivermektin, dok se
mebendazol pokazao pogodnim za rast bakterijske kulture. Uzorci vode hidroksiklorokina
nakon primjene naprednih oksidacijskih procesa pokazali su vrlo nisku toksi¢nost $to ukazuje
na mogucnost primjene takvog sustava obradbe vode i u realnom sektoru.
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ORGANSKA TVAR I NUSPRODUKTI DEZINFEKCIJE U
VODOOPSKRBNOM SUSTAVU PAKRAC-LIPIK

ORGANIC MATTER AND DISINFECTION
BYPRODUCTS IN WATER SUPPLY SYSTEM PAKRAC-
LIPIK

Livia Kurajica, Magdalena Ujevi¢ Bosnjak, Jurica Stigli¢

Hrvatski zavod za javno zdravstvo, Rockefellerova 7, 10000 Zagreb
livia.kurajica@hzjz.hr

Reakcijom prirodne organske tvari i dezinfekcijskog sredstva nastaju nusprodukti
dezinfekcije. Napoznatiji nusprodukti dezinfekcije klorom su trihalometani (THM) i
halooctene kiseline (HAA). Potreba za pra¢enjem njihovih koncentracija u vodi za pice
proizlazi iz potencijalno stetnog djelovanja na ljudsko zdravlje. U Republici Hrvatskoj
postavljena dozvoljena granica za koncentraciju ukupnih THM iznosi 100 pg L, dok
maksimalna dozovljena koncentracija za ukupne HAA nije definirana. Kako bi se razumijeli
mehanizmi nastajanja nusprodukata dezinfekcije potrebno je karakterizirati organsku tvar
koja je prisutna u vodi. Najbolja metoda za karakterizaciju organske tvari je fluorescentna
spektroskopija odnosno snimanje ekcitacijsko-emisijskih matrica (EEM) pomo¢u kojih se
simultano snimaju fluorescentni podaci kroz §iroki raspon ekscitacijskih i emisijskih valnih
duljina. Za modeliranje podataka najcesée se koristi Parallel Factor Analysis (PARAFAC),
statisti¢ka tehnika za istraZivanje fluorescentnih spektara. Predmet istraZivanja ovog rada
bio je Vodoopskrbni sustav Pakrac-Lipik od sirove vode do vode na slavini u periodu od
lipnja do listopada 2019. Karakterizirana je organska tvar fluorescentnom spektroskopijom
i odredeni su nusprodukte dezinfekcije. Provedena je i statisticka anliza podataka pomcéu
programa Statistica. Za opisivanje fluorescentnih podataka napravljen je dvokomponentni
model. Prvu komponentu ¢ine huminske kiseline, a druga komponenta sadrzi proteine u
strukturi i naziva se tirozin. THM i HAA u uzorcima su nadeni u rasponu koncentracija od
ispod granice kvantifikacije do 63,0 ug L, odnosno do 40,3 pug L%,
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APPLYING GREEN METHODS IN SYNTHESIS OF
BISCOUMARIN FROM 4-HYDROXYCOUMARIN

Mirjana Loncar, Maja Molnar

Josip Juraj Strossmayer University of Osijek, Faculty of Food Technology Osijek
Franje Kuhaca 20, 31000 Osijek
mirjana.loncar@ptfos.hr

The aim of our work was to synthesise biscoumarins by condensing 4-methoxybenzaldehyde
with 4-hydroxycoumarin, using ethanol as a reaction medium and applying three different
»green“ methods: microwave irradiation, ultrasound irradiation and synthesis in a ball mill.
The reactions were carried out: a) in catalyst-free conditions, b) using catalytic amount of
molecular iodine. The results show that the usage of iodine as a catalyst enchances theses
reactions, reduces the reaction time and increases yields compared to the reaction under
catalyst-free conditions.

H (0]
OH =
X + EtOH
*1,10%
0" o
O

CH,
*Reaction with molecular iodine as catalyst
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JEDNOSTAVNA HPLC METODA ZA ODREDIVANJE
LIMUNSKE KISELINE U VOCNIM SOKOVIMA U
ZELENIM UVJETIMA

SIMPLE, GREEN HPLC ANALYSES OF CITRIC ACID IN
FRUIT JUICES

Maja Ljepovi¢, Suzana Ini¢, Jasna Jablan, Ana-Marija Domijan

Farmaceutsko-biokemijski fakultet Sveugdilista u Zagrebu
sinic@pharma.hr

Cilj ovog istrazivanja je odrediti koncentraciju limunske kiseline u uzorcima prirodnih i
komercijalo dostupnih voénih sokova na hrvatskom trzistu. Koncentracija limunske kiseline
u voénim sokovima (n = 15) odredena je pomocu tekuéinske kromatografije visoke
djelotvornosti (HPLC) s UV/Vis detektorom u zelenim uvjetima uz primjenu 100% vodene
mobilne faze. KoriStena je kolona RP-18 (125 x 4,6 mm, 5 pum; LiChrospher, Merck,
Darmstadt, Njemacka). Mobilna faza bila je 50 mM fosfatni pufer (pH = 2,8) s protokom 0,5
mL/min, a valna duljina detektora bila je pode$ena na 214 nm. Metoda je ispitana
standardnim otopinama limunske kiseline u koncentracijskom rasponu od 0,1 do 1,0 g/L. U
ispitivanom podru¢ju metoda je bila linearna (koeficijent korelacije, R? = 0,9999).
Ponovljivost metode, izrazena kao relativna standardna devijacija (RSD) bila je ispod 2,5%,
a srednja preciznost izrazena kao relativna standardna devijacija (RSD) iznosila je manje od
3%. Granica dokazivanja bila je 0,01 g/L, a granica odredivanja 0,03 g/L $to pokazuje da je
metoda osjetljiva za odredivanje koncentracije limunske kiseline u voénim sokovima.
Koncentracija limunske kiseline u $est komercijalno pribavljenih voénih sokova bila je u
rasponu od 1,42 g/L (sok od mijeSanog voca) do 4,42 g/L (sok od narance). Izmjerene
koncentracije u pet uzoraka prirodnih vo¢nih sokova iznosile su od 0,32 g/L (sok mijeSanog
voca) do 7,66 g/L (sok od narance), a U etiri uzorka prirodnog soka koncentracija limunske
kiseline je bila ispod detekcijskog limita. Iz dobivenih rezultata moze se zakljuciti da je
HPLC metoda brza i pouzdana za odredivanje limunske kiseline u uzorcima vo¢nih sokova.
Budu¢i da je u sedam uzoraka, koncentracija limunske kiseline prelazila propisima
dozvoljenu vrijednost, vazno je pratiti njenu koncentraciju u svim prehrambenim
proizvodima zbog poznatih Stetnih utjecaja limunske kiseline na zdravlje ljudi.

L
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SINTEZA | STRUKTURNA ANALIZA KOMPLEKSA
KOBALTA(III) S PIPERIDIN-N-ACETAMIDOM 1 2,2'-
BIPIRIDINOM

SYNTHESIS AND STRUCTURAL ANALYSIS OF
COBALT(IIl) COMPLEX WITH PIPERIDINE-N-
ACETAMIDE AND 2,2°-BIPYRIDINE

Aleksandar Mandi¢, Darko Vusak, Biserka Prugovecki, Dubravka
Matkovi¢-Calogovié¢
Kemijski odsjek, Prirodoslovno-matematicki fakultet, Sveuciliste u Zagrebu,

Horvatovac 102a, 10000 Zagreb
almandic@chem.pmf.hr

Kompleksi prijelaznih metala s heterociklickim bazama te s derivatima aminokiselina vrlo
su vazni u bioanorganskoj kemiji zbog mogucénosti interkalacije u dvostruku uzvojnicu DNA
zbog Cega imaju izrazena antiproliferativna svojstva. Takvi kompleksi u évrstom stanju cesto
tvore porozne strukture u kojima se mogu skladistiti molekule otapala ili drugih tvari [1,2].
Takoder, Cesto se udruZzuju nekovalentnim interakcijama, kao §to su z-interakcije
aromati¢nih motiva i vodikove veze, pri ¢emu nastaju supramolekulske arhitekture koje su
predmet istrazivanja u kristalnom inZenjeringu.[3]

Sintetiziran je i strukturno analiziran novi oktaedarski kompleks kobalta(in) s piperidin-
N-acetamidatom (pipAcNH), koji je ranije okarakteriziran u nasoj grupi [4], i 2,2'-
bipiridinom te karbonatnim ionom, [Co(COs)(pipAcNH)(bpy)]-3H20 (slika 1). Ovisho o
reakcijskim uvjetima, dobiven je i spoj ve¢ poznat u kristalografskoj bazi podataka (engl.
Cambridge Structural Database) [5], [Co(COs3)(bpy)2]C1-6H20. Karbonatni ioni potjeu od
ugljikovog dioksida iz zraka. Oba su spoja porozna te sadrze beskonacne 1D kanale vode.
Spoj 1 kristalizira u monoklinskom sustavu u prostornoj grupi P2:/c s parametrima jedini¢ne
éelije a = 13,4340(17) A, b =9,1196(8) A, c = 17,2419(19) A, p = 105.533(15)°. Kompleksi
se m-interakcijama medusobno povezuju u dimere, koji su N-H---O vodikovim vezama
povezani u 2D slojeve.

[1] S. R. Liao, X. Y. Le, X. L. Feng, J. Coord. Chem. 61 (2008) 847.

[2] M. T. Bordignon Luiz, B. Szpoganicz, M. Rizzoto, M. G. Basallote, A. E. Martell, Inorg. Chim.
Acta 287 (1999) 134.

[3] D. Vusak, B. Prugovecki, D. Mili¢, M. Markovi¢, 1. Petkovi¢, M. Kralj, D. Matkovic’-éalogovié,
Cryst. Growth Des. 17 (2017) 6049.

[4] D. Cindri¢, I. Krvari¢, N. Smrecki, D. Vusak, B. Prugove&ki, D. Matkovi¢-Calogovi¢, 5. Simpozij
studenata kemicara, Zagreb, 27. listopada 2018.

[5] K. Das, U. C. Sinha, C. Chaterjee, A. Mishnev, Z. Krist. Cryst. Mater. 205 (1993) 316.

Slika 1. Struktura kompleksa [Co(COs3)(pipAcNH)(bpy)]-3H20. Prikazana je jedinka bez
molekula kristalizacijskih voda radi jednostavnosti prikaza.
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KONTROLIRANO I UCINKOVITO UKLAPANJE Cgo-
FULERENA UNUTAR SODALITNE METAL-ORGANSKE
MREZE S MALIM APERTURAMA

CONTROLLABLE AND HIGHLY EFFICIENT
ENTRAPMENT OF Ce-FULLERENE IN SODALITE MOF
WITH SMALL APERTURES

Valentina Martinez, Bahar Karadeniz, Krunoslav Uzarevi¢

Institut Ruder Boskovi¢, Bijenicka cesta 54, 10000 Zagreb
valentina.martinez@irb.hr

Fulereni su visoko-istrazivana alotropska modifikacija ugljika u obliku kuglastih Supljih
molekula koje mogu biti funkcionalizirane na povrSini, ili sadrZavati odredene atome ili
molekule u unutra$njosti (endofulereni). U modernoj kemiji materijala su intenzivno
istrazivani kao molekulski nanoreaktori, katalizatori ili senzorski materijali, ovisno o tipu
funkcionalne skupine.! Naro¢it je interes za hibridne materijale koji imaju definiran raspored
fulerena u prostoru jer mogu pokazati neka zanimljiva magnetska i fotokemijska svojstva.
Danasnje tehnike sinteze takvih materijala medu ostalim ukljucuju kokristalizaciju te
uklapanje u porozne materijale medu kojima su i metal-organske mreze.? Metal-organske
mreze su visoko uredene trodimenzionalne strukture s porama ili kanalima, gradene od
metalnih iona premostenih organskim molekulama. U spomenute pore se tijekom ili nakon
sinteze mogu uklopiti molekule odgovarajuée veli¢ine.®

U ovom radu izucavana je ucinkovitost uklapanja fulerena u sodalitnu strukturu ZIF-8 uz
pomo¢ mljevenja potpomognutog tekuc¢inom (LAG). Sodalitne strukture specifi¢ne su zbog
velikih pora s malim otvorima koje onemogucavaju migraciju vec¢ih gostiju poput fulerena,
ali u isto vrijeme otezavaju sintezu takvih hibridnih materijala klasicnim otopinskim
metodama. U ovom smo radu pokazali da mehanokemijska sinteza pri kojoj se mreza formira
oko molekule fulerena omoguéuje brzu i kontroliranu sintezu hibridnog Ceo@ZIF-8
materijala te daje daleko bolje rezultate od post-sintetske enkapsulacije putem natapanja ZIF-
8 u otopini fulerena ili otopinske sinteze ZIF-8 u otopini koja sadrzava veliki suviSak
fulerena. Stovise, mehanokemijskim pristupom omoguéena je kontrola koli¢ine fulerena
uklopljene unutar sodalitne strukture ¢ime se kontroliraju i svojstva kona¢nih Ceo@ZIF-8
materijala.

1) F. Langa De La Puente, J.-F. Nierengarten, Fullerenes: Principles and Applications, RSC (2007)
Cambridge

2)S. Goswami, D. Ray, K. Otake, C. Kung, S. J. Garibay, T.Islamoglu, A.Atilgan, Y. Cui, C. J.
Cramer, O. K. Farha, J. T. Hupp, Chem. Sci., 2018, 9, 4477-4482; A. Kouloumpis, K. Spyrou, K.
Dimos, V. Georgakilas, P. Rudolf D. Gournis, Front. Mater. 2015,2,1-8

3) Q. Zhu and Q. Xu, Chem. Soc. Rev., 2014, 43, 5468-5512
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SYNTHESIS AND STRUCTURAL CHARACTERIZATION
OF ORGANIC AND INORGANIC SALTS OF DABCO
BETAINAMIDE DERIVATIVES

Mia Mesi¢, Leon Poljani¢, Kristina Smokrovié, Ivica Pilovié,
Dubravka Matkovi¢-Calogovié

Sveudiliste u Zagrebu, Prirodoslovno-matematicki fakultet
Horvatovac 102a, 10000 Zagreb
mmesic@chem.pmf.hr

Betaines and betainamides are a class of naturally occurring glycine derivatives. They are
characterised by an alkylated, quaternary amino group, and are easily prepared. Interactions
of betainamides are not well studied with the context of crysta enigneering, even though they
provide an interesting class of cations that are both capable of coordinating metal cations and
forming hydrogen bond networks with anions as well as cations.[1]

A series of organic an inorganic salts were prepared with 1,4-bis(carbamoylmethyl)-1A* 4-
diazabicyclo[2.2.2]octan-4-ium (DABCO betainamide) as a cation. This cation was chosen
not only for its propensity for the formation of hydrogen bonds, but for its limited flexibility
as well as the lack of aromatic rings. The purpose of this work is examine whether the chosen
cation can act as a receptor for specific anion due to a set of specific directional and
nondirectional intermolecular interactions, mainly as an acceptor or donor of hydrogen bonds
and electrostatic effects.

[1] Walters, M. et al. Inorg. Chem. (2005) 44 1172-1174

This work has been funded by the Croatian Science Foundation (IP-2014-09-4274).
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NOVEL RUTHENIUM AMIDE CONJUGATES AS
POTENTIAL ANTICANCER COMPOUNDS

SaSa Opacak, Corentin Landais, Margareta Pernar, Anamarija Brozovi¢,
Srec¢ko 1. Kirin

Ruder Boskovi¢ Institute, Bijenicka cesta 54, 10000 Zagreb
sasa.opacak@irb.hr

Cancer is the second leading cause of death globally accounting for one out of six disease
related deaths.[1] Platinum drugs are most commonly applied in cancer treatment but exhibit
numerous side effects. [2] In order to mitigate these side effect ruthenium organometallics
have been developed as promising alternatives. Although no ruthenium compounds are
currently in clinical usage, a number of compounds show superior properties over platinum-
based drugs. [3]

In our previous work [4] ruthenium(1l) complexes of amino acid phosphine bioconjugates
have shown relevant cytotoxic activity with selectivity towards tumour cells. Herein, we
expand this work and present derivatives 1 and 2 (Fig 1) with one formally isomerised amide
bond, inspired by our enantioselective catalysts. [5] The newly synthesised compounds were
characterised by various spectroscopic methods and their biological properties were explored
in HelLa cells.

[1] WHO cancer fact sheet, https://www.who.int/news-room/fact-sheets/detail/cancer, (accessed 9
December 2019).

[2] B. W. Harper, A. M. Krause-Heuer, M. P. Grant, M. Manohar, K. B. Garbutcheon-Singh and J. R.
Aldrich-Wright, Chem. Eur. J., 2010, 16, 7064-7077.

[3] A. Bergamo and G. Sava, Chem. Soc. Rev., 2015, 44, 8818-8835.

[4] M. Pernar, Z. Kokan, J. Kralj, Z. Glasovac, L. M. Tumir, I. Piantanida, D. Eljuga, I. Turel, A.
Brozovic and S. 1. Kirin, Bioorg. Chem., 2019, 87, 432-446.

[5] S. Opacak, Z. Kokan, Z. Glasovac, B. Peri¢ and S. I. Kirin, Eur. J. Org. Chem., 2019, 2019, 2115—
2128.
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Newly synthesised mono (1) and bis (2) Ru complexes with different R substituents,
phosphine substitution (m or p) and linker group (ethylene or cyclohexane).
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EFFECT OF THE LINKER LENGTH AND AMIDE
GROUP ORIENTATION ON CHIRAL BPA COMPLEXES
OF Zn(11) AND Cu(l1)

Natalija Pantalon Juraj!, Dominik Moreth2, Robert Vianello!,
Ulrich Schatzschneider?, Sre¢ko I. Kirin®

'Ruder Boskovi¢ Institute, Bijeni¢ka cesta 54, 10000 Zagreb
2Julius-Maximilians-Universitit, Am Hubland, Wiirzburg

_npantal @irb.hr

Bis(2-picolyl)amine (bpa) and its derivatives are tridentate ligands known for the formation
of complexes with late transition metals that found use as enzyme mimics, metal ion sensors
and anticancer agents. In the Cambridge Structural Database, a variety of bpa complexes are
described, such as monomers, dimers and coordination polymers. [1]

In this work, six chiral bpa ligands and their complexes with Zn(I1) and Cu(ll) were prepared
and characterized by NMR, UV-Vis and CD spectroscopy. The stoichiometry,
stereochemistry and possibility of different hydrogen bonding patterns were studied by DFT
calculations. To optimize the formation of ML. complexes, several variations were
introduced into the ligand structure, such as the length of the CH; linker, orientation of the
amide group (-CO-NH- or -NH-CO-) and different chiral substituents. In MLz complexes,
the ligands have the possibility of forming one or two intramolecular hydrogen bonds. In
these hydrogen bonded secondary structures, transfer of chirality by "backdoor induction” to
the metal centre is possible and such complexes could selectively catalyse enantioselective
reactions. [2]

[1]. Skalamera, B.; Sanders, E.; Vianello, R.; Marsavelski, A.; Pevec, A.; Turel, L; Kirin, S. L, Dalton
Trans. 2016, (45), 2845-2858.

[2.] Opacak, S.; Kokan, Z.; Glasovac, Z.; Peri¢ B.; Kirin, S. L., Eur. J. Org. Chem. 2019, (11), 2115-
2128.

Synthesis of bis(2-picolyl)amine complexes of ML stoichiometry.
M = Zn(Il), Cu(ll); A = CF3S0s, R = (S)-1-phenylethanamine, L-Phenylalanine methyl
ester, L-(N-acetyl)-phenylalanine or cholamide and n =1 or 2.
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KOROZIJSKA ZASTITA BAKRA DUGOLANCANIM
ORGANSKIM KISELINAMA

CORROSION PROTECTION OF COPPER WITH LONG-
CHAIN ORGANIC ACIDS

Ena Pezi¢, Lucija Tarle, Dajana Miki¢

Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije Sveucilista u Zagrebu,
Trg Marka Maruli¢a 19, 10 000 Zagreb

epezic@fkit.hr

Kako bi se sprijecilo razaranje konstrukcijskih materijala, potrebna je kvalitetna zastita od
korozije. Jedna od novih metoda zastite od korozije je formiranje samoorganizirajucih
monoslojeva (SAM) organskih kiselina na povrSini metala.

U ovom radu proucavana je korozijska zastita Cistog bakra formiranjem SAM-0va stearinske
(SK) i oktadecilfosfonske (ODPA) kiseline razliCitih koncentracija pri razli¢itim
eksperimentalnim uvjetima. Korozijski medij bila je 3%-tna otopina NaCl-a.

Mjerenja su provedena elektrokemijskim tehnikama s izmjenicnom (AC) i istosmjernom
(DC) strujom. Od DC tehnika su se provodile metoda Tafelove ekstrapolacije i metoda
linearne polarizacije, dok se od AC tehnika koristila elektrokemijska impedancijska
spektroskopija (EIS). Za ispitivanje povrSinskih karakteristika uzorka koristila se
goniometrija i infracrvena spektrometrija s Fourierovom transformacijom signala (FTIR).
Istrazivanja u ovom radu pokazuju da na povrsini bakra dolazi do formiranja filma SK i
ODPA sto je potvrdeno FTIR spektroskopijom te taj film ¢ini povrSinu hidrofobnom §to je
potvrdeno goniometrijom. Elektrokemijska ispitivanja ukazuju da se najbolja korozijska
zadtita postiZe pripremom filmova u otopinama visih koncentracija SK (102 M) i ODPA (10
M.

Dobiveni rezultati pokazuju da nastali filmovi daju korozijsku zastitu koja nije dugotrajna u
ispitivanom agresivnom mediju.
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SYNTHESIS AND STRUCTURAL CHARACTERIZATION
OF MIXED AMINO-ACID COMPLEXES OF COPPER(II)

Leon Poljani¢, Kristina Smokrovi¢, Ivica Dilovi¢,
Dubravka Matkovi¢-Calogovi¢

Sveudiliste u Zagrebu, Prirodoslovno-matematicki fakultet
Horvatovac 102a, 10000 Zagreb
Ipoljanic@chem.pmf.hr

Copper complexes with amino acids (AK) have been known for a long time and structures
of the Cu(AK), type are known for all natural amino acids except cysteine. However, mixed
complexes are not nearly as well researched, with only 9 recorded structures in the CSD
crystallographic database (Cambridge Structural Database) out of more than 1500 possible
combinations of different amino-acids. In this work we have prepared three new mixed
amino-acid complexes with histidine and proline derivatives by reacting equimolar amounts
of copper (1) hydroxide and selected amino acids (L- and D-proline, L-histidine, L-
hydroxyproline) in a mixture of water, methanol and dimethylformamide (1: 1: 0.1 ). The
unit crystals of three new mixed complexes were obtained: Cu (L-His) (L-Pro), Cu (L-His)
(D-Pro), and Cu (L-hPro) (L-Pro). The crystal structures of the prepared complexes were
determined by X-ray diffraction on a unit crystal at room temperature. All three complexes
crystallize as hydrates and form complicated three-dimensional hydrogen bonding networks
with water molecules.

[1] Taizo, O., Hirotaka, S., Yoshio, S., Takeshi, S., Osamu, Y., Akitsugu, N., Bull. Chem. Soc. Jpn. 52
(1979) 2229.
[2] Groom, C. R., Bruno, I. J., Lightfoot, M. P., Ward, S. C. Acta Cryst. B72 (2016) 171.

This work has been funded by the Croatian Science Foundation (project no. 1P-2014-09-4274).

[Cu(L-His)(p-Pro)] [Cu(L-His)(L-Pro)] [Cu(L-hPro)(L-Pro)]
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IDENTIFIKACIJA PUTEVA RAZGRADNJE
PIMAVANSERIN LJEKOVITE DJELATNE TVARI

IDENTIFICATION OF DEGRADATION PATHWAYS OF
PIMAVANSERIN ACTIVE PHARMACEUTICAL
INGREDIENT

Irena Radi¢!, Mislav Runje!, Sandra Babi¢?

Pliva HRVATSKA d.o.0, Prilaz Baruna Filipoviéa 25, 10000 Zagreb
2Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 19, 1000 Zagreb
irena.radicO1@pliva.com

Pimavanserin je atipi¢ni antipsihotik koji je odobren za lije¢enje Parkinsonove bolesti, a
takoder se istrazuje za lijeCenje Alzheimerove bolesti, psihoze, shizofrenija, velikog
depresivnog poremecaja. Oneciséenje je svaki sastojak ljekovite djelatne tvari koji nema
definiran kemijski entitet kao ljekovita tvar ili svaki sastojak farmaceutskog proizvoda koji
nije ljekovita ili pomo¢na tvar u samom proizvodu, a mogu nastati tijekom proizvodnog
procesa ljekovite tvari ili se formirati prilikom razgradnje same ljekovite tvari. Nastali
produkti razgradnje mogu biti potencijalno genotoksi¢ni, mutageni ili kancerogeni.
Kvantitativno odredivanje, identifikacija i strukturna karakterizacija oneci$¢enja u djelatnoj
tvari kao i procjena bioloske sigurnosti svakog pojedinog oneéiséenja nakon provedenih
testova prisilne razgradnje postavlja nove izazove i ciljeve moderne kemijske analize u
farmaceutskoj industriji. U ovom radu opisana je primjena ratunalnog programa Zeneth®
(Lhasa Limited, Leeds, UK) za predvidanje puteva prisilne razgradnje pimvanserin ljekovite
djelatne tvari. Ljekovita djelatna tvar je podvrgnuta studiji prisilne razgradnje (kisela i
bazi¢na hidroliza, oksidacija, poviSena temperatura i utjecaj svjetlosti) [1, 2], a nastali
razgradni produkti identificirani su primjenom kromatografije ultravisoke djelotvornosti
vezane sa spektrometrijom masa visoke razlu¢ivosti (UHPLC-QTOF). Na temelju dobivenih
MS i MS/MS spektara, kao i na temelju predvidanja puteva prisilne razgradnje dobivenih
pomoéu Zeneth® racunalnog programa, predloZene su strukture nastalih produkata
razgradnje.

[1] International Conference on Harmonisation, Stability Testing of New Drug Substances and Products
Q1A (R2), IFPMA, Geneva, 2003.

[2] International Conference on Harmonisation, Photo Stability Testing of New Drug Substances and
Products, Q1B, IFPMA, Geneva, 1996.
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TOKSICNOST FARMACEUTIKA U BINARIM
SMJESAMA

TOXICITY OF PHARMACEUTICALS IN BINARY
MIXTURES

Edi Radin, Marija Sigurnjak, Sime Uki¢, Matija Cvetnié¢, Marko Rogosi¢,
Tomislav Bolanca

Sveugiliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Maruli¢ev trg 19, 10000 Zagreb
eradin@fkit.hr

Sve veca potrosnja i upotreba farmaceutika posljedica je intenzivnog rasta broja stanovnika,
otkri¢a novih lijekova te povecanja udjela starije populacije u razvijenim zemljama. Brzi rast
svjetske populacije rezultirao je i globalnim poveéanjem osvijestenosti o vaznosti pitke vode
te sukladno tome intenzivnijim monitoringom okolisa.

Farmaceutici su jedna od tvari ¢ija prisutnost u vodenom mediju predstavlja potencijalnu
prijetnju organizmima. Iako su u okoli$u prisutni uglavnom u koncentracijama koje se ne
smatraju Stetnim za ljudsko zdravlje, mnogi od njih kumulativno mogu uzrokovati Stetne
ucinke; to zna¢i da se stvarni rizik krije u dugoroénoj izlozenosti. U mnogim zemljama,
ukljucujuéi Europsku Uniju, procjena rizika jo§ uvijek je uglavnom usmjerena na analizu
efekata Cistih tvari, a manje na njihove smjese, iako su upravo smjese tvari najcesce prisutne
u okoliSu. Problem sa smjesama onecis¢ivala jest u ¢injenici da smjese mogu imati vecu
toksi¢nost od zasebnih komponenta (sinergizam).

Za potrebe istrazivanja odabrano je Sest farmaceutika, redom: azitromicin, eritromicin,
karbamazepin, oksitetraciklin, deksametazon i diklofenak, te je analizirana njihova zasebna
ali i zajedniCka toksi¢nost u binarnim smjesama. Ukupno je analizirana toksi¢nost 45
binarnim smjesa. Primijenjena su dva naj¢esce koriStena modela za opis toksi¢nosti smjesa:
aditivni model (engl. Concentration adition model) i model neovisnog djelovanja (engl.
Independent action model). Usporedbom predvidenih i eksperimentalno odredenih
vrijednosti toksi¢nosti dobivena je informacija o mehanizmu toksi¢nog djelovanja ispitanih
farmaceutika u smjesama.

Ovo istrazivanje financirano je sredstvima Hrvatske zaklade za znanost kroz projekt pod nazivom
Modeliranje okolisnih aspekata napredne obrade voda za razgradnju prioritetnih onecis¢ivala
(MEAOWT, IP-09-2014-7992).
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CONJUGATES OF PURINE AND PURINE ISOSTERES
WITH FERROCENE: SYNTHESIS AND BIOLOGICAL
EVALUATION

Valentina Rep!, Helena Simek!, Martina Piskor’, Petra Miseti¢?, Petra Grb&ic¢?,
Jasna Padovan?, Vesna Gabelical, Sandra Kraljevi¢ Paveli¢®, Silvana Rai¢-Mali¢?

tUniversity of Zagreb, Faculty of Chemical Engineering and Technology
Marulicev trg 19, 10000 Zagreb
2GlaxoSmithKline Research Centre Zagreh
Ul. Damira Tomljanovica 15, 10000 Zagreb
SUniversity of Rijeka, Department of Biotechnology
Radmile Matejc¢i¢ 2, 51000 Rijeka
vrep@fkit.hr

On account of their extensive biological activity, nucleoside analogs present an important
role as chemotherapeutic agents. [1,2] In recent years it has been observed that incorporation
of organometallic fragments into biomolecules provides compounds with antitumor activity.
[3] Taking into consideration the biological relevance of ferrocene and nucleoside analogs,
novel purine and purine isosteres containing a ferrocene N-1-substituted 1,2,3-triazole (11a-
¢, 12a-c, 13a-c, 14a-c, 15a-c, 16a, 23a-c, 24a-c, 25a-c) and a ferrocene 4-substituted 1,2,3-
triazole moiety (34a-c, 35a-c) attached to variety of heterocyclic bases were prepared using
copper-catalyzed azide-alkyne cycloaddition (CuAAC) reaction of corresponding
azidoferrocene precursors and propargylated purine derivatives. Of all tested compounds,
ferrocene conjugates 11c (ICso = 9.07 uM), 13a (ICso = 14.38 uM) and 15b (ICso = 15.50
puM) displayed marked antiproliferative activity against colorectal adenocarcinoma cell line.
ADME properties (kinetic solubility, microsomal stability and permeability) of synthesized
compounds were also studied. Preliminary results of 13a and 15a showed their high solubility
and moderate metabolic stability.

[1] S. Rai¢-Mali¢, A. Mes¢i¢, Curr. Med. Chem. 2015, 22, 1462

[2] T. Gazivoda, M. Sok&evi¢, M. Kralj, L. Suman, K. Paveli¢, E. De Clercq, G. Andrei, R. Snoeck, J.
Balzarini, M. Mintas, S. Rai¢-Mali¢, J. Med. Chem. 2007, 50, 4105; S. Prekupec, D. Makuc, J. Plavec,
L. Suman, M. Kralj, K. Paveli¢, J. Balzarini, E. De Clercq, M. Mintas, S. Rai¢-Mali¢, J. Med. Chem.
2007, 50, 3037; S. Kristafor, A. Bistrovi¢, J. Plavec, D. Makuc, T. Martinovi¢, S. Kraljevi¢ Paveli¢, S.
Rai¢-Mali¢, Tetrahedron Lett. 2015, 56, 1222

[3] S. Maraci¢, J. Lapié, S. Djakovi¢, T. Opacak- Bernardi, Lj. Glavas- Obrovac, V. Vréek, S. Rai¢-
Mali¢, Appl. Organometal Chem. 2019, 33, 4628
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NOVI TRIPEPTID KOJI U(“:INKpVITO VEZE
BAKROV(II) ION I DVOLANCANU DNA

NEW TRIPEPTIDE WITH EFFICIENT BINDING OF
COPPER(I1) ION AND DOUBLE-STRANDED DNA

Karla Ribi¢i¢, Biserka Zini¢, Ivo Piantanida

Institut Ruder Boskovi¢, Bijenicka cesta 54, 10000 Zagreb
kribicic@fkit.hr

Mnogi proteini vrlo efikasno vezu metalne katione (npr. albumini seruma vezu Cu?* s logKs
=14) i natome baziraju svoju biolosku aktivnost. Zanimljivo je kako i neki vrlo kratki peptidi
mogu tvoriti stabilne komplekse s metalnim kationima, recimo W-H-W peptid efikasno
kompleksira prijelazne metale poput bakra. S druge strane, peptidi s triptofanima (W) se
nekovalentno vezu na DNA ili RNA.

Uzevsi u obzir oba svojstva (W-H-W vezanje bakra i interakcije s DNA/RNA) te kako Cu?*
u odredenim uvjetima moze efikasno cjepati DNA ili RNA polinukleotidni lanac, u ovom
radu pripravljen je novi analog W-H-W, gdje je histidin zamjenjen triazolom.

W-triazol-W efikasno koordinira Cu?* u vodenom mediju s logKs = 5,3 uz znacajno gasenje
fluorescencije triptofana. Dodatno, W-triazol-W je pokazao biorelevantne interakcije s
dvolan¢anom DNA (Shema 1, logKs ~ 5), te preliminarni rezultati ukazuju kako i kompleks
W-triazol-W / Cu?* takoder intereagira s DNA, s moguéno$éu cijepanja.

IF. Tisato, C. Marzano, M. Porchia, M. Pellei and C. Santini, Medicinal Research Reviews 2010, 30,
708-749.

2K. P. Mahon, M. D. Roy, J. R. Carreon, E. G. Prestwich, J. L. Rouge, S. Shin and S. O. Kelley,
Chembiochem 2006, 7, 766-773
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TOKSICNOST BINARNIH SMJESA ALAKLORA,
KLORFENVINFOSA, DIURONA | IZOPROTURONA

TOXICITY OF BINARY MIXTURES OF ALACHLOR,
CHLORFENVINPHOS, DIURON AND ISOPROTURON

Marija Sigurnjak, Edi Radin, Sime Uki¢, Matija Cvetnié¢, Marko Rogosié,
Tomislav Bolanca

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Maruli¢ev trg 19, 10000 Zagreb

marijas@fkit.hr

Intenzivan ekonomski rast pra¢en porastom svjetske populacije rezultirao je povecanjem
onedidéenja voda. Zele¢i oGuvati relativno ograni¢ene vodene resurse, dolazi do pracenja
tvari ¢ija prisutnost u vodama predstavlja opasnost po vodeni okolis. Medu ostalim, javila se
i potreba za pracenjem pesticida ¢iji Stetni utjecaj na okoli§ je oekivan, a kontinuirana
intenzivna upotreba dovodl do povecane koncentracue u Vodama

nekim slucajevima rezultira aditivnim efektom, ponekad antagonizmom (smanjenje
toksi¢nosti), a ponekad, §to je za okoli§ posebno pogubno, sinergizmom (veéa toksicnost),
procjena rizika i dalje se uglavnom provodi na temelju rezultata ispitivanja toksiénosti
iznimno vazne u procjeni rizika.

Podatci o toksi¢nim efektima smjesa pesticida u literaturi su vrlo oskudni. Ovaj rad donosi
rezultate toksicnosti Cetiriju pesticida koja se nalaze na Europskoj listi prioritetnih
onecis¢ivala u podrudju vodne politike: alaklora, klorfenvinfosa, diurona i izoproturona, kao
i njihovih binarnih smjesa. Toksi¢nost je odredena prema bakteriji Vibrio fischeri. U opisu
djelovanja smjesa primjenjena su dva modela, aditivni model i model neovisnog djelovanja
pri ¢emu su promatrane dvije razine toksi¢nosti: ECig i ECso. Analizom je utvrden aditivni
efekt u svim smjesama pesticida, osim u slu¢aju binarne smjese izoproturona i
klorfenvinfosa, gdje je uoceno sinergisticko djelovanje.

Ovo istrazivanje financirano je sredstvima Hrvatske zaklade za znanost kroz projekt pod nazivom
Modeliranje okolisnih aspekata napredne obrade voda za razgradnju prioritetnih oneciscivala
(MEAOWT, IP-09-2014-7992).
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SINTEZA, STRUKTURNA KARAKTERIZACIJA |
ANTBAKTERIJSKA AKTIVNOST NOVIH
BENZTIAZOLNIH DERIVATA

SYNTHESIS, STRUCTURAL CHARACTERIZATION
AND ANTIBACTERIAL ACTIVITY OF NOVEL
BENZOTHIAZOLE DERIVATIVES

Ivana Sokol®, Mateja Novak®, Helena Prpi¢t, Marijan Orlovi¢?,
Domagoj Drenjancevi¢?, Silvana Rai¢-Mali¢!, Tatjana Gazivoda Kraljevi¢!

ISveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inZenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 19, 10000 Zagreb
2Sveuciliste Josipa Jurja Strossmayera u Osijeku, Medicinski fakultet Osijek
Josipa Huttlera 4, 31000 Osijek

tgazivod@fkit.hr

Benztiazol i njegovi derivati pripadaju vaznoj skupini sintetskih spojeva u organskoj i
medicinskoj kemiji zahvaljujuéi Sirokom spektru bioloskog djelovanja poput antitumorskog,
antimikrobnog i antituberkulostatskog.! 2-supstituirani derivati benztiazola pokazali su
izrazeno djelovanje na tumorske stani¢ne linije raka dojke, jajnika, debelog crijeva i bubrega
u nanomolarnom podruéju inhibitornih koncetracija.? Nadalje, 1,2,3-triazolni prsten ima
vaznu ulogu kao farmakofor i poveznica zbog rigidne strukture i in vivo stabilnosti, a lako se
pripravlja Huisgenovom 1,3-dipolarnom cikloadicijom, poznatom i kao klik reakcija.®

S ciljem ispitivanja antimikrobne aktivnosti sintetizirani su novi derivati 6-halobenztiazola
supstituirani u polozaju 2 arilnim supstituentima. Reakcijom 4-hidroksibenzaldehida s
razli¢ito  supstituiranim  tiofenolima  dobiveni su  odgovaraju¢i  6-halo-2-(4-
hidroksifenil)benztiazoli koji su nadalje reakcijom O-alkiliranja prevedeni u 2-(4-
alkoksifenil)benztiazolne derivate i reakcijom propargiliranja uz NaH ili K,CO3 kao bazu u
O-propargilirane derivate benztiazola. Ciljani 1,4-disupstituirani 1,2,3-triazolni derivati
benztiazola sintetizirani su bakrom kataliziranom klik reakcijom odgovarajucih terminalnih
alkina i azida mikrovalovima potpomognutim reakcijama. 6-halobenztiazolni derivati s p-
N,N-dietilaminfenilnim supstituentom u polozaju 2 pokazali su najizrazeniju aktivnost protiv
gram-pozitivnih bakterijskih sojeva rezistentnih na antibiotike.

1] R. S. Keri, M. R. Patil, S. A. Patil, S. Budagumpi,. Eur. J. Med. Chem. 89 (2015) 207.

[2] T. D. Bradshaw, S Wrigley, D. F. Shi, R. J. Schultz, K. D. Paull, M. F.G. Stevens,. Br. J. Cancer,
77(1998) 745

[3] S. Rai¢-Malié, A. Mes¢i¢, Current Medicinal Chemistry, 22 (2015) 1462

R,=H,ClLF R,=H, CI, OCH,
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SYNTHESIS AND CONFORMATIONAL ANALYSIS OF
NOVEL TYPE OF FERROCENE PEPTIDOMIMETICS

Tea Stipié!, Sundica Roca?, Lidija Barisi¢!, Monika Kovadevi¢!

tUniversity of Zagreb, Faculty of Food Technology and Biotechnology
Pierottijeva ul. 6, 10000 Zagreb

2Rudjer Boskovi¢ Institute, Bijeni¢ka 54, 10 000 Zagreb
monika.kovacevic@pbf.hr

The amide conjugates of 1,n-disubstituted ferrocenes and amino acids are well known for
their ability to adopt the turn or B-sheet-like structures [1-5], owing to the turn-inducing
capacity of ferrocene scaffolds.

Amide-to-ester substitutions in the peptide backbone have proven to be a good tool for
evaluating of backbone hydrogen-bonding behaviour of the so-derived depsipeptides [6-7].
Herein, we describe the synthesis of depsipeptide analogue of the previously reported
ferrocene peptides [2,4]. The influence of the amide-to-ester substitution on the
conformational properties of the depsipeptide 1 is explored by IR, NMR and CD
spectroscopy.

[1] Moriuchi, T.; Hirao, T. J. Incl. Phenom. Macrocycl. Chem., 2012, 74, 23.

[2] Barisi¢, L.; Caki¢, M.; Mahmoud, K. A.; Liu, Y.; Kraatz, H-B.; Pritzkow, H.; Kirin, S. I. Metzler-
Nolte, N.; Rapi¢, V. Chem. Eur. J., 2006, 12, 4965.

[3] Chowdhury, S.; Mahmoud, K. A.; Schatte, G.; Kraatz, H.-B. Org. Biomol. Chem., 2005, 3, 3018.
[4] Kovadevié, M.; Kodrin, I.; Cetina, M.; Kmeti¢, I.; Murati, T.; Caki¢ Semenéié¢, M.; Roca, S.; Barisié,
L. Dalton Trans., 2015, 44, 16405.

[5] Moriuchi, T.; Hirao, T. Acc. Chem. Res., 2010, 43, 1040.

[6] Yang, X.; Wang, M.; Fitzgerald, M. C. Bioorg. Chem. 2004, 32, 438.

[7] Powers, E. T.; Deechongkit, S.; Kelly J. W. Adv. Protein Chem. 2006, 72, 39.
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Ferrocene depsipeptide 1
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INHIBICIJSKI UCINAK EKSTRAKATA PLANIKE
(Arbutus unedo L.) NA ENZIMSKU AKTIVNOST CYP2CS8

INHIBITORY EFFECT OF STRAWBERRY TREE
(Arbutus unedo L.) EXTRACTS ON THE CYP2C8
ENZYME ACTIVITY

Marija Skrlec!, Martin Kondza'?, Zeljan Males!, Mirza Boji¢*

ISveucilidte u Zagrebu, Farmaceutsko-biokemijski fakultet
Ul. Ante Kovacic¢a 1, 10000 Zagreb
2Sveugiliste u Mostaru, Farmaceutski fakultet
Matice Hrvatske bb, 88000 Mostar
mskrlec@student.pharma.hr

Arbutus unedo L. — planika, vazdazeleni je grm ili nisko drvo iz porodice Ericaceae koje raste
u zemljama oko Sredozemnog mora. Planika sadrzi razli¢ite kemijske spojeve, sekundarne
metabolite biljaka, kao §to su flavonoidi, proantocijanidini, trjeslovine, iridoidi, Seceri i
eteri¢no ulje. U farmaciji je od interesa jer djeluje kao adstringens, diuretik, uroantispetik i
antidijaroik. Citokrom P450 su najznacajniji enzimi odgovorni za metabolizam lijekova i
drugih tvari stranih ljudskom organizmu (ksenobiotika) ukljucujuéi sekundarne metabolite
biljaka.

Cilj ovog rada bio je utvrditi utjecaj metanolnih ekstrakata planike na enzimsku aktivnost
CYP2CS. U tu svrhu koristeno je 12 uzoraka planike skupljenih tijekom 12 mjeseci tijekom
2018. godine. Aktivnost CYP2C8 pracena je primjenom paklitaksela kao marker supstrata
koji se djelovanjem navedenog enzima prevodi u 6- hidroksipaklitaksel. Nastali metabolit
odreden je primjenom obrnuto fazne tekucinske kromatografije visoke djelotvornosti
spregnute s UV detektorom. Rezultat je iskazan kao postotak nastalog metabolita u odnosu
na kontrolu bez inhibitora. Svi ispitani uzorci inhibirali su nastanak 6-hidroksipaklitaksela te
je ostatna enzimska aktivnost iznosila 27% do 54%. Ovi rezultati ukazuju da ekstrakti planike
mogu utjecati na enzimsku aktivnost CYP2C8, a temeljem usporedbe s kemijskim sastavom
ekstrakata ucinak se djelomi¢no moze povezati s polifenolnim sastavnicama ekstrakata
planike.

..

HN o inhibicija HN  OH
;§o CYP2CS8

paklitaksel

ekstrakt planike
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SINTEZA NOVIH OKSIMSKIH DERIVATA
BICIKLO[3.2.1]OKTADIENA KAO POTENCIJALNIH
INHIBITORA KOLINESTERAZA

SYNTHESIS OF THE NEW OXIME DERIVATIVES OF
THE BICYCLOJ3.2.1]OCTADIENE AS POTENTIAL
CHOLINESTERASE INHIBITORS

Ana Vukovinski, Ana Grgicevi¢, Irena Skori¢

Sveuciliste u Zagrebu, Fakultet kemijskog inzenjerstva i tehnologije
Marulicev trg 20, 10 000 Zagreb
avukovins@fkit.hr

Spojevi iz skupine oksima poznati su kao dobri reaktivatori fosforiliranih kolinesteraza, kao
i njihovi inhibitori [1]. Acetilkolinesteraza odrZzava normalnu razinu acetilkolina hidrolizom,
a inhibicija ovog enzima posebno je vazna kod smanjenja simptoma Alzheimerove bolesti
[2]. Prethodno sintetizirani benzobiciklo[3.2.1]oktadieni pokazali su obecavajuce rezultate
inhibicijske aktivnosti kolinesteraza, te je nastavljena daljnja funkcionalizacija osnovnog
skeleta koriste¢i formilni derivat 1 kao pocetni supstrat. Vazno je istaknuti da poznati
inhibitor kolinesteraza huperzin A takoder ima metano-premosteni biciklo[3.3.1]oktadienski
kostur koji je vrlo sli¢an biciklo[3.2.1]oktadienskom skeletu. Oksim 2 sintetiziran je u
nekoliko stupnjeva Wittigovom reakcijom te Vilsmeierovim formiliranjem iz aldehida 1 [3],
a onda preveden u ¢itav niz novih oksimskih etera koji su izolirani i spektroskopski
okarakterizirani. Prilikom sinteze, osim predvidenih produkata, dobiveni su i srodni oksimi i
oksimski eteri nastali otvaranjem furanskog prstena na biciklickom skeletu. Za odabrane
oksime i oksimske etere u ulozi inhibitora acetil- i butirilkolinesteraze racunalno je ispitana
relativna termodinamicka stabilnost kompleksa enzim-inhibitor u cilju predvidanja jacine
inhibicije [4]. Za sve nove oksimske derivate analizirana su i preliminarna fizikalno-kemijska
svojstva te se prema in silico modelu za predvidanje aktivnosti pokazalo da spojevi imaju
potencijalno dobru CNS aktivnost. Mjerenje njihove inhibicijske aktivnosti pokazat ¢e koliko
su eksperimentalni rezultati u skladu s racunalnim ispitivanjem, te dati vazne informacije o
potencijalnom djelovanju novopriredenih oksimskih derivata, kao i u slu¢aju amino-derivata

[5].

[1] I. V. Zueva, S. V. Lushchekina and P. Masson, Biosci. Rep., 2018, 38, 1-10.

[2] a) P. Anand, B. Singh and N. Singh, Bioorg. Med. Chem., 2012, 20, 1175-1180.; b) J. Wiemann,
A. Loesche and R. Csuk, Bioorganic Chemistry, 2017, 74, 145-157.

[3] I. Kikas, I. Skori¢, Z. Marini¢ and M. Sindler-Kulyk, Tetrahedron, 2010, 66, 9405-9414.

[4] A. Ratkovi¢, K. Pavlovié, D. Bari¢, Z. Marinié, L. Grgicevié, 1. Skorié, Irena, J. Mol. Struct. 2020,
1200, 127149-127149.

[5S]1 L gagud, N. Macek, A. Grgicevi¢, T. Cadez, J. Hodak, M. Dragojevi¢, K. Lasi¢, Z. Kovarik, 1.
Skorié, J. Enzyme Inh. Med. Chem. (prihvaéen za objavljivanje).
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OKSIDACHSKI STRES U KLIJANCIMA VRSTE SINAPIS
ALBA L. NAKON IZLOZENOSTI EKSTRAKTU VRSTE
IMPATIENS GLANDULIFERA ROYLE

OXIDATIVE STRESS IN SINAPIS ALBA L. SEEDLINGS
EXPOSED TO IMPATIENS GLANDULIFERA ROYLE
EXTRACT

Katarina Zeli¢!, lvan Duka®, Tihana Vilovi¢', Zeljan Males!, Mirza Boji¢?,
Bozena Miti¢?, Dario Hrusevar?, Ana-Marija Domijan’

ISveugiliste u Zagrebu, Farmaceutsko-hiokemijski fakultet
Ul. Ante Kovacic¢a 1, 10000 Zagreb
2Sveuciliste u Zagrebu, Prirodoslovno-matematicki fakultet
Horvatovac 102a, 10000 Zagreb
kzelic@student.pharma.hr

U ovom istrazivanju ispitan je uc¢inak metanolnog ekstrakta zljezdastog nedirka, Impatiens
glandulifera Royle, Balsaminaceae na parametre oksidacijskog stresa u klijancima bijele
gorusice - Sinapis alba L., Brassicaceae. Sjemenke vrste S. alba tijekom tri dana bile su
izlozene metanolnom ckstraktu vrste I. glandulifera kojim je impregniran filtar papir u tri
razli¢ite doze (1,5; 3 i 6 mL). U pokus je uklju¢ena negativna kontrola (filtar papir
impregniran s deioniziranom vodom) i pozitivna kontrola (impregnacija s 0,02 M CuSOa).
Pokusi su provedeni u tri ponavljanja. Homogenat biljnoga tkiva (100 mg tkiva) pripremljen
je s trikloroctenom kiselinom (0,5 mL TCA). U supernatantu je izmjeren sadrzaj
neproteinskih tiola (GSH), antocijana i malondialdehida (MDA). Sadrzaj GSH izmjeren je
prema Ellmanu (Ellman, 1959), sadrzaj antocijana odreden je pH-diferencijalnom metodom
prema Giusti i Wrolstadu (2001), a sadrzaj MDA pomocu tiobarbituratnog testa (Heath i
Packer, 1968). Dobiveni rezultati obradeni su statisti¢ki (Statistica 8.0, StatSoft, 2007).
Sadrzaj GSH u tretiranim klijancima vrste S. alba bio je visi u odnosu na negativnu kontrolu
(10,4 + 2,4 uM) te je u uzorcima tretiranim sa 6 mL ekstrakta vrste I. glandulifera bio
znacajno visi od negativne kontrole (13,4 + 0,7 uM; p < 0,05). Tretman s ekstraktom vrste I.
glandulifera uzrokovao je sniZenje sadrzaja antocijana te je izloZenost najvisoj dozi dovela
do statisticki znacajno nizeg sadrzaja antocijana (0,13 + 0,03 mg/kg) u odnosu na negativnu
kontrolu (0,36 + 0,04 mg/kg; p < 0,05). Sadrzaj MDA u tretiranih klijanaca vrste S. alba nije
se razlikovao od negativne kontrole (p > 0,05). Dobiveni rezultati pokazuju da je ekstrakt
vrste |. glandulifera u klijanaca bijele goruSice uzrokovao promjene u sadrzaju GSH i
antocijana te se moze zakljuciti da je doslo do oksidacijskog stresa.

G.L. Ellman, Arch Biochem Biophy, 1959
MM. Giusti i R.E. Wrolstad, Curr Prot in Food Anal Chem, 2001
R.L. Heath, L. Packer, Arch Biochem Biophy, 1968.
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INTERAKCIJE DERIVATA BENZIMIDAZOLNIH
AMIDA S DNA | RNA

DNA AND RNA INTERACTIONS OF BENZIMIDAZOLE
AMIDINES

Iva Zonji¢!, Marijana Radi¢ Stojkovié!, Andrea Bistrovié¢ Popov?,
Silvana Rai¢-Mali¢?

'Ruder Bogkovi¢ Institute, Bijeni¢ka 54, Zagreb, Croatia
2University of Zagreb, Faculty of Chemical Engineering and Technology
Marulic¢ev trg 20, 10000 Zagreb

izonjic@irb.hr

A series of novel benzimidazole amidines derivatives are synthesized at the Department of
Organic Chemistry, Faculty of Chemical Engineering and Technology. They differ only in
one substituent (-F vs —H vs —OCHz) attached on phenyl ring (Figure 1.). These three
compounds were selected for the binding study with DNA and RNA based upon their
antitrypanosomal activity. Binding of studied compounds to DNA and RNA polynucleotides
(ctDNA, poly(dAdT),, poly(dGdC), and poly A — poly U) was monitored with the
fluorescence spectroscopy. CD titrations and AT, experiments were used for a determination
of the binding modes (intercalation, groove binding, external binding).

Interestingly, even though benzimidazole amidines derivatives differ only in one substituent,
they caused opposite changes in fluorescence upon interaction with studied polynucleotides.
While addition of derivatives 1 and 2 caused a decrease of fluorescence in the presence of
DNA/RNA, the addition of any polynucleotide resulted exclusively in strong emission
increase of derivate 3 which can probably be ascribed to donor properties of methoxy group.
All three compounds exhibited positive induced CD spectra (ICD) with ctDNA, poly(dAdT):
and poly A — poly U. Usually, a positive ICD band, with an intensity similar or stronger than
CD band of DNA/RNA, strongly supports the minor groove binding to DNA or the major
groove binding to ds-RNA [1]. Thus, it can be concluded that studied compounds bind to
minor groove of ctDNA and AT-DNA and to major groove of ds-RNA.

[1] Smidlehner, T.; Piantanida, 1.; Pescitelli, G. Beilstein J. Org. Chem. 2018, 14, 84-105.
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A series of novel benzimidazole amidines derivatives
which differ only in one substituent on phenyl ring.
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NOVI KOMPLEKSI TRANZICIJSKIH METALA S
TENOILTRIFLUOROACETONOM: SINTEZA,
SPEKTRALNA KARAKTERIZACIJA | IN VITRO
BIOLOSKA AKTIVNOST

NOVEL TRANSITION METAL COMPLEXES WITH
TENOILTRIFLUOROACETONE: SYNTHESIS,
SPECTRAL CHARACTERIZATION AND IN VITRO
BIOLOGICAL ACTIVITY

Amila Zuki¢!, Emir Horozi¢?, Zahida Ademovié?, Jasmin Suljagiéz,
Amra Dzambi¢!, Demir Bjelosevi¢!, Lamija Kolarevi¢!

1Univerzitet u Tuzli, Farmaceutski fakultet
Univerzitetska 8, 75 000 Tuzla
2Univerzitet u Tuzli, Tehnologki fakultet
Univerzitetska 8, 75 000 Tuzla
amila.zukic@outlook.com

Tenoiltrifluoroaceton (TTFA) je helatni farmakoloski agens. U pogledu strukture ispunjava
osnovni uvjet za kompleksiranje jer sadrzi dva donorska atoma kisika iz karbonilne grupe. U
ovom radu sintetizirani su kompleksi odabranih tranzicijskih metala (bakra, kobalta i nikla)
sa TTFA. Strukturne karakteristike dobivenih produkata odredene su primjenom
spektroskopskih metoda. Morfologija kristala analizirana je primjenom binukularnog
mikroskopa. Antimikrobna aktivnost ispitana je difuzijskom tehnikom na sojevima i ATCC
kolekcije (E. coli, E. faecalis, B. subtilis, L. monocytogenes, S. aureus, P. aeruginosa i C.
albicans).

Na osnovi dobivenih spektralnih podataka utvrdeno je da TTFA koordinira metalne ione kao
bidentatni O-donorski ligand, pri ¢emu se formiraju kompleksi tetraedarske geometrije.
Difuzijskom tehnikom uocena je znacajna antimikrobna aktivnost sintetiziranih kompleksa
(pri koncentraciji od 5 mg mL™). Cu(TTFA). kompleks pokazao je znacajnu inhibicijsku
aktivnost u slucaju svih mikroorganizama, sa zonama inhibicije u rasponu od 17-25 mm.
Znacajno antibakterijsko djelovanje Co(TTFA), kompleksa utvrdeno je kod E. coli, B.
subtilis i L. monocytogenes. Slabije djelovanje utvrdeno je kod S. aureus i P. aeruginosa dok
je potpuni izostanak aktivnosti evidentiran kod E. faecalis. Ni(TTFA), kompleks pokazuje
slabiju antibakterijsku aktivnost u odnosu na Co(TTA).. Antifungalno djelovanje utvrdeno
je kod Cu(ll) i Co(ll) kompleksa, sa zonom inhibicije od 19 mm.
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About Xellia Pharmaceuticals

Integrating Science and Innovation to Save Lives

Xellia Pharmaceuticals is a world leader in the development, manufacturing and supply
of fermented anti-infectives sold as active pharmaceutical ingredients and finished
dosage forms to key pharmaceutical industry companies. Headquartered in
Copenhagen, Denmark and owned by Novo A/S, Xellia Pharmaceuticals has more than
1600 employees globally. From state-of-the-art manufacturing sites in the U.S., China,
Denmark and Hungary to R&D sites in Norway and Croatia; Xellia Pharmaceuticals
excels within innovative product development to deliver high quality products to its
customers. Based on our long-term expertise, we bring value for our stake holders and
signify a patient-centric mindset through an embedded corporate motivation of,
integrating science and knowledge to save lives.

Our product portfolio of anti-bacterial and anti-fungal products used for the treatment of
severe infections, including infections caused by multi-resistant bacteria and fungi, is the
foundation for our growth strategy within the antibiotics’ sector.

Xellia is the leading supplier of important anti-infectives Vancomycin and Colistimethate
Sodium (CMS). Our success and strong market position is built on more than 100 years’
of pharmaceutical industry experience.

Xellia Pharmaceuticals’ focus its R&D investments within inhalable and injectable
product technologies as we are committed to researching solutions, which not only
improve patients’ quality of life, but will also ultimately save lives.

Supplying products to more than 70 countries world-wide and with more than 500
customers internationally, Xellia Pharmaceuticals places a high regard on maintaining
strong relationships with its customers. Our sales team serves as the first point of
contact for customers, ensuring fast and accurate delivery of product information;
through managing orders to delivery.

Xellia Pharmaceuticals’ Global Technical Support team serves as the main point of
contact for customers to provide them with specialized support for all technical matters
that may be associated with market entry and launch of products. Working
collaboratively with the sales team and cross-functionally with Xellia’s internal
departments at all sites, Xellia Pharmaceuticals is dedicated to providing reliable
outstanding service to its customers at all times.

For further information please visit our website www.xellia.com
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Agroproteinka je moderna hrvatska tvrtka i lider u :

ekoloSkom zbrinjavanju nusproizvoda Zivetinjskogipo- ——

drijetla i biorazgradivog otpada. Tvrtka koja doprinosi

jacanju poslovnih nacela kruznog gospodarstva i odrzivog  ——————
razvoja. '

Bastinimo 60- godiSnju tradiciju brige za zdravlje ljudi,
zivotinja i okoliSa. U svojim najsuvremenijim pogonima
dobivamo sirovinu za hranu za kuéne ljubimce, sirovinu
za biodiesel, energente te toplinsku i elektricnu energiju.
Stoga je vec prihvatljivo i standardno za Agroproteinku
da iz izdvojenih zivotinjskih nusproizvoda i otpada nase
svakodnevnice, stvara nove proizvode i nove vrijednosti.
Osim srediSnje lokacije u Sesvetskom Kraljevcu, u kojem
se nalaze i tri pogona, izgradili smo mreZu sabiraliSta po
Citavoj Hrvatskoj kako bismo skratili vrijeme od nastanka
nusproizvoda do njegove prerade.
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