Zeolity jsou vyznamnou skupinou katalyticky aktivnich hlinitokfemicitant. Jsou bézné pouzivany jako
katalyzatory pfi zpracovani ropy. Mohou byt pouzity i pro jiné reakce, napfiklad pro dehydrataci
ethanolu, kterou Ize také oznacit za deoxygenaci ethanolu. V této praci byly pouZity oba tyto terminy
zaménitelné. Experimentalné bylo zjisténo, ze produkty reakce jsou diethylether a ethylen. Tato
reakce predstavuje potencidlni zplisob zpracovani ethanolu jako biopaliva. Diethylether a ethylen

jsou zadanymi molekulami a maji Siroké vyuziti. Jejich vyroba z ethanolu je potencidlné zajimava.

V ramci experimentalni studie (Shashikant A. Kadam, Mariya V. Shamzhy) z roku 2018 bylo zjisténo,
Ze reakéni podminky ovliviiuji sloZzeni a pomér produkt deoxygenace ethanolu. Za zvysené teploty a
za nizkych tlakl stoupa podil ethylenu ve smési produktll. Diethylether je preferovany produkt za
vysokych tlaki a za nizSich teplot. Cilem této prace bylo objasnéni mechanismu reakce a vysvétleni
zmény v selektivité katalyzatoru za rznych podminek. Tato prace je koncipovana jako navazujici

teoreticka studie.

Metody vypocetni chemie poskytuji teoreticky podloZenou predstavu o geometrii a energii
molekularnich systémd. S jejich pomoci je mozné zkoumat mechanizmus chemickych reakci a jejich
energetické bariéry a bilance, které umoznuji reakci popsat a pochopit. Na zakladé vypocetni chemie
je mozné ucinit i zavéry o pribéhu a selektivité chemické reakce. Tato prace je teoretickym

vyzkumem deoxygenace ethanolu na kyselém zeolitu MFI.



