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Zarad'te se po skole
k hrdinum dnesni doby

Prave ted  hledame:
absolventy VS chemického nebo technického sméru

Jsme jediny zpracovatel ropy v CR, nejvétsi vyrobce Uspéiné ukonéeni studia na VS chemického, strojirenského
plastu a vlastnik nejvétsi sité erpacich stanic ORLEN nebo elekiro sméru.
Benzina. A také vlastnime hokejovy klub HC Verva

Litvinov Dobrou znalost anglického jazyka a fidiésky prikaz skupiny B.

T 5 . ; . Chuf a schopnost pracovat samostatné i v tymu.
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trhu Uspésné pUsobime iz vice nez 80 let. N3 tym tvori
v CR bezmdla 6 000 zaméstnancd.

Nabizime bezkonkurenéni benefity: osobni mésiéni
bonus  13. mzda sleva na pohonné hmoty ' poukazy
do Premiere Cinemas odména za doporuéeni nového
zameéstnance 20 000 K&  prispévek az 6 500 Ké na
kazdé dité na détskou rekreaci 128 K¢ stravenka/den
Multisport karta jen za 275 K& ' 5 tydni dovolené
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Sestavime vam individudlni plan, podle kterého se
sezndmite s provozy napric celym chemickym aredlem,
abyste si mohli vybrat uplaténi podle svych predstav.

Zicastnite se semindfyu na témata: rozvoj motivace,
tymové spolupréce, prezentaéni a komunikaéni
dovednosti, projektové fizeni.

Po zauéeni budete vypracovavat diléi projekty spojené
se stdzemi ve vyrobnich provozech.
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o nasich hrdinech: jak to u nés vypada:
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PRO.MED.CS
Praha a.s.

Jsme prosperujici ceska farmaceuticka
spolecnost s mezinarodnim presahem
a vlastnim vedeckym vyzkumem a vyvojem.
Nase spolecnost v poslednich letech
vyznamné roste, a to nejen v Cechach, ale
i v zahranicnich regionech, ve kterych nase
spolecnost plsobli.

Nase léky prispivaji k ucinné lechbé a zlepseni kvality
Zivota pacientd. Zkoumame nejnovéjsi poznatky
lekarske vedy a zaclenujeme je do strategie nasi
spolecnosti. Cilem firmy PRO.MED.CS Praha a.s. je uvadeét
na trh bezkonkurencni, moderni, ucinné a cenové dostupné
léky nejvyssi mozné kvality.

Primarné se zameérujeme na gastroenterologii a hepatologii,
mame vsak mnohem Sirsi zabér - nabizime i leky pro kardiologii,
neurologii, lécbu poruch CNS a dalsi.

Nase lecivée pripravky vyrabime take ve vyrobnim zavode
v Praze a prodavame je ve vice nez triceti zemich po celém
svete,

Poskytujeme podporu vyzkumnym tymudm a nezavislym
laboratorim pri hledani inovaci a sdilime nejnovéjsi
poznatky s vedci a lekari v Cechach i v zahranici.

Davame prostor k profesni seberealizacivice nez
deviti stm kvalifikovanych zaméstnancd. Ve
firemni centrale v Praze pracuji mezinarodni
tymy slozené z odbornikd z rlznych zemi
a kulturnich prostredi.

CESKA FARMACEUTICKA SPOLECNOST
SiDLO NA PRAZE 4
VICE NEZ 900 ZAMESTNANCU

PUSOBNOST VE VICE NEZ 30 ZEMIiCH
VLASTNI VEDECKY VYZKUM A VYVO0J
VLASTNI VYROBA V PRAZE




ZAJIMAS SE 0 SVET FARMACIE?

CHCES BYT SOUCASTI SPOLECNOSTI,
KTERA NA TRH UVADI NOVA
INOVATIVNI LECIVA?

PAK SE PRIDEJ K NAM
A OBJEV NAS SVET!

Absolventi VSCHT u nas nachazeji uplatnéni

nejcastéji na téchto oddélenich:
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Vyvoj lékovych forem
Vyroba léciv
Farmakovigilance

Registrace léciv

Praci na projektech, které vedou ke zlepseni kvality Zivota pacientd
Prostredi firmy, které podporuje inovativni lécebné metody

Atraktivni mzdu i bez predchozi praxe

Mnoho prostoru pro odborné vzdélavani a kariérni rozvoj

Lakavé benefity

Pratelsky tym, ktery jde za spolecnym cilem - prispivat ke zdravi nasich
pacientd

Designové kancelare na Brumlovce
www.promedcs.com



Ramandyv spektrometr PicoRaman (Timegate)
a FT-IR spektrometr Nicolet Summit (Thermo Scientific)

Spolecnost Nicolet CZ s.r.o. dodava Ramanovy a FT-IR spektrometry a mikro-
skopy Thermo Scientific, OEM prenosné i rucni disperzni Ramanovy, UV-VIS-NIR
spektrometry, védecké Ramanovy spektrometry S+l, infracervené SNOM
mikroskopy NeaScope (Attocube, drive Neaspec) a prislusenstvi k nim.
Nabizi rovnéz vyvoj analytickych metod na zakazku, servis pfristroju,
individualni i skupinova skoleni a kazdy rok porada nékolik kurzG Ramanovy
a infracervené spektroskopie, z nichz nékteré jsou ve spolupraci se
spektroskopickou spolecnosti J. M. Marci.

NeaScope SNOM (Attocube) Ramandv mikroskop Nicolet DXR3xi

AA NICOLET CZ -

MOLECULAR SPECTROSCOPY *

+420 272 760 432 www.nicoletcz.cz
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Analyticka chemie |

MISTO: POSLUCHARNA A105 (A-152)

KOMISE
doc. Ing. Antonin Kana, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Vadim Prokopec, Ph.D.

Ing. Lucie Kolesnikova, Ph.D.

RNDr. FrantiSek Kesner, Ph.D. (NICOLET CZ s.r.0.)

PROGRAM

08:30

08:30

08:50

09:10

09:30

10:00

10:20

zahajeni
Marek Bene$ (B3, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Studium degradace nové psychoaktivni Iatky pomoci elektrochemickych
a spektroskopickych metod

Tereza Kostkova (B3, Ing. FrantiSek Kralik, Ph.D.)

Studie struktury THC a HHC: elektronovy cirkuldrni dichroismus a chemické
kvantové vypocty

Bc. Martin Kovar (M2, Ing. Petr Vecernik, Ph.D.)

Analyza sorpcnich vlastnosti ferrokyanidi pomoci vibracni spektroskopie
a vicerozmérnych statistickych metod

Bc. Yejune Lee (M2, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Studium solvatochromniho chovdni derivdtu stilbent v béZnych rozpoustédlech
metodou UV-VIS a NMR spektroskopie

Bc. Natalie Pilna (M2, Ing. FrantiSek Kralik, Ph.D.)

Spektroskopicka analyza selektivnich moduldtor( androgenniho receptoru

Bc. Lizaveta Ratsilouskaya (M2, Ing. Jan Koucky, Ph.D.)

Vibracni spektroskopie antihypertenziv



10:40 Bc. Michaela Trajerova (M2, Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.)

Analyza infracerveného spektra anisyl alkoholu, molekuly vyskytujici se

v parfémech

11:00 Bc. Daniel Slemar (M1, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Studium strukturnich zmén lignosulfdtového plastifikdtoru

vyhlaseni vysledku



Studium degradace nové psychoaktivni latky pomoci
elektrochemickych a spektroskopickych metod

Marek Benes (B3)

Skolitel: doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

Tato prace se zabyva studiem in vitro oxidativni degradace nové psychoaktivni latky
25E- NBOH (N- (2‘- hydroxybenzyl)- 4- ethyl- 2,5-dimethoxyfenethylamin; Obr.1.) pomoci
elektrochemickych a spektroelektrochemickych metod. Cilem bylo navrZeni prvnich
oxidacnich produktl a navrh mechanismu jejich vzniku.Latky ze skupiny NBOH jsou
chemicky odvozené od fenethylaminu a stejné jako jeho dalsi derivaty vykazuji
stimulac¢ni ale navic i halucinogenni Ucinky srovnatelné s LSD. Latka 25E- NBOH vykazuje
ve své skupiné nejsilnéjsi afinitu k serotoninovym receptorlim a v poslednim desetileti
byla spolu s dalsimi [atkami své skupiny zneuzivana a distribuovana jako alternativa LSD.
Zatim neni znamo mnoho informaci o jejim metabolismu ani farmakologickych
vlastnostech. JelikoZ pfenosy protonu a elektronu hraji vyznamnou roli pfi metabolismu,
elektrochemicky vyzkum oxidace a zjisténi prvnich produktli napomuze k odhaleni jeho
celkového pribéhu.Vyzkum je zaloZzen na wvyuziti cyklické voltametrie ke zjisténi
reakéniho schématu a teoretickych vypoctech prostorového rozlozeni HOMO k urceni
elektroaktivniho mista v molekule. Metody IC a UV-Vis spektroelektrochemie byly
vyuzity k identifikaci prvnich vznikajicich produktd. Dalsim cilem byla analyza roztoku po
oxidativnich elektrolyzach pomoci HPLC-DAD a HPLC-MS.

CHs3

O

NH
OH
O

CHs3 CHs3

Obrazek 1.: Chemicka struktura latky 25E-NBOH.



Studie struktury THC a HHC: elektronovy cirkularni
dichroismus a chemické kvantové vypocty

Tereza Kostkova (B3)

Skolitel: Ing. Frantiek Kralik, Ph.D.

Pfedklddand prace se zabyva studiem kanabinoid(, tedy terpenofenolickych latek
vyskytujicich se v konopi setém s analgetickymi, antiemetickymi a psychotropnimi
ucinky. Pravé kvlli poslednim uvedenym ucinkiim jsou casto zneuzivany, kdy se do
lidského organismu dostavaji napf. ve formé koufeni nebo i pfimou konzumaci.
V lidském téle se vazi na receptor CB1 v mozku a pfimo ovliviuji psychiku a stavy
védomi, pfi pfeddvkovani mlze dojit az k umrti. | pfes psychoaktivni Gcinky a jistou miru
nebezpedi Ize v Ceské republice koupit nékteré z téchto latek legalné. Tato prace byla
zamérena na vyuZiti chiroptické spektroskopie a kvantové chemickych vypoctl pro
analyzu A°-trans-tetrahydrokanabinolu (THC) a hexahydrokanabinolu (HHC). Pro
standardy obou latek byla namérena spektra elektronového cirkuldrniho dichroismu
(ECD), ve kterych byly popsany vSechny intenzivni pasy, podle kterych bude v budoucnu
mozné latky identifikovat v redlnych vzorcich. Pomoci vypoctl zalozenych na teorii
funkcionalu elektronové hustoty (DFT) byly nalezeny stabilni konformery obou latek, pro
které byla simulovana spektra ECD, které byly nasledné porovnany s experimenty. Jednd
se o pilotni praci, kde byla poprvé aplikovana chiropticka spektroskopie a DFT vypocty
pro detailni analyzu téchto zastupcl kanabinoidd.



Analyza sorpcnich vlastnosti ferrokyanidiu pomoci
vibracni spektroskopie a vicerozmeérnych statistickych
metod

Bc. Martin Kovar (M2)

Skolitel: Ing. Petr Veéernik, Ph.D.

Ferrokyanidy a ferrikyanidy kov( jsou castymi materidly vyuZivanymi pro sorpci
radionuklidG v jaderném primyslu. Predevsim se vyznacuji vysokou selektivitou pro
ionty cesia. Dale mohou sorbovat i stroncium, thallium i rubidium. Mezi jejich vyznaéné
charakteristiky patfi hlavné vysoka sorpcni kapacita, specificky povrch a pérovitost,
dobrd radiacni stabilita, nizkd rozpustnost a snadna syntéza. Obecné bylo zaznamenano,
ze ferrokyanidy kationtu médi vykazuji vyssi sorpc¢ni kapacitu pro cesium v porovnani
s jinymi typy kationtd kov(. Tato prace se proto zaméfuje na pfipravu sorbent(l na bazi
ferrokyanidu médi a systematickou optimalizaci parametr( jeho pfipravy, a to za pomoci
spektroskopickych metod ve srovnani s tradi¢nimi sorpénimi experimenty. Vyhodnoceni
namérenych dat zinfraervené a Ramanovy spektroskopie je provadéno za pomoci
vicerozmérnych statistickych metod za ucelem odhaleni vlivu vstupnich parametru
pfipravy na sorpcni vlastnosti a kontrolu homogenity pfipravenych sorbentd. Cilem této
prace je ziskat vybrany ferrokyanid médi s optimalnimi vlastnostmi, ktery bude nasledné
vyuzZit kvytvofeni magnetického sorbentu spojenim s ¢asticemi  magnetitu
a zapouzdfenim do matrice napf. polyakrylonitrilu, aby se docililo snadné separace
sorbentu z roztoku.



Studium solvatochromniho chovani derivatu stilbenu
v béznych rozpoustédlech metodou UV-VIS a NMR
spektroskopie

Bc. Yejune Lee (M2)

Skolitel: doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.

Solvatochromni latky jsou latky vyuzivané v fadé analytickych aplikaci, jako napf. pro
analyzu motorovych paliv nebo pro kontrolu Cistoty organickych rozpoustédel.
Solvatochromismus je jev, ktery je spojeny s vyraznou zménou spektralnich vlastnosti
téchto latek, jako napf. zménou vinové délky absorpéniho maxima, intenzitou a tvarem
pas v absorpcnich spektrech, vlivem zmény chemického okoli. Ackoliv je
solvatochromni jev zndm jiz desitky let, jeho plvod doposud nebyl pIné objasnén. Cilem
této prace je provést experimenty umoznujici sledovani vlivu rozpoustédel na formu
molekulové struktury solvatochromnich latek. Mezi zndmé formy patfi chinonov3,
zwitterionickd a protonovand forma. Pro studium zminénych vlivi byl vyuZit novy
stilbenovy derivat, jehoZz struktura je zobrazena na obrazku. Solvatochromni chovani
zkoumaného stilbenu bylo studovano v rliznych rozpoustédlech a jejich smésich. Pro
studium solvatochromniho chovani byla vyuzita UV-VIS a NMR spektroskopie. Vysledky
spektroskopickych méreni vedly kzadkladnimu objasnéni vlivu rozpoustédel na
molekulovou strukturu studované latky.

©
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Spektroskopicka analyza selektivnich moduldtord
androgenniho receptoru

Bc. Natalie Pilna (M2)

Skolitel: Ing. Frantiek Kralik, Ph.D.

Selektivni moduldtory androgenniho receptoru (SARMy) patfi mezi syntetické
nesteroidni latky vykazujici anabolické ucinky. Hlavni dlivod jejich vyvoje byl potencial
nahradit anabolické steroidy pro |é¢ebné ucely. Zadny z nich neprosel klinickymi testy, a
proto u nich nejsou detailné popsany nezadouci vedlejsi ucinky ani bezpecné davkovani,
pfesto jsou pro své ucinky na svalovou hmotu zneuZivany sportovci. Cilem této prace
bylo metodami infracervené (IR) spektroskopie a elektronového cirkuldrniho dichroismu
(ECD) analyzovat standardy téchto latek a nasledné redlné vzorky za ucelem jejich
profilovani a identifikace. IR spektroskopie patfi ve forenzni analyze k bézné vyuzivanym
metodam, ale pfi nizkém obsahu uc¢inné latky ve vzorku se ukdzalo, Ze identifikace na
zakladé IR spekter byva znemoznéna kvuli pfekryvu pdsl. VSechny analyzované SARMy
byly chirdlni a pro jejich standardy byla namérena spektra ECD, ve kterych byly popsany
charakteristické spektralni projevy. Spektra standard( byla poté porovnana se spektry
ECD realnych vzorkl a byly spolehlivé identifikovany ucinné latky. Spektroskopie ECD se
tak ukazala byt spolehlivym nastrojem pro profilovani SARMU a navic umozZnuje
monitorovat absolutni konfiguraci Ucinnych latek, kterd ¢asto hraje vyznamnou roli pfi
ucincich na organismus.



Vibracni spektroskopie antihypertenziv

Bc. Lizaveta Ratsilouskaya (M2)

Skolitel: Ing. Jan Koucky, Ph.D.

Hypertenze, neboli vysoky krevni tlak, je jednim z nejcastéjsSich zdravotnich problém( v
soucasném svété. Zvyseny krevni tlak mizZe zpUsobit vazné komplikace, jako jsou srdecni
onemocnéni, cévni ptihody nebo selhdni ledvin. V disledku toho je vyzkum zaméreny na
antihypertenziva neustdle aktualni, rozvijeny avyznamny. Cilem této préceje
prozkoumat rdzné druhy antihypertenziv pfitomnych na trhu ajejich strukturu.
Experimentalni ¢4st teto prace je zamérfend na charakterizaci vybranych hypertenziv
pomoci infraCervené a terahertzové spektroskopie.



Analyza infracerveného spektra anisyl alkoholu,
molekuly vyskytujici se v parfémech
Bc. Michaela Trajerova (M2)

Skolitel: Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.

Anisyl alkohol neboli 4-methoxybenzylalkohol je aromaticka tékava sloucenina, ktera se
nachdzi v anyzovém oleji, medu a vanilkovém extraktu. Casto se pfidava do parféma
diky své prijemné vuani. Anisyl alkohol je v dne$ni dobé uZ povazovan za alergen a
zplUsobuje vyrdzku. Vyskytuje ve formé ctyf konformer(, které vzniknou kombinaci
otaceni alkoholové a methylové skupiny. Vtéto praci se zaméfuji na analyzu
naméreného infraderveného spektra zkoumané Ilatky pomoci kvantové-chemickych
vypocCtl spekter vsech Ctyf konformer(. Pro studium teplotni stability se porovnavaly
zmény ve struktufe anisyl alkoholu pfi teplotdch od -10 °C az k70 °C. Tato prace by
mohla mit pozitivni pfinos také ve forenznich védach, kde pfi pachani trestného Cinu
muze dojit k preneseni sloZzek vini pachatele pfi kontaktu s osobami, predméty anebo
misty. Poté mUzZe dojit ke zUZeni podezrelych podle analyzy vonnych latek.
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Studium strukturnich zmén lignosulfatového
plastifikatoru

Bc. Daniel Slemar (M1)

Skolitel: doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

UloZeni vyhotelého jaderného paliva a radioaktivniho odpadu s sebou nese pfisna
bezpecfnostni opatfeni, jejichz Ucelem je minimalizovat riziko Uniku radionuklidd do
biosféry. K tomu slouzi systém ochrannych prvk(, mezi néz patfi tzv. inzenyrské bariéry.
Jednim z téchto prvkd je vnéjsi betonova obalka, kterd se nachazi v tésné blizkosti
modulu s radioaktivnim odpadem. Cilem této prace je zjistit, zda se plastifikacni prisady
pouzivané v modernim betonovém primyslu pldsobenim vnéjsich vlivd, které simuluji
podminky v hlubinném ulozisti, strukturné méni. Zkoumdna je strukturni degradace
pomoci plynové chromatografie s hmotnostni spektrometrii, kdy se ovéruje predpoklad,
Ze pUsobenim toku radionuklidd dochazi k rozkladu plastifikdtoru za vzniku
malych organickych fragment(. Dale jsou strukturni zmény analyzovany pomoci
infracervené spektroskopie. Ziskana data jsou zpracovdna vicerozmérnymi statistickymi
metodami.
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Vyvoj metodiky pro zakoncentrovani radionuklidu
137Cs z vody

Tomas Formanek (B3)

Skolitel: doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

137Cs je jednim z radioaktivnich izotopl vyskytujicich se v enviromentélnich vzorcich.
MuUzZe vznikat jadernym Stépenim zuranu nebo plutonia vjadernych elektrarnach.
Prostredi vSak nejvice kontaminovaly testy jadernych zbrani a také jaderné havarie jako
napfiklad havarie v Cernobylu nebo Fuku$imé. Z déivodu relativné dlouhého polocasu
rozpadu (T12 = 30,17 let) se v Zivotnim prostiedi nachazi i desitky let po zminénych
udalostech. Ve velmi nizkych koncentracich se muze vyskytovat i ve vodé. Tyto
koncentrace nemusi byt vidy detekovatelné primim mérenim, nicméné i nizkd
koncentrace '3’Cs mUZe byt 3kodliva jak pro ekosystémy, tak pro lidské zdravi. Tato
prace se bude zaméfovat na analyzu existujicich postupd pro zakoncentrovéani 3’Cs i na
vyvoji novych metod. Vyvinutd metodika bude aplikovana na vzorky vod odebranych
z radioaktivnich povrchovych prament v Ceské republice.



Reduktivni elektrochemické stépeni sulfonimidu jako
pfimd cesta k sulfonamidim

Bc. Jakub Harvalik (M2)

Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Sulfonamidicky strukturni motiv SO;NH disponuje kyselym vodikem, ktery lze vyuzZit jako
vazebné misto u fady supramolekuldrnich receptord aniontd, resp. jeho deprotonaci Ize
ziskat receptory kationtQ. Pro zvyseni konstanty stability (Ka) téchto komplexu a zlepseni
selektivity receptor( je vSak vhodné zabyvat se ptipravou vice vazebnych molekul. Toho
Ize docilit napf. ukotvenim nékolika sulfonamidd na vhodny nosi¢, jako je calixaren.
BohuZel se ukazuje, Ze tradi¢ni syntéza téchto receptori mize byt problematicka.
Pfedevsim se neobejde bez nutnosti naroc¢né separace nezadoucich vedlejsich produkt,
spojené s neuspokojivymi vytézky, coz Cini ptipravudlouhou a financné
naroc¢nou.Neobvyklé feSeni vySe zminénych komplikaci by mohla pfinést ndmi nedavno
popsana metoda reduktivniho elektrochemického S$tépeni sulfonimidl, Tato metoda
byla nejprve podrobné prostudovdna pomoci modelového monosulfonimidu. Ukazalo
se, ze pomoci CPE (pti -0.9 V vs. SCE) dochazi k selektivnimu rozstépeni S-N vazby za
vzniku kyzeného sulfonamidu. Ten lze zdroven ziskat ve velmi ptiznivém vytézku (85 %)
bez nutnosti slozZité separace produktl. Cely proces reduktivniho Stépeni byl nejprve
podrobné popsan a poté aplikovan pro trojici octakis-nosylovanych calixarenq, jez lze
pomoci béZznych postupl jen obtizné ziskat.
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Stanoveni 13’Cs v houbdch ve vybranych lokalitdch
v CR
Barbora Litomiska (B3)

Skolitel: doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

Umélé radionuklidy se do Zivotniho prostfedi dostdvaji z rGznych zdrojl, napf. testy
jadernych zbrani a havarie jadernych elektraren. Jednim z nejsledovanéjSich umélych
radioizotopl je '3’Cs s polofasem rozpadu 30 let. Tento relativné dlouhy polodas
rozpadu umoznuje sledovani tohoto izotopu i desitky let po té, co se dostal do Zivotniho
prostiedi. Jednou z moZnosti jak sledovat mnoistvi ¥’Cs v pfirodé je analyzovat jeho
obsah v houbdch, o kterych je znamo, Ze jsou schopny radionuklidy
akumulovat.Pfedkladand prace se vénuje stanoveni '¥Cs ve vybranych druzich hub
v sedmi lokalitdch v CR. Pro kvalitativni analyzu pfitomnych radionuklidG byl pouZit
polovodi¢ovy detektor, pro vlastni stanoveni pak scintilacni detektor. Analyzou
ziskanych dat bylo zjisténo, Ze se obsahy 3’Cs v houbdch lisi v jednotlivych lokalitach
| v jednotlivych druzich hub.



Charakterizace vyplnovych bentonitovych materidli
pro koncept hlubinného ulozisté radioaktivniho
odpadu

Bc. Vitézslav Mares (M2)

Skolitel: doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

Koncept hlubinného uloZisté dnes predstavuje nejperspektivnéjsi pristup k otdzce
likvidace vyhorelého jaderného paliva. Aby hlubinné ulozisté spravné plnilo svlj ucel
a vykazovalo Setrnost vici Zivotnimu prostredi, vyvstava dllezity pristup tzv. inZenyrské
bariéry. InZenyrska bariéra ma predstavovat efektivni oddéleni vysoce aktivniho odpadu
od okolniho Zivotniho prostiedi. Jako vyznamnd soucdst této bariéry ma slouZzit pravé
bentonit. Bentonit je porézni jilovity materidl bohaty na minerdl montmorillonit, ¢imz
ziskava unikatni vlastnosti vhodné pro pozadovany koncept ulozisté. Nicméné v praxi je
typické, Ze bentonitové materidly se vzajemné lisi a vykazuji rlznorodé chovani. V ramci
této prace bylo studovano pét druht komercéné dostupného bentonitu (BCV, B75, BaM,
MX80 a Ca Kunipie), kdy kazdy druh byl podroben zvolenym charakterizacim. Zakladni
zhodnoceni materiadl( spocivalo ve stanoveni susiny a kationtové vyménné kapacity.
V ramci dalsich experiment(l bylo provedeno vodné louzeni a analyzy ziskanych vyluhd.
Tyto vysledky byly nasledné vyuZity pro vzajemné porovnani a zhodnoceni vhodnosti
pro hlubinné ulozisté.



Elektrochemicka oxidace primdrnich amint z rad
novych psychoaktivnich latek

Bc. Vendula Mazdnkova (M1)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Sigkanova, CSc.

Cilem prace bylo i) studovat elektrochemickou oxidaci primarnich amin( ze skupiny
novych psychoaktivnich latek (konkrétné 2-aminoindanu a tryptaminu) a biogennich
aminQ (tyraminu) na nemodifikované grafitové elektrodé (G) a grafitové elektrodé
modifikované polymernim filmem na bdazi methoxy derivatu thiophenu (PThM/G) a ii)
zjistit, zda modifikace elektrodového povrchu povede ke rozliSeni zminénych analytd.
K modifikaci elektrod a studiu interakci analytu s povrhy elektrod byly pouZity metody
cyklické voltametrie a square-wave voltametrie. Ukazalo se, Ze v rozsahu potenciald
+0,74 V a +0,95 V dochazi k oxidaci tryptaminu a tyraminu jak na nemodifikované, tak na
modifikované elektrodé. Nicméné vzhledem k tomu, Ze rozdily v proudové odezvy byly
dosaZzeny jen pro PThM-elektrodu nelze vyloudit interakci mezi polymernim filmem a
témito analyty. V pfipadé 2-aminoindanu, byly pozorovdny dva voltametrické signaly
(E=+0,85 V a E=+1,33 V) jen na PThM-elektrodé, coz dokazuje vétsi vyznam modifikace
pro jeho detekci.



Optimalizace UHPLC-MS metody pro lipidomickou
analyzu makrofagu

Bc. Katefina Prazakova (M2)

Skolitel: prof. RNDr. Dr. David Sykora

V soucasnosti je pozorovdna zvysujici se incidence kardiovaskularnich chorob v populaci.
Vyznamnymi faktory pfispivajicimi k jejich rozvoji jsou hypertenze, koufeni a obezita.
Podstatnou roli vSak mohou hrat i dalsi vlivy jako napf. prozanétlivé procesy v tukové
tkdni. Téchto déji se ucastni makrofdgy, buriky nespecifického imunitniho systému.
Pfredklddanad prace se vénuje analyze lipidomu prozanétlivych a protizanétlivych
makrofagl. K analyze lipidd bylo vyuZito spojeni ultra-vysokoucinné kapalinové
chromatografie s hmotnostni spektrometrii (UHPLC-MS). Vybrané parametry UHPLC-MS
metody byly optimalizovany pro analyzu lipidd z 15 tfid. Jednalo se o vybér vhodné
stacionarni faze, volbu pritoku mobilni faze, nastaveni prabéhu gradientové eluce,
teploty kolony a odparovaci teploty elektrospreje. Za vyslednych podminek byly
zméreny smési standardu lipid( a byly zjiStény retencni zavislosti pro jednotlivé tridy
lipidl. Rovnéz probéhly pilotni pokusy s prvnimi vzorky makrofagt, které byly izolovany
z tukové tkané odebrané zledvin darcl pfi transplantaci. Tyto experimenty ukdzaly
rozdil v zastoupeni lipidQ u prozanétlivych a protizanétlivych makrofaga.



Stanoveni radonu v povrchovych voddch v CR

Bc. Tereza Touskova (M2)

Skolitel: doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

Povrch Zemé je ze 71 % tvoren vodou a radionuklidy v ni obsazené mohou predstavovat
riziko pro lidské zdravi. Do vody se mohou dostat pfirozenym zplsobem, napfiklad
prostfednictvim geologickych procesd, nebo jako disledek lidskych aktivit, jako je
jaderny prlmysl. Existuji dva zpuUsoby, jak se radionuklidy ve vodé mohou stat
nebezpecnymi pro ¢lovéka. Prvnim zplUsobem je poZiti kontaminované vody, coZz muze
vést k dlouhodobému vystaveni ionizujicimu zareni, druhym je inhalace uvolnéného
radonu z vody béhem béinych kazdodennich ¢innosti, jako je vafeni nebo sprchovani.
Radon je radioaktivni plyn a pfidlouhodobé expozici je vyssi riziko vzniku plicniho
karcinomu. V Ceské republice je fada pramen( se zvy$enym obsahem radioaktivnich
latek, které jsou volné pfistupné verejnosti a Ize je tak potencidlné zneuzit. Cilem této
prace je vyvinout spravny postup pro zpracovani vzorku, pocinaje odbérem, pres
skladovani, Upravu vzorku az po nasledné méreni vhodné vybranou radioanalytickou
technikou.
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Modelovdni nelokdlnich Augerovskych déju pomoci
QMm:QMm

Jakub Dubsky (B2)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Mezimolekularni coulombicky rozpad (ICD) je relativné novy, a ne pfilis prozkoumany
déj, kterym se atom nebo molekula zbavuje prebytecné energie. Tento typ elektronové
relaxace je podobny Augerovu rozpadu, nicméné u ICD dochazi k ionizaci dvou jednotek
Ucastnicich se reakce, zatim co u Augerova jevu dochdzi ke dvojité ionizaci pouze jedné
jednotky. Pro modelovani takovéhoto systému pouzZivdm fragmentacni metodu typu
QM:QM. Tato technika nam umozZni, diky rozloZeni velkého systému na mensi
fragmenty, vypocitat ionizacni energie pro soustavy, jenz by bylo prakticky nemozné
fesSit pomoci konvencnich metod kvantové teorie. Soucasti prace byl vyvoj a testovani
programu pro vypocty ionizacnich energii na rizné velkych kapi¢kdch vody. Technika je
pak pouzita pro modelovani ICD, kdy je tfeba provést vypocty ionizacnich energii pro
dvakrat nabité dimery vody a pro dimer, kdy z jedné molekuly vody byl vyrazen elektron
z nizko lezicich orbitald. Tyto déje studuji pro plné solvatované systémy. Studuji také
souvislost ICD jako elektronového relaxa¢niho déje s dynamikou atomovych jader ve
vnitfné ionizovaném stavu vody. Vysledky ztéto prace povedou ve spojeni
s mikrotryskami a elektronovou emisni spektroskopii k rozvoji technik pro vnéjsi i vnitfni
analyzu kapalnych fazi.



Exploring peptide folding in a carbon nanotube using
well-tempered metadynamics

Petr Chalupsky (B3)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kola¥, Ph.D.

Our group has a long-standing interest in the molecular details of protein synthesis. This
key process occurs in ribosomes, large biomolecular complexes present in every living
cell. The nascent protein translocates through the ribosomal tunnel and initiates folding
prior to its release. Many molecular details of this folding remain unclear. We want to
understand this process better by running all-atom molecular dynamics simulations of
a peptide in the ribosomal tunnel.As a first approximation, our system consists of
a polyalanine peptide in a carbon nanotube. Using well-tempered metadynamics, we
characterized the conformational behavior of the peptide along the end-to-end
collective variable. We also tuned the metadynamics parameters that we will use in
simulations of the ribosomal tunnel. The structure of the ribosomal tunnel varies across
organisms. Interestingly, this led to the development of a large class of antibiotics,
which specifically target the bacterial tunnel. Currently, we have prepared 5 simulation
models of various ribosomal tunnels. The result of the following simulations will give us
insight into the earliest moments of a nascent peptide. This in turn can lead to new
strategies against bacterial infections or diseases caused by misfolded protein.



Investigating Proton-Coupled Energy Transfer: Case
of BODIPY and Lumazine

Marek Klima (B3)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Proton-Coupled Energy Transfer (PCENT) is a process that transfers energy between two
chromophores with simultaneous transfer of a proton. What makes this process
interesting is the ability to excite a chromophore with light from the visible spectrum
when normally it would have to be excited by UV light. This fact has a significant impact
in the field of medicinal photochemistry, where only visible or near-infrared light can be
used. Last year, our laboratory participated in an extension of the process to include
triplet states. In my work, | studied a pair of well-known chromophores, lumazine and
BODIPY, to determine whether it is possible to excite lumazine to the triplet state by
PCENnT with BODIPY as a visible light absorber. To do this, | used various quantum-
chemical approaches, including ab initio multireference methods and constrained
density functional theory.



Sodium/CO2 collisions: gas phase model of CO2
reduction by hydrated electrons?

Jan Kores (B2)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

With the rising content of carbon dioxide in the atmosphere and its effect on the
climate of the earth, the need to find new methods for lowering it becomes more and
more urgent. One of those techniques could be carbon capture through the reduction of
carbon dioxide with a hydrated electron. So far, only a few computational studies have
been done exploring this reaction. This might also be because there is not a simple
universal computational model for a hydrated electron. This study explores the
mechanism of an electron transfer reaction of carbon dioxide and a sodium atom. The
collisions of sodium atom with carbon dioxide molecules might be a simple
computational model of carbon dioxide reduction with a hydrated electron. The results
provide insight into the reaction paths and the dependency on the system geometry.



Stavba simulacniho modelu mitochondrialniho
ribosomu

Rudolf Kvasnovsky (B2)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kola¥, Ph.D.

Tato prace je zaméfena na problematiku pocitaCového simulovani mitochondrialniho
ribosomu (viz obrazek). Na zacatku bude popsana uloha mitochondridlnich ribosom( v
organismech, bude popsano, ¢im se vyznacuji oproti béznym ribosomUim, kde je
najdeme, jaka je jejich strukturaa proc je jejich studium duleZité a zajimavé. V dalSich
fazich prezentace bude pfiblizen samotny proces stavby simula¢niho modelu, kterym
momentalné ve své praci prochazim a ktery je zaroven pokusem o prvni simulaci
lidského mitochondridlniho ribosomu na svété. Budou lehce zminény programy, které
pro modelovani vyuzivdam, objasnéna bude i datova struktura vstupnich soubor( pro
simulace. Specidlni pozornost bude vénovana problematickym mistim simulace, kterymi
jsou hlavné nekanonicka residua v proteinech a RNA a tomu, jak se s témito prekazkami
vyrovnavam ve své praci. Zavérem bude nastinéno, v jaké fazi se prace momentalné
nachazi, jaké jsou jeji vyhlidky do budoucna a k ¢emu se bude hotovy simulacni model
pouzivat. Vystupem pro pfitomné by mélo byt uvedeni do problematiky
mitochondridlnich ribosomu a také zakladni predstava o samotném procesu modelovani
mitochondridlniho ribosomu.




Computational modeling of Glutamate
dehydrogenase in crowded environment with focus
on active site

Daniel Mysak (B2)

Skolitel: Mgr. Ing. Eva Krupi¢kovd Pluhatova, Ph.D.

Living organisms regulate their life functions by biocatalyst called enzymes. Enzymes
activity is very sensitive to its surrounding which allow the cells to quickly react and
change metabolism. Cell’s interior contains large variety of macromolecules, thus it is
crowded. On the other hand, majority of the in vitro experiments with enzymes are
made in simple aqueous buffer. Influence of the crowded environment is missing and
that is why we focus on it. We simulated Glutamate dehydrogenase (GDH), one of the
most common and important enzymes in all organisms, and compared our results with
experimental data. We used all-atom classical molecular dynamics for GDH systems with
glutamate (GLU) and norvaline (NVA) as substrates under various conditions (pH,
crowder). Then we collected 200 ns trajectories. We checked thermodynamics
parameters, calculated diffusion coefficients of solvents and structural parameters of
GDH. Then we characterized large variety of possible active site conformations under
various conditions, such as different substrate (GLU, NVA) and pH. We described active
site flexibility and diverse orientation of residues. These observations can help to explain

how enzymes behave in crowded environment.



Stability of small ammonia clusters with an excess
electron using ab-initio molecular dynamics

Vit Turcin (B2)

Skolitel: prof. Mgr. Pavel Jungwirth, CSc., DSc.

Metal-ammonia solutions are well known for their intense blue or golden color that is
attributed to the presence of solvated electrons. These solutions are widely used in
organic synthesis, for example in Birch reduction, due to their high reducing
potential.The presented work focuses on understanding the stabilization mechanism of
solvated electrons in liquid ammonia. Experimental evidence indicates that the smallest
stable negative ammonia cluster contains 13 ammonia molecules. In contrast,
theoretical studies predict a much smaller number of ammonia molecules that are
needed to stabilize an excess electron.To explore this, we present an ab initio molecular
dynamics study on clusters containing from 2 to 48 ammonia molecules with an excess
electron. The aim of the study is to investigate the vertical stability of the excess
electron for thermal structures of the selected cluster sizes. This was achieved by
calculating the vertical detachment energy (VDE) of the obtained thermal structures.
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Kinetic stability of amorphous dispersions of
pharmaceutical ingredients with polymeric excipients
as an imprint of their interactions

Vladislav Aulich (B3)

Skolitel: doc. Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.

Many active pharmaceutical ingredients (APls) suffer from low water solubility and
consequent limited efficiency in the treatment of living organisms. A novel general trend
is to reduce this deficiency by using an amorphous dispersion of APl within polymeric
excipients. In our case, we chose polylactic acid (PLA) as a polymeric excipient and two
APIs (carbamazepine, naproxen). Molecular dynamics simulations represent a suitable
tool to describe those systems in order to explore their kinetic properties and stability
with respect to their spurious/undesirable recrystallization. At first, we start by
simulating structural and cohesive properties of neat PLA and APIs separately to obtain
a reference for further comparison. Then we compose mixtures with different
concentration of API. The kinetic stability of those mixtures is retrieved from
interactions between APl and polymer. Those interactions could be derived directly by
calculating radial distribution functions and cohesive energies or indirectly from the
mean-squared displacement of APl in the polymer.



SERS studie chloramfenikolu adsorbovaného na
stribrném povrchu

Matyas Garnol (B3)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Chloramfenikol je syntetické Sirokospektré bakteriostatické antibiotikum, které se
pouzivalo k [é€bé systémovych a lokalnich infekci napf. salmoneldza, chlamydidza, otitis
externa. Kvali vedlejsim ucinklm bylo poufZiti tohoto antibiotika od roku 1994
pro veterinarni ucely. Chloramfenikol je velice stabilni molekulou, kterd vydrzi az nékolik
let pti laboratorni teploté nebo pét hodin vareni v destilované vodé. Diky témto
vlastnostem je mozné, Ze se muze vyskytovat v potravinach i po nalezité Upravé, a proto
je prisné monitorovana jeho pritomnost.Mlze se vyskytovat i ve velmi nizkych
koncentracich, proto se vyviji metoda jeho detekce pomoci adsorpce na plasmonicky
senzor. Tato prdce je zamérena na detekci chloramfenikolu adsorbovaného na sttibrném
povrchu pomoci spektroskopie povrchem zesileného Ramanova rozptylu (SERS), kdy ze
ziskanych SERS spekter je odhadovan zplsob adsorpce molekul na Ag povrch a je
studovana spektralni odezva v zavislosti na excitacni vinové délce.



Sorpce linedrnich alkanu do nitrilové membrdny pri
teploté 25°C

Ondrej Hlavacek (B3)

Skolitel: Ing. Alena Randova, Ph.D.

Tato prace je zaméfena na méfeni sorpce, tedy adsorpce i absorpce zaroven, do
nitrilové membrany pro fadu kapalnych alkant od hexanu az po dekan. Jako nitrilovou
membranu pro tuto praci pouzivam klasické nitrilové rukavice, které se nachazeji témér
v kazdé laboratofi, kde se pracuje s chemikaliemi. Zaroven jsou vyuzivany napftiklad i ve
zdravotnictvi, hygienickych oborech nebo kriminalistice pro jejich mechanickou
i chemickou odolnost a trvanlivost. Experimentalni méreni probihaji pfi konstantni
teploté 25 °C, pfi niz je hledana zavislost sorpce do membrany na velikosti alkant
(potazmo délek retézce). Dalsi soucasti prace je vyhodnoceni a srovnani jak se méni
struktura povrchu membrany pred a po sorpci pomoci 3D profilometru. Zaroven jde i o
srovnani povrchl po sorpci rliznych kapalnych alkand. Hlavni motivaci je tudiz zjistit
chovéni téchto rukavic po styku svybranymi latkami. Také zda a jak mohou jejich
uzivatele kontaminovat pfi pouziti rukavic pti praci s kapalnymi alkany od hexanu
po dekan.



Stanoveni kritické micelarni koncentrace vodnych
roztokd Tritonu X-100 pomoci povrchového napéti

Jan Krsek (B3)

Skolitel: Ing. Alena Randova, Ph.D.

Kriticka micelarni koncentrace (ddle pouze jako KMK) je hodnota koncentrace, pfi které
dochazi k samovolnému vytvoreni shluk(i molekul, zvanych micely. Hodnota KMK je
velmi dulleZitd u surfaktant(i, nebot po jejim dosazeni dochazi ke zméné smérnice
koncentracni zavislosti nékterych fyzikalnich veli¢in daného roztoku. Mezi tyto veli¢iny
naleZi naptiklad povrchové napéti, kontaktni Uhel, elektrickd vodivost ¢i viskozita. V této
praci se budu zabyvat stanovenim KMK pomoci méreni koncentracni zavislosti
povrchového napéti. Metoda, jez bude pouzita pro méreni povrchového napéti, se
nazyva pendant drop neboli visici kapka. Pfistroj je schopny vytvofrit na konci kapilary
visici mikrokapku a na zdakladé Laplaceovy-Youngovy rovnice spocitat hodnotu
povrchového napéti. Triton X-100 je latka, ktera je pod pfisnym dohledem Evropské
Unie z divodu ohroZeni vodnich organismu, ke kterému by mohlo dojit pfi Uniku do
Zivotniho prostfedi. Vzhledem kfaktu, Ze je uzivan ve farmaceutickém primyslu
(inaktivace viri, zvySeni propustnosti bunécnych membran), je dobré znat jeho
fyzikdlné-chemické vlastnosti a KMK je dlleZitou charakterizaci.



VyuZitie vibracnej spektroskopie na klasifikdciu
rumov

Jana Kubova (B3)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Rum je alkoholicky napoj vyrabany tradi¢ne kvasenim a ndslednou destilaciou z melasy
alebo z cukrového sirupu. Je typickym napojom hlavne pre ostrovy z oblasti Karibiku
a pre krajiny Latinskej Ameriky, ale jeho vyroba sa rozsirila do celého sveta. Podla
eurdpskej legislativy moze byt pojmom rum oznaceny iba napoj s obsahom alkoholu nad
37,5 obj.%. Postup vyroby zdkonom dany nie je, preto mdze byt odliSny uréznych
druhov rumu. Okrem etanolu a vody obsahuje aj minoritné zlozky, ktoré mu doddvaju
$pecificki chut a vénu.Cieflom mojej prace je najst spektralne rozdiely na vzorkach
patnastich rumov zo Styroch krajin za pomoci infracervenej spektroskopie s Fourierovou
transformdaciou na krystali zo ZnSe a naslednym porovnanim so spektrami z Ramanove;j
spektroskopie. Prdca je zamerand na minoritné zlozky vo vzorkach. KedZe su ich
spektralne rozdiely mdlo rozpoznatelné, vysledné spektrd boli vyhodnotené pomocou
multivariacnej Statistiky (analyzy hlavnych komponentov), ktord ukazuje rozdiely medzi
jednotlivymi druhmi rumu. Analyza hlavnych komponentov taktieZz ukazuje zmenu
signalov prchavych zloZiek pri odparovani nielen etanolu a vody, ale aj zloziek
zodpovednych za charakteristicki arému. Z analyzy tiez vyplyva, Ze rychlost odparovania
sa odliSuje u réznych druhov rumov.



Glycine Isomers in Astrochemical Context:
Photodynamical Simulation

Katarina Vosovic¢ova (B3)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Growing number of discoveries in interstellar space and in the ice or dust from comets
brings new views to our understanding of life and its origin. Glycine is the simplest of
amino acids, whose molecules and isomers have been confirmed to be present in
astrochemical ice. However, due to the methodological challenges, only a few studies
were focusing on simulation of glycine and its isomers in complex environments. This
work involves computing the basic properties of glycine and its isomers, both in the gas
phase and the solution, comparing these isomers and examining microsolvation.
Furthermore it presents QM/MM simulation of glycine in excited states in a water
droplet. Simulations in excited states are crucial for determining the stability and
understanding the formation of relatively complex structures, such as glycine in space
is.
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Lékové formy paklitaxelu s poly(laktidem-co-
glykolidem): Od predikce fazového chovadni po jejich
pripravu a charakterizaci

Bc. Martin Dinh (M2)

Skolitel: prof. Ing. Michal Fulem, Ph.D.

Paklitaxel, znamy také pod obchodnimi nazvy Taxol® nebo Abraxane®, je Siroce
prodavanym protindadorovym |éCivem, prestoZze je kvali své nizké biodostupnosti
podavan ve formé infuze nebo v komplexu s albuminem. Oba produkty s sebou nesou
mnoho zavaznych vedlejSich Gcinkd a vysoké vyrobni ndklady. Proto existuje usili najit
vhodnéjsi l1ékovou formu pro aplikaci paklitaxelu. Nabizi se vyuziti polymerni amorfni
disperze, kde je nosi¢em léciva polymerni matrice stabilizujici amorfni formu léciva
s vySSi biodostupnosti, nebo priprava polymernich nanocastic s obdobnym efektem.
Vybér vhodného polymerniho nosice IéCiva je v soucasné dobé stdle fizen metodou
pokus-omyl, pricemz je dulezitd vzdjemna kompatibilita. Studium kompatibility
paklitaxelu a modelového biodegradovatelného kopolymeru poly(D,L-laktidu-co-
glykolidu) je tématem této prace. Kompatibilitu je mozné odvodit z fazového chovani,
které je vtéto prdci predpovézeno vypocetni metodou COSMO-RS kombinujici
kvantové-chemicky model a statistickou termodynamiku, a nasledné ovéreno
experimentdlné za pomoci diferencialni skenovaci kalorimetrie. Soucasti studie je rovnéz
zkoumani vztahu mezi takto stanovenou kompatibilitou systému a vlastnostmi
pfipravenych Iékovych forem.



Machine learning for isotropic and anisotropic weak
interactions

Bc. Simona Dubcova (M2)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

The OH radical is pivotal in atmospheric chemistry, yet its high reactivity poses
challenges in creating a potential energy surface (PES). Although it is a common free
radical, its study persists. To address its reactions in complex environments, | explore
machine learning and artificial intelligence applications in quantum chemistry to model
the OH radical's PES. Initially, | created an artificial neural network (ANN) for the Argon
dimer and integrated it with the Chlorine radical. This system was chosen due to its
asymmetrical interactions with neighbouring partners, a property shared by both the
chlorine and OH radicals. This approach allows the study of additive and non-additive
interactions in pure Argon and mixed systems of Argon and Chlorine. The developed
approach can then be used to study interactions between the OH radical and water
molecules.



Computational modelling of CO, reduction by
cobaltoporphyrin catalyst

Bc. Karolina Farnikova (M1)

Skolitel: Mgr. Ing. Eva Krupi¢kovd Pluhatova, Ph.D.

The increasing carbon dioxide (CO;) levels in the atmosphere correlated with global
warming are a challenge for humanity. Therefore, there has been an effort to either
reduce its production or capture it and use it further. The second option can be realized
by catalyzed electrochemical reduction, which leads to various products. To facilitate
the electrochemical reduction many catalysts are being currently under development.in
our research, we have focused on the details of the catalytic mechanism of the
reduction of CO; to carbon monoxide, its energetics and how the catalyst can be tuned
by alkali metal ions. The catalyst used was a cobalt porphyrin cage. We employed DFT
calculations in continuum solvent to model chemical transformation, and classical
molecular dynamics where the catalyst is solvated in aqueous solutions of various salts
to study the interactions between the catalyst and ions with atomistic resolution. Our
results can contribute to optimization and tuning of an environmentally interesting
catalyst.



Conformational behaviour of ribosomal proteins

Bc. Petr Linhart (M2)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kola¥, Ph.D.

Ribosomes are essential structures for all living organisms, given their ability to
synthesise proteins. This is inevitably connected to great evolutional pressure—
a tendency to conserve the parts of the ribosome most vital for its functionality or only
to allow modifications which improve its overall performance. With the overarching
guestion being the examination of the evolution of the ribosome, we have chosen and
studied fragments of four ribosomal proteins common to all three domains of
organisms. In this study, we have used unbiased molecular dynamics simulations of the
protein fragments in an aqueous solution of a given ionic strength to examine their
conformational behaviour and preferences. We have then compared our results with
the conformations observed in the ribosome and with experimental NMR shifts of those
protein fragments measured in the same conditions. Furthermore, using the
experimental data as a benchmark, we have employed an algorithm to reweigh our
simulated ensembles to better represent the experimental measurements in terms of
NMR shifts.



Termodynamicka charakterizace fenolickych
rozpoustédel ziskavanych pyrolyzou ligninu

Bc. Vladimir Pouzar (M2)

Skolitel: Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

Lignin je komplexni organickd makromolekula, ktera tvofi znacny podil hmoty dfevin. Pfi
vyrobé papiru se lignin separuje, coz z néj Cini, vzhledem k objemu svétové produkce
papiru a jeho strukture, vhodny udrzitelny zdroj aromatickych sloucenin. V souéasnosti
je ale vétsina ligninu neefektivné spalovana a jen malé mnozstvi ma dalsi technologické
vyuziti. NejbéznéjSim neenergetickym zpracovanim ligninu je jeho pyrolyza, kterou lze
ziskat smés nizkomolekuldrnich aromatickych sloucenin, pfevdiné guajakolu a syringolu.
Pro které ale neexistuje zabéhnuty postup pro prlimyslovou separaci. Nedavné studie
navrhuji nové potencidlni postupy prlmyslové separace ligninu na nizkomolekularni
latky, které maji vyuziti jako alternativni pramyslova rozpoustédla, jejich slozky di
prekurzory pti organické syntéze. Pro dalsi vyzkum i pramyslové aplikace je nutné
kvalitné popsat termodynamické vlastnosti jednotlivych produktli pyrolyzy a jejich
typickych smési, pro které ale existuje jen malé mnozstvi dlivéryhodnych dat. Z tohoto
dlvodu se vénuji studiu tlak( nasycenych par, entalpii fazovych prechodd, teplot tani
a tepelnych kapacit syringolu, guajakolu a anisolu. Nasledné provedu simultanni korelaci
tlakd nasycenych par a souvisejicich vlastnosti a ziskam tak detailni a presny popis
téchto velicin.



Modelling Strong Lewis Acids with Relativistic
Quantum Chemistry

Bc. Martin Prochdazka (M2)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

The compounds of copper in the oxidation state +3 are rare, but in recent years the
interest in them has grown because of their importance in biological systems. Only
recently, the Cu(CFs3)s complexes have been prepared experimentally in a cooperating
laboratory. The Cu(CFs)s complexes are expected to exhibit strong Lewis acidity, as was
the case with the previously reported Au analogue. The experimental characterization of
the Cu(CFs)s complexes is difficult or downright impossible, so the aid of theory is in this
case crucial. To successfully predict the properties of compounds containing metals, the
use of relativistic quantum chemistry methods is necessary. In this work, | explore
properties of MeCN and DMF Cu(CF3)s complexes and their Au analogues, using both
DFT and ab initio approaches employing a relativistic Hamiltonian. The effect of the
solvent environment was also studied. The approaches to calculating the fluoride ion
affinity (pF~), which serves as a way of quantifying the Lewis acidity of compounds, were
also explored. These results were then compared with available data from literature.



Salt interactions with resilin-like polypeptides

Bc. Gabriela Zelonkova (M2)

Skolitel: doc. RNDr. Mgr. Jan Heyda, Ph.D.

Resilin is an exceptionally elastic and flexible protein found in insect, which has served
as an inspiration for scientists in the development of reproducible resilin-like
polypeptides. Owing to their unique properties, these materials have found numerous
applications in various domains, including nanotechnology, biosensors, and drug
delivery. Particularly intriguing characteristic of resilin is its thermoresponsiveness,
wherein changes in temperature facilitate the transition between a dissolved protein
phase and a turbid phase with precipitated protein. Furthermore, the addition of salts to
the solution can significantly alter the phase equilibria, contingent upon the chemical
structure of the salt. In this study, we employed molecular dynamics simulations to
investigate resilin-like polypeptides in aqueous salt solutions (NaCl, Nal, NaSCN) at
varying salt concentrations. Radial distribution functions and preferential binding
coefficients served as the initial tools for analysis of the salt's effect, allowing
comparison with experimental values of the upper critical solution temperature. Being
in accord with the experiment, we delved into the cause of ion-specific interactions by
analysing the salt affinity to individual amino acids or to groups based on polarity.
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Dissociative electron attachment to CFsl probed by
velocity map imaging
Bc. Johana Fialova (M2)

Skolitel: Mgr. Juraj Fedor, Ph.D.

Dissociative electron attachment (DEA) is an effective method of reducing reactive
halogen derivates by collisions with electrons, upon which the inert halogen ions are
formed. Velocity map imaging (VMI) is a technique that reveals the dynamics of this
process. The electron beam is crossed with a molecular beam of the studied molecule,
leading to negative ions’ creation. The VMI spectrometer measures their time of flight
(TOF) and kinetic energies by utilizing a time-and-position sensitive delay line
detector. My study is focused on the molecule CF3l, trifluoroiodomethane, as it could be
a potential substitute for environmentally detrimental CF4, tetrafluoromethane, which is
used in plasma processing (semiconductor industry). The advantage of CFsl is its short
lifetime in the atmosphere (a few days), in comparison, the atmospheric lifetime of
CF4is 50 000 years (the short lifetime of CFsl is caused by photolytic cleavage of the CFs-I
bond). This creates a need to understand the electron-induced chemistry of this
compound and its dynamics. For this purpose, we utilize the VMI spectrometer. In my
lecture, the results of the analysis of measured data by Pamir Nag PhD. will be
presented.



Capturing the negative thermal expansion of metal—
organic frameworks in silico

Bc. Veronika Kostkova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.

During the past few decades, there has been an increasing interest in metal—organic
frameworks (MOFs), because they represent promising materials for a variety of
applications, especially gas storage, separation, or catalysis. They draw scientists’
attention due to their large diversity of structures and functions and because of their
unique properties — high permanent porosity and extensive surface area.Another
unusual property occurring frequently among MOFs is their negative thermal
expansion.In this work, | investigate whether commonly used computational methods
can describe this phenomenon correctly. The first approach being explored is a quasi-
harmonic calculation applied to DFT-computed vibrational frequencies and electronic
energies. The second method consists of classical force field molecular dynamics
simulations. In this case, the force field is optimized to appropriately describe the
negative thermal expansion for subsequent use in multicomponent simulations.



Photochemistry of acylhydrazones: theory and
experiment

Bc. Anna Lamancova (M1)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Acylhydrazones prove to be particularly fascinating as photoswitches, showcasing
dynamic E/Z isomerization behavior under varying conditions. In this work, we focus
mainly on two molecules, AH1 and AH2. AH1 exhibits a reversible E/Z isomerization,
transitioning between these forms efficiently, while AH2, intriguingly, undergoes E to Z
isomerization but lacks the ability to revert back to its original state. Experimental data
were gathered through UV-Vis spectroscopy and EPR (Dr. Kovaricek, UCT Prague),
shedding light on the distinct behaviors of these molecules under varying conditions.
UV-Vis allowed us to track the electronic transitions during isomerization. EPR, on the
other hand, offered a closer look at the spin states, providing valuable information
about the electronic configurations. In theoretical approach, we employed TDDFT to
simulate the spectroscopic data and optimize the structures to the T1 and S1 states. The
spin-orbit coupling further enriched our understanding of the electronic transitions
during isomerization processes. Our objective is to unravel the difference between
these two molecules, elucidating the intricacies of their isomerization processes through
a theoretical approach, thereby contributing valuable insights to the field of molecular
photoswitches.



Molecular dynamics simulations of ancestral
ribosome models with protein fragments

Bc. Martin Masek (M1)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kola¥, Ph.D.

Ribosome is a molecular machine orchestrating the protein biosynthesis. At the core of
the ribosomal structure, comprised of ribosomal RNA (rRNA) chains and ribosomal
proteins, resides the active site called peptidyl transferase center (PTC). There is a quasi-
symmetrical region enveloping the PTC, which interestingly is conserved among
different species. This intriguing symmetry hints at an ancient evolutionary origin,
suggesting that the first protoribosomes consisted only of the inner core of
contemporary ribosome and then iteratively accreted. We conducted several all-atom
molecular simulations of two protoribosome models using contemporary ribosomes as a
template. Our focus was on PTC constructs incorporating various ribosomal protein
fragments, aiming to elucidate their role in the structure. These in silico experiments
revealed that the presence of protein fragments enhances the rigidity of the rRNA
chains, suggesting a potential role in the evolution of ribosome. Looking ahead, we are
going to perform coarse grained simulations of the models to extend the simulation
time scale which potentially can provide further details about our constructs.



Revealing the Mechanism of Pyrrole and Dipyrrinone
Derivatives Oxidation

Bc. Lukas Peterka (M1)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

In this work, | focus on pyrrole and dipyrrinone derivatives as model compounds for
studying bilirubin oxidation, particularly significant due to the formation of oxidation
products in neonatal jaundice phototherapy and the recognized role of bilirubin as an
antioxidant. The experiment in a cooperating laboratory (P. Klan, MU Brno) proposes
a novel photooxidation pathway for dipyrrinones, involving electron transfer from the
excited dipyrrinone to triplet oxygen, followed by superoxide radical anion addition to
the dipyrrinone. This study investigates the suggested mechanism using computational
chemistry techniques, primarily employing DFT and the so-called constrained DFT
methods. Additionally, semiempirical approaches are used. The results obtained so far
are consistent with the experiment and offer insight into the mechanics of the
photooxidation.



Molecular Modelling of the Internal Dynamics of
Porous Metal-Organic Liquids

Bc. Veronika Sritterova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.

Porous liquids (PLs) represent an innovative class of materials as they combine the
permanent porosity of solid sorbents and the fluid nature of liquids. Adding structured
voids into liquids is highly attractive in terms of promising applications including gas
capture, catalysis, and separations. This work presents a set of molecular dynamics
simulations addressing the structural and dynamic properties of PLs comprised of the
selected ionic liquids (ILs) and metal-organic frameworks (MOFs), in particular ZIF-8. In
this study, dynamic characteristics of the fluid in close proximity to the free surface of
the crystal structure are investigated at the atomic resolution. Simulated structural and
dynamic properties of the solvating layer of IL are compared with those acquired from
simulations of pure substances. It is ascertained that the confinement of the ILs within
the MOF pore influences the structural organization. The ultimate objective is in the
analysis of the phase behavior, which is affected by both the varying molecular size of
the IL and the pore dimensions of MOF. Based on the obtained findings, all considered
ILs are supposed to retain their fluid properties in sufficiently sized pores, making them
suitable for the formation of porous liquids based on ZIF-8.
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Membranes and ladders

Bc. Terezie Cisarova (M2)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.

The importance and awareness of lipid nanoparticles (LNP’s) have significantly increased
with the COVID-19 outbreak. During this pandemic, LNP’s demonstrated their
effectiveness as a practical drug delivery system. However, for the m-RNA to be
effectively delivered to a human body, a compatible lipidic composition had to be
found. Ensuring the compatibility between the drug and the phospholipid 'barrier' is
generally essential and given the vast array of drugs available, the discovery of new
phospholipid compositions remains a continual necessity. Our research explores
unconventional phospholipid bilayers containing the ladderane motive. This unique
structural feature, formed by conjugated cyclobutenes or cyclohexanes, is naturally
found in the organelles of ammonium-oxidizing bacteria, though its exact purpose
within these organisms remains a mystery. Thus, we decided to conduct molecular
dynamics simulations on bilayers containing ladderane phospholipids or alcohols. This
theoretical exploration aims to provide new insights into their properties, broadening
our knowledge in both bacterial and pharmaceutical perspective.



Surface patterning methodology for cell culture
Bc. Viet Tomas Nguyen (M2)

Skolitel: Ing. Edyta Paula Adrian, Ph.D.

Cell culture—the process of growing cells in physiological conditions outside their
natural surroundings, has been a valuable technique for studying the biology of cells
from multicellular organisms by providing an in vitro model of the tissue in a defined
environment that can be readily modified and analysed. Currently, research in tissue
engineering, stem cells, and cell biology in general relies mostly on culture of cells
grown on flat plastic surfaces. Surface patterning has become increasingly useful in
biomedical research and applications. It offers a way to study cell behaviour within an
environment that more closely mirrors the complex cellular microenvironment, rather
than relying on cell culture on a flat surface. This has opened new avenues for exploring
cell behaviour in a more accessible and accurate manner.The aim of this work is to
fabricate periodical patterned surfaces, by several methods of preparation, and study
the effects of obtained surface patterning on cell proliferation, adhesion, morphology,
and viability.



Highly selective oxidative dehydrogenation of
cyclohexene on zirconia supported copper-palladium
pentamer clusters

Petr Vitek (B1)

Skolitel: Ing. Stanislav Valtera

The subnanometer size of the Cus-nPdn (0 £ n < 5) clusters grants them different
behaviour compared to the bulk material. The properties of said clusters are not only
composition-dependent, but also size-dependent, meaning that their properties can be
greatly altered by even one atom change in their structure. Our main goal was to see
how the swapping of one atom in a Cu-Pd pentamer cluster affects its activity and
selectivity. We tested each Cu-Pd pentamer during oxidative dehydrogenation of
cyclohexene. From our six pentamers (Cus, CusPdi, CusPd,, CuzPds, CuiPds, Pds) were
active 5 clusters containing palladium, cluster Cus was inactive throughout testing. We
observed a major difference in the activity of mixed clusters during the first and second
ramp (lower activity during the second ramp). There was no significant change in the
activity of the cluster Pds. Even with the change in activity, there was no notable change
in selectivity. The selectivity of the bimetallic clusters was 100% toward benzene and
the selectivity of Pds was over 98%, with produced cyclohexadiene and CO; less than 1%
each. The findings from this study show the difference in the properties of each cluster
(exact composition plays a key role). It also shows the potential of mixed clusters in
catalysis.



Performance prediction of organic flow battery by
mathematical modeling

Juraj Volesini (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

The surge in renewable energy and weather-of-day dependency emphasize a need for
safe and reliable stationary energy storage. Redox flow batteries (RFBs) presently offer
the perspective storage solution. Most RFBs rely on vanadium salts, yet the fluctuating
vanadium cost motivates research for alternatives. Organic electrolyte-based RFBs
(ORFBs) can be significantly cheaper and modified to meet desired requirements.In this
work, we developed a mathematical model to study and enhance the performance of
organic redox flow battery. We have separated the battery into four compartments:
positive and negative half-cells, and two tanks. The model describes the change in
concentration of each chemical component and the change in volume of electrolytes.
The membrane transport of active species is described by the Nernst-Planck equation
and the transport of water is driven by osmotic pressure difference. To describe
electrochemical properties, we use the Tafel equation to calculate overpotential at the
electrodes, Ohm’s law to determine voltage drop over the membrane, and the Nernst
equation for equilibrium potential. The model results are validated against experimental
measurements. Using the model results, we can increase the battery performance and
efficiency for real-world use.



Artificial neural network as a surrogate model in PLA
bioplastic production

Bc. Kevin Klee (M1)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

The most widely produced renewable and biodegradable polymer is polylactic acid
(PLA). A multiscale mathematical model has been built to determine rheological
properties of PLA melt during production with the potential to become a soft sensor in
on-line optimization and control of a polymerization reactor. Unfortunately, prediction
of detailed polymer molecular architecture using the Monte Carlo method (which is
incorporated in the developed model) is computationally demanding, thereby limiting
use of the model in real time during production. Therefore, the goal of this work is to
develop an artificial neural network (ANN) as a surrogate model to be used in real-time
PLA production. The structure of the employed ANN is presented along with a
description of the process of deep learning as well as sampling points generation in the
model parametric space using the Latin hypercube sampling method.



The Characterisation of Capacitive Deionization in
a Microfluidic System

Bc. Richard Lego (M1)

Skolitel: doc. Ing. Zdené&k Slouka, Ph.D.

With increasing population growth and ever-more-threatening climate changes,
freshwater accessibility is becoming one of the biggest concerns of modern society.
Since the predominant portion of Earth's water is saline, harnessing freshwater from
saltwater reservoirs is a direct and viable solution. Among the various water
desalination technologies (e.g. reverse osmosis, electrodialysis), capacitive deionization
(CDI) stands out as a great alternative for the desalination of low-salinity water. CDI is a
groundbreaking electrokinetic water purification technology which holds immense
potential to address these global freshwater scarcity challenges, due to its energy
efficiency and versatility. The CDI process resides in applying an external voltage across
two parallel electrodes, between which a concentrated solution is directed. As the
solution flows alongside these electrodes, dissolved ions are carried by the direct
electrical current to the charged electrodes, where they are temporarily stored. Thus, a
deionized solution exits the system. The main goals of this project are to (i) employ
nanostructured materials as electrodes in CDI systems, (ii) characterize the CDI process
in such systems, and (iii) determine the influence of process conditions.



3D printed bone implants based on sintered
hydroxyapatite
Bc. Peter Feiler (M1)

Skolitel: doc. Ing. Marian Janek, Ph.D.

Recovering from a bone fracture is a very complex and strenuous process. In the cases
of especially complex fractures with bone loss, the human body isn’t capable of fully
recovering on its own. In these situations, where surgical intervention is required, bone
tissue engineering can be used to create bone implants, providing structural support for
the growth of a new bone. Hydroxyapatite (HA) has been widely used for these
purposes due to its natural bioactive properties. However, to ensure favorable
conditions for the growth of the bone tissue on the prepared scaffolds in addition to
being biocompatible the scaffold's porosity needs to be within a specific size range.
Standard methods of scaffold preparation are not able to guarantee the desired
porosity and thus, there has been a continuous search for novel means of HA scaffold
production. 3D printing is emerging as one of the most promising methods, allowing for
the material shaping of very complex scaffolds. This technique meets the individual
patients' requirements while being able to produce the desired porosity distribution
within the implant. In this work, we have explored the possibility of using commercial
3D printers to produce sintered HA scaffolds and evaluated the scaffold's mechanical
and biological properties.



Stabilization of suspension produced by anti-solvent
precipitation in spray dried matrix

Jan Sochor (B3)

Skolitel: Ing. Vojtéch Klimsa

Transforming raw pharmaceutical materials into a desired product is a demanding and
expensive process including many unit operations such as milling, granulation, coating
and tablet pressing. Spray drying is a method of transforming liquid feed into a fine
powder, which serves as a base for said procedures.Lowering the size of drug particles
greatly improves their overall solubility, since the surface to volume ratio also increases.
To produce nano-sized drug particles using spray drying, we can use anti-solvent
precipitation creating suspension, which serves as a stock feed. The issue of suspension
instability is solved by immediately feeding the suspension into the spray drier,
interrupting further crystal growth. By adding hydrophilic excipient into the anti-solvent
(aqueous) phase, the produced powder forms an amorphous excipient matrix
containing crystalline drug with improved water solubility and powder flow
properties. The aim of my work is finding a method incorporating spray drying and anti-
solvent precipitation of producing powder that would be ready for direct tablet pressing
directly after the spray drying, condensing many production steps into one continuous
process, while improving bioavailability of the drug itself.



Numerical analysis of industrial bioreactors for
accelerated tech transfer

Bc. Maximilian Prachar (M2)

Skolitel: Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

Biological medical products are gaining share in the pharmaceutical industry with 50% of
newly approved drugs in 2022 being biologics. The development of new cell lines is
performed at lab scale with later expansion of production to the pilot scale and then to
the final manufacturing scale. To avoid cost- and time-demanding experiments to
estimate the required operating parameters for different scales, the application for
accelerated tech transfer and scale-up for industrial Single-use bioreactors (200-2000L)
used at Takeda Pharmaceutical Company production and R&D sites is being developed.
The operation of the bioreactors is modeled using Computational Fluid Dynamics to
obtain data for critical process parameters inside the bioreactors with focus on oxygen
transfer rate. The established CFD model is used for parametric study, employing the
Design of Experiment approach to reduce the computation time. A mathematical model
for the relationship between critical process parameters and input parameters, i.e.,
working volume, agitation rate and aeration, will be created. Finally, the mathematical
model will be implemented in the graphical user interface to offer the production and
R&D sites easy-to-use application to accelerate the development of new biological
medical products.



Plasmonic Nanosensors: Tailoring Patch Morphology

Bc. Méria Soltésova (M2)

Skolitel: Prof. Dr. Robin N. Klupp Taylor

Exploring bimetallic patchy nanoparticles, this work aims to transform dendritic gold-
only patches into more stable and dense structures by the incorporation of silver. The
change in patch morphology induces plasmonic resonance, a phenomenon where the
nanoparticles resonate with incident light. This enhances light absorption in the visible
or near-infrared range which is crucial for optical sensing.The main focus of the work
was on the reaction kinetics as a fundamental element in understanding the mechanism
of patch formation. It was discovered that a slower kinetics rate favors the formation of
dense patches. Consequently, the challenge became to establish a reproducible method
to intentionally slow down the kinetics, enabling precise control over the patch
morphology, which was analyzed using UV-VIS-NIR spectroscopy and SEM.Thanks to
their multifunctional nature, patchy particles offer a world of (almost) endless
possibilities - their patches can be functionalized to serve as optical sensors for chemical
sensing, environment monitoring, and in the medical field, even for disease detection
and diagnostics or cancer treatment through localized hyperthermia therapy.
Furthermore, their applications extend to vibrant pigments or catalysts, optimizing
surface area to volume ratio.
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Kinetika premény aktivnich center v katalyzatoru
Cu/SSZ-13 pro selektivni redukci NO,

EliSka Prostéjovska (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

Emise vyfukovych plynl znacné pfispivaji k znecisténi ovzdusi. U vozidel s dieselovymi
motory jsou nejvétsi problematikou emise oxid( dusiku (NOy), které se odstranuji
pomoci selektivni katalytické redukce (SCR), kde jako redukéni €inidlo slouzi NHs. Pfi ni
se vyuzivaji porézni zeolitové katalyzatory siontové vymeénénou médi, nejcastéji
Cu/SSZ- 13. V provozu je SCR katalyzator vystaven vysokym teplotdm, coZ vede k jeho
starnuti. Vlivem zvySenych teplot pfechdzi atomy médi z formy ZCuOH do stabilnéjsi
Z>Cu, kde Z oznacuje vazné misto na atomu hliniku v zeolitu. Aktivni centra mohou také
byt blokovana slouceninami siry, které plsobi jako katalyticky jed. Starnuti ovliviiuje
funkce katalyzatoru a mize mit za dlsledek snizZeni jeho efektivity. V rdmci této prace
byl vytvofen matematicky model popisujici kinetiku transformace aktivnich center
béhem teplotniho starnuti katalyzatoru. Zaroven byl studovan vliv jednotlivych center
na aktivitu katalyzatoru pfi oxidaCnich reakcich v SCR konvertoru. Studovana byla
oxidace NO, NHs, CO a SO;. Kinetické parametry byly vyhodnoceny na zdakladé
experimentdlnich dat z laboratorniho reaktoru ziskanych pro cerstvé a zestarlé vzorky.
Vyvinuty model umozZniuje predpovidat vyvoj aktivity katalyzdtoru a dosahovanych
konverzi Skodlivin pfi dlouhodobém provozu.



Vplyv koncentrdcie aditiv na stabilitu polymérnej
suspenzie vo vodnom prostredi

Monika Polackova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.

Polymérne peny su Siroko vyuZivané spolo¢nostou vdaka dobrym izolaénym
schopnostiam, nizkej hmotnosti ¢i Setrnosti k Zivotnému prostrediu. Ich vyroba je
vsadzkovy proces napenovania v autoklave, kedy je vodna suspenzia polymérnych castic
vystavena naduvadlu pri zvySenom tlaku a teplote pohybujucej sa okolo teploty topenia
polyméru. Pri tejto teplote dochadza k agregécii natavenych polymérnych castic do
velkych zhlukov, a preto je potreba pridavat do systému aditiva, ktoré tomuto deju
zabranuju. Zc¢asu nacas vyrobny proces zlyhava adochadza kich neziadicemu
zlepovaniu. Tato préca si kladie za ulohu zistit a vyriesit, pre¢o k tomuto deju dochadza.
Jeden zmoinych doévodov je stabilita suspenzie aditiv, ktord bola skdmana
porovndvanim velkostnej distriblcie agregujucich castic v suspenzidch s réznymi
koncentraciami aditiv. Pri syteni nadivadlom dochddza k jeho rozpustnosti vo vodnej
suspenzii, coho nasledkom je zmena pH prostredia. To moze znadit dalsi ovplyviujici
faktor, ktory bol v tejto praci taktiez skimany.



Vyzkum a vyvoj pevnych formulaci z glukanovych
castic
Adam Opravil (B2)

Skolitel: prof. Ing. Frantisek Stépanek, Ph.D.

V soucasné dobé spada sedmdesat az devadesat procent ucinnych latek do kategorie
Spatné rozpustnych ve vodném prostiedi. Tento faktor negativné ovliviuje absorpci
|éCiv po peroralnim poddani a zaroven biologickou dostupnost. Jednou z moznosti, jak
resit tento problém je uZiti glukanovych ¢astic. Ty se ziskavaji odstranénim vnitfnich
organel z kvasinky pekarské (Saccharomyces cerevisiae). Pfednosti tohoto procesu je
jeho jednoduchost, rychlost a nizkondkladovost. Glukanové ¢&astice slouZi jako nosic
aktivni latky, ¢imz zvysuji jeji rozpustnost, kterou téZ podporuje fakt, Zze vysledna smés
ma amorfni povahu. M3 prace se zabyva pripravou téchto ¢astic a zejména pak jejich
formulovanim do tablet. Tablety zarucuji dobrou stabilitu ucinné latky a presné
davkovani. Dale umoznuji snadnou optimalizaci kinetiky uvolfiovani volbou procesnich
parametrd a sloZzenim formulaci. Za pomoci nejriznéjsich analytickych metod sledu;ji vliv
glukanovych ¢astic na mechanické, dezintegracni a disolucni vlastnosti tablet.



Preparation and optimization of lipid and lipid-free
formulations for enhancing cannabinoid
bioavailability

Hynek Housar (B3)

Skolitel: prof. Ing. Miroslav Sods, Ph.D.

This work targets the potential use of cannabinoids in the battle with inflammatory
diseases such as rheumatoid arthritis (RA). These plant-based compounds from
Cannabis sativa can interact with the endocannabinoid system and many other cellular
receptors in the human body and thus reduce inflammation. Our goal is to test the
possibility of using various cannabinoids for the treatment of RA. A common problem
for all cannabinoids is their very low solubility in water, resulting in very low
bioavailability. In this respect, oil-based formulations can improve bioavailability;
however, on the market, only oil solutions exist, with no study of how droplet size
would impact cannabinoids bioavailability. Therefore, our goal is to prepare stable
emulsions with various droplet sizes. This was done through processes using Ultra-
Turrax, membranes, sonication, or high-pressure homogenization. Consequently, such
emulsions were tested in vivo on rats. Based on the results, it was found that the largest
interfacial surface might not be as beneficial for bioavailability as we thought, and there
was an optimal droplet size with the highest bioavailability.
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Priprava kontrastnich latek na bdzi gadolinia
a glukanovych castic
Barbora Sagkova (B2)

Skolitel: Ing. Filip Zavrel

Glukanové Ccastice (GPs) se daji vyuZit pro cilené dorucovani latek prostfednictvim
fagocytozy. Octomilka obecna (drosophila melanogaster) je pro tento systém pouZzitelna
jako in vivo model s kratkym generaénim casem. Vytvoreni ucelenéjSiho obrazu
o fungovani tohoto systému dorucovani latek je vSak vlivem nedostatecné rozliSovaci
schopnosti béZzné pouZivanych zobrazovacich metod obtizné. Nasim cilem je proto
vytvoreni kontrastniho média na bazi gadolinia a glukanovych ¢&astic (GPs), umozZnuijici
lokalizaci ¢astic uvnitf organismd pomoci metod vypocetni topografie (CT) a magnetické
rezonace (MRI). Byla navrzena dvoukrokova in situ metoda pfipravy kompozitli na bazi
GPs a gadolinia dvou formdach — nanocastice Gd,03 a alginatovy gel (Gd**). Pro pfipravu
kompozitl s Gd;Osbyla vyuZita syntéza z Gd(CH3COO)sa TMAH, pro kompozity
s algindtovym gelem reakce alginatu s GdCls (pti testovani metody nahrazovan CaCly).
Obé cesty pripravy byly optimalizovany. Ptipravené kompozity vykazovaly dobré
morfologické vlastnosti (jednotlivé Castice bez agregatd). Dalsi charakterizace
pripravenych kompozitl bude zamérfena na celkovy obsah gadolinia, stabilitu
a cytotoxicitu.



Temperature management during hydrogenolysis of
methylbenzenes in a catalytic fixed bed reactor

Lucie BartoSova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

The majority of aromatic hydrocarbons are harmful to living organisms and the
environment. Handling these hazardous substances is a crucial part of petrochemistry.
A frequently used processing method is hydrogenolysis, a chemical reaction that allows
the breakdown of an aromatic cycle by the addition of a hydrogen atom to the resulting
molecule. This allows better utilization of aromatic hydrocarbons by transforming them
into simpler alkanes, which have wider industrial applications. However, to obtain
desired products with longer carbon chains, it is essential to keep the reaction
temperature within the needed limits. Otherwise, the process is degraded by
hydrocracking. This work aims to understand mass, momentum, and heat transfer in
an experimental packed-bed reactor utilizing the developed (2+1)D computational fluid
dynamics (CFD) model validated on the data supplied by the industrial partner. The
long-term goal is to design an industrial reactor configuration to keep the temperature
within the stable limits optimal for reaction selection.



Stanoveni efektivni permeability z 3D rekonstrukci
porézni stény filtru
Lukdas Bednar (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko&i, Ph.D.

Ve spalovacich motorech vznikaji jemné saze, které jsou Skodlivé lidskému zdravi.
K jejich odstranéni se pouziva filtr pevnych castic. Permeabilita stény je jednim
z klicovych parametr( filtru, nebot ovliviiuje tlakovou ztratu pozorovanou u celého
filtru. Cilem této prace je z obrazovych dat ziskanych rentgenovou mikrotomografii pro
rdzné vzorky poréznich filtrd pevnych ¢astic predpovédét permeabilitu stény filtru.
V prvnim kroku jsou obrazova data vyuZita na 3D rekonstrukci morfologie stény. V ramci
zpracovani obrazovych dat je zkouman vliv rGznych prahovych hodnot pouzitych pro
rozliSeni jednotlivych fazi. Ziskana rekonstruovana sténa je pak pfevedena na vypocetni
sit a vyuzZita pro CFD simulaci toku plynu médiem (viz obrazek). Z vypocitaného
tlakového pole je pak vyhodnocena primérna permeabilita stény. Tato hodnota
pfedpovézend modelem je ndasledné porovndna s namérenymi daty z experimentu.
Vysledky ukazuji dobrou shodu mezi simulovanou a zmérenou permeabilitou pro vzorky
s rlznou mikrostrukturou stény.
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Impact of additives on triboelectric sorting of plastic
waste

Marek Drapela (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Many additives are used in the polymer industry to improve products. These substances
can negatively affect the recycling process. Thus, sorting plastic waste not only by bulk
material but also by additive content can be valuable. The presented work focuses on
the impact of colourants on the triboelectric sorting of plastic waste. This method is
based on generating a surface charge on the ground waste by friction between the
waste particles and a particular plate. Humidity, size and composition of involved
objects are important. Various commercially available plastics were tribocharged by
vibration in cells made of six different plastic materials. We measured the saturation
charge and the charging behaviour over time. Then we modified selected plastics with
different additives and their concentrations and tested them as before. The effect of
additives was mainly observed in the experiments performed in the PP and PVC cells.
The presence of chlorine in the PVC cell and in one of used pigments is thought to be
responsible for the different charging behaviour. Measurements with the pigment blue
showed a dependence on the concentration of the colourant. In conclusion, triboelectric
separation could be used for sorting plastics with specific additives from the separated
material.



Synthesis and characterization of chemically
crosslinked cellulose hydrogels for flexible electronic
skins

Alexandra Hlavacova (B3)

Skolitel: doc. Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

Electronic skins (e-skins) are artificial flexible skins mimicking the mechanical
performance and sensing properties of natural skin by transducing numerous external
stimuli into electrical signals. Stretchable and compressible hydrogels based on
biopolymers have drawn great attention in recent years for development of e-skins for
various applications such as human wearable sensors and feedback sensors in soft
robotics. Among them, cellulose, an abundant biopolymer, is an attractive candidate for
the development of environmentally friendly and biocompatible electronic devices.
However, the combination of sensory and mechanical properties is still a challenge for
imitating human skin. In this study, cellulose based-hydrogels are synthesized using
chemical cross-linking approach based on free radical polymerization of allyl cellulose in
NaOH/urea aqueous solution. Effect of various experimental variables such as the
degree of substitution of cellulose with allyl groups obtained in first step of the chemical
reaction, concentration of the initiator, and reaction temperature on the swelling
degree, morphology, and physico-chemical properties are studied using various
characterization techniques.
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Dual functional nanomaterials for the synergistic
degradation of dyes and solar photocatalytic
regeneration

Jan Smahlik (B3)

Skolitel: prof. Ing. Miroslav Sods, Ph.D.

Polluted water is one of the biggest problems facing the world, and a big part of the
problem is attributed to industries using dyes. In recent years, there has been many
initiatives to reduce the amount of polluted water produced. In this work, | am focusing
on the preparation of a mesoporous nanomaterial which is capable of adsorbing dyes
on its surface followed by degradation of the dyes under solar irradiation. This should be
very cheap and ecological way to battle this situation. To achieve easy separation and
reuse, the particles were encapsulated into polymeric beads. The resulting materials
showed good adsorption and photocatalytic properties. Under simulated solar
irradiation, the dye was degraded and reduced, with the beads regaining most of their
original colour. With these properties, there might be a big use of this material in
wastewater treatment, which will provide much cleaner water to people, animals and
crops.



Development of high-drug-loading amorphous solid
dispersions using in situ thermal cross-linking process

Magdaléna Mencikova (B3)

Skolitel: doc. Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

One of the most promising strategies to enhance the bioavailability of poorly water-
soluble active pharmaceutical ingredients (APIs) is to formulate it as an amorphous solid
dispersion (ASD) using a polymeric carrier. ASD system consists of an amorphous API
stabilized by a polymer through the establishment of intermolecular interactions.
Recent studies on ASDs showed that high polymer concentration is often required to
prevent the risk of API recrystallization during the storage, thus making this approach
unsuitable for high-APl-loading ASDs. Herein, thermal crosslinking approach for
development of high-API-loading was explored. Specifically, high loading of
Indomethacin (model API) in thermally cross-linked poly(acrylic acid) (PAA) and
poly(vinylalcohol) (PVA) was investigated. First, the solubility of indomethacin in the
polymeric matrix (i.e., PVA and PAA) and their mutual miscibility were determined by
calorimetric measurements followed by the construction of the phase diagrams. Then,
ASDs containing 90 wt.% indomethacin were prepared by in situ thermal crosslinking of
PAA and PVA. The effect of various processing parameters like time and temperature of
crosslinking on the solid-state properties and the physical stability of the prepared
formulations was investigated.



Understanding diffusion of gaseous penetrants in
polyolefin melts

Vanesa Virsikova (B2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

To optimise material performance and achieve more efficient production and recycling
methods, understanding transport phenomena of substances through materials is
essential, since it predicts their behaviour in various conditions and scenarios. This work
focuses on understanding the diffusion of gaseous penetrants in semi-crystalline
polyolefin melts such as HDPE (High-density Polyethylene) and LLDPE (Linear Low-
Density Polyethylene). These polymers are important in various industries due to their
unique properties. This study aims to develop the pressure decay method and apply it
for measurements of diffusivity in polyolefin samples. The experimental procedure
involves degassing a sample at the defined temperature, and repeated pressurisation
with a penetrant gas. First, the pressure changes due to sorption and desorption are
recorded. Then, the data is used to calculate the diffusion coefficient employing Fick's
second law calculated by the finite volume method in the Matlab program. By
developing unique apparatuses to study polyolefins, one can better understand complex
semi-crystalline systems and transport phenomena in semi-crystalline polymers.



Validace funkcnosti prototypu zarizeni na kontinualni
antisolventni precipitaci

Jakub Fisner (B2)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Jednim z problémU nové vyvijenych |écCiv je jejich Spatna rozpustnost ve vodnych
médiich — dle BCS klasifikace spadd az 40% léciv do kategorii Il. a IV., tedy latky se
Spatnou rozpustnosti, coZ vede k nizké biodostupnosti. Tento problém muizeme fresit
mimo jiné vhodnou formulaci, naptiklad ve formé nanokrystall. Vyrobime-li krystalické
nanocdstice latky, zvySime zdsadné povrch ¢dstic vzhledem k objemu a tim docilime
lokdalni supersaturaci pfi rozpousténi ve fyziologickém roztoku. Proto se stdvaji mnohem
lépe pouzitelnymi vIécbé mnoha onemocnéni. Moje prace se zabyva pfipravou
nanokrystald kontinudlni antisolventni precipitaci v prlitocném zafizeni, resp. validaci
funkénosti tohoto prototypu. Validace zafizeni spocivda v porovnani proménnych
parametrd, tedy celkového pratoku, koncentrace organické a vodné slozky, volba
konkrétnich stabilizator(, volba konkrétni modelové latky, nebo Ié¢iva, a moZnost vyuZiti
filtru. Vliv jednotlivych parametrl byl validovdn tak, Ze hodnoty vSech parametrd
s vyjimkou validovaného byly fixni, a byly sledovany vlivy zmény validovaného
parametru na vyslednou distribuci velikosti c¢astic a jejich stabilitu. Cilem prace je
jednotlivé vlivy popsat, a zaroven zajistit stabilni a konzistentni precipitaci produktu.



Modelovani elektrostatickych sil pfri filtraci
nanocastic ve vyfukovém plynu
Jana Jarolimkova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

Se zhorsujici se klimatickou situaci prichazi prisnéjsi emisni limity, které reguluji
mnozstvi Skodlivych pevnych ¢&astic ve vyfukovych plynech. Splnéni téchto norem
u automobill se spalovacimi motory je mozné jen diky filtrdm pevnych ¢astic, které jsou
nutnou soucasti systému pro oSetfeni spalin. Ve filtru plyn prochazi pres tenkou porézni
sténu z keramického materidlu. Tato prace se zabyva elektrostatickymi silami, které
mohou pulsobit na mikroskopické pevné castice, a to i v pripadé pomérné malého
povrchového ndboje. Model popisujici elektrostatické interakce jsem implementovala
do jiz existujiciho CFD modelu toku plynu skrz 3D rekonstruovanou porézni sténu filtru,
spojeného s fesSicem pohybovych rovnic pro jednotlivé pevné castice. Zakladem pro
vypocet elektrostatickych sil je Coulomb(v zakon, pomoci kterého je definovana
intenzita elektrostatického pole generovaného sténami filtru. Toto pole nasledné plsobi
na opacné nabité nanocastice v proudicim plynu, které jsou pfitahovany ke sténé filtru.
Provedend studie predpovidad pozitivni vliv elektrostatickych interakci na filtraéni
ucinnost. To je v souladu s naméfenymi experimentdlnimi daty, které ukazuji vyssi
zachyt ¢astic, nez by odpovidalo pohybu ¢astic ovlivnénému pouze setrvacnosti, tfecimi
silami a Brownovym pohybem.



Filtracni ucinnost a tlakova ztrata filtru s riznou
mikrostrukturou katalytické vrstvy

Lukas Ziebiker (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

V soucasnosti je kladen stdle vétsi dliraz na ochranu Zivotniho prostredi. S tim pfichazeji
stdle prisnéjsi legislativni nafizeni na emise spalovacich motor(. K ¢isténi vyfukovych
plynG se pouZivaji katalytické filtry, preménujici sSkodlivé slozky (CO, NOx a CxHy) na
zdravotné nezdvadné produkty (CO2, N2, H20) a zaroven zachytavaji pevné ¢astice sazi.
Vzorky katalytickych filtrd pouZité v této praci jsou tvoreny z kordieritového substratu
s vostinovou strukturou, do které je nanesena vrstva katalyzatoru Pt/y- Al,Os. Klicové
parametry katalytickych filtra — filtracni Gcinnost, tlakova ztrata a katalyticka aktivita —
zavisi na mikrostrukture filtru a méni se se zanesenim sazemi. Cilem této prace je zmérit
vyvoj filtraéni ucinnosti a tlakové ztraty pro vzorky s riznou mikrostrukturou nanesené
katalytické vrstvy. Filtry s katalyzatorem nanesenym do pérU ve sténé vykazuji nizkou
tlakovou ztratu, ale také nizkou pocatecni filtrani ucinnost. Filtry s katalyzdtorem
nanesenym na vnéjsim povrchu stény maji vysokou pocatecni filtracni Ucinnost, ale také
vyssi tlakovou ztratu. Pro obé konfigurace se v prlbéhu zanaseni filtracni ucinnost
i tlakova ztrata postupné zvysSuji. Namérena data umoznuji vybér struktury filtru
s vhodnymi provoznimi vlastnostmi i kalibraci matematickych modela.



Kvalifikacni studie jednoucelového davkovaciho
stroje na pevné lékové formy

Adam Josef Vaculik (B3)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.

Jednou ze zasadnich soucasti Uspésné lécby je ochota a schopnost pacienta dodrzovat
predepsanou lécebnou kuru. S vétSim mnoZstvim [ék( vzrlstd i pravdépodobnost
vynechdni jedné ¢i vice davek, cozZ je spojeno s velkymi naklady pro systém zdravotni
péce (odhadem 125 miliard EUR ro¢né v EU). Je tedy zapotiebi zjednodusit a zefektivnit
tyto lécebné rezimy. Toho lze dosdhnout nahrazenim nékolika béznych lékovych forem
kapsli plnénou minitabletami. Minitablety se z hlediska uvolfiovani ucinnych latek
chovaji podobné, jako béziné tablety, ale obsahuji vyrazné mensi mnoistvi excipient(
ajsou tedy znatelné mensi. Diky velikosti minitablet je mozné tvofit jejich
personalizované kombinace a plnit jimi Zelatinové kapsle, vysledny |éCivy pFipravek, poté
obsahuje presné stanovenou kombinaci uc¢innych latek, kterou pacient potfebuje. Tato
prace se zabyva provedenim kvalifikaéni studie pro prototyp stroje, ktery na zakladé
informaci o pacientovi automaticky kombinuje minitablety do Zelatinovych kapsli. Déle
si tato prace klade za cil stanovit rozmezi provoznich parametrd, ve kterém je zajisténa
poZadovana presnost a rychlost stroje.



Termografické pozorovanie fazového rozhrania
kvapalina-plyn
Adam Pipiska (B3)

Skolitel: doc. Ing. Franti$ek Rejl, Ph.D.

Termografia sa ukazuje ako potencidlny zdkladny prvok vo vyvoji metodiky pre
stanovenie efektivnej medzifazovej plochy pri destilacii. Podarilo sa dokazat, Ze teplota
zmerand termokamerou zameranou na hladinu mieSanej kvapaliny v systéme s plynom
o inej teplote, zodpoveda teplote fazového rozhrania tak, ako ju chdpu a pouzivaju
chemicki inZinieri. Daldim krokom vyvoja tejto metddy je pozorovanie teploty fazového
rozhrania v systéme tvorenom lamindrne teclcou kvapalinou a turbulentne prudiacim
plynom, kde dochadza k sucasnému prenosu tepla a hmoty. Prva cast prace sa
sustreduje na technické rieSenie experimentdlnej aparatury. Pre prevedenie
experimentu je klucové zabezpecit lamindrny tok kvapaliny, ¢o vyZaduje navrh
distributorov kvapaliny a systém riadenia vysky hladiny. Turbulentné prudenie plynu je
rie$ené umiestnenim statickych mixérov pozdi? aparatiry. PouZitie okien z materidlu
priepustného pre infratervené spektrum nam umoZni pozorovanie pomocou
termokamery. V druhej Casti prace sa venujeme meraniu koeficientu prestupu hmoty
v plynnej faze metédou absorpcie amoniaku do zriedenej kyseliny sirovej. Na zaklade
merani potom optimalizujeme konstrukciu a nastavenie aparatury tak, aby sme dosiahli

vy

okno z KBr = =3 distribttor plynu

PTFE ram

; distribdtor kvapaliny
vstup kvapaliny

- 3 staticky mixér
vstup plynu — !

hydrofilizovany povrch



Enkapsulace bakterialnich bunék do polymerni
matrice

Romana Hupkova (B3)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

Mikrobiém oznacuje kolektivne spolocenstvo mikroorganizmov obyvajucich konkrétny
hostitelsky organizmus. Kazdé miesto na tele predstavuje jedinecné prostredie, ktoré
moZze zahinat biliony mikrobidlnych buniek a stovky odlisnych kmeriov, ktoré sa v celom
tele odlisuju od jedného miesta k druhému. Napriek vSadepritomnosti a zdsadnej
dolezitosti mikrobidémov v Zivote, ako aj ich silnému spojeniu so zdravim a chorobami,
zostava nase chapanie ich vzajomnych interakcii a ich hostitelov v pociatocnych stadiach
vyvoja. Ciefom tejto prace je pripravit mikrokapsuly so zapuzdrenou bakteridlnou
kultrou a skumat interakcie medzi bakterialnymi burikami. Sp6sob enkapsulacie
umoziiuje vytvorenie alginatovych hydrogélovych kapsul na enkapsulaciu baktérii, aby
sa zabezpecila integrita a stabilita hydrogélu.
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Priprava a charakterizace farmaceutické formulace
na zakladé koloidné stabilni nanosuspenze

Vojtéch Hampl (B3)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.

Hlavnim neduhem perordlné podavanych |éCiv je jejich nizkd biologické dostupnost,
zpUsobena jejich nizkou rozpustnosti a permeabilitou. Ty jsou pro vétsinu novych léciv
velmi nizké, coz ma za ndsledek komplikace s jejich vyvojem a testovadnim, nebo jejich
Uplné zavrhnuti. Tento problém se ¢asto fesi na molekularni drovni ¢i zvySenim mnozstvi
|éCiva a excipientld. To vede ke zvySeni naklad(, nebo u konkrétnich IéCiv neni tento
postup mozny. Moznym feSenim, kterym se ve své praci zabyvam, je pfiprava ucinnych
farmaceutickych latek za pomoci koloidné stabilni nanosuspenze pomoci mokrého mleti
jako meziproduktu, coZ zplsobuje urychleni rozpousténi, a tim teoreticky i biologickou
dostupnost. Samotnd nanosuspenze pfi standardnim disolu¢nim testu uvolfuje
veskerou Ucinnou latku fadové rychleji nez praskova forma. Pro lepSi manipulaci
a ddvkovani suspenzi dale zpracovdvam pomoci lyofilizace, granulace ¢i sprejového
suSeni az do findlni lékové formy, tablety. Budoucim cilem projektu je zlepSeni
biologické dostupnosti a modulovatelnost krivky uvolnéni, tudiz vyuziti nanosuspenzi
pro dosazeni vyssi hladiny léCiva v krvi i pro pozvolnéjsi uvolfovani.



Predikce povrchového napéti s vyuzitim rozsirené van
der Waalsovy stavové rovnice

Bc. Anna Smidova (M1)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

V nasi praci se zabyvame predikci povrchového (mezifazového) napéti pro systém
kapalina-pdara. Tato veli¢ina se vyuziva pfi popisu jevl probihajicich na fazovém rozhrani
a je vyuzivana pfi modelovani morfogeneze materidlQ, napfiklad polymernich membran.
Jednd se ale o obtizné méfitelny parametr, a proto se snazime o jeho predikci skrze
termodynamicky konzistentni vypolty — bez nutnosti odhadovani parametri
z experimentdlnich dat. VyuZivdme teorie gradientu hustoty, diky niz mGzeme pouzit
stavové rovnice k popisu fazového rozhrani. Aplikovali jsme proto stavovou rovnici van
der Waals-711 - modifikaci van der Waalsovy rovnice, znamé jako prvni stavova rovnice
redlného plynu, jejiz prediktivni sila je ale limitovana. Verze vdW-711 pfindsi do rovnice
novy parametr, pfinasejici vliv acentrického faktoru, dnes zahrnutého ve vétsiné
béZnych stavovych rovnic. Pro zajisténi numerické stability vypoctu se vyuziva Cahnova-
Hilliardova modelu, pouzivaného béziné pfi popisu dynamiky spinoddlni dekompozice
u systému prochazejici fazovou separaci. Vysledkem je ustaleny rovnovainy profil
hustoty, z néjz se ziskda hodnota povrchového (mezifazového) napéti. V soucasnosti
rozsifujeme vypocty pro nepoldrni alkany a cykloalkany a pracujeme s vybranymi prvky
a anorganickymi slou¢eninami.



Depotni formulace pro lokdlni rizené vylucovani
antibiotik pomoci magnetického pole

Bc. Karolina Slonkova (M1)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Z depotnich formulaci pro lokalni vylucovani léciv (gell, pasek, vlaken) jsou léciva
zpravidla vylu¢ovana nekontrolované, coz vede k nestdlé koncentraci antibiotika v misté
problém tesit, jsou kompozitni ¢astice, které diky své struktufe umoznuji kombinaci
nékolika slozek a vhodné zapouzdreni |éCivé latky. Kompozitni mikroc¢astice, které jsou
pfedmétem této prdce, byly pfipraveny metodou enkapsulace tak, aby byly schopné
fizeného davkovani antibiotika na vnéjSi podnét. Mikrocastice byly vytvoreny z jadra
obsahujiciho vosk (Tt = 42 °C) s mikrokrystalickym antibiotikem norfloxacin a kovalentné
sitovatelné hydrogelové slupky z methakrylovaného alginatu vapenatého, ve které byly
umistény magnetické nanocastice oxidu Zeleza. Pfi vystaveni vnéjSimu stfidavému poli
jsou nanocastice oxidu Zeleza schopny indukéniho ohfevu, coZz vede k roztaveni vosku
a umozni vylouceni norfloxacinu. S ohledem na schopnost indukéniho ohfevu nanocastic
je moziné vylucovat antibiotikum pouze v Zadoucich pfipadech a zabranit tak jeho
samovolnému unikani do okoli. Byla zkoumdana kapacita jedné Ccastice, moznost
indukéniho ohfevu v definované vzddlenosti od civky a odolnost mikroéastic proti
podminkam fyziologického prostiedi.



Model pasivniho michani mikrofluidického systemu
kontinualni antisolventni precipitace

Bc. Rostislav Huna (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Uvadi se, Ze pfiblizné 40 % primyslové vyrabénych |éciv je Spatné rozpustnych, coz
vyznamné snizuje jejich biologickou dostupnost. Jednou z nejnovéjSich formulacnich
strategii je pfiprava nanocastic téchto Iékd, tzv. nanokrystalll. Pokles velikosti Castic
zvySuje pomér plochy povrchu k objemu, coZ zvySuje rychlost rozpousténi molekul
Spatné rozpustnych ve vodé a tim i jejich biologickou dostupnost. Jako jedna z moZnosti
pfipravy nanocastic se nabizi antisolventni precipitace, metoda, pfi niz je roztok Iéciva
vpraven do antisolventniho cinidla, které zajistuje vyrazné lokalni presyceni roztoku
avznik velkého mnozstvi nuklei. Nicméné, oproti béiné pouzivanému vsadkovému
usporadani procesu, v pritocného usporadani je tfeba brat v dvahu hydrodynamické
podminky, které silné ovliviiuji vlastnosti vyslednych nanokrystali. Pro porozuméni
tomuto jevu a optimalizaci procesu je tedy nutné studovat charakter a kinetiku michani
v nasem zafizeni. Tato prdce se proto zabyva studiem vlivu objemového pritoku
a geometrie systému na pribéh a dobu homogenizace v pritoéném krystalizéru pomoci
CFD simulaci v ustdleném stavu. Vysledky této prace budou pfimo uplatnény pro popis
pribéhu celého procesu pomoci jiz existujicitho matematického modelu kontinualni
krystalizace s neidealnim michanim.



Zmeny v klicovych vlastnostech katalytického filtru
v zavislosti na mnozstvi zachycenych sazi

Zuzana Coufalova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

Automobily se spalovacimi motory produkuji Skodlivé plynné i pevné emise, které maji
negativni vliv na Zivotni prostiedi a lidské zdravi. Pro jejich odstrafovani jsou ¢asto
pouzivany katalytické filtry pevnych &astic, které funguji jako katalyticky konvertor i filtr
pevnych ¢astic. Jsou tvoreny poréznim nosi¢em s tenkou katalytickou vrstvou, kterd
mlzZe byt nanesena na sténé nebo ve sténé filtru. Filtr zachytdvd pevné Castice
a katalyticka vrstva umozZnuje oxidacné-redukéni reakce zajistujici odstranéni plynnych
Skodlivin. Béhem provozu je filtr zanaSen sazemi, jez mohou vytvaret transportni
omezeni pro kontakt plynu s katalytickou vrstvou, a zhorsit tak katalytickou aktivitu
filtru. V této praci byl zkouman vliv mnoZstvi zachycenych sazi na katalytickou konverzi
pfi oxidaci CO. Nejprve byly vzorky zanaseny postupné v péti fazich, po kazdém
filtracnim experimentu byla méfena katalyticka aktivita filtru pro dvé prostorové
rychlosti. Nasledné byl vzorek zregenerovan a opét zanasen, tentokrat vkuse, poté byla
znovu zmérfena jeho katalytickd aktivita. Vysledky ukazuji minimalni vliv sazi na
rozbéhnuti katalytickych reakci a dosahovanou konverzi pti nizkych pritocich plynu, ale

rostouci vliv pfi vyssich pratocich, cozZ potvrzuje hypotézu o transportnim omezeni.



Modelovanie korozie v technologickom okruhu
s kvapalnou zliatinou PbLi

Bc. Adriana Augustinova (M1)

Skolitel: Ing. Maria Zednikovad, Ph.D.

Kordzia je zavainym problémom v mnohych priemyselnych a experimentalnych
systémoch, pricom podstatnd cast prevadzkovych nékladov je smerovana
k predchddzaniu jej vzniku. V koncepte fuznych elektrarni sa uvaZuje o prevadzke so
zliatinou olovo-litium, ktoré sluzi pre produkciu tritia a tienenie. Kordzia spdsobena
touto zliatinou spociva predovsetkym v rozpustani materidlu potrubia. Mnohé materialy
(napr. bezné nerezové ocele, alebo vysokoteplotné zliatiny rady INCONEL) su vylucené
z dévodu vysokej rozpustnosti svojich zloziek v prudiacej tekutine. Pri poklese teploty
v Casti okruhu hrozi krystalizacia rozpustenych ,,kordznych produktov” a postupné
upchdvanie potrubia. Predoslé experimenty ukazuju, Ze ubytok materidlu zo stien
potrubia sa pohybuje okolo 100 —200 pm rocne. V izotermickom systéme, akym je
planovany okruh, by sa rychlost kordzie mala postupne zniZzovat, ked sa koncentracia
koréznych produktov priblizuje k nasyteniu a s riou klesa aj rychlost rozpustania. Ciefom
tejto prace je kvantifikovat rychlost kordzie v zariadeni prostrednictvom matematického
modelu obehového okruhu na zaklade znalosti rovnovaznych koncentracii a rychlosti
prestupu hmoty pri prudeni v trubke.



Simulace zachytu castic v automobilovém filtru
pomoci modelu kolektoru

Simon Hudinek (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko&i, Ph.D.

Pti spalovacich procesech dochazi k tvorbé nanocastic sazi, které jsou pro nase zdravi
Skodlivé. Abychom tyto ¢astice odstranili a zaroven neblokovali odvod zplodin, nachazi
se ve vyfukovém systému filtr pevnych ¢astic. Ten muze byt také doplnén o katalyzator,
ktery zajistuje konverzi plynd. Navrh takového zafizeni je sloZity problém, jehoZ cilem je
vysokd konverze a filtracni Gc¢innost pfi udrieni minimalni tlakové ztraty a ceny. Ke
studiu této problematiky se pouZivaji matematické modely predpovidajici Ucinnost
zatizeni v zavislosti na jeho konfiguraci a provoznich podminkach. Efektivni vypocty
umoziuje 1D+1D model, ktery predpokldadd 1D tok kandlkem a na néj kolmy 1D
transport pres sténu filtru. Mimo bilance hmotnosti, entalpie a hybnosti plynu je také
tfeba pocitat filtracni ucinnost pro pevné ¢astice. Tato prace se vénuje implementaci
modelu jednotkovych kolektorl, ktery zjednodusené popisuje porézni strukturu filtru.
Na zakladé porovnani vysledkl modelu s experimentalnimi daty jsou vybrany vhodné
korelace a hodnoty modelovych parametr(, které umoznuji vypocet filtracni ucinnosti
v zavislosti na porozité filtru, priitoku a velikosti ¢astic.




Priprava kompozitnich struktur s teplotné-rizenym
vylucovanim aktivni latky
Bc. Krystof Dorndk (M1)

Skolitel: Ing. Lucie Maskova

V prabéhu historie bylo lidstvo vystaveno mnoha tézkym zkouskam a mezi ty
bakteriemi, se kterymi jsme se po objevu penicilinu, a tedy konceptu antibiotik, naucili
bojovat. Ani mor i tuberkuldza jiz dnes pti v€asné |écbé obvykle nejsou Zivotu
nebezpecné, nebo snad ano? BéZna antibiotika se bohuZel pro svou chemickou stélost
akumuluji v Zivotnim prostiedi, a bakterie jsou tak schopny tvofit si vici nim rezistenci.
To je jednim z nejurgentnéj$ich probléma moderni mediciny. Reeni Ize hledat v rychle
se rozvijejici oblasti proléciv, coz jsou farmaceuticky neaktivni prekurzory IéCiv, k jejichz
aktivaci dochdzi az pasobenim pfislusného enzymu v misté urceni. Tim je umoznéna
|écba vyuZivajici latky, které pro jejich nestadlost neni mozné formulovat do tablet ¢i
kapsli. Takovou latkou je napfiklad allicin, ktery svym silnym baktericidnim ucinkem
umoziiuje ¢esnekovym burikam celit bakteridlnimu napadeni. Cilem tohoto projektu je
proto s vyuzitim 3D biotisku pfipravit strukturované filmy obsahujici prekurzor allicinu —
allin a enzym allindzu, ve kterych vnéjSim podnétem (vlhkost, teplota) dojde ke spusténi
enzymatické reakce, a tedy fizenému uvolnéni ucinné latky na misté urceni.



Metoda pripravy systému pro vyrobu gelovych cdstic
pomoci stop flow litografie
Bc. Jifi Huml (M1)

Skolitel: doc. Ing. Zdené&k Slouka, Ph.D.

Hydrogelové (dstice vystavené fokusovanym paprskliim svétla umoznuji vlivem
mikroskopického smrstovani gelu pohyb ¢astice v prostoru. Slibné vyuZiti hydrogelovych
Castic Ize hledat v biomedicinskych aplikacich, pfi transportu bunék, nebo léc¢iv do
cilovych mist.Vyroba c¢dastic probihd pomoci stop-flow litografie v mikrofluidnich
systémech, ve kterych se vytvafi dvoufazovy tok fotocitlivého roztoku gelu, kde jedna
z fazi je obohacena o zlaté nanocastice. Rozhrani mezi fazemi je po zastaveni toku
ozareno kratkym pulzem UV zateni skrze fotomasku, nesouci tvar ¢astic, ¢imz se gel
vytvrdi. Tok roztoku se nasledné opét spusti, aby vzniklou ¢astici odplavil
z fokusovaného mista tak, aby se proces mohl opakovat. Tato prace je zaméfena na
navrh a vyrobu mikrofluidniho Cipu, na kterém bude moziné ovéfit chovani gelovych
Castic pti zméné vnéjsiho prostredi. Vyrobnim postupem je navrh fotomasky, opatfenou
patfiénym schématem, skrze kterou pomoci fotolitografie bude geometrie prenesena do
razidla za pouziti negativniho fotorezistu SU8. Vysledny mikrofluidni cCip je pak
vyhotoven pomoci mékké litografie z tohoto razidla za pouZziti elastomeru PDMS.
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Modelovani sifeni pozaru v pevnych latkdch
Bc. Michal Neuwirth (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Modelovani Sifeni pozaru v pevnych latkdch je fascinujicim, avSak komplexnim
procesem, ktery zahrnuje popis nemalého mnozstvi fyzikdlnich a chemickych jev(
podilejicich se na pozaru (transport hmoty a tepla, proudéni, tepelny rozklad, chemicka
reakce — spalovani). Samotny popis tepelného rozkladu vztahujiciho se ke konkrétnimu
materidlu vyZaduje zadani znac¢ného poctu materidlovych, tepelnych a kinetickych
parametrd, které ¢asto nejsou dostupné. Specializované matematické modely zahrnujici
popis vSech uvadénych jeva jsou proto v praxi Casto zjednodusovany tim, Ze se sloZity
proces tepelného rozkladu pevného materidlu nahradi experimentdlné namérenymi
hodnotami uvolnéného tepla v pribéhu casu. Avsak to prindsi nové vyzvy, protoze
namérena data se mohou vyrazné liSit pfi opakovaném provadéni experimentu a jsou
silné zdavisla na zvolenych experimentalnich podminkach.PfedloZzena prace se zabyva
modelovanim pribéhu horfeni bézné kancelarské soustavy (stlil a skrifika) s vyuZitim
znamych hodnot uvolnéného tepla. Vysledky jsou porovnany s experimentalnimi
vyuzivajici popis tepelného rozkladu na zakladé materidlovych parametr(i a porovnat
vysledky z obou modelovych pfistupa.



Priprava a studium lipidickych formulaci vitaminu D
na bazi "oil marbles"

Bc. Karolina Amblerova (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Vitamin D3 ze skupiny lipofilnich vitaminG je charakteristicky tim, Ze si ho lidsky
organismus umi jako jediny vitamin sam syntetizovat. Vznik vitaminu D3 v organismu je
podminén pfitomnosti dostatecné silného slunecniho zareni, resp. UVB zareni. UVB
zareni o pozadované intenzité je vSak dostupné pouze v letnich mésicich. BEhem zbytku
roku trpi mnoho lidi jeho nedostatkem. Reenim mlZe byt pravidelnd konzumace
potravinovych doplikd, které maji pro vitamin D3 nejéastéjsi formu Zelatinovych kapsli
plnénych olejem s rozpusténym vitaminem. Nova vyvijejici se forma potravinovych
doplrikd jsou tzv. ,0il marbles” (olejové kulicky). Jedna se o lipofilni nosice, ve kterych je
rozpusténa aktivni latka lipofilniho charakteru. NejvétSimi prednostmi olejovych kuli¢ek
je zejména schopnost zvysit rozpustnost a biodostupnost aktivni latky, operativni
davkovani a relativné levna a snadna pfiprava. Tato prace se zabyva pfipravou olejovych
kulicek obsahujici vitamin D3z jako aktivni latku a kontrolou obsahu vitaminu D3
v jednotlivych kulickdch pomoci vysokoucinné kapalinové chromatografie (HPLC). Dale
jsou studovany parametry ovliviujici mnozstvi uvolnéného vitaminu D3 z olejovych
kulicek pomoci disoluénich testa.



Vyvoj modelu umélé inteligence pro odhad filtrace
vyfukovych plyni
Matyas Khyr (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Pro vyvoj katalytickych filtrd, které umoZiuji efektivni zpracovani vyfukovych plynt
v automobilovém primyslu, je klicové dokazat modelovat vliv zanaseni filtru sazemi na
jeho makroskopické parametry, jako jsou tlakova ztrata, filtracéni Ucinnost a konverze
Skodlivych plyna. Existujici numericky model pro depozici ¢astic sazi v poréznich sténach
katalytického filtru je velmi vypocetné narocny a je proto Zadouci vyvinout alternativni
pfistup, ktery by umoznil vypocetné levnou predikci distribuce sazi na zakladé geometrie
mikrostruktury a rychlostniho pole proudiciho plynu. Jako jeden z moznych pfistupl se
jevi pouziti metod hlubokého uceni: Cilem této pridce je navrhnout vhodnou
architekturu umélé neuronové sité véetné zpracovani areprezentace vstupnich dat
a ddle s pomoci existujictho vypocetniho modelu pfipravit modelovy dataset k jejimu
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Priprava a charakterizace membran
s funkcionalizovanymi nanocasticemi pro
pervaporaci izomeru xylenu

Bc. Stanislav Koci (M1)

Skolitel: doc. Ing. Ond¥ej Vopicka, Ph.D.

Pfedmétem prace je pfiprava a charakterizace tenkych filmd (separacnich membran)
z polymernich siti pfipravenych fotoiniciovanou radikdlovou polymeraci oligomeru
polyethylenglykol diakryldtu (PEGDA) s proménnym mnozZstvim funkcializovanych
nanocdstic, konkrétné polyhedrdlniho oligomerniho silsesquioxanu s akrylatovymi
funkcemi (Acrylo POSS®). Pridavek Acrylo POSS® zplisobuje zménu mechanickych
vlastnosti separacnich membrdn, je také ocekdvan vliv na pervaporacni charakteristiky.
Relevantni charakterizaci pfipravenych membran poskytuje zejména infracervenad
spektroskopie (FTIR), dynamicka mechanicka analyza (DMA), a méreni pervaporacnich
charakteristik. Cilem je optimalizace stability membrdan a jejich pouZiti pro membranové
separace pramyslové relevantnich smési konstitucnich izomerl xylenu.



Charakterizace iontove vymeénnych pryskyric
Bc. Karin Lovrantova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Zdené&k Slouka, Ph.D.

S narastajucim doérazom na udrzatelnost sa zvySuje dopyt po inovativnych a efektivnych
technoldgiach v oblasti eliminacie stopovych mnoistiev tazkych kovov vo vodnych
zdrojoch. V tomto kontexte predstavuje elektrodeionizacia (EDI) perspektivny nastroj
vyuZivajuci na realizaciu idnovymenné Zivice, ktoré selektivne absorbuju a vymienaju
Specifické idony v rdmci vodného roztoku. Nas vyskum sa prave preto zaobera zakladnou
charakterizaciou tychto ¢astic ako aj ich Studiom v elektrickom poli, kde dochdadza k javu
znamemu ako koncentrac¢nd polarizacia. Na zdklade série experimentov sme neskor
schopni urcit transportné Cisla v Casticiach, ktoré nam priamo poskytuju informacie
o ich schopnosti selektivne viazat a izolovat cielové idny. Tento vyskum ma potencial
ponuknut podrobnejSie pochopenie selektivnych mechanizmov, ktoré bezprostredne
ovplyviuju zdokonalenie sicasnych a novovznikajucich technolégii EDI.



Vicekrokové nanaseni katalyzdtoru do vostinového
filtru

Bc. Marek Martinian Kolator (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

Pro cisténi vyfukovych plyn( ze spalovacich procest se dnes ¢asto vyuZivaji katalytické
filtry pevnych castic, které jsou kompaktni kombinaci filtru a katalyzatoru. Katalytické
filtry jsou vytvareny nanasenim mikrocastic katalyzatoru v podobé vodné suspenze na
porézni keramicky filtr. U katalytickych filtrl pevnych &astic je kritické najit rovnovahu
mezi tfemi parametry: nizkymi tlakovymi ztratami, vysokou filtracni ucinnosti a vysokou
katalytickou konverzi plynnych skodlivin. Tyto charakteristiky jsou ovlivnény predevsim
vlastnostmi nanesené katalytické vrstvy. Naneseni katalyzatoru do souvislé vrstvy na
vnéjSim povrchu stény zvySuje filtrac¢ni ucinnost, ale i tlakovou ztratu oproti filtru
s katalyzatorem v tenké vrstvé uvnitf péra stény. Tato prace se vénuje kombinovanému,
vicekrokovému nanaseni katalyzatoru pro dosazeni co nejlepsich vlastnosti katalytickych
filtrQ. Jsou nalezeny vhodné postupy a klicové parametry vodné suspenze pro jednotlivé
kroky nanaseni. Struktury pfipravenych vrstev jsou porovnany pomoci snimkd
z elektronového mikroskopu a je diskutovan jejich potencial pro prakticky provoz.



Studium vlivu koncentrace na permeaci smeési léCiv
skrz liposomadlni membrdny

Bc. Hanna Sytsko (M1)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.

PFfi ndvrhu a vyvoji léCiv je nezbytné védét, jak léciva pUsobi na cilovy orgdn, a zjistit
optimalni davkovani. Jak zjistit 1ékafim nebo farmaceutickym firmam, jak rychle se
|éCiva uvoliuji z kapsule nebo castice, a jak budou prochazet do bunék? Cilem této
prace je studium vlivu koncentrace Ié¢iv na rychlost permeace skrz liposomalni
membranu. Permeabilita je jednim z klicovych parametrd Iéciv, ktera ovliviuje jejich
vstiebavani i ndslednou distribuci v organismu. Léciva musi byt schopna prekonat
bariéry v gastrointestindlnim traktu (stény Zaludku a stfev) a ndsledné dosdhnout
cilovych mist v bunkdch. Nizkd permeabilita Ié¢iva omezuje jeho absorpci, a tim
i uCinnost celého |écivého pripravku. V této praci byly pouzity liposomy jako
experimentdlni model biologickych bariér. Do liposom( byly uzavieny bindrni nebo
ternarni kombinace IéCiv a fluorescencnich barviv. Z experimentalnich dat byly uréeny
permeabilitni  koeficienty, popisujici rychlost prichodu sledovanych molekul
membranou, a distribu¢ni koeficienty, popisujici rozdélovaci rovnovahu lipidy — vodny
roztok. Metoda poskytuje kvantitativni data o vlivu koncentrace jedné Iatky na permeaci
jiné Iatky skrz liposomalni membranu.



Ndvrh a sestaveni aparatury pro testovani
elekrochemickych palivovych ¢ldnku typu SOFC

Matéj Honzik (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

V soucasnosti je kladen dlraz na vyuZivani obnovitelnych zdroji. Jednou z nevyhod
tohoto zplsobu ziskavani elektrické energie jsou sezdénni nebo kratkodobé prebytky ¢i
nedostatky. Kvyrovnani nestabilit je moZné vyuZivat zafizeni pro kratkodobou
kompenzaci, napf. precerpdvaci elektrarny nebo baterie. Jako vhodny zpUsob
dlouhodobého uchovani se ukazuje prevedeni prebytkl elektfiny na chemicky zdroj
energie, naptf. H, nebo NHs, které jsou stabilni a mohou byt snadno skladovany
a transportovdny. Palivové clanky s elektrolytem z pevnych oxidl (SOFC) jsou diky
pracovni teploté do 700 °C vyuzitelné jako efektivni konvertory chemické energie
ulozené ve formé H, a NHs zpét na energii elektrickou. Clanek sestava z porézni anody
Ni-Smo,2Ceps02 a porézni katody LageSroaCoo2Feos03, mezi nimiz je neporézni
membrana SmoCeo,s0; slouzici jako elektrolyt, ktery umoZniuje transport kyslikovych
iontd O". Tato prace se vénuje navrhu a sestaveni nové aparatury pro testovani SOFC. Ta
zahrnuje reaktor z keramickych trubek, ve kterém je umistén palivovy ¢lanek o priiméru
1 cm, pfivody paliva (H2 nebo NHs) k anodé a vzduchu ke katodé, regulatory
hmotnostniho pratoku (MFC), elektrochemicky impedanéni spektrometr (EIS)
a analyzatory slozeni vystupnich plynt (Magnos a hmotnostni spektrometr — MS).

-

1: Tlakové lahve 4: Reaktor 7: MS
2: MFC 5: ABB Magnos 8: Termoclanek
3: Trubkova pec 6: EIS 9: Ridici PC



Stanoveni rychlostnich profilt ve zkusebni
pozadrni mistnosti

Bc. Lukas Killar (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Zakladem poznani o vlastnostech materiadl( jsou experimenty. Mezi né patfi i pozarni
zkousky, pfi kterych se zkoumaji vlastnosti materiall spojené s pozary, napriklad teplota
vzplanuti, rychlost uvolfiovani tepla ¢i rychlost Sifeni ohné. Pozarni zkousky jsou vyrazné
ovlivnény proudénim plynt, kvlli pfistupu kysliku nutného k hofeni a odvodu spalin.
Proto md smysl rozliSovat zkousky ve venkovnich ¢i vnitfnich prostorech. Jednim
z prostor(, kde se zkousky provadéji je zkusebni pozarni mistnost na Univerzitnim centru
energeticky efektivnich budov CVUT (UCEEB). Pozarni zkoudky je tfeba provadét pfi
normou specifikovanych podminkdach, aby nedochazelo k odchylkdm a tim k ohrozeni
lidi, ¢i pristroja vyuzivanych k méfeni. Pfi zkouskach provadénych ve zkusebni pozarni
mistnosti na UCEEB bylo vypozorovano, Ze se proud plynu staci nezadoucim zplisobem a

vrve

prace je experimentalné naméfit rychlost proudéni plyn v mistnosti a blizkém okoli
a pomoci CFD fesica FDS a Ansys Fluent vytvofit rychlostni profily ve zkusebni pozarni
mistnosti a ovérit nezadouci vliv proudéni plyn. Dale jsou feSeny moznosti Uprav

geometrie mistnosti smérujici k redukci nezaddouciho charakteru proudéni.
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Experimentalni data pro studii koloidni stability
polymernich cadstic
Bc. Albert Behner (M2)

Skolitel: prof. Ing. Miroslav Sods, Ph.D.

Polymerni koloidy jsou komplexni materidly s potencidalné velmi Sirokym spektrem
aplikaci, at uZz se jedna o vyrobu polymerd, natérl,, kosmetiky ¢i medicinské vyuZiti.
V soucasnosti se produkuje vice jak 20 milion0 tun ro¢né téchto materidld. Tyto systémy
pfevainé vznikaji emulzni polymerizaci, kde vysledkem je dispergovana pevna faze
polymeru ve fazi kapalné. Vlastnosti latexu zavisi na sloZeni polymeru, velikosti ¢astic,
Debyeové délce a také povrchové charakterizaci ¢astic. Cilem této studie je pokus
o vyvinuti metody pro experimentalni charakterizaci takovychto systému z hlediska
koloidni stability. K destabilizaci koloidu mizZe dojit nékolika vlivy: zvySeni koncentrace,
pfitomnost elektrolytu, teplota nebo mechanické namahani. Pokud je polymerni koloid
vystaven dostatenému smykovému napéti, dochdzi k aglomeraci castic koncici
pfechodem celého systému v gel. To mizZe byt v nékterych pfipadech pfimo Zadouci
(vyroba polymerd), na druhou stranu je dllezité tento proces kontrolovat
a kvantifikovat. V této praci byl polymerni latex zkouman pomoci reometru, kde byl
méren pravé vliv smykového napéti na koloidni stabilitu. Zpracovani experimentalnich
dat dava kvalitativni pohled na fyzikalni mechanismus procesu, ktery lze ndsledné
aplikovat v pocita¢ovych simulacich a CFD modelovani.
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Optimalizacia vyrobného procesu minitabliet
s vysokym obsahom ucinnej latky
Bc. Samuel Uhliarik (M1)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.

Ro¢ne tvoria umrtia na kardiovaskuldarne choroby az 32 % z celkovej mortality. Toto
percento by vSsak mohlo byt nizsie, keby boli pacienti v¢as diagnostikovani a spravne
lieCeni. Pri Uspesnej liecbe kardiovaskuldrnych choréb je uz dnes beZnou praxou
ordinovat pacientom kombinovanu liecbu pomocou 2-4 Ucinnych latok. Pri pouZiti
viacerych ucinnych latok v drvivej vacsSine pripadov dochadza aj k zvySeniu mnozstva
tabliet, ktoré pacient musi denne poiZit, ¢o zvySuje riziko vynechania davky a tak
k zniZzeniu lie¢ivého ucinku. Pomocou formulacie viac-jednotkového liekového systému
na baze minitabliet sme schopny toto mnoistvo liekovych foriem zredukovat na
1 Zelatinovu kapslicku velkosti 0, do ktorej sme naviac schopny vloZit presny obsah
ucinnej latky na mieru pacienta. V tejto prdci boli 2 ucinné latky (API) pouZivané
v kombinovanej terapii formulované do minitabliet, pricom pre obe APl bol pouZity
rovnaky postup pripravy s ciefom optimalizovat a generalizovat tento postup pre vyrobu
vo farmaceutickom priemysle.



Kombinatoricky vyvoj pevnej lipidickej liekovej formy
CBD

Bc. Martin Skuta (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Nizka rozpustnost CBD vo vode predstavuje vyznamnu prekazku v jeho vstrebavaniu
v Zivom organizme. Jednym z moznych rieSeni sicasnych produktov je rozpustenie CBD
voleji andslednom ordlnom podavani.Pre zabezpecenie lepSieho transportu skrz
sliznicu tenkého Creva a zvySenie biodostupnosti CBD je moZné vyuzZit metddu self-
microemulsifying drug delivery system (SMEDDS). Typicky sa jednd o lieciva v tekutej
forme, avSak my sa zameriame na tuhu formu. Pre vytvorenie samomikroemulgujuceho
systému stacdi k lipofilnej latke pridat olej a vhodny surfaktant.Pre vyber vhodnych latok
budeme postupovat kombinatorickym vyvojom, teda vytvaranim velkého poctu zmesi
réznych latok oréznom zastupeni. Ndaslednym porovnanim vlastnosti vyberieme
najlepsich kandidatov pre dalsie skimanie. Tuto repetitivnu pracu si ufah¢ime pouzitim
robotického pipetoru upravenom pre pipetovanie tavenin. Pristroj dokaZze v kratkom
Case asvysokou presnostou vytvorit zmesi onami zvolenom zloZeni.Pre lepSiu
manipuldciu produktu je moZné obalit tuto lipidicki zmes lieiva do prasku, ktory
zamedzi zlepeniu jednotlivych kusov liekovej formy ataktiez modzZe vyrazne
ovplyvnit uvolfiovanie lieciva. V tejto praci sa venujeme vytvoreniu pevnej liekovej
formy, pozostdvajucej z CBD, lipidu, surfaktantu a inych pomocnych latok.



Kapacitny booster pre redoxné prietokové batérie

Bc. Martin Spurny (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Vyuzitie obnovitelnych zdrojov v energetike predstavuje vyzvu v podobe nekonstantnej
produkcie elektrickej energie. Jednym z potencidlnych rieSeni je akumuldcia energie do
redoxnych prietokovych batérii (RFB- redox flow battery), ktoré by uchovavali energiu
a zabezpecovali jej nepretrziti dostupnost v rozvodnej sieti. Kapacita RFB je dana
mnozstvom aktivnych latok v kladnom a zdpornom elektrolyte a je teda limitovana ich
rozpustnostou aobjemom elektrolytu. Perspektivnym spdsobom, ako obist
koncentracny limit, je pouzitie tzv. kapacitného boostru, tj. redoxnej aktivnej latky
imobilizovanej v pevnej faze, ktord je v kontakte s elektrolytom. Elektrolyt tak plni
funkciu redoxného medidtora medzi imobilizovanou latkou a elektrédou a zarover sam
uchovava kapacitu. Cieflom tejto prace bolo skimat mozZnosti imobilizacie aktivnej latky
(antrachinénova disulféonovana sol so sodnym protiidnom) do podoby mechanicky
stabilnych granul. Bol skimany vplyv hmotnostného podielu spojiva a pomocnych
Cinidiel na wvyuzitie aktivnej latky v granulach. Experimentalnou platformou bol
laboratdérny prietokovy clanok s vodnymi elektrolytmi, pricom merania pozostavali
z cyklického nabijania a vybijania, kedy bola porovnavanda kapacita ¢lanku s pridanym
boostrom oproti kapacite ¢lanku bez pridaného boostru.
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Vplyv povrchovo aktivnych latok na viastnosti bublin
v aerovanej kolone

Bc. Adam Kostovcik (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Pavlina Basafova

V aerovanych zariadeniach je zadrZz plynu vyrazne ovplyviiovana parametrami bublin,
ako su ich velkost a rychlost. Pridanim povrchovo aktivnych Iatok je mozné upravovat
tieto parametre, rovnako ako koalescenciu ¢i rozpad bublin. Tato praca je zamerana na
stanovenie vplyvu neionického surfaktantu na vlastnosti zhluku bublin v aerovanej
koléne. Pouzitym surfaktantom bol terpineol, Siroko pouZivany v kozmetickom
a farmaceutickom priemysle, ¢i ako flota¢né Cinidlo. Vlastnosti bublin boli sledované na
laboratdrnej koléne a snimané vysokorychlostnou kamerou. Vyhodnotené vlastnosti boli
porovnané s teoretickymi vztahmi a taktieZ roztokmi glycerolu. Z vysledkov je vidiet
vyrazne odli$né vlastnosti bublin uz pri nizkych koncentraciach terpineolu.



Mikrocasticove systémy citlivé na ultrazvuk a rdzvou
vinu

Bc. Oliver Moravec (M1)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.

Cilené podavani Iéciv do specifickych tkani je kriticky dUleZité pro sniZzeni systémové
toxicity a optimalizaci terapeutické ulinnosti, zejména v pripadé cytotoxickych léciv.
V souCasné dobé existuje mnoho metod pro cileni systémové podavanych [éCiv
a ultrazvukem fizené cileni je rychle se rozvijejici strategii pro externé stimulované
podavani |éCiv. Tato prace se zabyva studiem Uniku obsahu mikroc¢astice po vystaveni
ultrazvuku, ¢i rdzovym vindm. Cilem je stanovit citlivost rozpadu ¢astic v zavislosti na
velikosti C¢dstice, polymeru castice (PLA, PCL, PLGA) a podilu lipidu v hybridnich
mikro¢asticich. Castice byly napInény lipofilnim barvivem Nile red. Unik barviva z ¢astice
byl detekovan casové rozliSenym mérenim fluorescence. Pomoci ¢asové rozliSeného
méreni fluorescence na rozdil od tradi¢niho testovani intenzity fluorescence dokazeme
nejen detekovat uvolnéni barviva z mikrocastice, ale dokazeme i kvantifikovat mnozstvi
uvolnéné barvy a urcit zplisob uvolfiovani obsahu ¢astic. Tyto poznatky by bylo mozné
vyuzit v klinické praxi napfriklad pfi 1é¢bé tuberkuldzy, ¢i radioembolizaci.



Design prutocného modelu pro studium a porovnadni
interakci nanocastic s nadorovymi a imunitnimi
bunkami

Bc. Katefina Slaninova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.

Nanocastice lze pouZit jako nosice pro léCiva, u nichZz je nutno snizit vedlejsi ucinky —
napr. pro cytostatika. Po podani jsou vSak nanodastice zorganismu vychytavany
imunitnim systémem — makrofagy — procesem zvanym fagocytéza a dale se nanocastice
ukladaji v organismu i mimo cilovou tkan. To vSe vede ke sniZzeni ucinnosti léciva
a potfebé zvysit davku. V experimentech budou pouzity modifikované kiemicité
nanocdstice se zvySenou selektivitou pro navazovani na hypoxické nadorové burky —
protildtkou IgG M75 — a se zvySenou odolnosti proti vychytdvani makrofagy -
polymerem poly(N-hydroxypropyl methakrylamidem). Tyto modifikace ovlivAuji
farmakokinetiku nanocastic vorganismu a tim ovliviuji velikost Gcinné davky.
Predmétem préce je vytvofit prlitocny model, ve kterém bude mozno sledovat interakci
modifikovanych nanocdstic s nadorovymi burikami a makrofdgy. Z interakce nanocastic
s bunikami bude mozno zjistit kinetiku specifického navazovani nanocastic na nadorové
buriky a kinetiku fagocytdzy. Ze zjisténé kinetiky bude poté mozno lépe uréovat velikosti
davek.



Nanotopografické povrchy pripravené plazmovym
leptanim
Bc. Alina Mamedova (M1)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

Nanotopografické povrchy se béiné vyskytuji v pfirodé na télech Zivocich( i rostlin
a propujéuji jim nejraznéjsi vlastnosti, jako jsou antireflexni nebo samodistici efekty
v zavislosti na druhu nanostruktur. Tato prace je konkrétné inspirovdna husté
usporddanymi nanopilitky na povrchu kridel vazek, u kterych byly prokazany
antibakteridlni ucinky. Mechanismus této antibakteridlni aktivity je zalozen prednostné
na geometrii a usporadani struktur, nikoliv na jejich chemickém sloZeni, a tudiz
bakteriim neumoZnuje vypéstovani rezistence. Cilem této prace byla pfiprava
podobnych nanostruktur metodou plazmového leptani, jejich charakterizace pomoci
mikroskopie atomadrnich sil (AFM) a dalSich analyz a ndsledné testovani s bakterialni
suspenzi. Koptimalizaci cilovych nanostruktur byla vyuZita parametrickd studie
a zobrazovani pomoci skenovaci elektronové mikroskopie (SEM). Bakteridlni testy
vybranych povrchi prokazaly deformaci bunék gram-negativni bakterie (Escherichia coli)
i gram-pozitivni bakterie (Staphylococcus epidermidis), coz svéd¢i o antibakteridlni
aktivité, kterd bude dale zkoumana testy vitality bunék.



Vplyv viskozity na zadrz plynu v miesanych nadobach
Bc. Mdria Pracharova (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Tomda$ Moucha

V mnohych chemickych ibiochemickych procesoch si mechanicky miesané nadoby
Casto vyuzivané k zdielaniu hmoty. Ich navrh a optimalizacia su zaloZzené na poznatkoch
o transportnych charakteristikach, ako je zadrz plynu, prikon miesadla a objemovy
koeficient prestupu hmoty. Tieto charakteristiky podliehaju réznym systémovym
podmienkam, ku ktorym patri geometria nadoby ci fyzikdlne a chemické vlastnosti latky,
ako je teplota, hustota alebo viskozita. Zadrz plynnej fazy, ktorad vyjadruje objemovy
zlomok plynu v nadobe, je doblezitda najma pri procesoch vyzZadujucich styk plynnej
a kvapalnej fazy. Tato vlastnost vyznamne ovplyviiuje transport hmoty v aerovanej
mieSanej nadobe a jej vyssia hodnota podporuje efektivnejsi prenos hmoty z jednej fazy
do druhej. PretozZe v priemysle je pri mnohych procesoch ¢asto vyuzivana vsadzka, ktora
ma viskozitu vysSiu ako voda, je skimanie zadrze plynu na tomto parametri dolezité.
Ciefom prace je zistit vplyv zavislosti zadrZe plynu na viskozite vsadzky pri réznych
experimentdlnych podmienkach; zmenou objemového prietoku plynu ¢i rychlosti otac¢ok
mieSadla. Tento trend je taktieZz pozorovany pomocou obrazovej analyzy sprdvania sa
bublin v mieSanej nadobe.
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Viiv sazi na konverzi uhlovodiki a CO v katalytickém
filtru

Bc. Jan Synak (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

Emisie spbsobené nedokonalym spalovanim paliva, akymi su oxid uholnaty (CO),
nespalené uhlovodiky, oxidy dusika (NOyx) a pevné castice, su vypustané do atmosféry
prostrednictvom vyfukovych systémov automobilov. Tieto splodiny maju vyznamny
vplyv na Zivotné prostredie, pretoZe prispievaju k znecisteniu ovzdusia. Na zmiernenie
vplyvu na Zivotné prostredie sa pouZivaju katalytické filtre pevnych castic. Tieto filtre
plnia kltd¢ovu funkciu transformacie skodlivych emisii na netoxické latky — CO2, H,0 a Na.
Zaroven sluzia na zachytavanie pevnych &astic. Uginnost tychto filtrov sa hodnoti na
zaklade troch klucovych parametrov: katalytickej aktivity, tlakovej straty a filtracnej
ucinnosti. PocCas prevadzky sa filter pevnych &astic zandsa sadzami, ¢o sice zvySuje
ucinnost filtracie, ale negativne vplyva na katalytickd aktivitu. Hromadenie sadzi blokuje
aktivne centra, ¢o brani premene skodlivych emisii. Najdenie rozumného optima medzi
tymito parametrami, najma v pripade zaneseného filtra, je kluc¢ové. Tato Studia sa
zameriava na porovnanie katalytickej aktivity oktanu a oxidu uholnatého pri r6znom
stupni zanesenia filtra.



Kalibrace analyzatoru SO, a méreni kea na systéemu
SO,-NaOH

Bc. Adam Siuda (M2)

Skolitel: Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Prvni vyuzZiti absorpcnich kolon se datuje jiz na pocatek 19. stoleti, kdy byly kolony
vyuzivany k odstranéni Skodlivych plyn( pti tézbé uhli. Dnes jsou patrové a vyplfiové
kolony klicovymi komponenty také pro vyrobu primyslové dulezZitych kyselin, jako je
napftiklad kyselina sirova a dusi¢nd.Pro Uspésny ndvrh téchto zafizeni pomoci Rate-based
pfistupu je nezbytné hluboce porozumét hydraulickym a transportnim charakteristikam,
véetné objemového koeficientu prestupu hmoty v plynné fazi, neboli kea. Zavislost kea
na difuzivité byla formulovana pred desitkami let a je neustdle zakladem mnoha vztahl
dodnes pouzivanych kjeho vypoctu. K vytvoreni komplexnéjSiho pohledu na tuto
zavislost je nezbytné provadét méreni kea pomoci riznych systému.Cilem této prace
byla kalibrace nového analyzatoru na SO, a nasledné ovéreni metodiky méfeni kea na
vyplni Mellapak Plus 452.Y, ktera byla jiz v minulosti v laboratofi promérena.Tato prace
byla motivovana potfebou doplnit databazi méfeni kca na vyplni Mellapak Plus 252.Y
o systém oxid sifi¢ity/hydroxid sodny, coz bude dalsi krok. Nasledné porovnani
s hodnotami ziskanymi na této vyplni pomoci systému ¢pavek/kyselina sirova poskytne
hlubsi vhled do zavislosti kga na difuzivité a otevie nové perspektivy v oblasti pfenosu
transportnich charakteristik.



Simulace pozaru automobilu v uzavreném prostoru

Bc. Krystof Majer (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Pro prevenci vzniku poZaru a spravné nastaveni protipozarnich opatteni je dlleZité umét
dobre popsat rlizné scénare mozného Sifeni pozaru, resp. vliv pozaru na zasaZeny
prostor. Za timto Ucelem sestavujeme simulace vyuzivajici modely fyzikdlnich déji jako
je proudéni, transport tepla a hmoty, a také chemickych déjd, jako je hofeni materialQ
pfi pozdaru. Vysledkem téchto simulaci mlzZe byt podrobny profil teploty ¢i spalin, ale
také jinych velicin, ve zkoumaném prostoru. Tento pfistup je mnohdy jedinou moznosti,
jak ziskat potfebnad data a podklady k efektivnimu poutziti prvk( pozérni ochrany ve
zkoumaném prostoru, nebot nahrazeni modelu velkorozmérovou pozarni zkouskou neni
vidy proveditelné a velmi slozité opakovatelné.V rdmci této prace byla vytvorena CFD
simulace poZaru osobniho bateriového automobilu nachazejiciho se ve vnitfnich
prostorech budovy. Takovy poZar je problematicky zejména v pfipadech, kdy neni
mozné automobil snadno z vnitfnich prostor odstranit, nebo uhasit jako je tomu
v pfipadé bateriovych vozidel. Tato simulace ma slouzit jako jeden z podkladd pro
vylepSeni protipozarnich opatfeni a jejim vystupem je detailni teplotni profil
zkoumaného prostoru béhem pozaru a také ovéreni postupu vytvareni takovychto
simulaci za vyuziti softwarového balicku ANSYS Fluent.



Optimalizace Zn-I pritocné baterie
Bc. Petr Simek (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Celosvétovy trend dekarbonizace energetiky vede k narlstu vyroby elektrické energie
pomoci obnovitelnych zdrojli s¢imz roste i poptdvka po efektivnim, levném
a ekologickém zplsobu, jak tuto energii skladovat pfi jejim docasném prebytku.
Alternativou k standardnim Li-ion bateriim mohou byt tzv. pritocné baterie. Jedna se
o perspektivni technologii na bazi dostupnych materiall, jejiz prednosti je bezpecny
provoz a nezdvislé Skalovani vykonu a kapacity. Tento vyzkum se zabyva vyvojem a
optimalizaci hybridni pritoc¢né baterie s elektrolyty na bazi Znl,/KIl. Pozornost byla
nejprve vénovana predevSim sloZeni elektrolytu, konkrétné vlivu koncentrace
vodivostniho aditiva (KCl) na vykon a stabilitu provozu c¢lanku. Testovan byl i vliv
jednotlivych vnitfnich komponent baterie jako je iontové selektivni membrana, kterd
slouzi k oddéleni elektrod a elektrolytl a k zajisténi selektivniho transportu iontd.
V provadénych experimentech byly sledovany predevsim hodnoty ohmického
a celkového odporu ¢lanku, jednotlivé slozky ucinnosti a pokles kapacity béhem
galvanostatického nabijeni/vybijeni baterie. Zjisténa optima sloZeni elektrolytu, volby
vnitfnich komponent baterie a provoznich podminek (pritok elektrolytu, teplota) budou
vyuZity pfi ndvrhu uloZisté v poloprovozni velikosti.



Studium elektrodialyzy v modelovém laboratornim
zarizeni
Bc. Michal Kolar (M1)

Skolitel: doc. Ing. Zdené&k Slouka, Ph.D.

Elektrodialyza je technika, ktera pouziva elektrické pole k prenosu iontl skrze selektivni
membrdany. Vyuzivd se napfiklad pfi Upravé vody, v mlékarenském primyslu &i ve
farmacii. BEhem procesu se v zafizeni méni cela rada velicin jako je koncentrace iontd,
elektricky potencial, teplota atd. Prlibéh téchto veli¢in miZeme simulovat pomoci 1D
a 2D modeld, které zahrnuji zjednodusujici predpoklady. To vSak ne vidy odpovida
skute¢né namérenym vysledklim, jelikoZz se pfislusné veliciny méni ve vsech tfech
dimenzich. Vyzkum se tedy zaméruje na experimentalni rekonstrukci 3D profilu jedné
ztéchto veli¢in, a to elektrického potencidlu. Dale jsme pracovali na vyrobé
elektrodialyzéru, diky kterému bychom byli schopni za spravného nastaveni parametru
procesu odebirat nejvice odsoleny roztok. V pfipadé vyzkumu elektrického potencidlu
Slo o vyvinuti celého postupu, jak na nami sestaveném elektrodialyzéru méreni
realizovat. Diky tomu bylo mozné prislusné 3D profily vyobrazit, coz mlze pfispét
k vétSimu pochopeni celého procesu. Zatimco pti odebirani roztoku se jednalo zejména

vy

soli.



Porovnanie vymennych tokov kvapaliny pre rézne
geometrické konfigurdcie miesadiel v prostredi
fermentorov

Bc. Peter Kavka (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Tomda$ Moucha

Komplexnost hydrodynamickych systémov v miesanych reaktoroch je nutné Studovat
z dévodu lepsieho pochopenia lokdlnych dejov. Tie ale mézu mat velky dopad na
celkové spravanie systému. Medzi takéto parametre patri aj objemovy koeficient
prestupu hmoty, ka. Ten je povazovany za jeden z rozhodujucich faktorov pri
konstrukcii dvojfazovych plynovo- kvapalinovych reaktorov, ateda tvori zaklad
priemyselného dizajnu. Z matematického pohladu, reaktor s konfiguraciou viacerych
mieSadiel na spolo¢nom hriadeli mdze byt predstaveny ako kaskada idedlne miesanych
reaktorov. Jeden takyto reaktor s mieSadlom reprezentuje jednu objemovu sekciu.
Vstup avystup kvapaliny medzi jednotlivymi sekciami popisuje vymenny tok, c¢o je
kld¢ova informacia pre schopnost predikcie ka. Tieto hodnoty sa experimentdlne
ziskavaju zo studie dynamiky homogenizacie kvapaliny. V aktudlnej literature, informacie
o vymennych tokoch su kdispozicii len vobmedzenom rozsahu prevadzkovych
parametrov (rychlost miesania, prietok plynu) a geometrickych vlastnostiach (velkost
atyp miesSadla). Ztohto dbévodu uvadzame rozsirenie chybajicich podmienok pre
koalescentnu vsadzku. Znalost ziskanych dat otvara cesty matematickym modelom,
ktoré ulahcuju dizajn mieSanych reaktorov v priemyselnom prostredi.



Modelovadni ristu dendritu na povrchu elektrod

Bc. Vojtéch Blahusek (M2)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Dnesni doba klade stdle vétsi ndroky na technologie pro vysokokapacitni mobilni
ulozisté elektrické energie, jez jsou nezbytnd pro lepsi vyuZiti obnovitelnych zdroju
energie, budovani chytrych elektrickych siti a rozSifeni elektromobility. V ramci
mobilnich UlozZist jsou vyvijeny bateriové systémy napriklad na bazi lithium-kyslik,
lithium-sira nebo zinek-vzduch. BohuZel, provoz téchto typl baterii neni bez obtizi.
Jednou z nejvétSich vyzkumnych vyzev je v této oblasti rlst dendritl — UtvarQ o rozli¢né
morfologii vznikajicich elektrodepozici kovu na povrchu elektrod. Dendritické utvary
snizuji zivotnost i kapacitu baterie a mohou vyustit v prehfivani a zkrat ¢lanku. Tato
prace se zabyva studiem rdstu dendritd a hledanim vztahu mezi podminkami jejich
vzniku a vyslednou morfologii skrze matematické modelovani. Model je zaloZen na
metodé nelinedrniho fazového (anglicky , phase-field model®), kterd nachazi vyuziti pfi
modelovani dynamiky déji na fazovém rozhrani jako napftiklad pfi solidifikaci,
krystalizaci nebo spinodalni dekompozici. Vyvoj struktur je popisovan pomoci proménné
fazového pole, kterd je spojitd pfes celou vypocetni doménu. Vysledny model bude
v budoucnu pouZit pro lepsSi pochopeni vyvoje dendritickych  struktur
v elektrochemickych ¢lancich a zabranéni jejich vzniku.



Stabilizacia pevnych foriem kanabinoidov za pomoci
polymérov

Bc. Samuel Kriska (M2)

Skolitel: prof. Ing. Miroslav Sods, Ph.D.

Uz nasi predkovia poznali a vyuZivali rastlinu konope siate (cannabis sativa), hlavne kvoli
jej pevnym vlaknam. S postupom casu zacala byt tato rastlina pouZivana v ludovom
liecitelstve, a to vdaka svojim psychoaktivnym a utlmujicim G¢inkom spb6sobenym
kanabinoidmi. V sucasnosti je jednym z najéastejSie sklofiovanych kanabinoidov
kanabidiol (CBD). Hoci bol prvykrat izolovany uz v roku 1940, jeho terapeutické ucinky su
zname len od prelomu milénia. Klinické studie z poslednych rokov jednoznacne dokazuju
silné protizdpalové ucinky CBD, priaznivy vplyv pri liecbe Uzkosti, pohybovych
poruch, zmiernovani bolesti Ci liecbe psoridzy a atopickej dermatitidy. Na vyvoj pevnych
liekovych foriem je teda kladeny velky déraz. Tu vyskum nardia na problém
biodostupnosti. ZlepSovanie biodostupnosti CBD je kvoli jeho lipofilite velkou vyzvou.
Jednou z mozZnosti je priprava pevnych disperzii CBD a polyméru s naslednou extruziou,
¢im sa zaoberd moja praca. Pridavok polyméru moZe do istej miery ovplyvnit
rozpustnost CBD, aj jeho permeaciu cez membranu. Otazkou zostdva sprdvanie sa
tohoto materidlu v extrudéri. Velmi dobry odhad teploty extruzie a viskoelastickych
vlastnosti disperzie mozeme ziskat s pomocou reometra, ktory vo velkej miere dokaze
suplovat fyzikalne procesy odohravajlce sa v extrudéri.
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Studium systéemu APl—surfaktant pomoci molekulové
dynamiky

Bc. Katefina Neubergerova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.

PFiblizné 40 % léciv, které jsou v soucCasné dobé na trhu je omezené rozpustnych ve
vodé. Vzhledem ktomu, Ze vétSina z nich je podavana oralni cestou, je rozpustnost
v Zaludecnich a stfevnich 3$tavach klicova pro jejich biologickou aktivitu. MoZnym
feSenim tohoto problému je pfidani aditiv zvySujicich rozpustnost, napfiklad
surfaktantl. Ty se pouZivaji ve formulacich pro zlepSeni smacivosti, dispergovatelnosti
a na solubilizaci lipofilnich [é¢iv.Pouziti surfaktantd u léciv z BCS tfidy Il komplikuje
pokles schopnosti |éCiva permeovat pres membranu stfevnich bunék. LéCivo se vaze
v micelach tvorenych surfaktantem, coz snizuje pocet volnych molekul |é¢iva schopnych
prejit pfes membranu.V ramci tohoto projektu byl studovan vliv surfaktantu polysorbatu
20 na rozpustnost |éciva valsartan. Pomoci molekulové dynamiky byla popsana struktura
micel tvorenych surfaktantem — jejich vnitini uspofadani, pocet molekul a velikost. Dale
byl pozorovan mechanismus zabudovani molekuly valsartanu do micely a také zmény
v jeji struktute. Byla navrzena metoda pro odhad poctu molekul Gcinné latky v jedné
micele. Vysledky simulaci byly porovnany s experimentalnimi daty a vykazuji schodu.

Struktura micely tvofené valsartanem (rGzova) a polysorbatem 20 (modra)
z molekulové dynamiky



Funkcionalizované polymérne membrany pre
degradaciu pesticidov
Bc. Laura Babanova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Organofosfatové pesticidy si vo vysokej miere vyuzivané v hospodarstve. Kvéli ich
nepriaznivému vplyvu na zdravie fudi sa pri vyrobe BIO rastlinného oleja musia zbytky
tychto pesticidov odstranit. Medzi environmentdlne najbezpecnejsie a najefektivnejsie
metddy detoxikdcie patri degraddcia organofosfatovych pesticidov pomoci enzymu PTE.
Tento enzym je vo volnej forme nestabilny a malo aktivny, preto je potrebna jeho
imobilizdcia na nerozpustny substrat.V tejto prdci sa skimal efekt PTE enzymu
imobilizovaného na funkcionalizované PVDF membrany s povrchovo viazanymi MOF
nanocasticami UiO66-NH, na degradaciu pesticidu Methyl paraoxonu z rastlinného
oleja. Pripravili sa 3 druhy membran: PVDF-DAMP-GA, PVDF-DAMP-GA-MOF
a PVDF- DAMP-GA-MOF-GLY-GA. Enzym PTE bol imobilizovany na vsetky tri membrany.
Skimala sa Specificka aktivita enzymu PTE v deri imobilizdcie a pravidelne po dobu
mesiaca.Na charakterizdciu materidlovych vlastnosti skimanych membran bola pouzita
elektrénova mikroskopia a infracervena spektroskopia.
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Priprava liposomalnich formulaci spatné rozpustnych
a spatné permeujicich léciv
Bc. Martin Roudny (M2)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.

Biologickd dostupnost farmaceutickych |écCiv je ovlivnéna jejich rychlosti permeace, tj.
schopnosti latky prochdzet skrz biologické membrany a jejich rozpustnosti. Vlastnosti
pomalu permeujicich uc¢innych latek Ize vylepsit jejich kombinaci s liposomy, kulovitymi
vezikulami, které jsou tvoreny fosfolipidovou dvouvrstvou, do které lze léciva, jak
hydrofilniho, tak hydrofobniho charakteru zapouzdfit. Fosfolipidova dvouvrstva nejenze
zlepsSuje permeabilitu uzavienych [éCiv, ale i zabranuje jejich pred¢asnému vylucovani,
tak snizuje jejich toxicitu, zlepSuje stabilitu a jeji modifikaci Ize dosdhnout i cileného
dorucovani léciva. Rychlost rozpousténi Ucinnych latek lze zvysit jejich formulaci do
nanokrystall, kdy je zvySenim poméru povrch-objem a snizenim ekvivalentniho
poloméru castice dosazeno zvySeni rychlosti rozpustnosti. | nanokrystaly Ize
zkombinovat s liposomy, které pomoci své fosfolipidové dvouvrstvy poskytuji
zapouzdienym nanokrystaldm tzv. ,gate-keeping” efekt. Cilem této prace je zvyseni
biodostupnosti ucinnych latek, a to pro latky jak Spatné rozpustné, tak pro latky
s pomalou permeaci. Byly proto z kazdé kategorie vybrany modelové latky, pro které
byly zkoumdany vhodné metody formulace do liposomi s naslednym vyhodnocenim
enkapsulaéni ucinnosti.



Vicevrstvé potahovani castic

Bc. Jan Moravcik (M2)

Skolitel: Ing. Ale§ ZadraZil, Ph.D.

Motivaci této prace je prispét k dosazeni vyssi efektivity pfi administraci IéCiv kombinaci
vice ucinnych latek v jedné ddvce. K dosazeni tohoto cile budou vyuzity potahované
Castice vyrobené ve fluidnim loZi s jejichz pomoci vytvofime modelové strukturované
|éCivo s Fizenym uvolfiovanim. Prace se zabyvd potahovanim pelet mikrokrystalické
celuldzy béiné uzivanou kombinaci léCiv ezetimib a atorvastatin. Cilem prace je ovéfrit
moznosti potahovani pelet danymi IéCivy a nasledné potahnout pelety vice vrstvami.
Modelovy ptiklad je stavén na béZzném priichodu trdvicim traktem, kdy v Zaludku je
velmi kyselé pH a dal ve stfevech je pH vice zasadité. Z toho divodu je jako posledni
vnéjsi vrstva nanesen ezetimib, protoze se uvolfiuje v kyselém prostiedi. Prostredni
vrstvu bude tvofit eudragit, farmaceuticky neaktivni latka, ktera se zac¢ina rozpoustét az
v oblasti dvandactniku a ochrani tak vnitini vrstvy pred predcasnym rozpusténim. Vnitini
vrstvu tvofi atorvastatin, ktery se uvoliuje vzasaditém prostfedi. Tato kombinace
umozni drivéjsi rozpusténi vnéjsi latky, kterd se tak mlze dfiv metabolizovat a zaroven
dopravi druhou lécivou latku dal télem do mista jeji metabolizace. Efektivita dané
kombinace bude provérena disolu¢nimy testy a analyzou pomoci HPLC.



Vyvoj kompozitniho porézniho nosice s nastavitelnou
kinetikou vylucovani

Bc. Oliver Nagy (M2)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.

Tato prace se zaméfuje na vyvoj kompozitniho porézniho nosi¢e pro lokalni aplikaci
antibiotik s kontrolovanou kinetikou uvolfiovani. Cilem je zlepSit Uc¢innost lécby
a minimalizovat nezadouci vedlejsi Gcinky spojené se systémovym podavanim antibiotik.
Experimentalni ¢ast zahrnuje pripravu porézniho fosfore¢nanu, kde bylo klicovym
krokem vypaleni porogenu Avicel PH-101. Ddle byla vytvorena lipidickd vrstva
s antibiotikem, a zkoumany rlizné modifikace této vrstvy, véetné porozity, slozeni lipid(
a pfitomnosti cholesterolu a PLGA (poly(lactic-co-glycolic acid).Vysledky prace naznaduiji,
Ze ruzné parametry nosi¢e ovliviuji kinetiku uvolfiovani antibiotika z nosi¢e. Porozita
a pfitomnost cholesterolu zpomaluji uvolfiovani, zatimco pfidani PLGA nema vyznamny
vliv v kradtkodobém hledisku. Produktem je nosi¢ s kontrolovanou kinetikou uvolfiovani
antibiotika, kterou lze upravit zménou rlznych parametri nosi¢e.Budouci sméry
vyzkumu zahrnuji detailni zkoumani mechanism( uvolfiovani antibiotika a experimenty
s poréznimi minitabletkami jakozto alternativni porézni kostra nosice. Tato studie
otevira nové perspektivy pro vyuziti kompozitnich poréznich nosi¢l v oblasti lokalni
aplikace Iéciv.



Metodika stavby simulace michanych agregacnich
nadrzi
Bc. Vojtéch Bilek (M2)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Vypocetné Uusporny model spravné popisujici hydrodynamické podminky uvnitf
flokula¢nich ndadrzi, které jsou soucdsti Upraven pitné vody, umozni optimalizaci téchto
zatizeni a prispéje k efektivnéjsi a Uspornéjsi vyrobé. Geometrickd rozmanitost nadrzi
a odlisnost pouzitych typld michadel, spole¢né svelmi omezenou mozZnosti zisku
experimentdlnich dat na redlnych zafizenich, vyZaduje robustni metodiku simulace
proudéni michané nddrZe. Prestoze literatura obsahuje cetné poznatky o modelovani
michanych zatizeni, prace se ¢asto rozchazeji pouzitou metodikou pro popis turbulence,
pfistupem ke stavbé vypocetni sité a neexistuje jednotna metodika simulaci. Naopak
zaveéry praci si ¢asto odporuji, a to i pro standardni narazkovou nadobu s Rusthonovou
geometrie a ocCekdvanou kvalitou sité vzhledem k pouzitym numerickym metodam.
Vysledky vykazuji vysokou citlivost na zvolené metodice stavby vypocetni sité.
Porovnanim vysledkl s experimentdlnimi daty dostupnymi v literatufe byla vybrana
nejvérohodnéjsi metodika, ddle pouzita pro simulaci zafizeni s geometrii obdobnou
flokula¢ni nadrzi. Vypoctena data jsou porovnana s vlastnimi experimentalnimi udaji
ziskanymi metodou PTV.



Elektrochemickeé reaktory s 3D elektrodami

Bc. Tomas Némec (M1)

Skolitel: doc. Ing. Zdené&k Slouka, Ph.D.

Elektrochemie a elektrochemické reaktory nachazi v primyslu Siroké uplatnéni. Pod
elektrochemickym reaktorem si muZeme predstavit jak zafizeni, ve kterém
elektrochemickou reakci vznikd Zadana latka, tak i napfiklad baterii. Jednim z faktordq,
které vyznamné limituji rychlost a Uc¢innost elektrochemické reakce je difuze reaktantd
na povrch elektrody a nasledna difuze produkt(i z povrchu elektrody do jadra roztoku.
Cilem je tedy maximalizovat mezifazovy povrch elektroda/roztok a zajistit kratké
transportni vzdalenosti mezi elektrodou a jddrem roztoku. Postup 3D strukturovani
elektrod jsme jiz dfive Uspésné aplikovali na pripad vanadové pritocné baterie vyuZzitim
uhlikovych nanotrubek a poréznich uhlikovych plsti. Podobny postup nyni vyuzivame pfi
syntéze hypervalentnich sloucenin jodu, které se pouzivaji v organickych syntézach jako
oxidacni cinidla. Tyto slouceniny se klasicky pfipravuji za poufZiti toxickych latek

vevys

jsme se zaméfili na syntézu A3 a N> — iodana z kyseliny jodobenzoové.



Static mixers and electrolyte additives for dendrite
free zinc deposition at elevated current densities

Bc. Adam Sedlacik (M1)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

V snahe obmedzit vyrazné znecistovanie Zivotného prostredia a rapidne zmeny klimy sa
Coraz viac snazime vyuzivat obnovitelné zdroje energie. Avsak tieto zdroje nie vidy
zabezpedia kontinualny prisun energie, a preto svet potrebuje zariadenia na ukladanie
a zaroven distriblciu energie z tychto zdrojov ked je jej prebytok, respektive
nedostatok. Slubnou technoldgiou by mohli byt hybridné prietokové batérie zinok-
vzduch (ZVHPB), ktoré by mohli vdaka nizkym nakladom, vysokej energetickej hustote
a minimdlnemu zataZeniu Zivotného prostredia predstavovat lacné, efektivne
a predovsetkym ekologické rieSenie. Ukladanie energie v tychto batériach je
uskutocnené elektrolytickym vylu¢ovanim zinku zo zino¢natych idnov rozpustenych
v alkalickom roztoku KOH. Napriek niekolkym snaham stale nedoslo k efektivnemu
obmedzeniu rastu dendritickej Struktury pri vys$Sich pradovych hustotdch pocas
nabijania ZVHPB, Co znacne zniZuje Zivotnost batérii. V tejto praci sa zaoberam
potlacanim rastu dendritov a zhomogenizovanim nadeponovanej Struktiry pomocou
aditiv pridanych do roztoku elektrolytu alebo aplikacie vonkajSieho magnetického pola.
Depozicia zinku z pradiaceho elektrolytu prebiehala pri zvySenej teplote 40 °C
v galvanostatickom rezime a nadeponované vrstvy boli nasledne charakterizované pod
SEM.



Vlyvoj zarizeni pro elektroforézu ve volném toku

Bc. Matous Tlma (M1)

Skolitel: prof. Ing. Michal P¥ibyl, Ph.D.

Syntéza a separace specidlnich chemikalii v kontinudlnim reZimu je v dnesni dobé
vyznamnym pozadavkem farmaceutického a chemického pramyslu. Pfedlozend prace je
zamérena na vyvoj zafizeni pro kontinualni elektroforetickou separaci chemickych latek
ve volném toku, kdy je kolmo na smér proudu nosného elektrolytu vloZeno
stejnosmérné elektrické pole. Oproti bakalafskému projektu, na ktery predloZend préace
navazuje, doslo k vyznamnym zméndm v konstrukci zafizeni a byl pouZit jiny druh
membran k oddéleni separacni komory od elektrodovych rezervoar(, coz napomohlo
k lepSim vysledkiim separacniho procesu. Testovani funkénosti vyrobeného zafizeni bylo
uskutecnéno pomoci ve vodé rozpustnych barviv nesoucich elektricky naboj. Pomoci
experimentdlnich parametrickych studii byly nalezeny reZzimy, které umozZnuji
vychylovani koncentracnich trajektorii barviv ze sméru toku elektrolytu. Uvedeny
vysledek je podminkou nutnou pro kontinualni separaci latek s elektrickym nabojem ve
zkonstruovaném zafizeni. Z experimentalnich dat bylo téZ mozné odhadnout hodnotu
efektivni elektroforetické mobility barviva v prostfedi nosného elektrolytu. Dosazené
vysledky mohou napomoci pfi vyvoji kontinudlné pracujicich elektroforetickych
separatord pro oddélovani enantiomeru a dalsich specialnich chemikalii.



Polymer additives removal for sustainable recycling
of plastics

Bc. Ludmila Rihakova (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Plastics are multifunctional materials that are used in all sectors as an indispensable
material. Plastics production is therefore increasing more and more every year, where
piles of used plastics and textiles are becoming a serious environmental issue.
Unfortunately, no method has yet been devised to solve the problem of increasing
plastic waste, as it is cheaper to produce new plastic than to recycle used plastics.This
work focuses to find a novel approach how to close circular plastic waste economy. It is
solvent based recycling process that is used to extract polymer additves by dissolving
polymers with suitable solvents and extraction agent. recycling. Common plastic waste
has an undefined composition of additives species and its concentration in polymer
matrix. We need to then produce small amount of defined plastic waste to conduct
comprehensive study with various solvents, extraction agent and process conditions.
These plastic waste with various and defined concentration is used to calibrate
spectroscopic method which provide us a pointer how to find the optimal process
conditions for the plastics recycling. Our goal is to create the simplest, cheap and
sophisticated method for recycling plastics that is environmentally friendly.



Charakterizace vlastnosti agregdtu v zavislosti na
hydrodynamickych podminkadch pri upravé vody
Bc. Veronika Chuda (M1)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

K odstranéni koloidnich ¢astic pfi upravé vody se vyuzivava flokulace, tedy agregace
¢astic do vétsSich struktur — vlocek. Jejich velikost &i struktura maji vliv na ucéinnost
nasledné separace a je tak Zadouci vlastnosti agregatl fizené ovliviiovat. Charakteristika
vlocek zavisi jak na jejich chemické podstaté dané povahou necistot, tak na
hydrodynamickych podminkdch ve flokulaénim zafizeni. Charakterizace vlocek
v zavislosti na proménlivych podminkdach v redinych pritocnych zafizenich by usnadnila
navrh a optimalizaci Upraven, dobfe je ale popsand pouze ve vsadkovych systémech za
konstantnich podminek. K doplnéni chybéjicich dat byla navrZzena a postavena aparatura
s Uzkou distribuci gradientu rychlosti, kterym jsou hydrodynamické podminky popsany.
Diky tomu je moZné podminky kontrolované ménit, a tak simulovat pohyb agregatu
redlnym zafrizenim a jeho vyvoj. Namérena data ukdzala, Ze sv{j ucel aparatura pini
pouze pfi vy$Sich hodnotdch otacek, tedy pfi vyssich gradientech. Pti nizSich dochazi
k nechténym jevlim, napf. sedimentaci vlocek, a tak ke zkresleni vysledk(. Pro ziskani
dat i v této oblasti byla navrzena nova aparatura vychazejici z pivodni, kterd by tento
problém meéla eliminovat. Na té bude nasledné probihat experimentalni studie dané
zavislosti.
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Modelovani depolymerizace kyseliny polymlécné

Bc. Adéla Kavalova (M1)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Kyselina polymlécnd (PLA) se fadi mezi predni komeréni polymery vyrabéné
z obnovitelnych zdrojl, jako je Skrob nebo cukrova tftina. Jeji uplatnéni sahd od
obalovych material( a izolacnich pén aZz po automobilovy priimysl. Jednou z hlavnich
vyhod, kterd PLA odliSuje od konvencnich plastl ziskdvanych z fosilnich paliv, je jeji
schopnost biologické rozloZitelnosti. V dnesni dobé je recyklace materiadlt esencidlni pro
dosaZeni udrziteIného rozvoje, a i ztoho divodu je depolymerizace na monomerni
jednotky predmétem cetnych studii. PLA je syntetizovdno tzv. polymeraci s otevienim
kruhu (angl. ,Ring Opening Polymerization®), coZ je reverzibilni chemicka reakce, jejiz
smér lze obrdtit vhodnymi podminkami. Klicovym faktorem pro tuto reakci je tzv.
teplota depolymerizace (angl. ,ceiling temperature”), ktera stanovuje rovnovahu mezi
dopfednou a zpétnou reakci. Cilem této studie je vyuzit jiz validovany viceurovriovy
model vyroby kyseliny polymlééné a upravit jej za uUcelem otoceni rovnovahy ve
prospéch depolymerizace. Takto ziskany model depolymerizace PLA na laktid (cyklicky
dimer kyseliny mlécné) bude dale rozsifen o popis vlivu termodynamickych interakci
v systému polymer-monomer-rozpoustédlo a vyuzit pro optimalizaci procesu.
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Nanodrdty na tenkych vrstvdch kovi

Amalie BuresSova (B3)

Skolitel: Ing. Jan Kejzlar

Tato prace je vénovana rlstu a charakterizaci nanodratk(l na ¢erné hlinikové vrstvé.
Pozorovadna byla intenzita rlstu dratk( v zdvislosti na teploté vzorku. Soucasné byl
testovan vliv mechanického poskozeni jinak homogenni vrstvy na rast nanodratk(.
Testovany byly vzorky cerného hliniku pfipravené metodou magnetronového
naprasSovani v atmosfére argonu s prispévkem dusiku. Pro studium morfologie byla
vybrana metoda skenovaci elektronové mikroskopie (SEM). Na povrchu vrstvy byly
prekvapivé nalezeny nanodratky jiz pfed zahratim, mozné vysvétleni tohoto jevu je vliv
teploty pfi depozici ¢i oxidace atmosférickym kyslikem pfi skladovani. Po prvotni analyze
byly vzorky vyhfdty na 200°C a opét prezkoumany. Cetnost nanodratkdl se timto
postupem rapidné zvysila, potvrzujic vliv teploty na jejich rlst. Dale bylo potvrzeno, Ze
nanodratky Iépe rostou z mechanickych defektl vrstvy.

SEM HV: 15.0 kV WD: 5.05 mm MIRA3 TESCAN

SEM MAG: 9.98 kx Det: In-Beam SE 5pym
View field: 20.8 pym Date(m/dly): 11/08/23 Performance in nanospace




Postup pripravy aerogelu a jeho mozna pouziti
Jan Donét (B3)

Skolitel: Ing. Ptemysl Fitl, Ph.D.

Gel je koloidni systém, ktery vznika zesitovanim nanocastic tvorici porézni strukturu,
ktera je schopna zachytit urcity objem kapaliny. Aerogel, nazyvany taktéz zmrzly dym,
patfi mezi pevné latky. Pfi jeho pFipravé je nejprve vytvoren gel, ve kterém je nasledné
kapalina nahrazena plynem. Nejc¢astéjsi materiadl pouZivany pro vyrobu aerogelu je oxid
kfemicity, ktery jsme si zvolili jako prvni pro vyrobu. Pfiprava je ovSem moznd i z jinych
metalickych oxid( (chrom, zinek, nikl, hlinik, lanthanoidy). Gel je moZno pfipravit mnoha
cestami. Nami zvolend je bazicky katalyzovana reakce tetramethyl orthosilikatu, ktery
nasledné vysuSime metodou superkritického CO,. Dosavadnim pokrok prace Ccini
vyzkouseni tvorby gelu a sestaveni aparatury, kterd je schopna udrzet kapalny CO,.
Aerogely se vyznacuji vysokou porozitou, kterda dosahuje az 99,98%, a obrovskym
vnitfnim povrchem, az 1000 m?/g. V dasledku vysoké porozity patfi mezi latky s nizkou
hustotou, Fadové jednotek g/dm3. Téchto jejich unikadtnich vlastnosti jiz vyuZivd NASA.
Velky vnitfni povrch umoziuje aplikaci v procesech, pfi kterych je vyhodné
maximalizovat mezifazovy povrch (napf. adsorpce plynd nebo katalytické reakce).
Pouzitim materiadl( vyuzivanych v chemickych senzorech by tedy mohlo byt mozné
docilit nizkého detekéniho limitu.




Cesta k cernému kovu skrze plazmochemii

Denis Najman (B3)

Skolitel: Ing. Bc. Michal Novotny, Ph.D.

Jiz po staleti bylo snem alchymistl preménit levné kovy na zlato. Dnes je takova
predstava jednodusSe realizovatelnd skrze pokovovani povrchli pomoci materialli se
zlatavym vzhledem. Jednim takovym materidlem se zlatym vzhledem je TiN. S trochou
nadsazky lze fici, Ze tématem této prace bude obraceny alchymisticky postup, za ucelem
pfemény zlatavého povrchu TiN na ¢erny. Zhruba od roku 1930 je totiz znamo, Ze kovy,
které jsou naparovany v pritomnosti plynu o tlaku zhruba 100 Pa, jsou deponovany jako
porézni tenké vrstvy, nazyvané Cerné kovy. Tyto kovy vykazuji vysoky podil povrchu ku
objemu a predstavuji vhodné kandidaty pro pouziti jakozto aktivni vrstvy v plynovych ¢i
pyrometrickych senzorech.Cilem této prace je studovat plazmochemické reakce béhem
rastu vrstev a sjejich pomoci predikovat co nejvhodnéjsi podminky pro pfipravu
cerného titanu pomoci magnetronového naprasovani. Budou pouzity metody zkoumajici
vliv depozi¢nich podminek (tlak, druh plynu, vykon magnetronu) na chovani plazmatu.
Jednou ztéchto pouzitych metod je optickd emisni spektroskopie, kterd je
nedestruktivni metodou prvkové analyzy. V této praci byla pouzita k naleznuti vhodnych
podminek plazmatu, k vypoctu excitacnich teplot atomu Ti | i rotacnich a vibracnich
teplot dvouatomové molekuly dusiku.



Rast cernych kovi na modifikovanych substrdtech
Cyril Popek (B3)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

Vrstvy Cernych kovl jsou vysoce nano-strukturované. Jejich povrchova morfologie
zpUsobuje silnou absorpci dopadajiciho svétla. Vrstvy cernych kovl mohou mit diky
svym unikatnim vlastnostem aplikaci jak vsenzorice plyn(, tak také napfiklad
v katalyze. Pfiprava vrstev Cerného zlata probihala vakuovym napafovanim
z wolframové lodicky za zvySeného tlaku (15 Pa, Argon) ve vakuové aparature. V rdmci
prace byl rGznymi zplsoby modifikovan (ocistén) kfemikovy substrat. Jeden substrat byl
pouze ocistén organickymi rozpoustédly, druhy byl vystaven argonové plazmé v RF
vyboji, a treti byl exponovan ozonem a UV zarenim. Pomoci skenovaci elektronové
mikroskopie byla studovdna morfologie c¢erného zlata pfripraveného na takto
modifikovanych substratech a vliv stejnych technologii na vlastni strukturu povrchu
¢erného zlata. Ziskané snimky byly studovany pomoci dostupného software pro analyzu
obrazu.




Optimalizace parametru syntéz kiemikovych
nanocastic s cilem maximalizovat efektivitu
luminiscence

Bc. David Kavka (M1)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Béhem poslednich dvaceti let se kifemikové nanokrystaly (Si-NCs) staly klicovym
predmétem vyzkumu v oblasti elektroniky, optoelektroniky, optiky a fotovoltaiky.
Zmensenim rozmérl a uUpravou povrchové terminace lze zlepsit vlastnosti kfemiku,
véetné tuhosti, povrchové reaktivity a zejména svételné emisivity. Navzdory
intenzivnimu vyzkumu celi masova aplikace Si-NCs wvyzvdam, pricemzZz klicovym
problémem je vytvofit efektivni metodu pfipravy s dostatecnym mnozstvim kvalitniho
nanomateridlu.Tato prace se zaméfuje na optimalizaci pfipravy Si-NCs pomoci
netermdalniho plazmatu. Experimentalné se zkoumaji rlizné parametry syntézy, véetné
vykonu zdroje plazmatu, pritoku pracovnich plynG a jejich tlak(l. Uspé&snost syntézy je
hodnocena na zakladé spektralni pozice fotoluminiscence nanocastic. Nejlepsi vzorky
budou také podrobeny charakterizaci struktury a chemického sloZeni povrchu. Cilem je
nalezeni optimalnich podminek pro efektivni vyrobu Si-NCs s poZzadovanymi vlastnostmi.




Kalibracni smési par pro senzoriku pripravované
systémem Owlstone

Bc. Miriam Magociova (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Martin Vrfiata

Plynné zmesi s definovanou nizkou koncentraciou zloZiek maju bohaté vyuZitie
v senzorike, kde sa pouZivaju na validaciu limitu detekcie, cilivosti a selektivity
pripravenych senzorov. Jednou z moznych metdd pripravy plynnych zmesi je permeacnd
metdda, pri ktorej vysledna zmes vznikd permeovanim zlozky cez steny teflénovej
trubice do prudu nosného plynu v smere zaporného gradientu koncentracie. Permeacné
trubice su preferovanou volbou v laboratérnej alebo priemyselnej praxi najma kvoli ich
jednoduchej priprave, stalosti parametrov v ¢ase a linedrnej zmene permeacnej rychlosti
s teplotou.Tdto pradca sa zaoberd Studiom teplotne avekovo zdavislych anomalii
permeacnych trubic plnenych butanolom alebo kyselinou octovou, ktoré som objavila
pri merani svojej bakaldrskej prace. Prave vdaka velkému potencidlu permeacnych
trubic ako zdrojov kalibracnych zmesi je doleZité vyhodnotit, pri akych podmienkach
poskytuju trubice plynné zmesi so stdlou koncentraciou zloZiek. Zmesi rézne starych
permeacnych trubic boli vyhodnocované pri réznych teplotach dvoma analytickymi
metddami. Porovnanim so skorsie ziskanymi datami bola stanovena optimalna teplota
a optimalny vek trubic pre ziskanie ¢o najpresnejsie definovanych koncentracii zmesi.




Symetrické a hybridni superkondenzatory zalozené
na vodnych elektrolytech s vysokou koncentraci soli

Bc. Radim Weisser (M1)

Skolitel: RNDr. Pavel Galat, Ph.D.

Soucasnda doba klade velké naroky na ucinné uchovdavani elektrické energie. Nyni jsou
béZznymi zafizenimi pro skladovani elektrické energie baterie, které maji také své
nevyhody. Superkondenzatory tyto nevyhody v nékterych oblastech dokazi efektivné
resit, pravé diky principu uchovavani elektrické energie ve formé elektrostatického pole
nebo v rychlych redoxnich reakcich pfi povrchu elektrody. Tato prace je zamérena na
symetrické superkondenzatory s elektrickou dvojvrstvou s pouZzitim aktivniho uhliku jako
aktivniho materialu elektrody a vodného roztoku chloristanové soli o vysoké koncentraci
jako elektrolytu (tzv. ,water in salt”), ktery poskytl Siroké potencidlové okno.
Superkondenzator s elektrodou z aktivniho uhliku a LiClO4 ,,water in salt” elektrolytem
vykazoval specifickou kapacitu 38,4 F/g. Dlouhodobé experimenty prokazaly cyklickou
Zivotnost vice nez 100 000 cykld se ztrdtou pouhych 13 % ze své pocatecni specifické
kapacity. DalSim krokem je vytvoreni hybridniho superkondenzatoru s jednou jiz
vyzkousenou elektrodou z aktivniho uhliku, kde nebude dochazet k redoxnim déjum,
zatimco na druhé elektrodé z organického materidlu budou probihat rychlé redoxni
reakce, coZz pomuze vyrazné zvysit celkovou kapacitu oproti pfedchozimu systému.

Separator
Elektrolyt \: Porézni material
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Dekontaminace trvanlivych potravin pomoci
netermadlniho plazmatu

Lucie Dorazilova (B3)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ovd

Trvanlivé potraviny €asto byvaji kontaminovany rlznymi mikroorganismy. PrestoZe je
jejich mnozstvi hlidano a neni pro béziného ¢lovéka nebezpecné, mlze predstavovat
riziko pro lidi s oslabenou imunitou a také snizovat kvalitu a trvanlivost potravin. Stdle se
vyvijeji nové metody, které zbavi potraviny nezddoucich mikroorganisml a zaroven
zachovaji plvodni kvalitu potravin. Jednou z novych metod je pouZiti netermdlniho
plazmatu (NTP). NTP se generuje pomoci elektrického vyboje ve vzduchu ¢i v jinych
plynech. NTP obsahuje radikdly a jiné reaktivni kyslikové ¢astice, které ucinné likviduji
nezadouci mikroorganismy. NTP se dé pouzit i na potraviny, pro néz by byly jiné metody
dekontaminace nevhodné. V této praci jsem zkoumala vliv NTP na potraviny, které byly
uméle kontaminovdny plisni Aspergillus brasiliensis. R0st plisné na potravinach
vystavenych NTP byl zpomalen oproti neoSetfenym vzorkdm. Pro generaci plazmatu
byly pouZity dvé rozdilné aparatury a byl srovnavan jejich vliv.

1. Reference; 2. 10 min, zdroj NTP 1; 3.5 + 5 min, zdroj NTP 1; 4. 10 min, zdroj NTP 2; 5. 5 + 5 min, zdroj NTP 2




Separce CO ze smési plynt vzniklé z nizkoteplotni
plazmy

Ondrej Michal (B3)

Skolitel: Ing. Ladislav Fider, Ph.D.

Jedna z aplikaci netermalniho plazmatu je rozklad sklenikového plynu, oxidu uhli¢itého,
na oxid uhelnaty a kyslik. Tato smés také obsahuje oxid uhlicity, ktery se nerozlozil. Tato
prace se zabyva separaci téchto plynd od sebe, s cilem dosdahnout co nejvétsi Cistoty.
Tato separace se provadi ve dvou ¢astech. V prvni ¢asti se oddéli kyslik pomoci jednotky
PSA (pressure swing adsorption), kterd jako sorbent vyuziva zeolity. Zbyla smés obsahuje
oxid uhlicity a uhelnaty. Tyto dva plyny se poté oddéli ve druhé ¢asti prdce, a to sorpci
oxidu uhli¢itého do bazického roztoku ethanolaminu. Tento proces muze byt ekologicky
vyznamny, jelikoZ se jedna o recyklaci oxidu uhli¢itého ze spalovacich procest a oxid
uhelnaty je velmi vyznamna molekula v oblasti priimyslu (vyroba methanolu, mocoviny
a syntézniho plynu).
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Ndvrh, vystavba a vyuZitie nizkopolového
spektrometru nukledrnej magnetickej rezonancie

Bc. Tomas Albert Stefanov (M1)

Skolitel: Ing. Ladislav Figer, Ph.D.

Molekuly v kondenzovanej faze vykonavaju najrozmanitejSie formy pohybu, ktoré su
ovplyvnené ich vzdjomnou interakciou, tvarom, teplotou a pod. Jednym zo spdsobov
akym tieto javy Studovat experimentdlne je spolu s mikrovinnou a dielektrickou
spektroskopiou spektroskopia NMR. Relaxacné casy T: (spin-mriezkovy) a T, (spin-
spinovy) namerané pomocou NMR poskytuju informacie o dynamickych parametroch
systému, ako napriklad rotacné korela¢né casy t., popisujuce rotaciu molekul stvisiacu s
mikroviskozitou. V tejto praci sa zameriavam na ndvrh pristroja schopného merat
relaxacné parametre kondenzovanych systémov, postradajiceho nevyhody klasickych
pristrojov ako vysoka pociatocnd cena, prevadzkové naklady ¢i imobilita. Praca zacala
teoretickym popisom pristroja a metddy na zadklade ktorého sa nasledne navrhovali
jednotlivé obvody a software. Ako zéklad pre kontrolu elektroniky som pouzil rozsirenu
a cenovo prijatelnd platformu Arduino zaloZzeni na mikrokontrolére ATmega2560
programovatelnd v C++. Generaciu vysoko homogénnych magnetickych poli som
dosiahol vyrobou cievok neobvyklého sférického tvaru. Cielom tejto prace je popis,
vyroba a charakterizdcia jednotlivych segmentov, Uspesné sprevadzkovanie celého
pristroja a jeho kvalitativne porovnanie s klasickymi NMR spektrometrami.




Vyuziti netermdlniho plazmatu k osetreni plisni
napadenych stavebnich materiald

Bc. Anna HodZiova (M2)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Plazma je ionizovany plyn, ktory je sice celkovo neutralny, ale obsahuje vysoky pocet
elektricky nabitych castic. Pri interakcii elektronov s atdbmami a molekulami dochadza
k disociacii molekul a kionizacii. Atédmy, iony aradikdly ¢i uz vzakladnom alebo
ionizovanom stave nachadzajuce sa v plazme su vysoko reaktivne. Prave tymto Casticiam
sa z velkej Casti pripisuje antimikrobidlny Gcinok plazmy. Poskodzuju bunecnd stenu
a DNA, ¢o moézZe viest aZz ksmrti buniek.Znacna cast vyskumu sa venuje Ucinkom
nizkotermalnej plazmy na baktérie, v tejto praci boli skimané uGcinky nizkotermalnej
plazmy na plesne. Splesfiami sa najCastejSie stretdvame v budovach, ateda pre
simuldciu takychto podmienok boli pouzité stavebné materidly — drevovlaknitd doska
a sadrokartdon. Pre porovnanie bolo pouzZité aj zZivné médium. Vybrany bol Aspergillus
brasiliensis ako zdstupca pocetného rodu plesni. Vzorky boli exponované v réznom
Casovom intervale od inokuldcie, pricom boli exponované raz alebo opakovane.
Sledované bolo tempo ich rastu vporovnani s kontrolnymi vzorkami. Cielom je
optimalizovat toto osetrenie plazmou tak, aby bolo mozné plesne Uplne zahubit.




Diagnostika koronového vyboje typu point-to-ring
jako ndstroje pro inhibici mikroorganismu
Bc. Laura Thonovéa (M2)

Skolitel: doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.

Diagnostika koronového vyboje jako nastroje pro inhibici mikroorganismiJméno
studenta: Bc. Laura ThonovaVedouci prace: doc. Ing.Vladimir Scholtz, Ph.D.Korénovy
vyboj jako jeden ze zdrojli netermalniho plazmatu podléhd jiz nékolik desitek let
podrobnému vyzkumu vcéetné studia jeho potencidlnich baktericidnich ucinkd.
V dosavadnich vyzkumech byla ddvana prednost zejména elektrodovym konfiguracim
korénového vyboje hrot proti roviné (ang. point-to-plane) a hrot proti hrotu (ang. point-
to-point).Cilem této prace bylo provést zdkladni fyzikdlni a chemickou diagnostiku
bipolarniho korénového vyboje v méné prostudované elektrodové konfiguraci hrot proti
prstenci (ang. point-to-ring) s ohledem na jeho vyuziti pro inhibici mikroorganism@. Na
zvoleném korénovém vyboji byla méfena voltampérova charakteristika, ¢asové pribéhy
napéti a proudu vcetné vyhodnoceni jejich frekvencnich spekter a koncentrace
generovaného ozénu a oxidl dusiku (NO, NO3). Zminéné diagnostiky byly zméreny pro
rlzné parametry vyboje (napéti, proud, vykon, mezi-elektrodova vzdalenost).

Zdroj napéti
0-20kV
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Novy smér lécby onychomykdz
Bc. Jakub Novotny (M2)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Tato prace se zaméfuje na problematiku |écby onychomykdzy, ¢astého onemocnéni
nehtld zplsobeného dermatofyty, které vyzaduje dlouhodobou lécbu. Lokalni |écba
onychomykézy trva obvykle aZz jeden rok a vyzaduje aktivni spolupraci pacienta.
Systémova lécba ma nezanedbatelné vedlejsi ucinky. VyuZiti netermdlniho plazmatu
(NTP) pro Iécbu pfinasi urcité zlepSeni, avsak neni Ucinné ve vsech pripadech.Hledani
novych moznosti vede k kombinaci dezinfekénich pfipravkll s NTP. Pfedchozi prace
naznacuje, ze kombinace NTP s bengdlskou ¢erveni poskytuje lepsi vysledky, avsak stale
neni dokonala. Tato prace zkouma potencidl kombinace NTP s Betadine, coz predstavuje
potencialni vyhodu vzhledem k Sirokému vyuzivani Betadine jako standardni dezinfekce,
na niz jsou zvykli jak pacienti, tak lékafi.
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vyhlaseni vysledku



Klasifikace asymetrie v obliceji pomoci neuronové
sité
Bc. Jakub Ciler (M1)

Skolitel: Ing. Jan Kohout, Ph.D.

PFi operaci rovnovazného ustroji dojde k preruseni licniho nervu. Nasledna rehabilitace
je zavisla na pravidelnych ndvstévach lakare, které ovsem nemuseji byt dostatecné
frekventované. Z tohoto dlivodu je snaha vyvinout aplikaci, kterd by pacientim
poskytovala okamzité a v domacim prostiedi informace o jejich stavu.Ten je
vyhodnocovdn pomoci neuronové sité implementované v Pythonu. Pouzivaji se
konvoluéni a plné propojené vrstvy pro extrakci a klasifikaci pfiznakd. Pro vyhodnoceni
sité jsou wvyuzity charakteristiky jako F1 Score, Recall, Accuracy a Precision.
Implementace zahrnuje také k-fold a leave-one-out validacni postupy pro posouzeni
spolehlivosti modelu.



Vyvoj nastroje pro analyzu CFD-DEM simulaci

Milana Dejakova (B2)

Skolitel: Ing. Ondfej Studenik

Ve spolupréaci Ustavu matematiky, informatiky a kybernetiky a Ustavu chemického
inZenyrstvi je vyvijen unikatni fesi¢ umozniujici simulaci unaseni nepravidelnych ¢astic
tekutinou, véetné interakci mezi ¢asticemi a ¢astic se sténami systému. Vyvijeny resic je
nadstavba oteviené C ++ knihovny OpenFOAM zamérené na vypocetni dynamiku
tekutin (CFD) a rozSifuje ji o implementaci metody vnofené hranice a metody
diskrétnich elementl (DEM) umoznujici simulaci pohyblivé pevné faze. Vznikly CFD-DEM
resic je schopen popisu zminénych systému az do 10 000 castic, kdy je pro kazdou castici
vyhodnocena interakce s okolni tekutinou i pfipadny kontakt s jinou ¢astici nebo hranici
systému. Aby bylo moziné vyuzit aplikacni potencial nového CFD-DEM ftesice, je nutné
ovérit spravnost globdlni bilance, tedy zdkony zachovéni. V této praci, prezentuji vyvoj
nastroje, ktery umoziuje analyzu pribéhu simulace na zakladé nacteni vypisu CFD-DEM
resSice. Nactena data jsou usporaddna dle ¢asu a individudlnich castic a zpracovana. Toto
umoznuje verifikovat presnost globalni bilance a pfipadné identifikovat nedostatky
ve stavajici implementaci CFD-DEM feSi¢e. Hlavnim vysledkem této prace je
automatizace tfidéni naétenych dat a vypocet globalni bilance energie téles s blizsSim
pohledem na vypocet energie kontaktu.

Iustrace testu Vyvoj mechanické energie pohyblivého télesa
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Priprava vypocetniho prostredi pro topologickou
optimalizaci mikrofluidniho Cipu

Ivana Havlenova (B2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Automatickd optimalizace designu je kliCovym krokem pfi navrhovdni modernich
zafizeni s optimalnimi vlastnostmi. Jednim z takovych zafizeni jsou mikrofluidni Cipy,
které nachazeji stale vétsi uplatnéni v pramyslu i mediciné, mimo jiné pro rychlou
analyzu malého mnoizstvi kapalin jako tzv. lab-on-chip. Cilem této prace je tvorba
vypocetniho prostredi, které umoZni automatickou a robustni topologickou optimalizaci
mikrofluidniho Cipu. Vlastnosti Cipu se pfi optimalizaci vyhodnocuji pomoci metody
vypocetni dynamiky tekutin (CFD), kde se vSechny kroky feSeni od generace vypocetni
sité pres spusténi a kontrolu numerické simulace az po zpracovani vysledk(i provadéji
automaticky na zakladé scriptl v pythonu. Vyvoj prostfedi he hlavnim predmétem
prace. Dosazené vysledky prezentujeme na rozmérové optimalizaci mikrofluidniho
rozdélovace, kde je kritériem optimality minimalizace tlakové ztraty. Na tomto
optimalizacnim problému je testovano chovani prostfedi s vyuzitim rdznych
optimaliza¢nich algoritma.

Ukazka aplikace vyvijeného prostredi

[u] [m/s]

p [kPa]
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Vyvoj navigacniho systému pro kontrolu a rizeni
trajektorie rakety

Bc. Hana Josifkova (M1)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Teorie fizeni ma Siroké spektrum aplikaci od jednoduchého kontrolovani hladiny v nadrzi
az po sofistikované systémy, mezi které patfi napfiklad fizeni auta bez fidice, udrzovani
idedlnich podminek v reaktoru ¢i pravé navigacni systémy. Raketu s vlastnim navigaénim
systémem, ktera je schopna se zorientovat pouze pomoci zdkladnich informaci
integrovanych pfimo v ni, je poté daleko snazsi fidit a dostat na poZadované misto
dopadu. Implementace simulaéniho programu pro odhad trajektorie letu rakety je
realizovana v jazyce Python. Samotny nagivacni systém pro Cip rakety je vytvaren v C++.



Voice Pathology Detection

Bc. Jan Michna (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Voice disorders detection nowadays relies on either very subjective doctor testing on
expensive and uncomfortable surgery neither of which are optimal for screening and
early disorder detection. Due to the huge improvement of computing possibilities as
well as artificial intelligence and especially deep learning and convolutional neural
networks a new method has presented itself in voice recording analysis. My work aims
at developing an accurate method at detecting voice disorders as a result of numerous
diseases. The method developed will be implementable into a mobile application
available to the public thus aiding the medical facilities as well as offering significantly
cheaper and more accurate results to the patients.



Ndvrh a konstrukce Pellobota pro manipulaci
s drobnymi objekty

Bc. Eliska Paulikova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Manualni prace provadéna v laboratofi, jako je pipetovani nebo presun rliznych objektu
z jednoho experimentu do druhého, mlzZe potencidlné zahrnovat znacnou miru lidské
chybovosti, kterou je tézké zcela eliminovat. Nejucinnéjsim zptisobem, jak tomuto riziku
pfedchdzet, je robotizace. V ramci predloZené prace byl znovu uveden do provozu témér
deset let stary pipetovaci robot Evobot, u kterého byla provedena nutnd optimalizace
softwaru. Evobot je zaloZeny na moduldrni robotice umozniujici vyuZivat rozhrani
plug'n'play. Kazdy z pipetovacich moduld komunikuje diky plosnym spojiim (PCB), které
ovlddaji krokové motory v jednotlivych modulech pomoci SPI komunikace. Ridici
jednotkou je Arduino s rozsifujici deskou Ramps 1.4. Jeden z cild této prace je vytvorit
chapadlo pro manipulaci s drobnymi objekty, s touto nadstavbou ptichazi i novy nazev
Pellobot. Pro tento ucel je nezbytné navrhnout a vytvofit model pomoci 3D tisku.
Vytisténé objekty jsou poté umistény do jednoho z plvodnich pipetovacich moduld.
V chapadle ndsledné dochazi k vytvoreni vakua pomoci peristaltického cerpadla, které
tvaruje spodni ¢ast chapadla podle tvaru prendseného objektu, ¢imz umozni s danym
objektem manipulovat.




Detekce poruch hlasu ze zvukovych nahravek

Bc. Jakub Seiner (M1)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Tento prispévek pojednava o inovativnim pfistupu k vyuZiti adaptivnich metod detekce
novosti v oblasti zdravotnictvi, a to konkrétné pfi analyze zaznamu hlasu pacientl
trpicich hlasovou dysfunkci. Detekce novosti sama o sobé jiz ve zdravotnictvi své misto
ma, jako ptiklad lze uvést detekci demence nebo Alzheimerovy choroby z EEG signalu.
Oba zminéné priklady se vyznacuji vysokou selektivitou a Ize tedy predpokladat ze
i v problematice hlasovych poruch mulzZe detekce novosti byt vhodnym feSenim.
V pfipadé prokazani funkénosti a vyvoji vhodného softwaru pro automatickou
diagnostiku téchto onemocnéni by doslo ke sjednoceni vysledkl a vedlo ke kvalitnéjsi
|éCbé. Doposud diagnostika vyuzivala zejména experty, specializujici se na tento typ
onemocnéni, ktefi museli strdvit podstatnou ¢ast svého studia a praxe, analyzou
zasazenych pacient(, coz ale pfi vyhodnocovani vede k subjektivnimu hodnoceni. To by
se v pripadé Uspéchu mohlo stat minulosti a mélo by za nasledek snizeni narokd na
odbornost a tim i rozsitfeni kvalitné;jsi péce.
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10:10 Bc. Alexandra Mol¢anova (M2, prof. Ing. Ale$ Prochazka, CSc.)

Zpracovdni pohybovych dat s vyuZitim mobilnich sensort
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Modelovanie procesu doprednej osmdzy pomocou experimentdlnych dat

vyhlaseni vysledku



Automatizace a rizeni HW pro laborator spektralni
analyzy
Bc. Jakub Hanzl (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jan Mareg, Ph.D.

Automatizace je pojem, ktery je vyznamnym tématem neposlednich par let. UmoZniuje
nam fesit rutinni postupy a tak Setfit ¢as, pracovni silu a s tim souvisejici naklady.
Automatizace ovsem neni tématem jen primyslového sektoru, ale své zastoupeni najde
i ve vyzkumnych ¢innostech, kde muZe zastdvat neméné dllezitou roli. Prace si klade za
ukol zprostifedkovani komunikace vybranych pfistroju s fidicim SW a vyvoj aplikace,
konkrétné grafického uZivatelského rozhrani. Tato aplikace ma za ukol zprehlednit
a zjednodusit zadavani vstupnich parametr( jednotlivych pfistroji namisto stavajicich
SW dodavanych od vyrobcl. Dale pak moZnost provadét plné autonomné rutinni
metody méreni v ramci laboratofe sc¢imz souvisi i pfipadné predavani dat mezi
jednotlivymi pfistroji. V posledni radé bude uzivatel schopen v aplikaci zpracovat
namérena data z jednotlivych pfistrojd. Aplikace je vyvijena v prostfedi Matlab za pouZziti
vysSi Urovné programovani a to prostfednictvim DLL, které jsou soucdsti SDK moduld
pravé pro vyvoj. Cilem je ulevit pracovnik(im laboratofe po strance ¢asové narocnosti
méreni, tak aby se mohli plné vénovat aktivni ¢asti vyzkumné Cinnosti za podminky, Ze
bude zarucdena stejna kvalita vystupt z aplikace jako u dodavanych SW.



Analyza demograficko-ekonomickych vlivi na
potencial produktu na trhu

Bc. Lukas Hospodar (M2)

Skolitel: Mgr. Markéta Zikmundova, Ph.D.

V dneSnej dobe sa v priemyselnej praxi kladie velky doéraz nielen na podmienky
a moznosti vyroby chemicko-potravinarskeho produktu ako takého, ale aj na zbieranie
dat o sprdvani sa vyrobku a o jeho spotrebiteloch na konkurenénom trhu. Vyzvou uz
zvacsa nie je zbierat a uchovavat data, ale vhodne ich spajat, interpretovat a pouzit pre
strategické rozhodnutia podniku. Tato praca sa zaobera prave vytvorenim databazy dat
zréznych zdrojov, jej analyzou a interpretdciou vysledkov ako prinosu pre vyrobcu
produktu. Analyza tohto typu hlada dosial mozny nepokryty potencidl rozvoja odbytu
pre produkty vyrobcu. Cielom prace je vytvorit aanalyzovat komplexnd sadu dat
hovoriacich o vyrobku. Praca sa postupne zaoberd hfadanim a spdjanim kvalitativnych
a kvantitativnych faktorov o vyrobku v kombindcii s demograficko-ekonomickymi
ukazatelmi o zdkaznikoch. Ndsledne ich unifikdciou a ocistenim o nahodné tendencie
a vyvodenim odporucani na zaklade poziadavku zadavatela pri vyuziti matematickych
postupov a metdd. V zaverecnom vystupe tato praca vyuZiva prostredie analytického
grafického uZivatelského rozhrania Power Bl. NajpopularnejSim rozhranim pre
koneénych uzivatefov suU programy spoloénosti Microsoft, ktoré s kaZdou dalSou
generdaciou prinasaju nové moznosti vyuZitia.



Implementace grafického uZivatelského rozhrani ve
vestavnych systémech

Bc. Martin Jez (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jan Mareg, Ph.D.

Vestavné systémy, tedy veskera zafizeni, kterd maji v sobé pocitac, nas v dnesSnim svété
obklopuji na kazdém kroku. Od mobilnich telefond, pres lednicky po Zehli¢ky. Soucasny
vyvoj technologii vestavnych systému je analyzovan v kontextu soucasnych inovaci ve
smyslu primyslu 4.0. Technickd implementace konceptl jako naptiklad Internet of
Things nebo Cloud Networking vyZaduje znacnou vypocetni silu hardwaru, ktery je
v dnesni dobé prekvapivé cenové dostupny, mimojiné diky popularité smartphon(.Cilem
mé prace je vyvoj modernich vestavnych systém( za uZziti toolchainu Yocto se zvlastnim
zretelem pro graficka uZivatelska rozhrani implementovana v jazyce C/C++.



Analyza biomedicinskych dat

Bc. Lukas Marek (M2)

Skolitel: Ing. Jan Kohout, Ph.D.

V této prdci zpracovavame obli¢ejova data zdravych pacient( za Ucelem nalezeni vztahu
mezi vékem a pohyby mimického svalstva v pribéhu vykondvani standardnich
oblicejovych cvikl (mraceni, usmév a jiné). Tento vztah nam umozni |épe pochopit
obecny vliv starnuti na schopnost projevovat mimické vyrazy. Zaroven jej lze pouzit
k filtraci vlivu starnuti (tzv. odstranéni baseline) a tim ndm umoini lépe modelovat
poruchy v mimice, které jsou dany jinymi vlivy, jako je napfiklad ¢dstecna paréza
obliceje. Data, kterd analyzujeme, jsou predstavena ve formé ¢asovych fad, coz nam
umoznuje detailné sledovat dynamiku mimickych vyrazd v ¢ase. Na tato data nahlizime
dvéma zpUsoby. Prvnim je funkcionalni pristup, kdy nahliZime na data jako na funkce
a tim druhym je pfistup topologicky, pomoci kterého studujeme obecny tvar dat a jak se
tento tvar méni v prabéhu cviku. Kombinace téchto pfistupl nam pak dovoluje
robustnéji modelovat vySe zminény vztah.



Interaktivni analyza zdznami biomedicinské
databadze

Bc. Daniel Martynek (M2)

Skolitel: prof. Ing. Ale§ Prochazka, CSc.

Kylni operace predstavuji bézny, avsak komplexni aspekt chirurgické praxe, vyZadujici
peclivou analyzu pro informovana rozhodnuti. Tato prace predstavuje feSeni, které
kombinuje integraci Evropské databaze kylnich operaci s interaktivni webovou
a desktopovou aplikaci pro offlinové a online pouZiti.S vyuZitim programovaciho jazyka
Python a Tk interface, jsme vytvofili desktopovou ¢ast projektu s dirazem na uZivatelsky
privétivé rozhrani. Zaroven jsme rozsifili nase reSeni vytvofenim webové aplikace
s vyuzitim frameworku Django k vytvoreni backendu. Pro vytvoreni frontendu jsme
pouZili HTML a Javascript v kombinaci s CSS. Tato feSeni umoznuji pfehlednou vizualizaci
dat z Evropské databaze. Prezentace se zaméri na klicové aspekty implementace, véetné
procesu zpracovani a filtrace dat z Evropské databaze, navrhu uZivatelského rozhrani
aimplementace bezpecnostnich opatieni.Cilem projektu je poskytnout Iékarlim
a vyzkumnikdm snadny a efektivni pfistup k relevantnim informacim o kylnich

,
operacich.
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Zpracovani pohybovych dat s vyuzitim mobilnich
sensoru

Bc. Alexandra Mol¢anova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Ale§ Prochazka, CSc.

Prvé vyuzZitie senzorov v biomedicinskych aplikaciach bolo zaznamenané uz v 20. storoci,
pricom ich vyuZitie sa postupne rozvijalo a inovovalo az do dnesnej doby. Dnes su uz
neoddelitelnou sucastou medicinskych postupov, ktoré si nevieme predstavit bez
vyuZitia prostriedkov ako je zdznam EKG alebo EEG. Rapidny progres vo vyvoji senzorov
spolu s prostriedkami analyzy dat umoznuju zaviest nové postupy do diagnostiky,
monitorovania a rehabilitacie pacientov. Akcelerometre, gyroskopy, senzory pulzu alebo
polohy vieme kaZidy znds jednoducho pouZit na zaznam dat prostrednictvom
smartfénov alebo chytrych hodiniek.V nasej praci zaznamenavame akcelerometrické
a pozi¢né data u detskych pacientov pomocou smartfénu v mobilnej aplikacii Matlab.
Navrhli sme metodiku pre analyzu symetrie chédze u deti ré6zneho veku, pohlavia
a zdravotného stavu za poutzitia diskrétnej Fourierovej transformacie a Statistickych
metdd. Na zdklade toho sme vytvorili algoritmus na spracovanie zaznamenanych dat
implementovany v mobilnej aplikacii Matlab, aby bolo mozné vyhodnotit predbeiné
vysledky merania bezprostredne po uskuto¢neni zaznamu dat. Nasa prdca ma potencidl
poskytnut cenné informacie pre lepsiu diagnostiku a rehabilitaciu detskych pacientov,
a tak prispiet k zlepSeniu kvality poskytovanej liecby.




Modelovanie procesu doprednej osmozy pomocou
experimentalnych dat

Bc. Matej Ruzicka (M2)

Skolitel: doc. Ing. Radoslav Paulen, Ph.D.

Dopredna osmdza (FO) je v porovnani s reverznou osmézou (RO) technologicky menej
Casto vyuZzivanym procesom pre transport vody, je vsak jej vhodnym doplnkom.
Podobne ako reverznd osmadza tak aj dopredna sa vyuziva v oblasti ziskavania Cistej vody
— najma v podmienkach, pri ktorych samotna RO nedokaze byt aplikovana. Nasim ciefom
je proces optimalizovat, preto je potrebné poznat jeho model. PretoZe prostrednictvom
vytvorenia modelu sme schopni proces simulovat a tym zistovat jeho dynamiku,
spravanie sa pri réznych podmienkach, pozorovat zmeny spojené s inym nastavenim,
vplyv vstupov na vystupy, atd. Nami vytvoreny model simuluje redlny FO proces pri
vsadzkovom a taktiez aj pri spojitom zapojeni. Pre ucely firmy Aquaporin A/S sme
porovnali konkrétne navrhy FO procesu (konkrétne varianty nastavenia vstupov,
parametrov a pociatocnych podmienok) pre vyuZitie na zakoncentrovanie
pomarancového dzusu na pozadovanu vyslednd koncentraciu. Obr 1. Graf zavislosti
nameranych hodnot intenzity toku od koncentracie vstupujiceho produktu pre tri r6zne
koncentrované odtahové roztoky (20%, 40% a 60%) . Na zaklade tychto dat sme sa
nasledne dopracovali ku kvadratickému modelu (zZlty graf). Obr. 2. Grafy zobrazujlce
vplyv pridania membran na osmoticky tlak odtahového a produktového roztoku.

Flux from feed concentration - measured and
estimated values




