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Sekce : Analyticka chemie |

Studium chiroptickych vlastnosti realnych vzorkt kokainu

Autor: Patrik Fagan

Rocnik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie

Skolitel: doc. Ing. Vladimir Setni¢ka, Ph.D.

S rozvojem uzivani drog se stale ¢astéji objevuje trend vyrobcl a dealer(i téchto latek je fedit a
maskovat novymi zpUsoby a tim tak znesnadnit jejich identifikaci. V bézné kriminalistické praxi
se nejCastéji k analyze drog vyuziva vysokoucinné kapalinové (HPLC) a plynové chromatografie
(GC) ve spojeni s hmotnostné spektrometrickou (MS) detekci. V realnych vzorcich byva nejen
snizeny obsah ucinné latky, ale byvaji v nich také pfitomny adulteranty. Jsou-li tyto latky
chiralni, Ize projevy jejich optické aktivity sledovat metodami chiroptické spektroskopie.

V této praci byla vyuzita spektroskopie vibraéniho (VCD) a elektronového cirkularniho
dichroismu (ECD) spole€¢né s infraCervenou (IR) spektroskopii k analyze realnych vzorku
kokainu. Naméfena spektra vzork(l byla porovnana se spektry Cistého kokainu. Z vysledku
vyplyva, ze v realnych vzorcich byl snizeny obsah ucinné latky, coz bylo potvrzeno porovnanim
s vysledky ziskanymi metodou GC-MS. Zaroven byly sledovany projevy adulterantl v téchto
spektrech. PFfitomnost rozpustnych adulterantt byla zaznamenana v IR spektrech a v pfipadé,
Ze vykazovaly optickou aktivitu, byly sledovany také zmény ve spektrech VCD.

Sekce : Analyticka chemie |

Zmeény ve strukture a vlastnostech bilkovin krevniho séra
vlivem oxidacniho stresu

Autor: Lucie Grafova

Ro¢nik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Mgr. Iryna Goncharova, Ph.D.

Oxidacni stres je stav, kdy dochazi k poruseni rovnovahy mezi ucinkem volnych radikall
a ochrannymi mechanismy v organizmu. Pfevaha tvorby volnych radikald zpusobi oxidaci
biologicky vyznamnych molekul a to ve svém dusledku vede k poskozeni tkani a vzniku nemoci
jako je ateroskleroza, Parkinsonova choroba nebo syndrom chronické unavy.

Nasledkem oxida¢niho stresu vznikaji u savcu specificky modifikované bilkoviny, jez se liSi od
své pfirodni formy jak strukturou, tak i funkci. Metodami analytické chemie je mozné oxida¢né-
modifikované bilkoviny detekovat a vyuzit je jako potencialni markery oxidacniho stresu a tim
v€as odhalit rozvijejici se nemoci.

Cilem této prace je s vyuzZitim metody elektronového cirkularniho dichroismu (ECD)
charakterizovat zmény ve struktufe bilkovin krevniho séra (albumin, a-,3-, a y-globuliny,
hemoglobin a lysozym) a zmény jejich vazebnych vlastnosti plsobenim riznych druhi
oxidagnich Cinidel (NO,, H,O,, HOCL a organickych peroxida). Ziskané vysledky pro jednotlivé
bilkoviny byly porovnany s vysledky pusobeni oxidantl v realném lidském, hovézim a krali€im
krevnim séru.
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Sekce : Analyticka chemie |

Separace kathinonu kapilarni elektroforézou pomoci

cyklodextrint
Autor: Martina Hegrova
RocCnik: B3
Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

Kathinon (obr. 1) je latka pfirodniho pavodu, ktery byl objeven v kefi kata jedla (Catha edulis).
Latka je ve vysoké koncentraci pfitomna pouze v Cerstvych Castech rostliny. Kathinon je p-keto
analog amfetaminu a ma obdobné psycho-stimulacni ucinky. Pfi hledani latek majicich silnéjsi
ucinky nez samotny kathinon byla pfipravena fada jeho derivatd ve formé racematd. Pro
charakterizaci téchto nove syntetizovanych latek Z hlediska Cistoty
i pfipadného ruzného zastoupeni jednotlivych enantiomert Ize s vyhodou vyuzit kapilarni
elektroforézu s pfidavkem chiralniho selektoru do zakladniho elektrolytu.

Tato prace se zabyva analyzou Sesti derivatd kathinonu, které dosud nebyly chiralné
separovany. Analyza byla provadéna na kapilarni elektroforéze se zakladnim elektrolytem
tvofenym fosfatovym pufrem o pH 2,5. Byl studovan vliv chiralnich selektort (B-cyklodextinu,
karboxymethylovaného B-cyklodextrinu a sulfatovaného B-cyklodextrinu) na enantioseparace.

0
NH,

Obr. 1. Struktura kathinonu

Sekce : Analyticka chemie |

Stanoveni thallia v repce olejce

Autor: Martin Loula

Ro¢nik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. Ing. Oto Mestek, CSc.

Repka olejka dokaZe v nadzemnich &astech rostliny akumulovat toxické thallium v relativné
vysokych koncentracich. Existuji obavy, Ze pfi velkém vyuziti fepkoveho oleje v potravinarstvi
muZze dochéazet ke zvySeni jeho pfijmu z potravy.

Prvnim cilem této prace bylo ovéfit metodu hmotnostni spektrometrie s induk&né vazanym
plazmatem pro stanoveni stopovych mnoZzstvi thallia. DalSim cilem bylo stanovit obsah thallia v
semenech fepky a v odtu¢néném fepkovém Srotu a bilanci zjistit jeho pfipadny pfestup do oleje.
Prvni pokusy provedené se semeny odrudy fepky SY Cassidy péstované v oblasti Humpolce
naznacuiji, ze k pfechodu thallia do oleje nedochazi.
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Sekce : Analyticka chemie |

Vyuziti ATR spektroskopie k analyze viasu

Autor: Silvie Markova

Ro¢nik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Magr. Iryna Goncharova, Ph.D.

Priimérny zdravy jedinec ztrati denné okolo 75 — 100 vlasu. Vlasy ulpivaji na mistech, kde se
Clovék pohyboval, ale dokonce i na osobach, se kterymi pfiSel do styku. To z nich déla spolu se
skute€nosti, Ze jsou vlasy diky svému slozeni odolné vuéi vlivim prostfedi, jednu
z nejpouzivanéjSich biologickych stop pfi vySetfovani trestnich €ing.

Béhem rustu vlasu se do jeho struktury ukladaji informace o uzivanych lécich, drogach,
0 podstupovanych kosmetickych procedurach a tak se z né&j stava jakasi osobni karta jeho
nositele. NejCastéjSi metodou ve forenzni analyze vlast byla analyza DNA, ale vzhledem
k malému mnozstvi vzorku, byla uspé&Snost metody kolem 25 %. V posledné dobé se méni
pristup k analyze vlasu jako biologické stopy - pomoci dnes dostupnych nedestruktivnich metod
jiz 1ze urcit pohlavi plvodce, jeho pfislusnost k etnické skupiné, dokonce i krevni skupinu.
Pfedstavena prace se zaméfuje na nedestruktivni analyzu vlasti pomoci ATR spektroskopie.
Bé&hem prace se analyzovaly rozdily ve struktufe nejen hlavni stavebni bilkoviny (keratinu) ale i
charakteristického barviva (melaninu) ve vzorcich vliasu pfislusnik( nékolika etnickych skupin.
Dale byly v praci sledovany zmény struktury vlasu nasledkem riiznych typt denaturaci, jako je
barveni, tepelna nebo chemicka denaturace.

Sekce : Analyticka chemie |

V'

Studium samoasociatu bilirubinu pro vyvoj disolucni lécby

cholelithiazy
Autor: Jana Pospichalova
Rocnik: B3
Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Mgr. Iryna Goncharova, Ph.D.

PFitomnost Zlu€ovych kamenu ve Zluéniku (cholelithiaza) patfi k velmi ¢astym onemocnénim a v
priimyslové rozvinutych zemich na né trpi az 20 % populace. Hlavni rizikem této nemoci je, ze
pfi pohybu muzZe kaminek poskodit sténu Zluéniku (zpUsobuji 95 % akutnich zanétd Zlu¢niku).
Zluéové kaminky mohou také upIn& ucpat ZluGové cesty a zplisobit poskozeni jater a zanét
slinivky (pankreatitis). Podle slozeni se rozliSuji dva hlavni typy kamenu: cholesterolové kameny
(Zlutohnédé kameny s vysokym obsahem cholesterolu) a pigmentové kameny (Cerné nebo
hnédé barvy obsahujici hlavné soli ZluCovych barviv). Podle poslednich studii je zarodek
kazdého typu kaminku tvofen samoasociaty zlu€ovych barviv na matrici z bakterialnich bilkovin
anebo glykoproteinl (mucin). Aktualnim problémem je vyvoj neinvazivni disolu¢ni 1éCby -
rozpusténi kamenu. V sou€asné dobé je tento typ 1éCby pouzivan k odstranéni cholesterolovych
kamen(, avSak neni uc€inny pro pigmentové kameny.Pfedstavena prace se zaméfuje na
pfipravu modelové Zluci s vysokym indexem saturace cholesterolem, charakterizaci a nasledné
krystalizaci s nekonjugovanymi ZluCovymi barvivy. Vysledky krystalizace byly porovnané se
systémy s pfidavky Zlu€ovych barviv a mucinu. Pfitomnost, druh a mnozstvi konkrementt bylo
stanoveno vizualné s pomoci mikroskopu. Vzniklé konkrementy byly analyzovany pomoci ATR
spektroskopie a porovnané s vysledky analyzy realnych Zlu¢ovych kamenu.
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Sekce : Analyticka chemie |

Stanoveni vytézku extrakce pseudoefedrin hydrochloridu z
dostupnych léku v zavislosti na extrakénich podminkach

Autor: Soria Svejcarova

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: doc. RNDr. Dr. David Sykora

Ceska republika je nejvétsim ilegalnim producentem metamfetaminu v Evropé&. V nelegalnich
laboratofich je metamfetamin vyrabén nejCastéji redukci pseudoefedrinu za pouziti jodu
a Cerveného fosforu v pfitomnosti kyseliny fosfore¢né (tzv. ¢eskou metodou). Pseudoefedrin,
jakozto hlavni prekurzor vyroby, je ziskavan extrakci z volné dostupnych IéCiv.

Cilem této prace je stanovit vytéznost extrakce pseudoefedrin hydrochloridu z dostupnych Ié€iv
metodou vytfepani bazického vodného roztoku rozpusténych tablet do toluenu a zpétné
extrakce do okyselené vodné faze. VytéZek extrakce je sledovan v zavislosti na druhu
pouzitého lédiva a na poétu extrakénich krok.

Ke stanoveni obsahu pseudoefedrinu v jednotlivych fazich po extrakci je pouzita kapalinova
chromatografie s UV detektorem.
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Sekce : Analyticka chemie Il

Spektralni analyza plicnich tkani

Autor: Bc. Katefina Brozakova
Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Mgr. Alla Synytsya, Ph.D.

Spektroskopické metody, zejména metody vibraéni spektroskopie, jsou jedny z nedestruktivnich
metod, které dovoluji sledovat stav biologickych tkani s minimalnim zasahem do vzorku.
Zaroven se povaZzuji za metody s velkym potencidlem pfi vyhledavani novych, neinvazivnich,
ucinnéjSich a rychlejSich pfistupl v diagnostice rlznych typd onemocnéni. Zhoubna nadorova
vysokym poctem umrti. Nej¢astéjSim nadorovym onemocnénim je karcinom plic, kterym
kazdoroéné onemocni téméf dva miliony pacientd. V€asna diagnéza v pocate€ni fazi mlze
vyrazné zvysSit Sanci na vyléCeni a preziti.

Tato prace je vénovana spektralni analyze plicnich tkani, ziskanych od pacientd pfi
endoskopickém vySetfeni u lékafe. Vzorky zdravé tkané a tkané s patologickym nalezem,
odebrané pro histologickou analyzu, byly paralelné proméfovany pomoci Ramanovy a
infraCervené spektroskopie. Spektra zdravych a nemocnych tkani byla vzajemné porovnavana s
cilem vyhledat charakteristické piky, které by mohly mit vyznam pro diagnostiku onemocnéni. Z
naméfenych a vyhodnocenych spekter je zfejmé, Ze metody vibraCni spektroskopie maji
budoucnost v diagnostice plicnich karcinom.

Sekce : Analyticka chemie Il

Rotacni spektroskopie v analyze lidského pachu: studie
kyseliny valerové

Autor: Bc. Marek Cigvak
Ro¢énik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Ing. Patrik Kania, Ph.D.

Mnoho dulezitych a interesantnich informaci o lidském jedinci je generovano jeho pachovym
profilem. Analyza lidského pachu ma nezpochybnitelny vyznam v oblasti klinické diagnostiky,
forenzni chemie &i kriminalistiky. Kyselina valerova (pentanova) je jednou z kliCovych molekul
tvoficich primarni pach ¢lovéka.

Aplikace rotani spektroskopie pro precizni analyzu této pachové molekuly umoziuje ziskat
cenné informace o geometrii molekuly, nebot’ velmi pfesnym spektroskopickym experimentem
Ize ziskat rotacni konstanty, které jsou svazany s informacemi o délkach vazeb a vazebnych
uhlech.

Uspé&sné naméreni rotaénich spekter kyseliny valerové mize byt odrazovym mistkem pro zcela
novy pfistup k analyzam pachové signatury Clovéka.
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Sekce : Analyticka chemie Il

Fotochemie fenolu a jeho nitroderivatu v klastrech

Autor: Bc. Katefina Grygoryeva

Rocnik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v. v. i.
Skolitel: Mgr. Michal Farnik, Ph.D.

Kyselina dusita, HNO,, je jednou z kliCovych molekul v atmosférickou chemii, jeji puvod
v atmosféfe vSak neni zcela objasnén. Jednim z diskutovanych zdrojlii HNO, jsou fotochemické
reakce o-nitrofenolu. V této praci se zabyvame fotodisociaci O-H vazby v molekule o-
nitrofenolu, ktera je prvnim krokem pfi tvorb& HNO, z o-nitrofenolu’. Pro srovnani jsme
analogické procesy studovali také u molekul p-nitrofenolu a fenolu.

Zaméfili jsme se zejména na vliv solvatace na sledované procesy. Za timto ucelem jsme
vytvareli rizné molekulové klastry fenolu a jeho nitroderivatl. Pomoci metody ,zobrazovani
rychlostnich map“ byly ziskany distribuce rychlosti (resp. kinetickych energii) vodikovych
fragmentd vznikajicich pfi fotodisociaci, experiment jsme dale doplnili o hmotnostné-
spektrometricka méfeni. Ziskali jsme tak detailni experimentalni poznatky na molekulové urovni
o fotochemii a solvataci fenolu a jeho nitroderivatu.

Reference:
[1] Bejan, I., et al., Phys. Chem. Chem. Phys., 8 (2006), 2028-2035.

Sekce : Analyticka chemie Il

Speciace jodu v zivociSnych tkanich

Autor: Bc. Lucie Hruba

Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Ing. Antonin Kana

Biologicka dostupnost jodu zavisi nejen na celkovém obsahu jodu, ale zejména na obsahu
jednotlivych specii, proto byla tato prace zaméfena na provedeni speciaCni analyzy jodu
spojenim vyluCovaci chromatografie a hmotnostni spektrometrie s induk&né vazanym
plazmatem. V predlozené praci byly testovany rlizné mobilni faze pro optimalni separaci specii
jodu. Jako nejlepsi mobilni faze byl vybran 20 mmol.I" tris-(hydroxymethyl)-aminomethan
o pH 7,5. Pro jednotlivé specie (thyroglobulin, albumin, jodi€nan, jodid, trijodthyronin a thyroxin)
byly stanoveny mez detekce, mez stanovitelnosti a vytéZznost chromatografické analyzy.
Vyvinuta metodika byla aplikovana na vzorky zivoC€iSnych tkani. Ve vzorcich byly nalezeny
jak nizkomolekularni, tak vysokomolekularni specie, z nichz thyroglobulin, albumin a jodid
byly identifikovany na zakladé retenénich ¢asu standardu.
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Sekce : Analyticka chemie Il

Studium interakce stribrnych a zlatych nanocastic
s modelovym vzorkem klize

Autor: Bc. Adéla Jenistova

Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Léciva pusobeni stfibrnych a zlatych nanocastic (AgNP, AuNP) jsou znama jiz z dob starovéku.
AgNP se vyznaduji pfedevSim svymi antibakterialnimi ucinky, AUNP maji hlavné protizanétlivé
vlastnosti. Také se uvazuje o vyuziti AUNP pfi cileném transportu léCiv do téla pacienta
¢i kin vivo zaméfovani nadorll povrchem zesilenou Ramanovou spektroskopii. Rovnéz se
vedou spekulace i o posileni penetracnich vlastnosti kiize vlivem zminénych nanoc&astic (NP).

V této praci byla studovana interakce koznich vrstev a mastového zakladu s pfidavky AgNP Ci
AuNP v rizném hmotnostnim podilu infraGervenou spektroskopii, konkrétné technikou
zeslabeného totalniho odrazu. MéfFena byla spektra kize samotné a oSetfené mastovym
zakladem bez NP a s riznym podilem NP. Kinetika interakce modifikovanych masti s kiizi byla
sledovana v prubéhu dvou hodin s pétiminutovymi intervaly mezi kazdym méfenim. Ziskané
série spekter byly vyhodnoceny vicerozmérnymi statistickymi metodami, ¢imz byly pozorovany
spektralni zmény u Easové zavislych spekter a odchylky v pomérech intenzit pasi. Viiv NP na
penetracni vlastnosti pokozky jsou evidentni a budou podrobnéji zkoumany pro systémy s
farmaceuticky aktivnimi sloZzkami i jinymi potencialnimi posilovaci penetrace.

Sekce: Analyticka chemie Il

Chiropticka spektroskopie krevni plazmy v diagnostice
karcinomu tlustého streva

Autor: Bc. Renata Schimmerova
Roénik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie

Skolitel: doc. Ing. Vladimir Setni¢ka, Ph.D.

Kolorektalni karcinom patfi mezi jedny z nej¢astéjSich pfi¢in umrti na nadorova onemocnéni.
Ceska republika dosahuje v incidenci tohoto onemocnéni statisticky jedno z prednich mist.
souCasnych metod diagnostiky (pfedevSim screeningového testu okultniho krvaceni a
koloskopie) je jejich relativné nizka spolehlivost, citlivost a nezadouci invazivita v pfipadé
Patologické procesy v priilbéhu onemocnéni zpusobuji zmény ve struktufe biomolekul, z nichz
mnohé jsou chiralni a tyto zmény tedy zachytitelné vysoce citlivymi metodami chiroptické
spektroskopie. V této praci bylo vyuzito metod elektronového cirkularniho dichroismu a
Ramanovy optické aktivity doplnénych o Ramanovu a infralervenou spektroskopii. Bylo
analyzovano 24 vzork( krevni plazmy, z toho 14 vzork( od pacientl v riznych stadiich nemoci,
7 kontrolnich jedincd a 3 vzorky vyléCenych pacientld. Vybrané spektralni pasy byly
vyhodnoceny metodou linearni diskriminacni analyzy, ktera klasifikovala vzorky na zakladé
vztahu ke klinické diagnéze. Ziskané vysledky naznacduji slibny potencial vy$e uvedenych
metod v diagnostice tohoto onemocnéni.
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Sekce : Analyticka chemie Il

Studium flavonoidu metodami povrchem zesilené vibracni
spektroskopie

Autor: Bc. Marie Svecova

Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Flavonoidy, jez se fadi mezi sekundarni metabolity, maji vyznamné pozitivni u€inky na lidské
zdravi. Pomahaji svymi antioxidaénimi, antibakterialnimi, antivirovymi, protizanétlivymi a
antialergickymi ucinky, svou ulohu hraji i v prevenci mozkovych pfihod a kardiovaskularnich
onemocnéni, slouzi také jako inhibitory rakoviny. V rostlinach se vyskytuji v nizkych
koncentracich, a proto jsou k jejich studiu vhodné metody povrchem zesilené vibracni
spektroskopie, tedy povrchem zesileny Raman(v rozptyl a povrchem zesilena infraervena
absorpce, pro néz Ize dosahnout nizkych limit( detekce.

V této praci byly pro zesileni signalu vyuzity hydrosoly pfedevsim stfibra, dale i zlata a médi.
Nanocastice s analytem byly proméfovany a upravovany pfidavkem chloridu draselného,
centrifugaci a redispergaci. Ze spekter vyplyva rizna orientace analytu k povrchu pfi
koncentracich v rozsahu 10° — 10®° mol/l. Jednotlivé serie byly zpracovany vicerozmérnymi
statistickymi metodami, konkrétné analyzou hlavnich komponent a regresi metodou nejmensich
¢astecnych &tvercd, ktera umoznila vytvofit kalibracni modely.
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Sekce : Analyticka chemie IlI

Porovnani techniky headspace a kapalného nastriku
v GC-MS pri analyze lidského pachu

Autor: Bc. Kristyna Benediktova
Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. RNDr. St&pan Urban, CSc.

Jednou z oblasti zajmu soucasné védy je zkoumani molekulového sloZeni lidského pachu.
Vysledky tohoto vyzkumu mohou nalézt uplatnéni napfiklad ve forenznich nebo Iékarskych
védach, v kosmetickém primyslu, &i pfi vycviku psa.

Hlavnim cilem experimentu bylo zjistit, ktera z pouZitych technik plynové chromatografie se jevi
jako vhodnégjsi pro analyzu vzork(l lidského pachu, druhotnym cilem bylo porovnani
molekulového slozeni pachu dobrovolnic.

Byly sledovany rozdily mezi technikou headspace a kapalnym nastfikem. Experimentu
se zuclastnily tfi dobrovolnice stejné vékové kategorie. Pachové vzorky se odebiraly
z dlani na teflonové valec¢ky. Pomoci GC-MS analyzy byly nalezeny rlizné latky, které se daiji
zaradit do skupin podle typu: alkany, alkeny, alkoholy, aldehydy, estery, ketony, kyseliny a jiné.

Sekce : Analyticka chemie llI

Studium lidského pachu pomoci headspace GC-MS:
porovnani skla a teflonu jako sorp¢nich materialu

Autor: Bc. Petra Cinkova
Ro¢énik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Ing. Patrik Kania, Ph.D.

Pro studium lidského pachu je nezbytné nutny co nejkvalitnéjSi odbér vzork(. Prozatimni
postupy odbérl se liSi co do vybéru sorpéniho materialu, délky odbéru vzorku a jeho
nasledného zpracovani.

Vzhledem k povaze latek obsazenych v lidském pachu je mozné vyuzit jejich sorpce na riznych
materialech.

V ramci experimentu byla porovnavana vhodnost dvou sorp&nich materialt (sklo, teflon) pro
headspace GC-MS analyzu vzork( lidského pachu. Vzorky byly odebirany z dlani deseti
dobrovolnikd (pét muzu, pét zen). Naslednou GC-MS analyzou byla zjiSténa pfitomnost latek
s ruznymi funk&nimi skupinami (alkany, alkoholy, aldehydy, ketony, karboxylové kyseliny, estery
a jiné).
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Sekce : Analyticka chemie Il

Vyuziti NMR a ECD ke studiu interakci cyklodextrint
a Trogerovy baze

Autor: Bc. Masek Jindfich

Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie

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

Existence optickych isomerd a studium chiralnich interakci jsou znamy uz od prvni poloviny 19.
stoleti. Znalost odliSnych uc¢inkd jednotlivych enantiomer( latek, a to zejména v Zzivych
organismech, je hlavnim divodem, pro¢ je dnes studium chiralnich latek dulezitou soucasti
chemického vyzkumu. Mezi metody vhodné ke studiu chiralnich latek a jejich interakci patfi
nuklearni magnetickd resonance a metody cirkularniho dichroismu. Tyto dvé metody se
komplext a ke zjisténi jejich konstant stabilit

Tato prace si klade za cil stanovit konstanty stability komplex( tvofenych enantiomery
Trégerovy baze s nékolika vybranymi chiralnimi Cinidly ze skupiny cyklodextrin(. Experimenty
byly provadény pouZzitim metod nuklearni magnetické resonance a elektronového cirkularniho
dichroismu ve vodném prostfedi.

Sekce : Analyticka chemie Ill

Vyuziti destilacni jednotky s kryogennim chlazenim
k zakoncentrovani pachovych vzorku

Autor: Bc. Jifi Matéjka

Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.

Clovék vyluduje Fadu vice & méné tékavych latek v zavislosti na svém genetickém kodu,
stravovacich navycich, stresu, nemocich, medikaci a stavu imunitniho systému. Podle
funkénich skupin se jedna o Sirokou Skalu molekul, napf. karboxylové kyseliny, alkoholy,
aldehydy, uhlovodiky, estery, ketony, aminy nebo heterocyklické slouCeniny. Atraktivita
vyzkumu pachovych molekul spociva ve velké variabilité sloZeni lidského pachu. Néktefi
odbornici dokonce véfi, ze kazdy jedinec na svété je charakteristicky svym pachem.
Predpoklada se, Ze vSichni lidé vylu€uji pfiblizné stejny soubor latek, avSak koncentracni
poméry mezi jednotlivymi latkami jsou pro kazdého jedince rozdilné.

Cilem predkladané prace je navrhnout a otestovat destilacni jednotku s kryogennim chlazenim
slouzici k zakoncentrovani vzorkl lidského pachu. Soucasti studie je i optimalizace celého
procesu vzorkovani a nasledného zakoncentrovani tak, aby bylo mozné ziskat vzorky lidského
pachu ve vétSim mnozstvi. Vyvijena destilaCni jednotka ve spojeni s dalSimi analytickymi
metodami, zejména HS/GC-MS, bude v budoucnu pouzita k pocate€ni separaci pachovych
molekul z pouzitého sorbentu.
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Sekce : Analyticka chemie IlI

Potencialni fotosenzitizéry zalozené na porfyrinovych
derivatech Trogerovych bazi

Autor: Bc. Jakub Sedlacek

Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie

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

Fotosenzitizéry jsou slou€eniny schopné po excitaci zafenim produkovat cytotoxické specie,
zejména singletni kyslik. Této vlastnosti se vyuziva pfi fotodynamické terapii nadorovych
onemocnéni. Ozafenim fotosenzitizéru zafenim o vhodné vinové délce je populovan jeho
excitovany singletni stav S, nasledné je mezisystémovym pfechodem populovan tripletni stav
T, a pfenosem energie ze stavu T; do zakladniho stavu kysliku dochazi k produkci kysliku v
excitovaném singletnim stavu. Vznikly singletni kyslik oxiduje molekuly nezbytné pro
metabolismus burky, ¢imz zahajuje sled dé&ju vedoucich az k odumfeni nadoru. Aby byl
fotosezitizér pouzitelny pro terapii, musi vykazovat vysokou absorpci v oblasti tzv.
terapeutického okna od 600 do 900 nm, kde jsou tkané pro zafeni nejvice prostupné. Jednim
z nejprostu-dovanéjSich fotosenzitizéru je Foscan, ktery v CHCI; vykazuje intenzivni absorpci u
651 nm (log € = 4,41). Tetrafenylporfyrinatonikelnaty derivat spiro-Trogerovy baze vykazuje
v CH,Cl, maximum absorpce u 622 nm (log € = 3,84) a jeho médnaty analog u 623 nm (log € =
4,36). Kombinace strukturnich motivlli Foscanu a spiro-Trégerovy baze by mohla vést k novym
fotosenzitizérdm pouzitelnym pro terapii.

Sekce: Analyticka chemie IlI

Meta-tetra(hydroxyfenyl)chlorin — stanoveni produkovaného
singletového kysliku

Autor: Bc. Mat&j Simek

Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D.

Meta-tetra(hydroxyfenyl)chlorin, s komerénim nazvem Foscan, je fotosensetizérem schvalenym
pro vyuziti ve fotodynamické léEbé rakoviny. Foscan po osvitu viditelnym zafenim reaguje
s tripletovym kyslikem v roztoku a produkuje singletovy kyslik. Singletovy kyslik Ize stanovit
jednak pfimo pozorovanim luminiscenéniho pfechodu singletového kysliku, anebo nepfimo
sledovanim reakci singletového kysliku s takovymi latkami, které tvofi specifické produkty
oxidace.

Tato prace se zabyva nepfimym stanovenim singletového kysliku ve vodném prostredi
metodou, kdy je ozafovdana smés Foscanu a kyseliny 9,10-anthracendiyl-
bis(methylen)dimalonové. Pfi produkci singletového kysliku je kyselina oxidovana za vzniku
neabsorbujiciho endoperoxidu a tento proces je sledovan spektrofotometricky.
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Sekce : Fyzikalni chemie |

Secenovovy konstanty v systému vinylacetat + voda +
anorganicka sul

Autor: Jan Blazek

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Dr. Ing. Pavel Vrbka

V praci jsou shrnuty vysledky experimentalniho stanoveni limitniho aktivitniho koeficientu
vinylacetatu (VAC) v Cisté vodé a ve vodé s pfidavkem anorganické soli. Stanoveni byla
provadéna saturacni metodou (lnert Gas Stripping - IGS), ktera wvyuziva plynovou
chromatografii jako analyticky nastroj. Méfeni byla provadéna za konstantni teploty 298,15 K a
v rozmezi koncentraci soli 0,2 az 1 mol/kg. Pro kazdou sul byla vypoctena hodnota tzv.
Secenovovy konstanty. Ziskany soubor dat byl podroben dalSimu teoretickému vyhodnoceni,
jehoz vysledkem jsou hodnoty pfispévkl jednotlivych iontd k hodnoté Secenovovy konstanty
pro smeés vinylacetat + voda + anorganicka sul.

Sekce : Fyzikalni chemie |

Spektroskopické vlastnosti tautomert oxyluciferinu a jeho
selenovych analog ve vodném roztoku

Autor: Veronika Juraskova

Roénik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: doc. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

D-luciferin spole¢né s enzymem luciferasou tvofi jeden z nejvyznamnéjsi bioluminiscencnich
systému. Tato svétluSkami syntetizovana molekula nachazi vyuziti v nejriznéjSich oblastech, at
uz se jedna o bioluminiscenéni zobrazovani bunéénych struktur a pochodl, nebo kontrolu
kvality vod. D-luciferin se b&éhem reakce s luciferasou oxiduje na oxyluciferin. Pravé excitovany
stav oxyluciferinu je zodpovédny za bioluminiscenci, pfi jeho navratu do zakladniho stavu
dochazi k emisi zareni.

Oxyluciferin predstavuje dosti komplexni a experimentalné obtizné uchopitelny systém.
V roztoku vytvafi Sest rGznych tautomernich forem. V pfedkladané praci jsem se zaméfila
na modelovani absorpénich spekter téchto tautomer ve vodném roztoku se zahrnutim prvnich
Sesti excitovanych stavi pomoci metod TD-DFT. Roztok byl aproximovan rlznymi pfistupy
od jednoduchého dielektrického modelu az po explicitni modelovani roztoku. Pfi molekulovych
simulacich byla vyuzZita efektivni technologie GPU. Simulovana spektra byla poté srovnana
S nedavno naméfenymi experimentalnimi spektry.

Dale byly navrZzeny struktury nového selenového analoga oxyluciferinu. Tyto struktury byly
optimalizovany v plynné fazi a byla pro né vypoctena absorpcni spektra v roztoku.



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2014

Sekce : Fyzikalni chemie |

Neadiabaticka ab initio molekularni fotodynamika nitrofenolu

Autor: Jakub Kubecka

Roénik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: doc. RNDr. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Nitrofenol byl v nedavné dobé uvazovan v kontextu fotochemické tvorby kyseliny dusité
v atmosféfe. Ve své praci se zaméfuji na teoretické studium o-nitrofenolu a primarni déje
probihajici po jeho fotoexcitaci. Tato molekula ma v zakladnim stavu intramolekularni
vodikovou vazbu, ktera by mohla umoznit rychly pfenos protonu, resp. vodiku mezi
hydroxydovou a nitro skupinou.

Studium o-nitrofenolu jsem zahajil mapovanim hyperplochy potencialni energie, tj. optimalizaci
o-nitrofenolu a jeho pfislusnych aci-nitroforem (ij. forem s intramolekularné prenesenym
atomem vodiku) v elektronové zakladnim singletnim a tripletnim stavu. Porovnal jsem vysledky
ziskané ruznymi metodami teoretické chemie a to od vysoce korelované metody CCSD(T) pres
DFT metodu s rlznymi funkcionaly az po multireferenéni CASSCF pfistup. Multireferencni
efekty se ukazaly byt pro nékteré struktury velmi dulezité. Pomoci metody neadiabatické
molekularni dynamiky jsem modeloval chovani molekuly o-nitrofenolu po vybuzeni do vysSich
elektronovych stavd. Simulace jsem statisticky zpracoval. Vysledky diskutuji v kontextu
atmosférické chemie.

Sekce : Fyzikalni chemie |

Doporuc¢ené hodnoty tlaku nasycenych par vybranych
kyslikatych rozpoustédel

Autor: Véaclav Pokorny

Ro¢nik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: Doc. Ing. Kvétoslav Ruzicka, CSc.

V predlozené praci jsou uvedeny nové nameéfené hodnoty teplot a entalpii fazovych pfechodu
(kalorimetrem TA Q1000) a tepelnych kapacit (kalorimetrem Setaram microDSCIlla) pro
vyznamna primyslova rozpoustédla diethyl karbonat (CAS RN: 105-58-8), gama-butyrolakton
(CAS RN: 96-48-0), 1,2-dimethoxyetan (CAS RN: 110-71-4), ethylen karbonat (CAS RN: 96-49-
1), propylen karbonat (CAS RN: 108-32-7), a dimethyl karbonat (CAS RN: 616-38-6). Dale byly
z literatury vybrany (popfipadé odhadnuty) hodnoty tepelnych kapacit téchto latek ve stavu
idealniho plynu. VySe uvedena data byla spolu s literarnimi hodnotami o tlacich nasycenych par
a o vyparnych entalpiich simultdnné korelovana. Vysledkem jsou doporu¢ené hodnoty tlaku
nasycenych par v technologicky vyznamném rozsahu teplot (260 K az 315 K).
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Sekce : Fyzikalni chemie |

Spektroskopie reaktivnich atmosférickych castic:
Criegeeho intermediat

Autor: Stépan Srsen

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: doc. RNDr. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Oxidy karbonylu znamé jako Criegeeho intermediaty (Cl) vznikaji pfi ozonolyze alkenu a hraji
vyznamnou roli v troposférické chemii. V posledni dobé byla také nalezena souvislost Cl s
globalnim oteplovanim diky schopnosti Cl oxidovat oxid dusicity i oxid sifiCity a vytvaret tak
aerosoly. Pro svou reaktivitu nebyly po dlouhou dobu pfimo detekovatelné, az v posledni dobé
bylo vyvinuto nékolik metod pro jejich stanoveni a uréeni jejich reakéni kinetiky.

Tato prace se zabyva ab initio studiem struktury nejjednoduss$iho Criegeeho intermediatu
CH,0O0 v zakladnim stavu v zavislosti na pouzitych metodach a bazich, vypoclty excitovanych
stavu a jejich posouzenim na zakladé urovné vypoctu a modelovanim UV absorpéniho spektra
a jeho porovnanim s experimenty. Zvlastni pozornost je vénovana vlivu dualniho charakteru
CH,00, ktery zahrnuje jak zwitteriontovy tak biradikalovy charakter, na pfesnost pouzitych
metod a shodu s experimenty.

Ukazalo se, Ze dualni charakter CH,OO vede k nutnosti pouzit k modelovani spekter vypocetné
naro¢né multireferenéni metody. Dale se ukazalo, ze ke kvantitativnimu popisu je potfeba
pomérné kvalitni jednoelektronova baze. Vysledné spektrum je v dobré shodé s nékterymi
experimenty, mezi experimentalnimi spektry jsou vSak odlinosti.

Sekce: Fyzikalni chemie |

Mikroskopicky popis efektivni interakce mezi nanocasticemi

Autor: Ondrej Srom

Ro¢nik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: Mgr. Alexandr Malijevsky, Ph.D.

Struktura a fazové chovani tekutin mize byt silné ovlivnéno pfitomnosti stény (substratu)
v dusledku povrchovych jevu fizenych van der Waalsovymi interakcemi. Cilem mé prace bylo
zkoumat tyto jevy pomoci statisticko-mechanickych modelll zalozenych na klasické teorii
funkcionalu hustoty. Mym prvnim Ukolem bylo studium rovnovahy kapalina-para v rovinném
péru s mikroskopickou vzdalenosti mezi rovnobé&znymi pevnymi st€énami. V dusledku interakce
plyn-sténa, a také diky redukci objemu dostupného molekulam plynu v jedné dimenzi, dochazi
ke kapilarni kondenzaci. Tento jev jsem zkoumal pomoci DFT a srovnal odpovidajici rovhovahu
s binodalou fazového diagramu objemového systému (,bulku®). V dalSim ukolu jsem uvazoval
systém dvou vertikalnich rovnobéznych nekonecné velkych ploch, na které byl adsorbovan
tenky film kapaliny. PFi vypoctech jsem ménil kolmou vzdalenost mezi plochami a zjistoval, jak
daleko musi byt plochy od sebe, aby doSlo k tzv. bridgingu (ke spojeni obou filma kapaliny).
Treti ukol byl roz8ifenim druhého s tim rozdilem, Ze Slo o dvoudimenzionalni vypocet (krom
kolmé vzdalenosti byla pfidana také informace o jednom z rozmérl plochy). Takovyto model
pfiblizuje situaci styku dvou molekul reprezentovanymi koulemi — tuto aproximaci lze proveést
diky mikroskopickym rozmérim interagujicich ploch.
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Sekce : Fyzikalni chemie Il

Charakterizace sorpcnich vlastnosti polybutylen sukcinatu
pro latky s nizkym tlakem sytych par

Autor: Bc. Petr Cihal

Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.

Cilem prace bylo stanoveni sorpCnich vlastnosti folii slozenych polybutylen sukcinatu (PBS) a
polybutylen sukcinatu adipatu (PBSA) pro moznost vyuZiti v obalovych materialech potravin. U
obalovych materialt je pozadovana nizka propustnost latek do okoli a nizka sorpce latek do
folie, za u¢elem minimalizace ochuzovani potravin o vonné latky, které se v nich vyskytuiji.

Ke stanoveni byly spolupracujicim ustavem uréeny v potravinarstvi vyznamné latky, tak aby
sorpci podobnych latek bylo mozné odhadnout. Jelikoz se vétSinou jedna o latky s velmi nizkym
tlakem sytych par, dochazi k relativné vyznamnému poklesu tlaku pfi sorpénim experimentu. Pfi
pouziti standardnich modell pro vyhodnoceni neustalené sorpce dochazi vlivem tohoto jevu
k vysoké chybé stanoveni difuzniho koeficientu. Proto byl vytvofen model, kterym je mozné
vyhodnotit difuzni koeficient i pro experiment, kde je relativni pokles tlaku vysoky.

PBS a PBSA patfi mezi biologicky rozlozitelné materialy, proto zastavaji ,zeleny trend"
v obalovych technologiich. Tento material je potencionalné vyuzZitelny i v daldich odvétvich
primyslu a tudiz je znalost sorp€nich vlastnosti nezbytnou soucasti pro vyuziti tohoto materialu
k dalSimu vyzkumu a naslednému pouziti v fadé aplikaci.

Sekce : Fyzikalni chemie I

Termofyzikalni vlastnosti vodnych roztokti hluboce
eutektického rozpoustédla (cholin chlorid + kyselina

levulova)

Autor: Bc. Zofie Hadkova

Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: Doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

Hluboce eutekticka rozpoustédla (Deep Eutectic Solvents, DES) jsou Casto diskutovanym
tématem poslednich dvou az tfi let. Termofyzikalni a jiné vlastnosti téchto novych médii a jejich
interakce s dalSimi latkami nejsou vesmés znamy, a predstavuji proto vyzvu pro experimentalni
vyzkum. PfedloZena prace prezentuje vysledky naseho studia pseudobinarniho systému {cholin
chlorid a kyselina levulova [1:2] (DES2) + voda} a jejich porovnani s vysledky pro analogicky
pseudobinarni systém {betain a kyselina levulova [1:2] (DES1) + voda}, ktery jsme studovali jiz
drive. MéFeni aktivity vody v systému DES2 + voda provedena v zavislosti na sloZeni a teploté
indikuji slabé kladné odchylky od Raoultova zakona a exotermni miSeni DES2 s vodou. Aktivita
vody byla dale stanovena i v dil€ich binarnich systémech cholin chlorid + voda (betain + voda) a
kyselina levulova + voda, s cilem umoznit ternarni modelovani ziskanych dat. Toto modelovani
ukazalo, Ze interakce mezi cholin chloridem a kyselinou levulovou je sice silna, nicméné
vyrazné slabsi nez mezi betainem a kyselinou levulovou, coz potvrzuji i méfeni viskozity
vodnych roztok( obou DES. Mé&fena byla dale hustota vodnych roztok( DES2, a to v€etné velmi
zfedéné oblasti, coz dovolilo spolehlivé vyhodnoceni standardniho parcialniho molarniho
objemu DES2.
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Sekce : Fyzikalni chemie Il

Orthoftalaldehyd - jeho elektrochemicka redukce, hydratace
a reaktivita s nukleofily

Autor: Bc. Kristyna Kantnerova

Roc¢nik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v.v.i.
Skolitel: prof. RNDr. Jifi Ludvik, CSc.

Orthoftalaldehyd (OPA) je latka pouzivana k detekci aminokyselin v kombinaci s kapalinovou
chromatografii (HPLC) a v mediciné jako dezinfek&ni Cinidlo. Obé tyto metody byly vyvinuty
pouze empiricky, coz dokazuji rozdilné navody na pfipravu aktivnich dezinfekénich roztokd i na
pre- nebo post-column derivatizaci aminokyselin. Tyto aplikace jsou zaloZzeny na reakcich OPA
s nukleofily (zejména s aminy), mechanismus vSak neni znam, a to ani ve vodném, ani v
organickém prostfedi. Méfeni byla proto provadéna v pufrech o rlznych pH a v acetonitrilu,
nebot hydratace OPA zde hraje vyznamnou roli. Ke sledovani pribéhu reakci, k méreni kinetiky
a k zachyceni (mezi)produktd byla v této praci pouzita DC-polarografie, cyklicka voltametrie,
coulometrie, hmotnostni spektrometrie, UV/Vis spektrofotometrie a spektroelektrochemie.

Bylo zjisténo, ze hydratace ftalaldehydu probiha v pufrovanych roztocich rychleji nez
v destilované vodé. Dale, Zze hydratace je kompetitivni reakci k reakci OPA s aminokyselinami,
proto se mechanismus ve vodném i v organickém prostfedi lisi. Z pouzitych aminokyselin
reaguje nejrychleji glycin, nejpomaleji potom kyselina a-aminoisomaselna. Béhem reakci
nevznika zadny elektrochemicky aktivni meziprodukt nebo produkt. Byly urCeny rychlostni
konstanty studovanych reakci OPA s aminokyselinami a byly diskutovany strukturni vlivy.

Sekce: Fyzikalni chemie Il

Sorpce par do novych modifikaci Nafionu

Autor: Bc. Miroslav Kludsky
Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Ondrej Vopicka, Ph.D.

V dusledku snizujicich se zasob fosilnich paliv se svétovy vyzkum snazi vyvijet nové
primyslové procesy, které budou energeticky a ekonomicky méné nakladné a mnohem
ucinnéjsi. Jednou z téchto moznosti jsou membranové separacni procesy, které jsou schopny
v nékterych pfipadech nahradit napr. destilaci.

V této praci se zabyvam vyzkumem separaCnich membran na bazi Nafionu. Komeréné
vyrabény Nafion je polymer tvofeny perfluorethylenovym skeletem obsahujici vedlejSi fetézce
zakon¢ené sulfoskupinami, které zplsobuji jeho znaéné hydrofilni charakter a degradaci
membrany v €ase. Potencialné zajimavym vyuzitim Nafionu je déleni azeotrop-tvoficich smési
terc-butyl methyl etheru (MTBE) a methanolu, jejichz déleni je vSak znemoZnéno kysele-
katalytickym rozkladem MTBE na &istém Nafionu. Hlavnim cilem této prace jsou cilené upravy
struktury Nafionu, a tim odstranéni obou podstatnych nedostatkt &istého Nafionu. Cisty Nafion
a jeho modifikace byly zkoumany za pomoci méfeni sorpce par methanolu, vody, MTBE a
dimethyl karbonatu vyuzitim gravimetrické sorpéni aparatury. V praci je vyhodnocen vliv
modifikaci polymeru na rovnovaznou sorpci a difuzni koeficienty méfenych latek, dale jejich
rozpoustéci tepla a aktivacni energie difuze.
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Sekce : Fyzikalni chemie Il

Studium misitelnosti y-Valerolaktonu s uhlovodiky

Autor: Bc. Maja MatouSova
Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: doc. Ing. Karel Rehak, Csc.

y-Valerolakton (GVL) je latka, kterou je mozno ve velkém méfitku vyrabét z biomasy, a ktera se
v blizké budoucnosti muze stat vyznamnou surovinou. Tuto latku je totiz mozné vyuZzit na
vyrobu paliva do tryskovych motorl nebo na bionaftu. Také se pfedpoklada, ze by se mohla
pfidavat jako aditivum do benzinu. V neposledni fadé by se dala vyuzit jako ekologické
rozpoustédlo. Z tohoto hlediska jsou informace o vzajemné misitelnosti GVL a uhlovodika velmi
zadouci. Tato prace se v prvni ¢asti zabyva vyhodnocenim naméfenych vysledkd rovnovahy
kapalina-kapalina GVL s heptanem, cyklohexanem, dodekanem a 2,4,4-trimethylpent-1-enem.
Na zakladé téchto dat se prace v druhé ¢asti vénuje stanoveni vzajemné misitelnosti GVL
v ternarnich systémech a to GVL + heptan + toluen a GVL + dekan +toluen. Data byla méfena
pfimou analytickou metodou vyuzivajici plynovy chromatograf.

Sekce : Fyzikalni chemie I

Solubility of solid organic compounds in green solvents

Autor: Bc. Aigerim Mustafina
Ro¢nik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

Solubility of pharmaceutical products is one of the major concerns of chemical industry. There
are new solvents with reduced chemical impact on human health and contamination of the
environment known but no literature data of solubility are available.

The aim of this work is to determine the solubility of drugs or drug-like compounds in two
solvents, 2-methyltetrahydrofuran and cyclopentyl methyl ether, that are considered to be green
alternative to traditional solvents. The experimental data were obtained by the UV-Vis
spectrophotometry in the temperature dependence. The acquired data were correlated by the
Scatchard—Hildebrand model of regular solution and NRTL-SAC model. The molecular
parameters of the NRTL-SAC were determined for both solvents. These parameters can be
used for further prediction of drugs solubility. Also the pharmaceutically interesting van’t Hoff
enthalpies of solutions were calculated from the temperature dependencies of solubility data.
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Sekce : Fyzikalni chemie Il

Rozpustnost vybranych flavonoidu ve vodé a v organickych

rozpoustédlech
Autor: Bc. Katefina Slaba
Roc":nl'k: I\/Il
Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

Prace se zabyva rozpustnosti pfirodnich latek, konkrétné flavonoidl, v organickych
rozpoustédlech a ve vodé. Z velké Skaly téchto latek byly vybrany flavonoidy kvercetin a
chrysin, které maiji rozsahlé vyuziti ve farmaceutickém primyslu, a jako doplriky stravy. Cilem
této prace tedy bylo ziskat zakladni experimentalni data o rozpustnosti téchto latek ve
vybranych rozpoustédlech a pokusit se tato data vyuzit pro predikci rozpustnosti v dalSich
pramyslové vyuzivanych rozpoustédlech. Pro tento odhad byl vyuzit termodynamicky model
NRTL-SAC. Experimentalni i odhadnuta data pak mohou poslouZit jako podklad pro vybér
vhodnych extrakénich kapalin pro ziskavani téchto latek z pfirodnich zdroja.
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Sekce : Fyzikalni chemie Il

Modelovani fotochemickych vilastnosti halogenovanych
uhlovodikl s vyuzitim ab initio teorie

Autor: Bc. Tomas Bellon

Rocénik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: doc. RNDr. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Tato prace je zaméfena na studium struktury a vlastnosti molekuly CFC-12 (CCI2F2) pomoci ab
initio modelovani. Halogenované uhlovodiky patfi k vyznamnym zdrojim reaktivnich &astic
zpusobujicich rozklad atmosférického o0zénu. Dosud pIné nerozumime mechanismu
fotodisociace, i pfesto, Ze jiZz byla provedena fada studii zaméfena na destruktivni ucinky této
molekuly na atmosféricky ozoén.

V prvni ¢asti své prace se vénuji modelovani absorpéniho spektra molekuly CCI2F2 v UV
oblasti. S pouzitim reflexniho principu a metody drahovych integralt jsem spektra modeloval na
nékolika urovnich ab initio teorie a vysledna spektra porovnal s experimentalné naméfenym
absorpénim spektrem. Dal§im krokem byla simulace absorpéniho spektra CCI2F2 na vodnich
gasticich. Rada chemickych reakci v atmosféfe probihd na ¢&asticich aerosolu, a proto
modelovani spektra solvatované molekule predstavuje dulezity krok pfi studiu vlastnosti molekul
nachazejicich se na jinych ¢asticich. Poslednim krokem byla simulace fotodisociace molekuly
CCI2F2 s vyuzitim metody neadiabatické molekulové dynamiky. Sledovana byla kineticka
energie odstépenych fragmentd molekuly CCI2F2, coz nam pomUze pfi popisu fotodisociace
molekuly CCI2F2 a Iépe tak pochopit proces rozkladu stratosférického ozénu.

Sekce: Fyzikalni chemie Il

Popis iontového parovani Ca-Cl ve vodném prostredi pomoci
ab initio molekulové dynamiky

Autor: Bc. Tomas Martinek

Ro¢énik: M1

Ustav: Ustav organické chemie a biochemie AV CR, v.v.i.
Skolitel: prof. Mgr. Pavel Jungwirth, CSc., DSc.

Vapenaté ionty hraji dllezitou roli v mnoha biochemickych procesech. Spravny popis jejich
parovani s jinymi ionty a interakce s molekulami vody, je dllezity pro prabéh molekulovych
simulaci téchto procesl. Studovali jsme parovani vapenatého kationtu s chloridovym aniontem
ve vodném prostredi. Popis téchto interakci je slozity kvuli vysoké hustoté kladného naboje na
vapenatém kationtu a mize byt zatizen nevhodnou volbou parametri. Proto jsme pouzili
metody ab initio molekulové dynamiky. Ziskali jsme profil volné energie disociace iontti Ca-Cl
v zavislosti na jejich vzdalenosti. Tyto vysledky jsme porovnali s vysledky ziskanymi metodami
klasické molekulové dynamiky pomoci raznych forcefieldd a pokusili se odhadnout jejich
nejistotu. ProtoZze interakce muize byt ovlivnéna rozpoustédlem, prozkoumali jsme také
interakce téchto iontld s okolnimi molekulami vody.
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Sekce : Fyzikalni chemie Il

Interakce sodiku s atmosférickymi aerosoly a simulace jejich
srazky pomoci metod vypocetni chemie

Autor: Bc. Jakub Med
Roc":nl'k: I\/Il
Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: Doc. RNDr. Petr Slavicek, PhD.

Chemie na urovni nanocastic pfedurCuje dilezité atmosférické procesy, mimo jiné nukleaci
aerosolovych Castic, které jsou zakladem mj. polarnich stratosférickych mracen. Experimentalni
popis takovych procesl je v8ak znacné omezeny. Metoda dopovani sodikovym atomem
umozfiuje na tyto procesy nahlizet pomoci hmotnostni spektrometrie, a je proto dulezité
dikladné porozumét interakcim mezi sodikem a atmosférickymi nanocasticemi.

Ve své praci se zaméfuji na studium energetiky, reaktivity a interakci istych vodnych klastr a
vodnych klastri kyseliny dusi¢né se sodikovym atomem pomoci DFT a ab initio metod
vypocetni chemie.

Pfi interakci sodiku s Cistym vodnym klastrem dochazi k solvataci valencniho elektronu sodiku.
Pokud je v8ak soucasti klastru kyselina dusiéna, interaguje sodik pfednostné s kyselinou, bud
za vzniku komplexu Na*...HNOs'(H,0),, anebo reaktivné za vzniku NaOH a NO,, a neumoziiuje
tak mékkou ionizaci valen¢niho elektronu pro hmotnostni spektrometrii.

Sekce : Fyzikalni chemie 11l

Allosteric effects of phenolic ligands and ions on insulin
hexamer structure

Autor: Bc. Vladimir Palivec

Rocnik: M1

Ustav: Ustav organické chemie a biochemie AV CR, v.v.i.
Skolitel: prof. Mgr. Pavel Jungwirth, CSc., DSc.

The insulin hexamer is an allosteric protein capable of undergoing conformational changes
between three states: T6, T3R3 and R6. Transitions and formation of insulin hexamers are
mediated through binding of phenolic ligands or ions. Herein, we present a molecular dynamics
study of allosteric behavior of insulin using classical non-polarizable force field. Two effects are
closely inspected — cation (Zn, Ca, K and Na) binding to the T6 insulin hexamer and possible
binding of two neurotransmitters — dopamine and serotonine to the phenolic pocket. The results
show that high charge density cations (Zn, Ca) slow down the diffusion inside the B13
glutamate cavity and prevent other cations from entering. On the other hand low charge density
cations (Na, K) do not have this effect. The serotonine molecule binds well to the phenolic
pocket in a similar way as phenol, however thanks to the charged amino group, the binding
could be stronger. Because of that, the serotonine molecule might possibly serve as in vivo
phenolic ligand which would drive insulin hexamers to R6 conformations. The dopamine
molecule does not bind to the phenolic pocket, however three new binding spots in R6 hexamer
have been found and described.
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Sekce : Fyzikalni chemie Il

Diffusion and capillary condensation in percolating networks

Autor: Bc. Martin Pospisil

Ro¢nik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: Mgr. Alexandr Malijevsky, Ph.D;

prof. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D. (konzultant)

Properties of microporous materials are interesting from both scientific and engineering
viewpoint. One attractive possibility the potential application of the microporous media offers is
a controlled transport and targeted release of active substances encapsulated in microparticle
with porous wall whose penetrability can be controlled on a molecular level. The active
substance transport is realized by the diffusion through solvent fluid.

For the purpose of studying the diffusion through the porous was developed simple numerical
model, stemming from the findings of the percolation theory. The wall is represented by the 3D
graph where bonds (graph vertices) represent single pores. The diffusion depends on the
permeability of the bonds. On the basis of the model the percolation threshold is computed,
which represents the bordering condition between the states with and without the diffusion. The
results are compared with the theoretical predictions.

The permeability of a pore depends on the phase of the solvent fluid (liquid vs. vapor), which is
strongly influenced by the capillary phenomena on to the microscopic scale. The fluid phase
equilibrium is computed for a confined geometries using classical density functional theory and
the results are compared with the classical thermodynamics approach.

Sekce : Fyzikalni chemie Il

Procesy v sodikem dopovanych klastrech

Autor: Bc. Daniela Smidova

Rocnik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v. v. i.
Skolitel: Mgr. Michal Farnik, Ph.D.

Na povrchu ledovych Eastic polarnich stratosférickych mrakt dochazi k heterogennim reakcim,
které pfispivaji k ubytku ozonu. Tyto procesy je mozno experimentalné sledovat pomoci
molekulovych klastrd na detailni Urovni a zaroven bez zanedbani vlivu okolni. V experimentu s
molekulovymi paprsky byly zkoumany smisené klastry slozené z molekul vody a azoxidu (N20),
ktery je vyznamnym polutantem v atmosférické chemii. Ke studiu klastrd generovanych
supersonickou expanzi byly pouzity dvé metody time-of-flight hmotnostni spektrometrie:
elektronova ionizace (El) a fotoionizace po dopovani sodikem (NaPl). Tato unikatni kombinace
uvedenych metod predstavuje novy nastroj pro studium reaktivity solvatovaného elektronu
v klastrech1. Zatimco El je univerzalni a umoziiuje ionizovat v principu vSechny klastry, pomoci
NaPl Ize ionizovat pouze klastry se solvatovanym elektronem. V nasSich experimentech jsme s
rostoucim mnozstvim N2O pozorovali narlst intenzity smiSenych klastrd (N,O)n(H20).+
v hmotnostnich spektrech pomoci El a zaroven mizeni signalu u NaPI. Tento ubytek intenzity je
zpUsoben reakci mezi Na a N20 na smiSeném vodnim klastru, ktera probihd mechanizmem
pfenosu naboje. Tato prace pfinasi nové detailni poznatky o tvorbé a reaktivité nanocastic
tvofenych molekulami azoxidu a vody, které hraji dalezitou ulohu v atmosférické chemii.
Reference:

[1] Lengyel, J.; et al. J. Phys. Chem. Lett. 2012, 3, 3096-3101
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Sekce : Fyzikalni chemie IV

Teoreticky rozbor [2+2] cykloadice pri fotochemické syntéze
cvklobutanového kruhu

Autor: Bc. Michal Bezek

Roénik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel:  Doc. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

Cilem mé prace je teoretické studium [2+2] fotocykloadici, tedy reakci, pfi kterych plsobenim
svétla vznikd z dvou izolovanych dvojnych vazeb cyklobutanovy kruh. Tento typ reakci
nachazime v rdznych pfirodnich dé&jich, kupf. pfi tvorbé melanomu. Mimo to tato reakce
predstavuje zajimavy reakcéni krok v organickeé syntéze. Tento aspekt také motivoval tuto praci.
Ma prace sméfuje ke studiu komplexnich systéma Citajicich circa tficet atomd. Mechanismus
fotocykloadice je v zasadé patrny uz pfi tvorbé cyklobutanového kruhu ze dvou molekul etylenu.
Mechanismus této reakce je hledan pomoci kvantové-chemickych vypolti mapovanim
hyperplochy potencialni energie zakladniho, excitovaného singletniho a tripletniho
elektronového stavu. Pfi vypoctech byly pouzity DFT a multireferenéni metody. V dalSi ¢asti se
zaméruiji jiz na realistické systémy podléhajici intramolekularni fotocykloadici.

(}:Ha CH,
[
o 0

Sekce : Fyzikalni chemie IV

Modelovani fotoionizacni dynamiky dimeru amoniaku

Autor: Bc. Jan Chalabala

Roénik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: doc. RNDr. Petr Slavicek Ph.D.

Simulace fotochemickych déju se v minulém desetileti stala standardni soucasti teoretického
modelovani. Pomérné mala pozornost byla ale vénovana modelovani déju nasledujicich po
ionizaci. Jde pfitom o primarni déje v radiacni chemii a porozuméni ionizaci je dullezité také
v kontextu hmotnostni spektrometrie. V této praci se zamérfuji na dimer amoniaku.

Dimer amoniaku ma v zakladnim stavu podobnou geometrii jako isoelektronovy dimer vody,
charakteristicky pfitomnosti vodikové vazby. Toto uspofadani vSak neni stabilni v ionizovaném
stavu, ve kterém dochazi k intramolekularnimu pfenosu naboje a protonu mezi atomy dusiku.
Pomoci kvantové-chemickych vypocta s riznou urovni elektronové korelace byly identifikovany
dva energeticky vyhodné stavy kationtu (Nsz; a tranzitni stav mezi nimi. Interpolace pfenosu

vodiku s vyuzitim multi-referenénich CASSCF a MRCI metod ukazala, ze v zavislosti na typu
molekulového orbitalu, ze kterého byl elektron vyrazen, nemusi tento proces nutné vést ke
stabilizaci kationtu. Po vyhodnoceni relativni energetiky zakladniho a excitovanych stavu
kationtu byla provedena simulace ¢asového pribéhu ionizace dimeru metodou semi-klasické
molekulové dynamiky, ktera umoZzniuje popsat preskoky mezi elektronovymi stavy. Vysledkem je
¢asovy vyvoj populaci excitovanych stavd béhem 500 fs simulace pro 3000 trajektorii.
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Sekce : Fyzikalni chemie IV

Oveéreni platnosti aditivhiho charakteru Sec¢enovovy
konstanty v systému Toluen+Voda+horec¢nata sul

Autor: Bc. Jakub Polak
Rocnik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Dr. Ing. Pavel Vrbka

Secfenovova rovnice a jeji konstanta se tradicné pouzivaji k popisu chovani organickych
rozpusténcd ve vodnych roztocich iontovych slouenin v nejridznéjSich oblastech chemie
(biochemie, ekologie, odpadové hospodarstvi aj.). Pro tyto konstanty se predpoklada jejich
aditivni charakter, tedy ze pro jednoho konkrétniho rozpusténce se Secenovova konstanta
teorii potvrdily u rdznych rozpusténcu i soli, avSak u hofe€natych soli se zda, ze tento
pfedpoklad nemusi vzdy platit. V ramci této prace byly pomoci saturaéni metody (inert gas
stripping - IGS) stanoveny limitni aktivitni koeficienty toluenu pfi 25 °C ve vodnych roztocich
MgCl,, MgBr, a MgS0O,. Z téchto hodnot byly vyhodnoceny konstanty Secenovovy rovnice, u
kterych bylo nasledné provedeno ovéfeni aditivhiho charakteru.

Sekce : Fyzikalni chemie IV

Rovnovaha kapalina-kapalina ve dvouslozkovych systémech
— experiment a analyza digitalniho obrazu

Autor: Bc. Vaclav Radorni

Ro¢énik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Doc. Ing. Karel Rehak, CSc.

Perfluorované uhlovodiky (PFC) jsou latky, které obsahuji pouze atomy uhliku a fluoru. Tyto
slou€eniny vykazuji nizkou vzajemnou rozpustnost s bé&znymi rozpoustédly. Vyjimkou jsou
Pro organické syntézy provadéné ve dvoufazovém reakénim prostfedi jsou zajimavé systémy
PFC + ether, u kterych je dosazitelna horni kriticka rozpoustéci teplota.

Pro studium rozpustnosti u téchto systému se osvédcila objemova metoda, ktera je zalozena na
presném odecteni objemu jednotlivych fazi. Je to zpusobeno vysokou tékavosti méfenych latek,
Mathematica, ktera bude slouzit k analyze obrazu fazovych rozhrani a k celkovému
automatizovanému vyhodnoceni dat této experimentalni metodiky.
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Sekce : Fyzikalni chemie IV

Ultrafialova a rentgenova spektroskopie komplext
prechodnych kovu

Autor: Bc. Martina RubeSova

Roénik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: Doc. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

Metoda rentgenové absorpCni spektroskopie se stava stale dllezitéjsi technikou vyuzivanou ke
studiu struktury molekul a dynamiky chemickych déju. Interpretace experimentalnich dat je vSak
témér nemozna bez pomoci ab initio teorie. Tato prace je zaméfena na modelovani
absorpc¢nich spekter komplex( zeleza. Motivaci pro tento vyzkum byly experimentalni studie
fotochemického rozkladu trioxalatoZelezitanového iontu [Fe(C,0,)s]* pomoci UV zéfeni za
vzniku [Fe(CZO4)2]2', oxalatového aniontu a oxidu uhli¢itého. Mechanismus této reakce zatim
neni zcela zfejmy, pfiCemz jednou z moznosti jeho zkoumani je pravé Casové rozliSena
absorpcni rentgenova spektroskopie.

Ve své praci jsem proto modelovala rentgenova spektira moznych meziproduktl této reakce
véetné vychozi latky a produktd. Tato spektra jsou nasledné porovnavana s experimentalnimi
daty ze spektroskopie K-hrany. Dal$i cile prace predstavuji vypoCet excitaéni energie a energie
ionizaéniho potencialu. V prabéhu prace se ukazalo, Ze v oblasti modelovani absorpénich
spekter zlstava fada nevyjasnénych otazek, které studuji pomoci jednodus$iho modelového
komplexu [Fe(H,0)e]*".

Sekce : Fyzikalni chemie IV

Ro-vibraéni spektroskopie metanolu s vysokym rozliSenim

Autor: Bc. Vit Svoboda

Rocnik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Mgr. Ondfej Votava, Ph. D.

V ramci prezentované prace bude predstavena metoda empirického pfifazeni spodniho
rotacniho stavu jednotlivym ro-vibracnim liniim na zékladé teplotni zavislosti jejich intenzit. Tato
metoda, oznaCovana jako dvou teplotni analyza, se zda byt slibnym pfistupem k analyze
slozitych overtonovych spekter. Metoda byla uspéSné otestovana pro malé molekuly s vysokou
symetrii (sféricky a symetricky setrva¢nik) jako CH, a NH3. V prezentované praci bude metoda
pouzita pro analyzu molekuly metanolu, ktera je reprezentantem velké asymetrické molekuly
s komplikovanou ro-vibracni strukturou a vnitfni dynamikou. Pomoci laserového spektrometru
s vysokym rozliSenim v kombinaci se supersonickou expanzi byla zméfena spektra prvniho
OH-valenéniho overtonu 2v; v oblasti mezi 7160 — 7220 cm™. Celkem byla zméfena trojice
spekter pfi raznych teplotach (13, 23 a 56 K) za uc€elem analyzy spektra pomoci dvou teplotni
analyzy. Dale byla vypracovana a otestovana moznost kombinace dvou teplotni analyzy
s analyzou spekter pomoci kombinacnich diferenci v zakladnim stavu (GSCDs). Kombinace
téchto dvou metod vede ke spolehlivému pfifazeni ro-vibraénich pfechodd metanolu
a umozZznuje tak lepsi pochopeni komplikované overtonové struktury 2v; vibrace.
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Sekce : Chemical Engineering |

Two-dimensional manipulation strategies for magnetic
microtransporters

Autor: Viktorie Cermochova

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Ale$ Zadrazil, Ph.D.

This work proposes an electromagnetic actuation system using a set of four iron core solenoids
(with holding power of 750 N) for separation and precise navigation of micro-objects (50 -200
pum) which can realize two degrees of freedom motion on a liquid-air interface. The research is
leading to an automatic manipulation with magnetic micro-transporters and nonmagnetic objects
via attachment to and subsequent release from the transporters by position based control
algorithm.The magnetic micro-transporters, kerosene micro-droplets containing iron-oxide
nanoparticles, were fabricated and transferred into a reservoir, which was placed between the
solenoids. Variety of reservoirs were casted from polydimethylsiloxane and agar gel while
printing masks on a 3-D printer in search for the best possible experimental setup. With manual
control of the magnetic field, successful separation of multiple droplets from each other and
navigation of particular droplet to a given position were shown. Parametric study of the micro-
object movement in controlled magnetic field was conducted while investigating dependence on
x- and y-coordinates, concentration of the iron nanoparticles, size of the droplet and applied
voltage. Collected data are essential for a development of an automatic actuation system.

Sekce : Chemical Engineering |

Agagreqgation of liposomes and release kinetics

Autor: Jan Hasa

Rocnik: B2

Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi

Skolitel: prof. Ing. Frantiek St&panek, Ph.D; Mgr. Jaroslav Hanu$, Ph.D

Liposomes are small hollow particles created by phospholipid bilayer that are able to
encapsulate a hydrophilic content. This effect is essential for use of liposomes in the field of
targeted medicine administration.In our research, liposomes are prepared by hydration method
using dipalmitoylphosphatidylglycerol combined with cholesterol to improve resistance of the
bilayer. Due to the method we use, the concentration of liposomes in our liquid is insufficient and
the size of particles is around 100 nm. To increase the concentration, the repulsion between
particles is decreased by adding salt into the dispersion of liposomes. This results in aggregation
of small particles into clusters with diameter 400-800 nm. The salt concentration needed, ranges
between 600 mM and 1000 mM, which is 4-6,5 times higher than typical concentration of
physiological solution (154mM). In case of pure DPPG liposomes 97% of content was released.
However, we have determined that liposomes made of DPPG: cholesterol rate 8:1 and 2:1 are
more stable while aggregating and release of content stays below 10%.
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Sekce : Chemical engineering |

Triboelectric charqging of polyethylene — experimental study

Autor: Bc. Simon Janta¢

Ro¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Powder particles undergo various friction contacts as they are transported in pneumatic
conveying industrial systems, e.g., in the fluidized-bed polymerization reactor. The contacts of
particles with a device wall cause the electrons on the mating surfaces to redistribute. The
phenomenon known as the triboelectric charging results in severe operational problems and
safety risks. In our work the ‘cascade method’ apparatus, i.e., the slide followed by the
Faraday’s cage, was utilized to observe the particle-wall charging of polyethylene powder in the
friction contact with various materials. The dependence of the acquired charge on the following
parameters has been determined: humidity, slide surface roughness and material of the slide
(glass, aluminium and polyethylene). The humidity influences the charging substantially more
than the choice of the slide material. We have observed significant charging also when two
same materials were in the friction contact in disagreement to obsolete theories of triboelectric
series. The maximum (saturated) charge was determined by the repeated experiments for each
pair of the material and of the slide. Also, the charging dynamics for each such a case was
observed. This work contributes to a better understanding of the triboelectric charging and
provides data for the validation of mathematical models.

Sekce : Chemical Engineering |

Selectivity of NO, reduction in NO, storage catalyst monolith

(NSRC)

Autor: Bc. Dickson Daniel Owusu Kofi
Roénik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kogi, PhD.

Nitrogen oxides (NO,) removal from lean-burn exhaust emission is one of the major challenges
in environmental catalysis. NO, storage reduction catalyst (NSRC) is currently regarded as one
of the most practical technologies for NO, removal in automobile exhaust gas. Several nitrogen
compounds can be produced during the regeneration phase in periodically operated NO, storage
and reduction catalyst for conversion of automobile exhaust gases. Depending on the
regeneration length, temperature and gas composition, the main products that can be formed
are Np, NO, N,O and NH;. This research focuses on the experimental evaluation of the NOy
reduction and selectivity towards the main products (N,, NO, N,O and NHz) within a short rich
phase (3 and 6 seconds). An industrial sample of NSRC is employed in nearly isothermal micro
reactor for this experiment. The experiments are performed in the temperature range 150-500°C
in the presence of CO, and H20, using H,, CO and CsHg as reducing agents. The experiments
are designed to obtain suitable data that can be used for mathematical modelling and prediction
of NO, reduction selectivity under varying operation conditions.
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Sekce : Chemical Engineering |

Measurement of power consumption in stirred vessels

Autor: Bc. Inés Mendonga

Ro¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Toma$ Moucha

The knowledge of power input in stirred tank reactors is decisive for a successful scale-up,
operation and design of stirred tank reactors. The power input in such vessels is predicted using
empirical correlations. To ensure their reliability the correlations should be based on a broad
range of operational conditions. The measurements were carried in a pilot-plant vessel and
moreover results from laboratory vessel were used. Different types of impellers and their
combinations were used including radial, axial and combined liquid flow impellers. Solution of
the commercial thickener Sokrat 44 was used as a liquid phase to represent a viscous batch.
The power input was measured for various single-, double- and triple-impeller configurations
and for different frequencies and several gas flow rates. Gassed and ungassed power inputs
were measured. It is shown that upper impellers have higher gassed power input then the
bottom one. Correlation equations describing behaviour of particular impellers were evaluated
for a viscous batch and for a non-coalescent batch. In addition separate correlations for bottom
and upper section were presented. We believe that these correlations can be used for prediction
in an industrial scale apparatuses, under wide range of operational conditions.

Sekce: Chemical Engineering |

Bubble behaviour under presence of non-ionic surfactants

Autor: Giulia Nannetti

RocCnik: M2

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basafova

The global consumption of plastics materials is increasing and its recycling is no longer a choice
but a needs. To have a good plastics recovery a high degree of separation is required and new
techniques are being developed. The froth flotation, used effectively for mineral ore separation,
is studying now to gain the maximum efficiency also in flotation of plastics materials. This
method is based on selective adhesion of bubbles on more hydrophobic surfaces. During the
flotation process, several flotation agents including frothers and wetting agents are used and
here the surface active agents (surfactants) belong to the most important group.

The core of this study is to analyse how the presence of surfactants affects the bubble adhesion
process. The experiments were done with the non-ionic surfactant pentaethylene glycol
monododecyl ether and these data were compared with results obtained for other non-ionic
surfactant (Triton X-100). The experiments were carried out using a free rising bubble technique,
capturing the bubble adhesion using a high speed camera. The wetting dynamics (three-phase
contact line expansion, dynamic surface tension, bubble and drop contact angles) were
measured for different surfactant concentration and the important influence of critical micelle
concentration was found.
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Sekce : Chemical engineering |

Study of the mechanism of decanol chemotaxis

Autor: Bc. Maté&j Novak

Roénik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Biological chemotaxis is a crucial feature of living organisms, because it represents the ability to
locate sources of nutrition and to move towards them. Various synthetic systems have also
exhibited signs of chemotactic behavior. The common denominator of these systems is a
transfer of chemical into mechanical energy, induced by a concentration gradient of another
added substance. In the presented work, we analyzed autonomous movement of decanol
droplets on a glass substrate, covered by a thin layer of sodium decanoate solution. The
droplets exhibit the ability to move repeatedly towards additions of NaCl, to find the addition
source in a maze structure or to transport reactive substances in the process. This type of
artificial chemotaxis could be utilized to transport cleaning agents to otherwise inaccessible
internal surfaces of machines. Furthermore, a hypothesis was formulated, explaining the
mechanism of oriented chemotaxis in the studied system. Since a gradient of surface tension in
the vicinity of the droplet seems to contribute to the movement, another surfactant solution,
namely sodium dodecyl! sulfate, was tested for chemotactic abilities with NH,Cl acting as trigger
of the movement instead of NaCl. The results, obtained in this research, could find an
application in future design of microfluidic devices or artificial “chemical robots”.

Sekce : Chemical Engineering |

Composite Lipid/Fe304/SiO, Sub-micron Particles for
Controlled Release of Active Substances

Autor: Bc. Marek Soltys

Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek St&panek, PhD.

The goal was to prepare surface modified hollow porous magnetic silica nanoparticles (400-600
nm) with iron oxide and lipid layer on top. For the synthesis of the nanoparticles an
emulsification method using cetyltrimethylammonium bromide and tetraethoxisilane was used.
An electrostatic bonding method was used to prepare nanoparticles with surface modified by
iron oxide. For this, iron oxide nanoparticles with positive surface charge had to be prepared
and they were mixed with silica nanoparticles, which have negative surface charge.
Characterisation of the resulting nanoparticles was done by transmission electron microscopy
(TEM), dynamic light scattering (DLS), electrophoretic light scattering (ELS), electro-magnetic
heating, Brunauer-Emmett-Teller (BET) surface area analysis with pore size analysis, release
kinetics of a model substance and a heat induced hydrolysis of loaded ester was measured.
Further, a lipid layer was formed around the particles and it's effect on diffusion rate of a loaded
substance from the particles was studied.
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Sekce : Chemical Engineering

Preparation and performance of multi-layer Lean No, trap

catalysts
Autor: Bc. Marek Vaclavik
Rocnik: M2
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Koci, Ph.D.

Lean NOy trap (LNT) catalyst is an effective tool for removal of nitrogen oxides (NO,) from
automotive exhaust gas. The NO, are stored on the active sites and then reduced, which is
controlled by periodical changing of the air/fuel ratio. The LNT needs to be combined with other
types of catalysts (e.g. DOC for oxidation of CO and hydrocarbons) and there is an effort to
combine them in a single monolith reactor. However, when the catalyst layers coated on the
walls of monolith channels are too thick, the overall efficiency is influenced by diffusion
limitations. Whereas the chemical formulations of the catalysts have been finely tuned by the
manufacturers, the role of the transport has not been fully investigated.

This work is focused on preparation of model LNT catalysts coated on flat metal foils, where the
uniformity and thickness of the layers are well controlled. The active LNT layers were
overcoated with additional layers (either inert or DOC) as the ultimate objective is to examine
the effect of gas transport on the catalyst performance. The samples were characterised and
tested in a laboratory reactor for oxidation reactions and NO, storage and reduction.

Sekce : Chemical Engineering |

Ultrathin biocompatible coatings of fluorescent diamonds

Autor: Jan Vavra

RocCnik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Mgr. Petr Cigler Ph.D

Diamond nanoparticles are being thoroughly studied as a promising non-toxic material for
fluorescent imaging. The combination of superior physical and chemical properties of diamond
and its size in the range of tens of nanometers make these particles a viable option for such
applications. In contrast to fluorescent proteins and other organic fluorescent dyes which suffer
from photobleaching, nanodiamonds are extremely photoresistant and well suited to be used for
long-term imaging. Fluorescent diamond nanoparticles are perfectly capable to be used for
imaging of living cells in vitro. However, once these particles are introduced into more complex
living organisms, an issue of biocompatibility rises. Although the bare nanodiamond particles
are chemically inert, they suffer from aggregation in biological environment. Here, we addressed
this issue by deposition of self-assembled phospholipid bilayers on diamond nanopatrticles.
These structures can be made to resemble lipid cell membrane of almost all living organisms
and should be ignored by the immunity system. The growth of these supported lipid bilayers has
been studied on very few materials, silica being one of them. We developed a method to grow
silica shells of controlled thickness on the surface of nanodiamonds. The formation of supported
phospholipid bilayers on these silica-coated nanodiamonds has been confirmed using
fluorescent assay and their stability has been tested in series of buffer solutions.
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Sekce : Chemické inZenyrstvi Il

Vliv provoznich podminek na reakce v trojcestném
automobilovém katalyzatoru

Autor: Bc. Jan Bfezina

Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kogi, PhD.

Z duvodu neustale se zvysujiciho po¢tu automobild a zpfisfujicich se emisnich limitd je nutné
vyvijet ucinngjsi technologie redukujici mnozstvi Skodlivin ve vyfukovych plynech. Tato prace je
zaméfena na experimenty mapujici vliv hlavnich provoznich parametri (teplota a slozeni
vyfukového plynu, pomér palivo:vzduch) na reakce v trojcestném automobilovém katalyzatoru.
Tento typ katalyzatoru se pouziva zejména pro benzinové spalovaci motory.
Mé&reni jsou provadéna pomoci smési plynd simulujici realné vyfukové plyny. Vzorek
katalyzatoru je umistén v pfesné definovaném temperovaném reaktoru. Pribéh experimentu je
fizen automaticky podle pfedem pfipravené matice zadani. Pozornost je vénovana nejen
dosahovanym konverzim hlavnich sledovanych Skodlivin (CO, uhlovodiky, oxidy dusiku — NO,),
ale také selektivité reakci. To se tyka hlavné redukce NO,, kde mohou na katalyzatoru za urcitych
podminek vznikat vedlejSi produkty N,O a NHs. Ziskané znalosti jsou vyuzivany pro dalSi vyvoj,
vybér vhodného typu katalyzatoru, nastaveni fidici jednotky motoru automobilu, apod. Spravné
nastaveni fizeni pracovniho rezimu motoru je klic¢ové pro spinéni emisnich limitd EURO.

Sekce:  Chemické inzenyrstvi Il

Modelovani rizeného vylucovani latek ze strukturovanych

mikro€astic
Autor: Tereza Herinkova
Rocnik: B3
Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Zdenék Grof, Ph. D.

Dulezity a zaroven obtizny ukol maji védecti pracovnici, ktefi se pfi své praci pohybuji ve svété
mikroskopickych rozmérd. Timto ukolem je dopravit ur€itou reaktivni nebo nestabilni latku na
misto uréeni a zabranit dané latce, aby pusobila nebo podlehla svému rozkladu dfive, nez se
dostane na pozadované misto. Jednou z moznosti jak toto uskutecnit je v mikro€asticich
dopravit na misto ureni stabilni prekurzory a ve spravném ¢&ase spustit chemickou reakci,
jejimz produktem je pozadovana latka, a dale fidit rychlost pribéhu reakce. Pfi navrhu
mikroCastice by to znamenalo experimentalné ovéfit nespocet kombinaci riznych podminek, za
kterych tato reakce probiha, a zvolit optimalni kombinaci. AvSak ve svété vypocetni techniky to
znamena pouze piepsani nékolika Cisel, kdy zbytek prace za nas provede pocita. Vytvareny
program ma slouzit jako nastroj, ktery ukaze, jak nejvhodnéji volit podminky reakce, aby jeji
pribéh co nejlépe vyhovoval naSim pozadavkim. Pomoci matematického modelovani
sledujeme vliv riznych parametri (napfiklad velikost Castice, teplota, difuzni koeficient) na
pribéh vyluGovani latky.
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Sekce : Chemické inZzenyrstvi ll

Detekcia fluorescencénych nanocastic v biologickych

tkanivach
Autor: Bc. Denisa Lizoriova
Rocnik: M1
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek, PhD.

Rakovina je jednym z ochoreni rozSirenych na celom svete. Len v roku 2012 na rakovinu
zomrelo viac ako 8 milionov ludi. Sucastna lieCba cytostatikami v mnohych pripadoch
neodpoveda vSetkym poziadavkam modernej mediciny. Je draha a ma nespocetné mnozstvo
vedfajsich ucinkov (vypadavanie vlasov, tazkosti traviceho traktu, nauzea a i.), pretoze
cytostatika nedokazu rozpoznat' rakovinné bunky od zdravych.

Velku nadej do oblasti lieCby rakoviny vnasa myslienka cieleného transportu lie€iv- spésobu
lieCby, ktory dokaze selektivne pdsobit' na konkrétne bunky, ¢i tkaniva. NosiCe, ktoré dopravia
lie€ivo priamo k nadoru a v tomto mieste budu schopné vylucit ucinnu latku, su aj objektom
predkladanej prace. Tento pristup totiZ znacne zniZzuje mnozstvo neziaducich ucinkov a zvySuje
efektivitu samotnej lieCby ochorenia.

Aby nosiCe- nanocastice dokazali rozpoznat rakovinnu bunku, boli modifikované Specifickou
protilatkou (IgG M75), ktora sa viaZe s receptormi pritomnymi na membrane tejto bunky.
Pridanie fluorescenéného znacenia a magnetitovych nanocCastic umozfiuje detekciu s vyuzitim
optickych metdéd (konfokalna mikroskopia, fluorescenéna spektrometria) aj MRI. Praca sa
zameriava na detekciu kompozitnych nano€astic v tkanivach organov laboratornych mysi.

Sekce : Chemické inZenyrstvi Il

Nebiologicka chemotaxe — charakterizace systému decanol
dekanoat-sul

Autor: To Quyen Nguyenova
Ro¢nik: B2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, PhD.

Chemotaxe je pohyb biologickych systému (hlavné bunék) ve sméru chemického gradientu.
Napfiklad bilé krvinky jsou schopné vyhledat nebezpecné cizorodé latky na zakladé
chemického gradientu, ktery je vytvofen chemickymi latkami vylu€ujicimi se z cizorodych latek.
Nedavno byl objeven systém dekanol-dekanoat-sul, ktery tuto schopnost bunék simuluje (v
prostfedi dekanoatu se pohybuje kapka dekanolu v gradientu soli). Cilem pFedloZené prace je
tento systém charakterizovat a to z hlediska vlivu substratu na chemotaxi a typu soli na rychlosti
pohybu kapky dekanolu. Nebiologickd chemotaxe je vyznamna jako potencionalni
mechanismus pro cilené doru€ovani ucinnych latek. V ramci prace téz je ukazana moznost
pFepravy latek ¢i menSich objekta.
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Sekce : Chemické inzenyrstvi Il

Mikroporézni polystyrenové pény pripravené metodou
spinodalni dekompozice

Autor: Bc. Adam Ryqgl|

Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Mikroporéznimi pé&nami rozumime takové pény, jejichz velikost p6rd je mensi nez 10 um. Podle
struktury je délime na pény s uzavienymi a otevienymi pory. Pény s otevienymi pory maiji
potencionalni vyuziti jako nosné struktury v adsorpénich kolonach, v tkafiovém inzenyrstvi, jako
membrany v separaénich procesech &i zlepSené zvukové izolatory. V této praci se zabyvame
pfipravou mikroporéznich polystyrenovych (PS) pén pomoci tepelné indukované fazoveé
separace (spinodalni dekompozici) na aparatufe vlastni vyroby. V zavislosti na zvolenych
podminkach lze pfipravovat pény s otevienou, &astecné otevienou ¢i zcela uzavienou
strukturou poérl, a s poéry rlznych velikosti, coz dava veliké potencionalni vyuziti v mnoha
oblastech. Polymer je nejprve rozpustén ve vhodném rozpoustédle nad kritickou teplotou
systému a v blizkosti kritického slozeni. Roztok je nasledné prudce ochlazen, v disledku ¢ehoz
dojde k fazové separaci a k zamrznuti rozpoustédla, které se odstrani lyofilizaci. Systematicky
jsme studovali vliv vybranych podminek na strukturu PS pén, kterou jsme charakterizovali
rtutovou porozimetrii a SEM. Podafilo se nam pfipravit pény s porositou vétsi nez 80 % a s poéry
mensimi nez 10 um. Dale byl v této praci vypracovan navrh aparatury slouzici k méreni bodu
zakall (bodU tvoficich binodalu), ktera umozni dal$i optimalizaci vypénovaciho procesu.

Sekce : Chemické inzenyrstvi ll

Vplyv parametrov elektrosprejovania na morfoldgiu a
fotodegradacnu aktivitu tenkej vrstvy TiO»

Autor: Milan Solik

RocCnik: B2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing Juraj Kosek

Oxid titaniCity ako netoxicky biely pigment nachadza uplatnenie pri vyrobe naterovych farieb,
plastov, papieru ¢&i kozmetiky. Tento zdanlivo obycCajny biely prasok vSak disponuje aj
fotokatalitickymi vlastnostami, ktoré umoziuju rozklad nebezpeénych latok. Fotokataliticku
aktivitu TiO, ale vyznamne ovplyviiuje velkost Castic a morfoldégia nanesenej vrstvy, preto je
treba klast déraz na pripravu tohto materialu. Tu sa uplatiiuje metéda elektrorozprasovania,
ktora pri nizkych investiCnych i prevadzkovych nakladoch umozniuje jednoducho generovat
submikronové Castice, ktorych depoziciou vznikaju rézne Struktury tenkej vrstvy.

Ciefom tejto prace bolo detailné studium morfoldgie vrstiev oxidu titani€itého produkovanych
elektrosprejovanim pri réznych depozi¢nych podmienkach. Fotokataliticka aktivita pripravenych
vrstiev TiO2 bola stanovena pomocou degradacnych experimentov, pri ktorych boli rozkladané
toxické farbiva.
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Sekce : Chemické inZenyrstvi Il

Dynamika adheze bubliny v pritomnosti ionickych

surfaktantu
Autor: Bc. Helena Suchanova
Rocnik: M1
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basafova

V mnoha pramyslovych procesech se setkavame s interakci bublin s pevnymi &asticemi.
Pfikladem mohou byt probublavané kolony, vicefazové reaktory nebo flotace, ktera je
vyuzivana k separaci plastd, uhli i mineralnich rud. Kliovym krokem je zde uspé&sSnost adheze
bubliny na pevnou ¢&astici. Adheze je vyrazné ovlivnhéna pFitomnosti flotacnich Cinidel, coz jsou
napf. péni¢e nebo smadedla. Cilem této prace je zjisténi vlivu povrchové aktivnich latek
(surfaktantll) na proces adheze bubliny. | malé mnozstvi téchto latek vyznamné snizuje
povrchové napéti, ovliviiuje smaceni pevného povrchu a tedy i pravdépodobnost a pribéh
adheze. Tato prace se vénuje vlivu ionickych surfaktantl, které maji na své hydrofobni ¢asti
kladny nebo zaporny naboj. Pribéh adheze bubliny na hydrofobni povrch byl sniman
vysokorychlostni kamerou a pomoci obrazové analyzy byly vyhodnoceny smaceci uhly a
primér tfifazového rozhrani. Rovnéz bylo méfeno dynamické povrchové napéti. Pro oba typy
surfaktantd byl pozorovan vyznamny vliv koncentrace surfaktantu a zcela atypické chovani
okolo kritické micelarni koncentrace.

Sekce : Chemické inzenyrstvi

Charakterizace porézni katalytické vrstvy v mikromeéritku

Autor: Marie Vyhlidkova

RocCnik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kogi, Ph.D

V automobilovém katalyzatoru prochazi vyfukové plyny soustavou paralelnich kanalki na
jejichz sténach je nanesena porézni katalyticka wvrstva. V modernich vicevrstvych
katalyzatorech muze dochazet k difuznimu omezeni konverze reaktantl. Tato prace se zabyva
detailnim modelovanim struktury katalytické vrstvy a ur€enim difuzniho koeficientu. Katalyticka
vrstva se sklada z poréznich Castic rlizné velikosti, které tvofi mezi sebou péry v fadu
mikrometr(. Existuje nékolik moznosti jak tyto struktury digitalizovat (napf.: SEM +
rekonstrukce, TEM &i CT) — v8echny tyto metody jsou vSak velice ¢asové a finanéné narocCné.
Tato prace vyuziva matematickou simulaci formovani struktury z namérené distribuce velikosti
Castic a statistickych deskriptort jako jsou distribuce velikosti pérd, dvoubodova korelaéni
funkce a lineal path function. Pouzité statistické deskriptory vystihuji r(izné parametry
katalytické vrstvy potfebné pro spravné vyhodnoceni difuzniho koeficientu a jednim z ukol(
prace je posoudit, které z nich jsou kliCové pro zpresnéni rekonstrukce katalytické vrstvy a tim i
pFesnéjsi urCeni difuzniho koeficientu.



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze

Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2014

Sekce:

Komise:

Prfedseda:

Clenové:

Soutézici:

Chemické inzenyrstuvi lll.
poslucharna B03, 8:30

prof. RNDr. Drahoslava Janovska, CSc.
Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Ing. Tomas Jindra, PhD. (Pure Bohemia)
Ing. Lucie Dolejsi (Chemoprojekt Nitrogen)
Ing. Martin Razi¢ka (Unipetrol)

Michal Janda

Bc. Elvira Khafizova

Jifi Kolar

Petr Kovar

Bc. Patrik Schneider

Peter Sevéenko

Anna Zitkova

Bc. Martina Zivéakova



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2014

Sponzofri sekce Chemické inzenyrstuvi lll:

SKODA

(mondi

MOMENTI\E’
UniCC;é;rol
e SILON

Strategicky partner Fibres ® Compounds
OVOCHEMIE s as G
LOVOSIC E
W ciss service NITROGEN

¥ Lonza

KEMWATER

P R HEMIE

pure

bohemia

medicem

GROUP



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2014

Sekce : Chemické inzenyrstvi lll

Selektivita redukce NO, v automobilovém katalyzatoru

Autor: Michal Janda

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kogi, PhD.

Produkty katalytické redukce NO, ve vyfukovych plynech automobilt jsou N,, NH; a N,O. Bohata
palivova smés vede k vy3Si koncentraci redukénich €inidel (H,, CO, HC) a selektivité na NHs,
kdezto chuda smés je charakterizovana prebytkem kysliku a vznikem N,O. Byla provedena
série méfeni v laboratornim reaktoru pfi teplotach od 150° do 400° C a testovana strategie pro
fizeni provoznich podminek tak, aby bylo dosazeno vysoké selektivity na N..

Sekce : Chemické inzenyrstvi lll

Studium vlivu elektrického pole na systém dvou
nemisitelnych vodnych fazi

Autor: Bc. Elvira Khafizova

Roc¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Michal Pfibyl, PhD.

Dvoufazové systémy se segmentovanym tokem jsou v mikrofluidice vyuzivany napfiklad pro
uskutecriovani chemickych ¢i biochemickych reakci nebo pro vyrobu mikro€astic. V mnoha
aplikacich se vyuziva dvoufazovy systém typu voda-organické rozpoustédlo, ktery vSak nebyva
vhodny pro bioaplikace, napfiklad z ddvodu denaturace proteind. ReSeni tohoto problému
nabizi vyuziti segmentovaného toku dvou vodnych fazi.

Cilem této prace je studium vlivu elektrického pole na systém dvou nemisitelnych vodnych fazi
vytvofenych ze smési tvofené polyethylenglykolem se stfedni molekulovou hmotnosti 4000
g/mol a vodnym roztokem hydrogenfosforeCnanu draselného a dihydrogenfosfore¢nanu
draselného s hodnotou pH=7. Experimentalné bylo pozorovano, ze mala kapka jedné faze
plovouci na hladiné faze druhé se v pfitomnosti stejnosmérného elektrického pole pohybuje.
Smér pohybu lze ovlivnit polaritou elektrického pole. V této praci bude prezentovana studie
zabyvajici se zavislostmi rychlosti pohybu kapky na poloze v méfici cele. Bude téz
vyhodnocena reprodukovatelnost experimentu a diskutovan charakter ziskanych zavislosti.
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Sekce : Chemické inzenyrstvi lll

Characterization of hydrophobic polymeric coating produced
by electrospray

Autor: Jifi Kolar

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Hydrophobic or superhydrophobic coatings are currently intensively studied as a very attractive
topic with many applications. An ability of the coated material to repel water impart anti-
corrosion, anti-biofouling, anti-icing and self-cleaning properties, which are demanded not only
in industrial branches but also in everyday life. Most of the nowadays available highly
hydrophobic materials are based on fluorinated alkylsilanes, which exhibit both bioaccumulative
and toxic properties. An alternative to these materials is polystyrene, which is cheap, nontoxic
and has low polarity. The hydrophobic coatings based on polystyrene can be easily produced by
electrospray, which excels in generation of small particles together with controlled layer
morphology. This work was focused on preparation of hydrophobic polystyrene coatings using
electrospray to study dependence of contact-angle on layer morphology. Samples of the
coatings were characterized by SEM and tested to determine resistance against weather
condition and mechanical deterioration.

Sekce : Chemické inzenyrstvi lll

Cerpani kapalnych kovil na zakladé Lorentzovy sily
v mikrofluidnich zarizenich

Autor: Petr Kovar

Ro¢nik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. Dalimil Snita, CSc.

Cilem nasi prace je prozkoumat vlastnosti eutektické smési galia a india, ktera je za normalnich
podminek v kapalném stavu, moznosti jejiho vyuziti a pouZiti Lorenzovy sily jako mozného
zpusobu ¢erpani v mikrofluidnich zafizenich. V Gvodnim experimentu jsme oveéfili vliv plsobeni
elektfiny v magnetickém poli na chovani tekutiny a potvrdily teoretické pfedpoklady o jejim vlivu
na pohyb tekutiny. V praci jsou dale diskutovany dalSi moznosti vyuZiti této slitiny.
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Sekce : Chemické inzenyrstvi lll

Vyuziti TD-NMR pro studium sorpcnich procest
v polymerech

Autor: Bc. Patrik Schneider

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymery jsou v souCasnosti jednim z nejrozsifenéjSich druhd materiall, a pfesto stale nejsou
zcela objasnény souvislosti mezi jejich strukturou a vlastnostmi (napf. morfologickymi,
mechanickymi ¢&i sorpénimi). Vlastnosti polymernich materiald jsou tak stale predmétem
experimentalniho studia a nasim cilem je vyvijet metody jejich méfeni vhodné pro praktické
vyuziti v prmyslu. V této praci jsme se zaméfili na studium sorpcnich procesu v polyetylenu a
polyuretanu s vyuzitim nuklearni magnetické rezonance v ¢asové doméné (TD-NMR). Finanéni
nenaro¢nost této metody a rychlost nedestruktivni analyzy Siroké Skaly vzork( je skvélym
predpokladem pro uplatnéni v komeréni i védecké sféfe. Tato studie se zaméfila jak na sorpci v
kapaliné tak i na sorpci v plynné fazi, pfi¢emz studium sorpce plynd pomoci TD-NMR je nova a
neprozkoumana metoda, ktera dosud nebyla publikovana v literatufe. V prabéhu sorpce se
méni relaxacni ¢asy jednotlivych fazi v polymeru a tyto zmény byly vyhodnoceny jako ¢asové
zavislosti. Naslednym proloZenim téchto zavislosti vhodnym modelem byly odhadnuty difuzni
koeficienty.

Sekce : Chemické inzenyrstvi |l

Priprava a charakterizace kompozitnich glukanovych
mikrocastic schopnych radio-frekven¢niho ohrevu

Autor: Peter Sevéenko

Rocnik: B2

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D.

Alternativou k syntetické pfipravé mikro€astic pro enkapsulaci a fizené uvolfiovani uc€innych
latek je izolace vhodnych mikro¢astic z pfirodnich zdroji a jejich nasledna modifikace, ktera
doda materialu dalsi funkce a zvysi jeho atraktivitu pro nasledné vyuziti. Cilem pfredlozené
prace je pfiprava a charakterizace kompozitnich magnetickych glukanové mikrocastic pro
fizené vyluCovani ucinné latky ,na dalkové ovladani“ pomoci radiofrekvenéniho ohfevu.
Glukanové mikrocastice byly ziskané sérii izolacnich krokl z kvasinek a jejich Cistota byla
zkoumana infraCervenou spektrometrii. Takto pfipravené Castice byly modifikovany koprecipitaci
soli FeCl; a FeCl, v zasaditém prostfedi, coz vedlo ke vzniku kompozitniho materialu. Za pomoci
UV-Vis spektrometrie a gravimetrie byla ur€ena koncentrace Zelezitych iontd v pfipraveném
materialu. Pomoci statického rozptylu svétla byla sledovana distribuce velikosti Castic, ktera
byla porovnana s mikroskopii. Povrch pfipraveného materialu byl zkouman pomoci optické a
skenovaci elektronové mikroskopie. Uginnost radio-frekvenéniho ohfevu byla vyhodnocena
pomoci méfeni zmény teploty suspenze pfipravenych Castic ve vodé. Posledné zminéna
vlastnost bude dale studovana se zamérem jeji aplikace na dalkové ovladanou difusi modelové
latky do prostredi.
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Sekce : Chemické inzenyrstvi lll

Nanoparticle deposition during electrospraying — Modeling of
electrostatic interactions

Autor: Anna Zitkova

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Electrospraying is a method employing the electric field for the creation of nanoparticles.
Sprayed particles disintegrate thanks to their high surface charge density and the evaporation of
a solvent and their final size is in the range of tens of nanometers. The deposition of
nanoparticles allows preparing thin films from different materials and main applications are in
electro-engineering. Electrospraying is a simple and cheap method, in which morphology of the
deposited layer of nanoparticles depends on voltage, temperature, distance between nozzle
and substrate etc. Our model is focused on the evolution of the layer morphology. The motion of
nanoparticles is controlled by electric field between charged nozzle and the grounded substrate.
Local distribution of electric potential is influenced by the moving and deposited nanopatrticles.
Besides equations of motion we have to solve the 3D Poisson equation for electric potential in
each step of the simulation and thus we obtain the actual force acting on nanoparticles. Model
considers also other forces, such as van der Waals or Stokes interactions. Output of the model
is the dynamic simulation of nanoparticle deposition and is employed to study how spraying
conditions affect the morphology of the film.

Sekce : Chemické inzenyrstvi lll

Interakcia lipozoémov s polyelektrolytom: Prvy krok
k lipozomovému nanolegqu?

Autor: Bc. Martina Zivéakova
Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D

Lipozédmy su malé duté Castice tvorené fosfolipodovou dvojvrstvou. Velkost unilamelarnych
lipozdmov sa pohybuje od desiatok az po stovky nanometrov. V su€asnosti sa vyuzivaju v
medicine ako nosiCe lie€iv: vo vnutry mdzu niest hydrofilné aktivne latky a v ich membrane
hydrofébne latky.

V sucasnosti su zndme lipozomalne systémy, ktoré umoznuju prendsat’ jednu latku. Nasim
cielom je vytvorit systém tzv. ,nanolega“, ktory by nam umoznil enkapsulovat, transportovat' a
.doruCovat® i viac latok naraz, a za tym ucelom pozostaval z viacerych zloZiek: lipozomov,
spojiva a dalSich zloZiek (napr. spustace, ktoré zariadia vypustanie aktivnej latky).

Prvym krokom k tomuto cielu su kompozity lipozémov s polylektrolytom. Zvolenym systémom
bol DPPG a chitosan. Velkost pripravenych lipozomov bola 100 nm, pouzity chitosan bol
nizkomolekularnej hmotnosti (Sigma 448869). ZmieSanim lipozomu a chitosanu v urcitych
definovanych pomeroch sme ziskali agregaty o strednych velkostiach (200 nm — 20 ym). Potom
sme sledovali vyluCovanie enkapsulovanej latky, konkrétne karboxyflourosceinu z tychto
agregatov, Studovali sme ich Strukturu pomocou konfokalnej mikroskopie a skumali vplyv zmeny
pH na ich Strukturu a stabilitu.
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Sekce : Chemickeé inzenyrstvi IV

Vyuziti metody disipativni ¢asticové dynamiky pro
modelovani emulznich systémiu

Autor: Bc. Jakub Dvorak

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. Frantiek St&panek, Ph.D

Kompozitnimi mikro¢asticemi nazyvame castice tvofené vice materialy s velikosti v fadu desitek
mikrometr(. VétSinou jsou vnitfné strukturovany ve formé jadra, obalu, nebo vnitfnich
kompartmentd. V soucasnosti se hojné vyuzivaji v mnoha aplikacich, jelikoz jejich kompozitni
struktura usnadnuje dosahnuti specifickych funkcionalit, jako napfiklad schopnost biospecifické
adheze, radiofrekvencéniho ohfevu &i termoresponzivni zméné objemu. PFi syntéze téchto ¢astic
je kromé samotného navrhu syntézy také podstatné studium jejich chovani. V mnoha pfipadech
tato studie probiha jen v Zivych organizmech a je zaméfena zejména na funkénost ziskanych
Castic nez na jejich adhezni vlastnosti, které mohou vyznamné ovliviovat vyslednou
funkcionalitu mikro€astic. Tato prace se zabyva adhezi kompozitnich Alginat/SiO,/FeO,
mikro¢astice ve 3D rozliSeném prostiedi. Pro adhezni testy byly vybrany vrstvy z Akrylonitril-
Butadien-Styrenu s rdznou vnitfni strukturou a samotna adheze byla sledovana pfi rlznych
prutocich za pomoci zobrazovaci techniky MRI (Zobrazovani pomoci magnetické rezonance).
Bylo zjisténo, ze Castice se ve vrstvach usazuji v monovrstvé podél celé vrstvy. Jejich mnozstvi
zavisi na rychlosti pritoku ¢astic vrstvou a rychlosti pritoku vody na jejich odmyvani.

Sekce : Chemické inzenyrstvi IV

Analyza vlastnosti segmentovaného toku pomoci lokalniho
meéreni impedance

Autor: Katefina Jezkova

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jifi Lindner, Ph.D.

Segmentovany tok je jednou z intenzivné studovanych mikrofluidnich aplikaci; malé rozméry
prito€ného kanalku umozniuji vznik stabilnich kapalnych disperzi, kdy velikost a vzdalenost
jednotlivych segmentl dispergované faze je prakticky stejna, ¢ehoz Ize s vyhodou vyuzit v fadé
aplikaci jako je napf. pfiprava nanocastic definovanych vlastnosti. Pro detailni popis déji v
mikrokanalku je potfeba mj. znat velikost a rychlost pohybu segmentl dispergované faze. To lze
zjistit napfiklad pfimym pozorovanim, pokud faze vykazuji rozdily v absorbanci ¢i fluorescenci,
coz se da realizovat pfidavkem vhodné stopovaci latky. Cilem této prace je ovéfit funkénost jiné
metody pro charakterizaci segmentovaného toku, a to metody zalozené na rozdilné impedanci
fazi v poli stfidavého elektrického proudu. Vyhodou této metody je, Ze je nedestruktivni a
nevyzaduje pruhledny mikrokanal &i pfidavek jiné sloZzky. V rdmci prace byl vyroben a sestaven
dle dodanych navrh mikrofluidni €ip s polem zlatych mikroelektrod. Dale byla sestavena méfici
aparatura a ovéfena zakladni funk&nost Cipu, v€etné méfeni provedeného na dvoufazovém
systému dvou nemisitelnych kapalin se spojitou organickou fazi.
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Sekce : Chemické inzenyrstvi IV

Studium evolticie morfoldgie polyuretanovych pien
s pomocou metdd matematického modelovania

Autor: Iveta Kr8kova

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyuretanové peny maju vyuzitie v réznych sférach priemyslu. Vyznamné su predovsetkym ich
tepelno-izola¢né vlastnosti, ktorymi sa vyznacuju tvrdé peny s nizkou hustotou a uzavretymi
bunkami. Vypenovanie je zloZity proces a v zavislosti na vyslednej Struktire sa mechanické a
izolacné vlastnosti pien vyznamne menia. Napriklad vytekanie polyméru zo stien do stratov
(miesto styku stien) je neziaduce, pretoze mbze dojst k otvoreniu ciel pripadne az ku kolapsu
celej peny. Cielom modelovania utvarania morfoldgie pien je najst optimalne podmienky
vyperfiovania, aby sme dostali penu s pozadovanymi vlastnostami. V nasej praci je modelovany
rast bublinky riadeny difuziou plynu z polyuretanovej reakénej zmesi, pricom dochadza k
prenosu hmoty a hybnosti medzi plynnou a kvapalnou fazou. Bublinka je ohrani¢ena
polymérnym plastom kondenzovanej faze s urCitym mnozstvom vopred rozpusteného plynu.
Dalsi plyn vznika v désledku chemickej reakcie. Viskozita polyméru reakénej zmesi postupne
rastie v désledku vytvrdzovacej reakcie. Vystupnym parametrom je polomer vyrastenej bublinky,
ktory vypoveda o konecCnej velkosti ciel v pene. Nasledné vytekanie polyméru zo stien do
stratov, je popisané Reynoldsovou rovnicou a dava nam udaj o vyslednej hrubke steny.

Sekce : Chemické inzenyrstvi IV

Vyuziti metody disipativni ¢asticové dynamiky pro
modelovani emulznich systému

Autor: Pavel Kupka

RocCnik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Disperze jsou emulze dvou a vice nemisitelnych kapalnych slozek, které se objevuji pfi vyrobé
mnoha produktd, napf. mlé€nych vyrobku, ¢okolady, plastl a kosmetickych pfipravku. Jejich
popis je slozity a mnoho jevu jesté stale neni spolehlivé objasnéno. Jednim z takovych jevu je
koalescence. Experimentalné je velice obtizné ji pozorovat, protoZze probiha mezi objekty velmi
malych rozméru. Jako uzite€ny nastroj pro vyzkum koalescence v emulznich systémech se jevi
matematické modelovani. Disipativni Casticova dynamika (DPD) je stochasticka simulacni
metoda vhodna pro simulace kapalnych a plynnych systému. Metodu DPD lze vyuzit pro
simulaci Siroké Skaly problém( na meso méfitku. Velikost jedné diskrétni jednotky je zhruba
nékolik molekul jedné faze (napf. voda, olej). V této praci jsme provedli simulaci difuznich
vlastnosti dvojslozkové kapalné smési. Dale jsme modelovali fazovou separaci a pohyb
surfaktantl v emulzi. V oblasti difuze jsou vysledky naSeho modulu ve shodé s teoretickym
popisem Einsteinovou-Stokesovou rovnici. V souasné dobé je model DPD adaptovan na
simulaci tvorby micelarnich struktur, koagulaci a koalescenci.
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Sekce : Chemické inzenyrstvi IV

Vliv porozity a distribuce velikosti port na difuzivitu
v nanesené katalytické mikrovrstve

Autor: Patrik Labik

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kogi, PhD.

Porézni katalyticka vrstva v automobilovych katalyzatorech se pfipravuje nanasenim suspenze
Castic na steny keramického monolitu. Vrstvy tlusté pres sto mikrometru mohou difuzné
omezovat konverzi. Nasi snahou je stanovit vliv struktury na difuzivitu plynu v této vrstvé. Prace
se zabyva upravou distribuce velikosti mikro¢astic nosi¢e katalyzatoru a jejich nanaseni do
tenkych vrstev tak, aby bylo mozné kontrolovat tloustku, porozitu, distribuci velikosti pord a
transportni vlastnosti katalytické vrstvy, které pfimo ovliviiuji konverze reaktantu. Strukturni
informace o pfipravenych vzorcich jsou stanovovany pomoci rastrovaci elektronové
mikroskopie, laserové difrakce, porozimetrie a chemisorpce. Vysledky poslouzi pro matematické
predikce difuznich koeficientd bez nutnosti pfipravy katalytické vrstvy. Projekt je realizovan ve
spolupraci s pramyslovym partnerem Johnson Matthey se zaméfenim na aplikace pfi oxidaci
automobilovych vyfukovych plyn(.

Sekce : Chemické inzenyrstvi IV

/4

Studium kinetiky nukleace obtizné rozpustné ucinné latky

Dabigatran
Autor: Marie Prajzlerova
Rocnik: B3
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek, PhD.

Cilem této prace bylo sledovat chovani obtizné rozpustné u&inné latky v roztoku. Obtizné
rozpustna latka je pfipravena ve formé tuhé disperze, predevSim jako glass solution, kdy je
ucinna latka ve formé& amorfu rozdispergovana v polymerni amorfni matrici, coz sice zvysi jeji
rozpustnost, ale vznika riziko jejiho pfesyceni a nasledné precipitace. Velikost zprecipitovanych
Castic je rozhodujici v souvislosti s opétovnym rozpusténim vyniklé srazeniny. Pokud jsou
Castice ve velikosti desitek nanometr, mohou se znovu rozpustit a u¢inna latka se tedy muze v
téle vstiebat. Zkoumanou ucinnou latkou je Dabigatran Mesylat, patfici do 2. tfidy BSC
(Biopharmaceutical Classification System). Precipitace uc€inné latky byla dosazena pomoci pH
titrace a distribuce velikost Castic byla méfena pomoci Zetasizeru fungujiciho na principu
dynamického rozptylu svétla. Byl zkouman vliv dvou rdznych polymerl, Kollidonu a Soluplusu,
na inhibici precipitace a také vliv na velikost ¢astic precipitatu pfi rdzném poméru Gcinné latky a
polymeru. Vysledkem prace je zjisténi, Ze polymer Soluplus zvladne v kombinaci s
Dabigatranem tvofit ¢astice do 100nm, kdy Soluplusu musi byt alespor 7:1 vuci Dabigatranu ,
zatimco s Kollidonem byly ¢astice v fadech stovek nanometrd a naopak, pfi vysSich
koncentracich polymeru vzhledem k Dabigatranu ¢astice neustale rostly.
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Sekce:  Chemické inzenyrstvi [V

Tiskova hlava 3D tiskarny pro vytlacovani roztavenych plastu

Autor: Bc. Alexandr Romanov
Roénik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. Snita Dalimil, CSc.

Tato prace je zamérena na stadium tiskové hlavy 3D tiskarny (extruder). Extruder byl odpojen
z 3D tiskarny BFB-3000 a pfipojen na stojan pro dalsi vyzkum. Studium je zaméfeno na
pozorovani vytlaGovani roztavenych plast z tiskové hlavy. Jednim z cilG prace byla moznost
provést ovladani rychlosti vytlacovani materiall a nastaveni teploty trysky.

Tiskova hlava byla pfipojena k poéitadi a fizena programem MATLAB. Pomoci programu byla
nastavena vhodna rychlost ota€eni motoru pro pohyb materialu. Teplota trysky je regulovana
pomoci regulatoru teploty. Vysledkem prace byly mimo jiné snimky kamery vytlacovaného
materialu pfi rGznych nastavenych teplotach trysky a rychlosti motoru.

Sekce : Chemickeé inzenyrstvi IV

Regenerace zinku pro palivové ¢lanky zinek-vzduch — vliv
transportnich podminek

Autor: Bc. Ivo Snajdr
RocCnik: M2
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel:  Ing. Jaromir Pocedi&, Ph.D.

V poslednich letech roste poptavka po vysokokapacitnich mobilnich ulozistich elektrické
energie pro pouziti v elektromobilech. Zatim se vyuZivaji lithiové baterie a postupné se zacinaji
uplatovat i palivové €lanky. Nejvyznamnéji je studovan ¢lanek vodikovy, jenz ale kvili nizké
ucinnosti a vysokym nakladim na jeho konstrukci neni ekonomicky atraktivni. Alternativou k
vodikovému c&lanku je palivovy Clanek zinek-vzduch. Zde jako palivo slouzi levny a dostupny
zinek, ktery se za pfitomnosti vzdudného kysliku oxiduje na anodé za vzniku oxidu zine€natého.
Energeticka narotnost regenerace (redukce Zn** na Zn°) vyznamné uréuje celkovou energetickou
ucinnost ukladani energie do zinku. Z pfedchazejici studie se jevi alkalicka elektrolyza jako
nejucinnéjsi metoda pro regeneraci zinku s energetickou ucinnosti jednoho cyklu dosahuijici az
48%.

Cilem této prace je detailni studium redukce zinku. Prace se zaméfuje na pochopeni vlivu
transportnich podminek na morfologii deponovaného zinku, nebot za riznych podminek
depozice tvofi zinek odliSné struktury. Tvar deponovanych struktur hraje dulezitou roli pfi
nasledném zpracovani a ovliviiuje vybijeci vlastnosti palivového ¢lanku. Ziskané informace
budou zasadni pro navrh laboratorni jednotky elektrolyzéru.



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2014

Sekce: Chemické inzenyrstvi V.
mistnost B141b, 8:30

Komise:

Pfedseda: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Clenové: Mgr. Jaroslav Hanu$, Ph.D.

Ing. Michal Dudak

Ing. Jifi Vrana

Ing. Jan Hronza, Ph.D. (Ricardo)

Ing. Vaclav Kiapacgek (Ceska rafinérska)

Ing. Zuzana Novakova (Silon)
Soutézici: Ales Duri¢

Bc. Damian Gorny

Bc. Katefina Haskovcova

Vojtéch Klimsa

Lenka Krajakova

Bc. Eva Rouckova

Matéj Slavicek

Bc. Viktor Vodrazka



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2014

Sponzofi sekce Chemické inzenyrstvi V:

SKODA

(mondi

MOMENTI\E
(@

Unipetrol
= SILON
Strategicky partner Fibres ® Compounds

[)VOCHEMlE s

LOVOSICE

CGS N

GLASS SERVICE NITROGEN

pure W)
medicem

GROUP

LONZQ

PROCHEMIE



Vysoké skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2014

Sekce : Chemickeé inzenyrstvi V

Softening of polyethylene: effect of molecular weight and
polymer density

Autor: Ale$ Durig

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymer softening is a process which contributes to the reactor wall sheeting in the
manufacturing process of polymers. Sheeting poses a big problem in fluidized bed reactors in
which polymers are produced, since it can lead to the shut-down of the reactor, which is
connected with large economic losses. It is therefore important to identify conditions at which
the softening will not occur. In this contribution, the theory behind the softening process is
discussed, as well as the expected results. We present the experimental method which is used
to measure the softening temperature along with the apparatus used for the experiments. We
measured the softening of polyethylene samples with different molecular weights and polymer
densities in the atmosphere of air, under the pressure of 1 bar. Samples in several groups with
similar densities were compared. We observed the increase of the softening temperature with
increasing molecular weight and with increasing crystallinity. These results are in agreement
with our theoretical expectations. Alternative means of data evaluation were also critically
evaluated in order to find potentially more suitable methods of data interpretation.

Sekce : Chemické inzenyrstvi V

Srovnavaci studie metod pripravy alginatovych mikrocastic s
ohledem na miniaturizaci

Autor: Bc. Damian Gorny

Roc¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D

Technologie InkJet je metoda, ktera dokaze pomoci tiskové hlavy s vysokou frekvenci
generovat mikroskopické kapi¢ky, z nichz je nasledné iontovou gelaci mozné vytvofit
mikroCastice. Cil prace spociva ve srovnani dvou tiskovych hlav s kapilarami o priiméru 80 yum a
20 pym a nalezeni spodniho limitu velikosti Castic, které Ize témito tiskovymi hlavami jesté
spolehlivé produkovat. Byla provedena studie vlivu kliCovych procesnich parametr (napf. tlak,
napéti) a vlastnosti tisknuté kapaliny (povrchové napéti, viskozita) na proces tvorby kapiek a
na velikost a tvar vyslednych mikroCastic. Jako vstupni roztok byl pouZit 1% roztok alginatu
sodného, ktery byl pro mensi tiskovou hlavu upravovan fotolyzou (UV zareni + TiO, katalyzator), ¢imz doslo
v zavislosti na délce osvitu ke zkraceni fetézcu alginatu a tim padem ke snizeni viskozity pfi
zachovani celkové koncentrace, jez je nutna pro zachovani mechanickych vlasnosti vyslednych
gelovych castic. Dale se prace zaobira moznostmi, jak dosahnout mensich Castic napfiklad
pouzitim laseru v aparatufe a odparem Casti rozpoustédla za letu.
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Sekce : Chemické inzenyrstvi V

Experimentalni studie difiize ethylenu v polyethylenu za
realnych priumyslovych podminek

Autor: Bc. Katefina Haskovcova
Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyethylen (PE) je jednou z nejvyznamnéjSich komodit sou¢asného chemického primyslu.
Znalost difuzivity monomeru v PE je velice dllezita pfi jeho vyrobé (ovliviiuje rychlost
polymerace) a také pfi nasledném odplynéni rezidualniho monomeru, coz je krok vyznamny
z hlediska bezpec¢nosti. V nasi laboratofi méfime difuzivitu pomoci aparatury ,pressure-
decay“, ktera je zalozena na méfeni ¢asového vyvoje tlaku po jeho skokové zméné. V ramci
této prace byly studovany kompaktni filmy i porézni ¢astice PE s rznymi vlastnostmi a pro
vyhodnoceni difuznich koeficientd byla vyvinuta komplexni metoda, ktera mimo jiné zahrnuje
bobtnani a teplotni roztaznost polymeru. Vysledky této prace shrnuji vliv morfologie PE,
teploty a tlaku (resp. koncentrace) na transport ethylenu v PE. Naméfené difuzni koeficienty
koresponduji s daty z literatury a téZz s pfedchozimi vysledky z naSi vyzkumné skupiny.
Pozorované trendy pak souhlasi s teoretickymi pfedpoklady. VSechny experimenty byly
provedeny za primyslové relevantnich podminek, takze naméfena data jsou pFimo
vyuzitelna pro optimalizaci stavajicich nebo navrh novych vyrobnich procesu.

Sekce : Chemické inzenyrstvi V

Priprava mikrostrukturovanych agregatii pro in situ produkci
nestabilnich latek rozprasovacim susenim

Autor: Vojtéch Klimsa

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek St&panek, PhD.

Jednim z problémU souCasné farmacie je neefektivnost doru€eni aktivni latky z ddavodu
vysokého nafedéni béhem transportu spojené s vysokou reaktivitou a kratkym poloasem
rozpadu. Cilem této prace je pfekonat tento problém a navrhnout zpusob, jak produkovat
ucinnou latku v dostate€ném mnozstvi a kontrolovanym zplisobem in situ, tj. pfimo na misté
uréeni z neaktivniho prekurzoru. Jako modelovy systém pro realizaci konceptu "laboratof v
Castici” (angl. Lab-in-a-particle”) byl zvolen systém enzym-substrat, kdy je enzym (lakaza)
imobilizovan v jednom typu mikro-nosi€i a substrat (ABTS) v druhém typu, liSicim se
povrchovym nabojem. Rizenou agregaci téchto dvou typt nosié v roztoku pak Ize poskladat
vysledny mikro¢asticovy reaktor. Pro tvorbu &astic byly zvoleny bio-polymery alginat sodny a
chitosan a pro enkapsulaci metoda rozpraSovaciho suSeni nekonvencni tfifazovou tryskou.
Objektem prezentované prace je experimentalni studie, mapuijici vliv procesnich parametrd na
strukturu a stabilitu pfipravenych mikroc¢astic, specifickou aktivitu imobilizovaného enzymu,
rychlost tvorby a charakter aglomeratd v zavislosti na pH, iontové sile roztoku a poméru
pouzitych ¢astic.
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Sekce : Chemické inzenyrstvi V

Termodynamické chovani polyetylenu v plynnych a
kapalnych médiich

Autor: Lenka Krajakova

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Roc¢ni produkce polyetylenu (PE) je téméf 100 Mt. Pfi vyrob& PE hraji vyznamnou roli jeho
termodynamické vlastnosti, které jsou uzce spjaty se semi-krystalickou strukturou. Kinetika
polymerace i nasledného odplynéni vyrazné zavisi na sorpci monomerl a dalSich
nizkomolekularnich latek a jejich difuzi pfes vrstvu vznikajiciho polymeru, pficemz sorpéné-
difuzni déje probihaji pouze v amorfni fazi semi-krystalického polymeru. Pro vyhodnoceni
rozpustnosti a difuze latek v PE je nutno zméfit nabobtnaly objem &astice, ktery ovliviiuje difuzni
drahu ¢&i vztlakovou silu pfi gravimetrickych méfenich. Proto byly vedle sorpénich méfeni
provadény za pomoci video-mikroskopie v tlakové cele také bobtnaci experimenty, jejichz
vystupem je vyvoj velikosti ¢astice PE v zavislosti na tlaku penetrant(. V uplynulych letech byla
namérena sorpéni data pro plynné penetranty, ale az doposud chybi jakakoliv relevantni data o
sorpci kapalnych penetrantd do PE, ktera jsou zasadné dulezita pro prumyslové ,slurry”
polymerace. V praci pfedstavujeme nové vyvinutou a optimalizovanou metodiku méfreni a
vyhodnoceni sorpcnich, difiznich a bobtnacich experimentl v systému PE-kapalina. Souéasné
predstavime prvotni vysledky méfeni vyuzitelné nejen pro publikaci, ale také pro procesni model
spolupracujiciho vyrobce polyolefind.

Sekce : Chemické inZzenyrstvi V

Horeni tékavych kapalin — experiment a modelovani

Autor: Bc. Eva Rouckova
Roc¢nik: M1
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel:  doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Tékavé kapaliny jsou Castou pfi€inou lokalnich pozara jak mensSich rozmérd v domacnostech,
chemickych laboratofich, dopravnich prostfedcich, tak i velkorozmérovych v primyslové sfére.
Nebezpecnost hoflavych kapalin zvySuje jejich snadna dostupnost napfiklad ve formé
pohonnych latek (benzin, nafta), kapalnych organickych Ccisticich prostfedkl, fedidel a
rozpoustédel. V bezpec€nostnim inzenyrstvi se v souCasné dobé stale vice vyuzivaji
matematické modely pozaru (pocitacové simulace) pro odhad chovani pozart jednak z duvodu
prevence a jednak pfi vySetfovani pfiCin pozar(. Predkladana prace se zabyva zjiSténim
rychlosti hofeni t&kavé latky a teploty v okoli plamene jak experimentalng, tak pomoci CFD
modelu feSeném v simulaénim programu FDS6. Byla zjist€na dobra shoda vSech parametr(
mezi experimentem a modelem.
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Sekce : Chemické inzenyrstvi V

Priprava a charakterizace mezoporéznich katalyzatoru

Autor: Matéj Slavicek

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kogi, Ph.D.

Porézni materialy nachazeji Siroké vyuziti jako nosi¢e katalyzator(, dale také v cilené dopravé
I&Civ a obrazové analyze. Materidly MCM-41 a SBA-15 na bazi siliky (porézni SiO;) maji dlouhé,
rovnobézné, valcové pory s velmi uzkou distribuci velikosti péra a pravidelnym uspofadanim,
proto se pouzivaji jako vhodny studijni material. P¥i jejich pfipravé vznikaji pory v podobé micel
tvofenych polymerem a surfaktantem, které jsou nasledné odstranény. Velikost port (micel)
jsme kontrolované upravovali v rozmezi 3 az 12 nm, abychom zjistili, jaky vliv ma velikost péru
na velikost krystalu katalytického kovu. Kovovy nikl v poérech jsme pfipravili impregnaci,
susenim, kalcinaci a redukci. Rentgenovou difrakci a transmisni elektronovou mikroskopii byla
sledovana velikost a tvar krystalu niklu. Velikost krystald se ve vétsiné pfipadl zvétSovala s
rostouci velikosti péra.

Sekce : Chemické inzenyrstvi V

Metodika urcovani konstant elektrochemickych reakci pro
matematicky model

Autor: Bc. Viktor Vodrazka

Ro¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Michal Pribyl, Ph.D.

Elektrochemické reakce jsou matematicky dobfe popsany pro makroskopické systémy pomoci
Nernstovy a Butler-Volmerovy kinetiky elektrochemickych reakci. Pfi pouZziti mikroelektrod
nejsou tyto popisy oviem zcela pfesné. Tato prace se zaméfuje na experimentalni méfeni
jednoduché elektrochemické reakce v roztoku K,SO, na zlatych mikroelektrodach a vytvoreni
matematického modelu, ktery by kinetiku této reakce popsal. K vytvoreni takového modelu je
nutno pochopit probihajici déje na povrchu mikroelektrod a matematicky je popsat. Pak muze
byt model vyuzit k uréeni odpovidajicich konstant dané reakce, které jsou dulezité pro dalSi
studium probihajicich d&ji. Dale muze byt tento model vyuzit k popisu pohybu elektroaktivnich
¢astic v roztocich pfi elektrochemickych dé&jich, jako je napfiklad elektroforéza, elektroosméza.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

Zvyseni efektivity pracovist lisovny vinylu

Autor: Bc. Blazek Radim

Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinaiského primysiu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Zakladnim rysem konkurenceschopného vyrobniho podniku je Stihla vyroba, ktera spociva v
neustalém vylepSovani vyrobnich procesud, technologii a standardd za ucelem odstranéni
plytvani.

Cilem této prace bylo pokud mozno s minimalnimi naklady zvysit efektivitu strojnich zafizeni na
pracovisti lisovny vinylovych gramofonovych desek ve spoleénosti GZ Digital Media, a.s. Byly
pouzity metody analyzy a méfeni prace, a to pfedevsim snimky pracovniho dne.

Na zakladé dat zjiSténych snimkovanim byla vycislena vychozi hodnota celkové efektivity
strojniho zafizeni. Dale byly identifikovany rizné formy plytvani. Pfeorganizovanim a
standardizaci nékterych procesu spojenych s vyrobou se podafilo plytvani redukovat a splnit tak
cil prace.

Sekce : Podnikovy management a marketing

Optimalizace laboratore specialnich plynt

Autor: Bc. Cerné Petra

Roc¢nik: M1

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinaiského primysiu
Skolitel: Ing. Stanislav Kube$

Prispévek je zaméfen na optimalizaci analytické laboratofe spole¢nosti Linde Gas, a.s.
Navazuje na povinnou odbornou praxi, ktera byla realizovana v prazské pobocéce této
spole¢nosti — v oddéleni specialnich plynl. Laboratof v tomto oddéleni je specificka velkou
variabilitou analyz, praci analytiki Ize normovat jen velmi obtizné. Soucasti projektu bylo
provedeni analyzy souCasného stavu laboratofe a ziskani ¢asovych namérd kliCovych
manipulaci a analyz.

Cilem prace je stanoveni kapacit jednotlivych pfistroju a zformulovani moznosti pro zefektivnéni
prace v laboratofi.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

Statistické vyhodnoceni vlastnosti prirodniho kaucuku

Autor: Bc. Dubsky Vaclav

Rocnik: M2

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinaiského pramysiu
Skolitelé: Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

Ing. Jifi Brejcha (Mitas a.s.)

Tato prace se zabyva posuzovanim kvality pfirodniho kau€uku pouzivaného pro vyrobu
pneumatik (Mitas a.s.). Vlastnosti kau€uku jakozZto pfirodni suroviny mohou byt ovlivnény mimo
jiné také riznym podnebnym pasem nebo roénim obdobim. Prace se zaméfuje na analyzu a
hodnoceni parametrd tohoto materialu od rdznych dodavatelt v urcitych ronich obdobich a
snazi se najit pfipadné zavislosti, kterych by bylo mozno pouzit pro predikci téchto vlastnosti a
optimalizaci kvality vstupnich surovin do procesu vyroby pneumatik. Pro posouzeni kvality bylo
vybrano sedm rlznych parametri. Hlavnim cilem prace je zjistit, zda je mozné dosahnout
zvySeni kvality vyroby pneumatik nakupem surového materialu v urcitych ronich obdobich a
nasledné tak snizit zmetkovost produktu.

Sekce : Podnikovy management a marketing

Analyza retailovych aktivit vlasové kosmetiky na vybraném
potravinarském a drogistickém retézci

Autor: Bc. Gregorova Anezka

Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: doc. Ing. Stanislava Grosova, CSc.

Prace se zabyva rozborem trhu vlasové kosmetiky na ¢eském maloobchodnim trhu. Vybranym
potravinarskym subjektem je fetézec Tesco a drogisticky fetézec DM Drogerie Markt. Prace je
zaméfena na vyhodnoceni akénich letakovych cen a sekundarniho vystaveni v prvni poloviné
roku 2014. Cilem prace je zhodnotit vliv kfizové elasticity, cenové citlivosti a mezivyrobkovych
vztahu mezi jednotlivymi konkurenty na trhu viasové kosmetiky. Dale pak stanovit vyvoj prodeje
produktl viasové kosmetiky ve slevach a urcit nejvétsi konkurenty na tomto trhu.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

Vvyuziti recyklovanych plastu v automobilovém prumyslu

Autor: Bc. Kavalir Martin

Rocnik: M2

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinaiského primysiu
Skolitel: prof. Ing. lvan Gros, CSc.

V poslednich letech vzrusta tlak spole€nosti na ekologicka auta. Jeden zpuUsob, jak vytvofit

Cilem této prace je zjistit, zda automobilky pouzivaji recyklované plasty ve svych vozech. Pokud
ano, jaké dily jsou z recyklovanych plastl vyrobeny.

Informace budou ziskavany pomoci vybraného internetového vyhleddvace a komunikaci
s jednotlivymi automobilovymi podniky.

Sekce : Podnikovy management a marketing

Tréninkové centrum

Autor: Bc. Kohlova Jana

Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinafského primysiu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Klicovym cilem podniku je pfedevSim zvySovani jeho vykonnosti a efektivhosti a jednim z
nastroju, jak toho docilit, je vyuzivani znalostniho potencialu pracovnik(l bez ohledu na to, na
jaké pozici se nachazi. K tomu slouzi tréninkové centrum, které ma pfedevsim prakticky vyznam
nejen pro vyuzivani znalosti pracovnik(, jejich aktivnimu sdileni, Sifeni a ziskavani, ale také pro
vybér vhodnych zaméstnancu a jejich nasledné vzdélavani.

Pfredmétem prace je vysvétleni nékterych pojmli a shrnuti nékterych metod, které definuji
primyslové inZenyrstvi a které neodmyslitelné patfi ke spravnému chodu podniku. Pojmy a
vybrané metody jsou shrnuty v teoretické €asti prace. Hlavnim cilem této prace je vysvétleni
dllezitosti tréninkového centra v ramci podniku, pfedevSim pro nabor novych zaméstnancl na
definovanou pracovni pozici. Prakticka ¢ast popisuje vytvareni jednotlivych testl pro jednotliva
stanovisté tréninkového centra a metody, které byly v ramci této prace pouzity. V pfiloze jsou
pripady nékterych vytvofenych testl a pfFirucek.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

Simulace navrhu systému lakovny

Autor: Bc. Millerova Tereza

Rocnik: M2

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinaiského primysiu
Skolitel: Ing. Jakub Dyntar, Ph.D.

Pro analyzu slozitych podnikovych procest s cilem jejich nasledné optimalizace se dnes
vyuZzivaji moderni pocitatové simulace, které umoznuji skrze experimentalni model provedeni
vlastni analyzy bez zasahu do provozu podniku. Pfi aplikaci v praxi se vytvofené simulaéni
modely vyuzivaji nejen pro pozorovani chovani procesl pfi variabilnich podminkach, ale
predevsim pro dosaZeni realnych finanénich, materialovych a personalnich uspor.

Tento projekt ma za cil navrZzeni simulacniho modelu nové vystavéné lakovny, v niz probihaji
mnohé oddélené d&innosti pracovnikd v rozdilnych sekvencich jednotlivych variant vyroby
finalniho produktu. Druhym krokem je pak vyuziti této simulace pro vyhodnoceni potfebného
po¢tu pracovnikl pro jednotliva stanovist€ a ur€eni jejich pracovniho vytizeni. Finalnim
vysledkem prace je tedy navrzeni optimalniho poctu pracovnik( v lakovné a vyhodnoceni
moznych personalnich uspor.

Sekce : Podnikovy management a marketing

Analyza vyrobnich norem a optimalizace pracovisté

Autor: Bc. Navratil Vit

Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Firma Omega Hofovice s.r.o. vyrabi jiz od roku 1994 luxusni papirenskou konfekci, krabice
vSech velikosti a tvartl, kalendare, fotoalba a dalsi.

Prace se zabyva pfemérenim vybranych norem ve vyrobé tohoto podniku. Na zakladé pouZiti
metod primyslového inzenyrstvi jako Basic MOST, nebo chronometraz, jsou nasledné podany
navrhy na zlepSeni téch norem, které nejsou optimalné nastavené.

Dale jsou navrzena vylepSeni rozmisténi jednotlivych pracovnikd v ramci nékterych stavajicich
pracovist a vytvofeno rozmisténi pracovisté pro novy vyrobek.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

Analyza vyrobniho procesu vybraného produktu ve
farmaceutickém primyslu

Autor: Bc. Pospisilova Lucie

Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinaiského primysiu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Pfedlozena prace se zabyva vyuzitim nastroju stihlé vyroby pro zefektivnéni vyrobniho procesu
a formulaci naslednych doporu€eni. Cilem prace je pouziti procesnich map k identifikaci
moznych druhl plytvani. Teoreticka €ast prace zahrnuje charakteristiku farmaceutického
primyslu, rozdéleni trhu a zafazeni spolecnosti Zentiva Group a.s. Dale je v prvni ¢asti popsan
zkoumany produkt, specificita farmaceutické vyroby a moznost pouziti analytickych procesnich
nastroju Stihlé vyroby. Ruzné nastroje a pohledy na plytvani ve vyrobé jsou porovnany, a
nasledné jsou detailné popsany ty, které jsou pouZité v praktické €asti. Druha ¢ast obsahuje
vystup pouzitych nastroju a vyhodnoceni. Procesni nastroje jsou aplikovany na vyrobni proces
pevnych lékovych forem se zaméfenim na vyrobu analgetika Ibalgin. Jedna se hlavné o dva
druhy procesnich map, které zobrazuji tok materialu ve vyrobé, tok informaci a parametry
operaci. V zavéru prace je navrzeno doporuéeni na zlepSeni nékterych uzkych mist, ktera byla
Zjisténa pomoci mapovani vyrobniho procesu.

Sekce : Podnikovy management a marketing

Transfer pricing — tvorba Masterfile pro skupinu

Autor: Bc. Soucek Michal

Rocnik: M2

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinaiského primysiu
Skolitel: Ing. Vé&ra Soukupova, CSc.

Ugelem tohoto projektu je vytvoreni dokumentu (tzn. ,Masterfile*), ktery posuzuje metodiky
tvorby pfrevodnich cen u transakci, které probihaji mezi spojenymi osobami ve skupiné
spole¢nosti, sdruzenych pod DEKONTA Holding, a.s. a DEKONTA International, a.s.

Tvorba dokumentace je dobrovolna, ovSem kazdy poplatnik dané by mél byt schopny pfed
spravcem dané dolozit spravnost nastaveni cen mezi spojenymi osobami v souladu s principem
trzniho odstupu. Legislativné je tato problematika zminéna v § 23 odst. 7 zakona ¢. 586/1992
Sb., o danich z pfijma, v platném znéni. Zakladnim podkladem pro zemé z Evropské Unie pro
tvorbu ,Masterfilu“ je Smérnice OECD o pfevodnich cenach pro nadnarodni podniky a danové
spravy a Kodex chovani ohledné dokumentace tvorby pfevodnich cen mezi sdruzenymi podniky
v EU. V Ceské republice pak tyto dokumenty doplfiuji pokyny Ministerstva financi D-332, D-333
a D-334.

Obsahem ,Masterfilu“ by mél byt popis podnikl ve skupinég, identifikace transakci, které jsou
mezi spojenymi osobami a rizikova a ekonomicka analyza téchto transakci, na zakladé které se
zvoli jedna z metod stanoveni cen.

Z duvodu obsahlosti problematiky bude tento projekt zaméfen pouze na prvni dva body.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

Marketing na socialnich sitich

Autor: Bc. Zivec Josef

Rocnik: M1

Ustav: Ustav ekonomiky a managementu chemického a potravinaiského primysiu
Skolitel: Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

Dostupnost internetu se v poslednich letech rapidné zvysila. Vzniklo médium, kterym Ize
relativné jednoduse oslovovat masy lidi a ovliviiovat jejich nakupni chovani. Na internetu muze
byt reklama umisténa prakticky na kazdé strance, kterou si uZivatel zobrazi. V nedavné
minulosti zaznamenal rlst novy internetovy fenomén, socialni sité. Mnoho lidi je vyuziva jako
prostfedek pro komunikaci s ostatnimi a uziva je denné. Na kazdého z nich proto muze denné
plsobit reklama zde realizovana.

Cilem této prace bude definovat a popsat socialni sité, zejména Facebook, jejich prostfedi a
moznosti vyuZiti pro marketing. Praktickou ¢asti této prace bude obsahova analyza a porovnani
stranek dvou vybranych potravinaiskych spole¢nosti na siti Facebook.
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Sekce : Fyzika a méfici technika

Ex vivo inaktivace micromycet Microsporum gypseum na
biologickych materialech

Autor: Bc. Michaela Svarcova
Roc¢nik: M1

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Hana Souskova, Ph.D.

Cilem této prace je ovéreni fungicidnich ucinku nizkoteplotniho plazmatu na mikromycety, které
vyvolavaji predevS§im mykozy, onychomykdézy a mykdézy ovlasenych &asti pokozky (tinea
captidis). Tato prace uzce navazuje na praci predchozi, kdy byla mykéza vylé€ena in vivo na
Clovéku. Metodika experimentu je odliSna od predchozich tim, Ze plazma pusobi na nehty, na
kterych jiz 7 dni rostl dermatofyt. Plazma je aplikovano ve formé korénového i kometarniho
vyboje. Z pfedchozich pokusU je znamo, zZe se plazma musi aplikovat 30 minut, aby doSlo
k dekontaminaci povrchu infikovanych mykromycetami. Plazma je aplikovano na mikromycety
kmene: Microsporum gypseum a Vv budoucnu také Microsporum canis a Arthroderma
benhamiae. Kmeny se v porovnani pfedchozich pokusu in vitro chovaji velmi odliSné. Nehet jim
poskytuje keratin, ktery tyto houby podporuje v ristu, nebo jim pfimo poskytuje substrat.
Uginnost této dekontaminace je vyhodnocovana makroskopicky pomoci fotografii. Experimenty
jsou ve stadiu screeningovych pokusu, diky kterym je mozné zjistit nejucinnéjsi metodiku.

Sekce : Fyzika a méfici technika

Metabolické pochody v kvasince Saccharomyces cerevisiae
vedouci k bunééné smrti pri pisobeni netermalnim

plazmatem
Autor: Bc. Lucie Ctvrteckova
RocCnik: M1
Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.

Cilem této prace bylo sledovat vliv nizkoteplotniho plazmatu generovaného korénovym vybojem
v rezimu pfechodové jiskry na buiky kvasinky Saccharomyces cerevisiae s ohledem na jejich
prezivani, identifikovat zastoupeni narusenych a mrtvych bunék a dale urc€it mozné pficiny jejich
umrti. Byly pouzity nasledujici kmeny Saccharomyces cerevisiae — divoky kmen, Aras2 (kmen
se zvySenou stresovou odpovédi), Aycal (kmen bez metakaspazové aktivity) a nerespirujici
kmen rh°-. Vyzkum se také zaméruje na detekci apoptozy a nekrdzy jako typd bunécéné smrti, a
na jejich mozné rozliSeni pomoci Cinidel Annexin V a propidium jodidu. Jednim z moznych
znakl bunécné smrti je zvySena koncentrace reaktivnich kyslikovych ¢astic (dale ROS). Jejich
pfitomnost byla zjistovana pomoci ¢inidla dihydroethidia (DHE).
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Sekce : Fyzika a méfici technika

Kontrola vnitrnich vad sklenénych vyrobku prisvitem

Autor: Bc. Petra Varkova

Roénik: M1

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Bc. Anna Korbarova, Ph.D.

NaSe prace se tyka simulace pramyslové kontroly vad skleni¢ek. Vyhodou tohoto zplsobu
méfeni je cenové dostupny hardware, jeZz zahrnuje box, ve kterém se nachazi pouze LCD
monitor zajidtujici jak osvétleni analyzovaného materialu, tak zobrazeni Sablon pouzitych pfi
kontrole. Druhym pfinosem je moznost jednoduché modifikace celého systému pfi zméné
vyrobni Sarze, bez jakychkoliv mechanickych zasahd do vyrobni linky. Jednu sadu skleniek
analyzujeme pomoci tfi pozadi, ktera se stfidaji na LCD monitoru. Pokud je na pozadi rastr
tvofeny Sikmymi ¢arami, program dokaze analyzovat nerovnosti ve skle, ztlusténi a zeslabeni.
Kdyz zménime pozadi na bilé, diky funkcim obrazové analyzy mizeme snadno analyzovat ryhy
Ci jiné vady ve sklenice. Treti krok analyzy je umistit na pozadi $ablonu, ktera ndm umozni
porovnat hrany analyzované skleni¢ky s hranami Sablony.

Programy jsme vytvofily pomoci softwaru National Instruments — LabVIEW a jeho Vision
modull. Vystupem je informace o tom, zda dana skleni¢ka vyhovuje €i nevyhovuje naSim
pozadavkim.

Sekce : Fyzika a méfici technika

EXx vivo inaktivace micromycet Trichophyton rubrum na
biologickych materialech

Autor: Jana Kucerova

Roénik: B3

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Hana Souskova, Ph.D.

Tato prace je zaméfena na mikromycety zpUsobujici onemocnéni kiize a nehtl (mykoézy a
onychomykdzy) a zabyva se jejich rustem po plsobeni nizkoteplotniho plazmatu (NTP).
Netermalni plazma je generovano pomoci koronového a kometarniho vyboje po dobu 15 a 30
minut. Studie Uzce navazuje na prace predchozi, které byly zaméfeny na experimenty in vitro.
Tyto pokusy, oproti minulym, probihaly na dekontaminovanych nehtech, které byly in vitro
uméle infikovany dermatofytnim kmenem mikromycet. Jednalo se o kmen Trichophyton rubrum
a dale budou testovany také kmeny Microsporum canis a Trichophyton interdigitale. Bylo
zjisténo, ze kmeny v pfitomnosti nehtd vykazuji jiné znamky chovani. Nehty totiz obsahuji
keratin, ktery rast mikromycet pozitivné ovliviuje.

Vysledky jsou fotograficky zaznamenavany a porovnavany makroskopicky. Jelikoz je vyzkum
v pocatcich a dochazi k nejednotnym vysledkim, je tfeba danou metodiku dukladnéji objasnit.
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Sekce : Fyzika a méfici technika

Plazmo-chemické procesy a dekontaminacni vlastnosti
plazmatu generovaného Teslovym transformatorem

Autor: Bc. Pavel Hozak

Roénik: M1

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Josef Khun, Ph.D.

Teslav transformator je vynalez stary jiz vice nez 100 let. BE€hem 20. stoleti byly vyvinuty rdzné
druhy Teslova transformatoru, jako napf. VTITC, OLTC nebo SSTC, které se navzajem lisi
zpusobem buzeni, byl popsan princip jejich fungovani, avSak pro zadny z nich nebylo nalezeno
témér zadné praktické uplatnéni. V posledni dobé jsou studovany dekontaminaéni ucinky
nizkoteplotniho plazmatu generovaného napf. korénovym vybojem, bariérovym vybojem nebo
plazmovym hofakem. Na$§ vyzkum je zalozen na studiu dekontaminaénich U&ink( plazmatu
generovaného pravé Teslovym transformatorem, pfi némZz jsme doposud zjistili, Ze
dekontaminace s pouzitim tohoto pfistroje dosahuje nebyvalé ucinnosti pfi pomérné kratkych
expozi€nich ¢asech a skyta dalsi vyhody pfi realizaci experimentd.

Sekce : Fyzika a méfici technika

PlUsobeni vody po expozici nizkoteplotnimu plazmatu na
tkanové kultury

Autor: Andrea Hujacova

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.

V préaci je studovano plsobeni plazmou aktivované vody (mrtvé vody) na savéi buriky ve
tkanové kultufe. Jsou srovnany moznosti generace mrtvé vody v korénovém vyboji v rliznych
atmosférach. Ukazuje se, Ze v atmosféfe bohaté na dusik jsou ve vodé rozpoustény
generované oxidy dusiku, které zpUsobuji pokles pH. Dale je ve vodé generovan ozon a peroxid
vodiku. Prace déale patra po jinych latkach, které také prispivaji k jejim cidnim G&inkam. Uginky
jsou studovany na tkanovych kulturach N2a linie neuroblastomalnich mysSich bunék
péstovanych kapalném médiu.
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Sekce : Fyzika a méfici technika

Vvyuziti kombinace nizkoteplotniho plazmatu a peroxidu
vodiku pro dekontaminaci v potrevinarstvi

Autor: Tereza Kordova

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: Dr. Ing. Miroslav Cerovsky

Nizkoteplotni plazma je v souCasné dobé intenzivné testovano pro rGzné aplikace, jako
modifikace povrchli materiall, generace ozonu, rozklad tékavych uhlovodikid a Nox v odpadnich
plynech, dekontaminace az sterilizace povrchl v mediciné nebo v potravinarstvi apod. Jednim
z konvencénich prostfedkd pro dekontaminaci povrchl je peroxid vodiku, vyznacujici se
vysokym oxidaénim potencialem. S ohledem na jeho limitované pouZiti (zdravotni rizika, nizsi
ucinnost v prakticky pouzivanych koncentracich a davkach) je vhodné zabyvat se moznosti
zvySeni ucinnosti kombinaci s jinymi metodami. V této praci je porovnan dekontaminacni uc€inek
samotného peroxidu vodiku, samotného nizkoteplotniho plazmatu a kombinace obou téchto
metod. Modelovymi mikroorganismy jsou bakterie Escherichia coli a Staphylococcus
epidermidis a dva zastupci plisni.
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Sekce : InZenyrska informatika a Fizeni procesu

Stabilizace a bezdotykové rizeni inverzniho kyvadla

Autor: Bc. Michal DolejSek

Roc¢nik: M1

Ustav: Ustav poéitacové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jan Mare$, Ph.D.

Cilem této prace bylo feSeni problému stabilizace inverzniho kyvadla za pomoci PID regulace.
Jako model inverzniho kyvadla byl sestrojen dvoukolovy autonomni robot vytvoieny z
programovatelné stavebnice NXT Mindstorms vybaveny gyroskopickym a ultrazvukovym
senzorem.

Pro stabilizaci robota byla pouzita soustava dvou paralelné zapojenych PID regulator(
pracujicich s udaji z gyroskopického senzoru, respektive z tachometru pohonnych motoru.
Zvolena regulace je schopna stabilizovat robota pro razny valivy odpor mezi koly a podlozkou a
je schopna ¢astecné eliminovat vné;jsi vlivy (destabilizace robota, pfekazky na podlozce).
Robota je dale mozné ovladat jednak za pomoci ultrazvukového senzoru, diky kterému robot
udrzuje fixni vzdalenost od pfekazky nebo bezdratové z chytrého telefonu ¢&i tabletu za pomoci
fidici aplikace pres technologii Bluetooth.

Sekce : Inzenyrska informatika a fizeni procesu

Navrh webové aplikace monitorujici zmény obsahu
webovych stranek

Autor: Jakub Jazl

Rocnik: B3

Ustav: Ustav pogitagové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. lva Nachtigalova, Ph.D.

Prace se zabyva moznostmi sledovani a avizovani zmén obsahu webovych stranek. Cilem
projektu a navazujici bakalarské prace je vytvofit kompletni webovou aplikaci, ktera bude
uzivateldm umoznovat nechat si automaticky sledovat zmény na jimi vybranych webovych
strankach. Uzivatelé budou moci sledovat vice stranek najednou.

Samotny projekt dokumentuje moznosti zna¢kovaciho jazyka HTML 5 a stylovaciho jazyka CSS
3, které se pouzivaji k vytvareni obsahu, rozvrzeni a formatu webovych stranek. Diraz je
kladen na jejich nové moznosti vzhledem k pfedchazejicim verzim. Prace dale zkouma
technické moznosti navrhu vnitfni funkcionality aplikace, véetné posouzeni jiz existujicich
obdobnych sluzeb s ohledem na jejich metody, funkce a omezeni.

Praktickou Cast tvofi tvorba webového rozhrani vlastni webové aplikace (za pouziti jazyk(
HTMLS a CSS3) a navrh jednoduché databaze slouzici k podpofe jejiho fungovani. Tvorba
systému, ktery bude zajistovat jadro aplikace, a tedy sledovat zmény stranek, bude pfredmétem
navazujici bakalafské prace.
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Sekce : InZenyrska informatika a Fizeni procesu

Analyza rychlosti datovych ulozist’

Autor: Tomas Matonoha

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav poéitacové a fidici techniky
Skolitel: RNDr. Pavel Cejnar

Projekt je zaméfen na analyzu rychlosti datovych ulozist na Ustavu pocitacové a fidici techniky.
Soucasti projektu je navrzeni a naprogramovani sady testl, pomoci nichz se poté testuji datova
ulozisté na ustavu pocitaCové a fidici techniky a vysledky téchto testl jsou posléze porovnany.
Pro testovani datovych ulozist byly navrzeny testy pro urceni rychlosti &teni a zapisu

malych i velkych dat a nahodného pfistupu k datiim. Tyto testy byly vytvofeny v programovacim
jazyku C++ se zaméfenim na operacni systém Microsoft Windows.

Vysledkem prace je porovnani rychlosti datovych ulozist na ustavu pocitacove a fidici techniky,
mezi néz patfi napfiklad serverovy disk SATA I, SAS, ustavni sitové ulozisté, skolni sitova
ulozisté a dalsi.

Sekce : InZenyrska informatika a Fizeni procesu

Vvytvoreni mobilni aplikace pro komunikaci s autonomnim

robotem
Autor: Bc. Ondrej Polak
Rocnik: M2
Ustav: Ustav pocitaCové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. Jan Mare§, Ph.D.

Mobilni aplikace se v sou€asnosti t&Si velké oblibé a maji Siroké moznosti vyuZiti. Jednou z
takovych moznosti je schopnost vytvofit z mobilniho telefonu dalkovy ovladaC k témér
libovolnému zafizeni. Cilem prace je vytvofit aplikaci pro mobilni zafizeni s operacnim
systémem Android, ktera ma za ukol bezdratové ovladat autonomniho robota, ktery je vybaven
modulem Raspberry Pi. VeSkera komunikace mezi aplikaci a robotem probiha pfes Wi-Fi.
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Sekce : InZenyrska informatika a Fizeni procesu

Databaze pro spravu vysledku cyklistickych zavodu

Autor: Michal Sima

Roénik: B3

Ustav: Ustav poéitacové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jaroslav Vovsik, PhD.

Cilem projektu je vytvorfit databazi pro spravu cyklistickych etapovych zavodd. Je tedy tfeba
analyzovat systém téchto zavodu a vytvofit obecnou databazi tak, aby mohla obsahovat
vSechna potfebna data k vytvareni vysledkovych listin pro vice riznych zavodu. Soucasti prace
je i naplnéni celé databaze a simulace zavodu. Ktomu ucelu jsem si vybral nejslavnéjsi
etapové zavody: ,Tour de France® a ,Vuelta a Espana“. Data v databazi jsou urena pro
novinare, ktefi je budou dale prezentovat. Na tento aspekt se pfihlizi pfi vytvareni dotazu
v jazyce MySQL. Pomoci dotazl bude mozné vytvofit nasledujici vysledkové listiny: pribézné i
celkové poradi jedné etapy i celého zavodu, poradi ve vedlejSich soutézich (nejlepsi vrchar,
sprinter a jezdec do 26 let), soupisky tymU a jejich jezdcu a vSechny dalSi podstatné informace,
o které je zajem
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Microsoft Kinect je zafizeni, které umozfiuje zaznam hloubkovych a obrazovych dat. Je hojné
vyuzivan k rozpoznavani prostorovych objektll zejména v inZenyrskych a biomedicinskych
oblastech.

Obsahem této prace je studovat pFesnost, s jakou MS Kinect data pofizuje za pouziti metod
zpracovani obrazl a statistiky. Pfesnost obrazového i hloubkového senzoru je studovana jak
relativné, tedy porovnavanim vice obrazl, tak absolutné, tzn. stanovovanim odchylky od dat
zaznamenanych laserovym pfistrojem na méfeni vzdalenosti.

Dale se prace zabyva analyzou korelace dat naméfenych pomoci hloubkového a obrazového
senzoru.

Vysledkem prace je stanoveni spolehlivosti pofizenych dat v zavislosti na svételnych
podminkach méfeni a vzdalenosti objektu od senzoru.



