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Vyvoj metodiky pro méreni fluorescencni
spektroelektrochemie

Bc. Marek Benes (M1)

Skolitel: doc. RNDr. Romana Sokolova, Ph.D.

Spektroelektrochemické techniky vyznamné pfispivaji k porozuméni spektroskopickych
vlastnosti latek v oxidovaném nebo redukovaném stavu. In situ spojeni elektrochemickych
a spektroskopickych metod je vyznamné pro urceni mechanismu redukce nebo oxidace
organickych sloucenin a je esencidlni pfi studiu molekul reagujicich na vlozeny potencial
zménou svych spektralnich vlastnosti (zménou barvy atp.). Takové latky mohou nalézat vyuziti
napriklad v materialové chemii, nebo jako soucast LCD a potencialné i OLED panel(.

Cilem této prace bylo rozsifit jiz zavedenou techniku spektroelektrochemie v ultrafialové,
viditelné a infradervené oblasti o sledovani fluorescence (FL) v pribéhu elektrochemického
déje (princip je zobrazen na obrdzku nize). Za timto Ucelem byly sestrojeny a testovany tfi
rizné experimentalni sestavy pro FL-spektroelektrochemické experimenty. K ovéreni
pouzitelnosti a funkénosti metodiky a experimentdlnich sestav byly vyuzity latky eosinY
a methylenovd modf. Nové vyvinuta metodika méreni FL-spektroelektrochemie byla spole¢né
s UV-Vis spektroelektrochemii Uspésné vyuzita pfi studiu redukénich premén eosinuY
a methylenové modfi v nevodném prostredi.
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Vlyvoj metody pro chirdlni separaci mandlové kyseliny
pomoci kapilarni elektroforézy s vyuzitim kationického
cyklodextrinu

Bc. Lada Fialova (M2)

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

V soucasnosti jsou vSechna nova chirdlni [éCiva uvadénd na trh ve formé jediného
enantiomeru, z dlvodu prevence nezadoucich farmakologickych ucinkl, ¢ zvySeni
terapeutické Ucinnosti. Enantiomerné Cistou formu lze ziskat pomoci chiralni syntézy jednoho
z enantiomerUl nebo chirdini separaci racematu. Jednou z moznosti produkce enantiomerd
v primyslovém méfitku je vyuziti fluidniho zafizeni s ortogondlné orientovanymi hnacimi
silami. Pro snizeni finan¢nich ndkladl pfi optimalizaci separacnich podminek se misto
samotnych ucinnych latek pouzivaji modelova lIéCiva, jako je napfiklad mandlova kyselina. Pro
ziskani jednotlivych enantiomer( této kyseliny lze vyuZit separaci elektrickym polem
v pfitomnosti chirdlniho selektoru. Pro ziskani optimalnich podminek pro separaci mandlové
kyseliny pomoci elektrického pole byla v této praci vyuZita kapilarni elektroforéza.
Optimalizované parametry pro separaci byly: vhodny chiradlni selektor (ptirodni a
substituované cyklodextriny), sloZeni zdkladniho elektrolytu a jeho pH. Ziskané optimalni
podminky (fosfore¢nanovy pufr o pH 6,3 obsahujici 6-monodeoxy-6-monoamino-i-
cyklodextrin jako chirdlni selektor) budou ndsledné vyuzity v mikrofluidnim zafizeni pro
chiralni separaci mandlové kyseliny.



Stanoveni forenznich parametri pomoci vibracni
spektroskopie rohovek

Bc. Barbora Holubkova (M2)

Skolitel: Ing. Adéla Jenistova, Ph.D.

Tématem této studie je aplikace vibracni spektroskopie pfi forenzni analyze rohovek
s dlrazem na urceni kriminalistickych parametr(i, jako je napf. vliv délky posmrtného
intervalu na optickou odezvu rohovek. K objasnéni téchto aspektl byla vyuZita infracervend
spektroskopie a Ramanova mikrospektroskopie. Tyto metody strukturni analyzy jsou cenné
diky schopnosti poskytnout informace o chemickém slozeni, ale isekundarni strukture
pfitomnych latek, napf. proteinl, ¢imz umoznuji prfimé sledovani procesu denaturace tkani.
Provedené experimenty zahrnovaly sledovani odseparovanych rohovek v uréitych ¢asovych
intervalech, béhem kterych byly ponechany na vzduchu nebo ve vodé. Dale bylo sledovano
starnuti rohovky v pribéhu 24 hodin pomoci infraervené spektroskopie. Cilem téchto
experimentl bylo dikladné zkoumat zmény v molekularnich a strukturnich vlastnostech
rohovky, které mohou byt klicové pfi urCovani vyse zminénych forenznich parametrl. Tyto
metody tedy nejen odhaluji forenzné vyznamné zmény, ale také pfispivaji k lepSimu
pochopeni procest, které ovliviiuji biologické vzorky po smrti. Vzhledem k rostoucimu
vyznamu forenzni analyzy v kriminalistice ma tato studie potencial pfinést cenné poznatky
pro identifikaci a vySetfovani pripad(, kde je analyza biologickych materidld klicova.
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Ambientni hmotnostni spektrometrie pro analyzu
selektivnich modulatort androgenniho receptoru
(SARM)

Bc. Jana Knytlova (M2)

Skolitel: PharmDr. Alzb&ta Nemegkalova, Ph.D.

Hmotnostni spektrometrie s ambientni ionizaci (AI-MS) umoZiuje analyzu vzork( v jejich
nativnim stavu bez narocné pfripravy. V této praci je predstavena aplikace komeréniho
iontového zdroje Sicrit na bazi ionizace dielektrickym bariérovym vybojem (DBDI) pro analyzu
doplrikd stravy obsahujicich selektivni moduldtory androgenniho receptoru (SARM), cozZ jsou
latky béiné zneuZivané sportovci pro narlst svalové hmoty. Pro pfimou analyzu pomoci
zdroje DBDI byly vzorky tablet a kapsli rozpustény v methanolu. Vzorek byl ddvkovan
mikrosttikackou do GC/SPME modulu iontového zdroje Sicrit, ktery byl ohfivan a neustale
proplachovén dusikem, aby se systém izoloval od vnéjsiho prostredi. lontovy zdroj byl sprazen
s hmotnostnim spektrometrem Orbitrap Exploris 120 pracujicim v pozitivnim modu. Pro
potvrzeni vysledkl byly vzorky také analyzovany metodou LC-MS/MS na pfistroji Agilent 1290
Infinity 1l spojenym shmotnostnim spektrometrem Agilent 6470 Triple Quadrupole
pracujicim v reZimu MRM s elektrosprejovou ionizaci. Ackoliv LC-MS/MS z pohledu
kvantitativni analyzy predcilo Al-MS, kvalitativni vysledky obou technik byly v dobré shodé,
coz naznacuje, Zze by AI-MS mohla byt pouZita pro rychlé screeningy doplnkd stravy na
pritomnost nelegalnich anabolickych latek.



Development of analytical methods for stability profiling
of excipients in pharmaceutical amorphous solid
dispersion

Bc. Jan Kofinek (M2)

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

Excipients represent a major part of the final drug product and can affect the stability and
bioavailability of a drug substance. Hypromellose phthalate is a derivate of hydroxypropyl
methylcellulose that is used as a coating agent or polymer matrix for drug release in the upper
intestine. One of the preparation methods for formation of dispersed solid systems of APl and
HPMCP is hot melt extrusion. When the API has a higher melting point, both compounds are
exposed to high temperatures, which could lead to undesired changes in the structure of the
polymeric matrix. The goal of this project is to develop the UHPLC-MS method for the
identification and quantification of impurities produced during the process. First, sample
preparation and the UHPLC method have been developed and optimized to identify two
peaks of unknown compounds. In the next step, mass spectrometry will be employed for the
identification of the impurities.
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Viiv experimentalnich aspektl na kvantitativni analyzu
cysteinu pomoci povrchem zesilené Ramanovy
spektroskopie

Bc. Kristyna Krejc¢ova (M2)

Skolitel: Ing. Marie Svecova, Ph.D.

Spektroskopie povrchem zesileného Ramanova rozptylu (Surface-enhanced Raman scattering
— SERS) je vysoce citlivou technikou, ktera kromé stopové detekce nabizi moznost studia
sorpcnich mechanismi a chovani biomolekul na rozhranich s plazmonickymi kovy. Jednou
z takovych latek je cystein, neesencialni aminokyselina obsahuijici thiolovou skupinu kli¢ovou
pro tvorbu disulfidickych vazeb v proteinech a regulaci oxidacniho stresu, kterd diky svym
redoxnim vlastnostem nachazi vyuZiti ve zdravotnictvi a farmacii. Cilem této prace je vyuziti
SERS spektroskopie pro kvantitativni analyzu cysteinu a posouzeni vlivu jednotlivych
experimentalnich podminek na jeho vyslednou spektralni odezvu. Jako zesilujici substraty
byly pouZity stfibrné nanocastice redukované hydroxylaminem, které byly modifikovany
rdznymi koncentracemi cysteinu a ndsledné charakterizovany pomoci UV-VIS spektroskopie.
Kromé méreni téchto systému v koloidni formé byly stfibrné nanocastice studovany i pomoci
metody kapkové nandSenych povrchl, kde byl maly objem modifikovanych nanocastic
nanesen na hydrofobni povrch. SERS-aktivita cysteinu byla také zkoumdna v zavislosti na
excita¢ni vinové délce pouzitych laserd (532, 633 a 785 nm) a na pfidavku soli, ktery
umozZiuje ¢astecnou agregaci ¢astic, a tim zvyseni intenzity signalu.
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Charakterizace kfemikovych materialt pomoci
LA-ICP-MS

Bc. Hana Kucerova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Antonin Kafia, Ph.D.

Laserovd ablace ve spojeni s hmotnostni spektrometrii s indukéné vdzanym plazmatem
je velmi univerzalni technikou pro stanoveni plosné distribuce stopovych prvki
v geologickych a biologickych vzorcich, a v posledni dobé také v polovodi¢ovych materidlech.
V pfipadé polovodicu je ale stale velmi obtizné sledovat homogenitu distribuce stopovych
prvkl na mikroskopické urovni v celém objemu vzorku. Tato prace je tak zamérena na
charakterizaci dvou material( obsahujicich ve své strukture kifemik: referenéniho materialu
skla (BCR 664) a substratu z karbidu kfemiku. Sledovdna byla uc¢innost ablace, a to pomoci
optického mikroskopu a profilometru, které umozZnili sledovat morfologii a hloubku
vytvorenych krater(. Bylo zjiSténo, Ze s rostoucim poctem laserovych pulzi se hloubka
krateru linedrné zvétSuje, se zvysSujicim se vykonem laseru vSak zdvislost linedrni neni a
projevuji se tepelné efekty. Hloubka krater( se v pripadé skla pohybovala v rozsahu pfriblizné
10-46 um, u karbidu kfemiku pak 0,5-30 um. Tvrdsi materidly tak lze ablatovat s vyrazné
vys$Sim vertikdlnim rozliSenim. Vysledky této prace slouZzi jako vychozi data pro trojrozmérné
zobrazovani (,,3D imaging”) a analyzu necistot stopovych prvkl v definovaném objemovém
elementu materialu.



Analyza aromatickych latek v iQOS cigaretach plynovou
chromatografii

Bc. Gabriela Tdmova (M2)

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

Tato prace se zaméfuje na problematiku zdkazu prodeje zahtivanych tabakovych vyrobki
s charakteristickou pfichuti, ktery nabyl G&innosti v Ceské republice dne 23. Fijna 2023.
| pfesto, Ze je zdkaz stanoven, konkrétni metodika pro identifikaci aromatickych latek pomoci
instrumentalnich chemickych metod dosud neexistuje v ramci Celné technické laboratore
Celni spravy Ceské republiky. Cilem této prace je vyvinout metodiku umoZfiujici kontrolu
dodrZovani zdkazu prodeje nejproddvanéjsich zahfivanych tabdkovych vyrobkd
s charakteristickou pfichuti. Vyvinuta metodika je zalozena na analyze soucasnych metod
plynové chromatografie ve spojeni s hmotnostni spektrometrii pouZivanych ve svété
k identifikaci a kvantifikaci aromatickych latek v zahfivanych tabakovych vyrobcich.
V predkladané praci je analyzovdno sedm rlznych pfichuti Terrea ndplni a dvé beztabakové
naplné Levia, vSechny od znacky iQOS. NaplIné jsou zkoumany plynovou chromatografii ve
spojeni s hmotnostni spektrometrii a vyhodnoceny metodou analyzy hlavnich komponent.
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Pyrolyza anhydridu kyseliny butanové z pohledu rotacni
spektroskopie

Monika Felcmanova (B3)

Skolitel: Ing. Lucie Kolesnikovd, Ph.D.

Pyrolytické reakce se jiz dlouhou dobu vyuZivaji pro syntézu rlznych chemickych latek, véetné
sloucenin, které jsou za béznych podminek nestabilni a obtizné identifikovatelné. Mezi tyto
latky se fadi napfiklad iminy, karbeny, radikdly nebo také keteny. Po detekci ketenu
v mezihvézdném prostiedi pomoci rotacni spektroskopie se tato molekula a jeji derivaty staly
pfedmétem astrofyzikalniho vyzkumu. Identifikace methylketenu v roce 2023 vybizi k hledani
nasledujiciho ¢lenu homologické rady — ethylketenu. Tato molekula, kterd dosud postrada
klicova spektroskopicka data, se stava cilem této prace, jejimz ucelem je poskytnout presna
referencni spektra pro jeji jednoznacnou identifikaci v mezihvézdném prostoru. Bude
sledovdna pyrolytickd reakce anhydridu kyseliny butanové, pficemz ocekdvanym produktem
je pravé ethylketen. K monitorovani a identifikaci produktl bude pouZita rotacni
spektroskopie.
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Stanoveni nové psychoaktivni latky 25E-NBOH
v potkanich tkanich metodou LC-MS

Zuzana Frkova (B3)

Skolitel: Ing. Magdaléna Vagnerova

Nové psychoaktivni substance jsou latky, které napodobuji ucinky obecné znamych drog. Maji
podobnou, ale odliSnou strukturu a touto modifikaci unikaji pfed legislativni kontrolou.
Nasledkem uZiti téchto latek byla zaznamenana celad fada intoxikaci a umrti. Je nezbytné
zkoumat farmakologické vlastnosti téchto sloucenin kvili hlubsSimu porozuméni jejich ucinka
a rizik spojenych s uzivanim. Latka 25E-NBOH ze skupiny N-benzylphenethylamini byla
poprvé identifikovdna v Brazilii v roce 2018. Jde o stimula¢ni latku vykazujici halucinogenni
efekt. Mezi nezadouci ucinky patfi napriklad serotoninovy syndrom, hypertermie, ztrata
védomi a v nékterych pripadech i smrt. Cilem préce je vyvoj a validace metody ke stanoveni
této latky v redlnych vzorcich potkanich mozka. K analyze byl vyuZit kapalinovy chromatograf
s hmotnostni detekci (LC-MS) s biphenylovou kolonou. Pro pfipravu vzork(l byla pouzita
rozpoustédlovd extrakce s uzitim ethylacetdtu. BEhem vyvoje metody byl kladen dliraz na
dostatecnou vytéZznost a minimalizaci matri¢niho efektu. Vyvinuta metoda byla poté Uspésné
validovana. V dalsi fazi se zaméfime na analyzu redlnych vzork(. Vyslednd data ndasledné
poslouzi k doplnéni farmakologického profilu 25E-NBOH v rdmci probihajici farmakokinetické
studie.



Stanoveni nové psychoaktivni latky 25E-NBOH
v potkanim séru metodou LC-MS

Petr Kalina

Skolitel: Ing. Magdaléna Vagnerova

25E-NBOH je nova psychoaktivni latka patfici do skupiny N-benzylphenethylamind. Objevovat
se zacala v roce 2018 béhem zachytd na uzemi jizni Ameriky a v souc¢asné dobé je stale dobre
dostupna na internetu. ZpQsobila nékolik akutnich intoxikaci, a proto je nutné ji prozkoumat
z davodu poznani jejiho mechanismu toxicity. Mda prdace je zaméfena na stanoveni této latky
v potkanim séru pomoci kapalinové chromatografie spojené s hmotnostnim spektrometrem
(LC-MS). Vystupem bude postup stanoveni 25E-NBOH ve vzorcich potkaniho séra. Béhem
prace v laboratofi byly optimalizovany jednotlivé parametry separacni metody. Podafilo se
separovat parentni latku, 7 metabolit(i a 2 interni standardy na biphenylové koloné za pomoci
gradientové eluce. Byla vyvinuta vhodnd extrakéni metoda, kde bylo cileno na dostatecnou
vytéZnost a minimdlni matri¢ni efekt. Optimalizovany postup proteinové precipitace byl
Uspésné validovan. Nasledovat bude analyza redlnych vzork(l potkaniho séra obsahujiciho
25E-NBOH. Tato data budou slouzit jako zdklad probihajici farmakokinetické studie.

o

OH

S

25E-NBOH

2-(((4-ethyl-2,5-dimethoxyphenethyl)amino)methyl)phenol



Studium interakce syntetickeho geopolymeru s Cs-137

Barbora Mikyskova (B3)

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

Rostouci mnozstvi radioaktivniho odpadu vyZaduje hledani bezpecnych feSeni pro jeho
hlubinné ukladani. Tento odpad predstavuje dlouhodobé riziko pro Zivotni prostredi a lidské
zdravi, proto je nutné vyvijet efektivni zpUsoby jeho izolace. Jednou z moZnosti jsou
geopolymery, které jsou inovativnimi materialy s vysokou chemickou odolnosti a vhodnymi
mechanickymi vlastnostmi, coZz z nich Cini perspektivni bariéru pro zamezeni migrace
radioaktivnich prvkd. Tato prace se zabyva studiem interakce syntetického geopolymeru
s radionuklidem Cs-137 za ucelem posoudit vyuZitelnost geopolymeru v hlubinnych ulozZistich
radioaktivniho odpadu. Prace zkouma termodynamickou stranku sorpce Cs-137 a hodnoti
jejich schopnost zadrzovat tento radionuklid v rGznych podminkdch simulujicich prostredi
ulozisté. Vysledky mohou pfispét k vyvoji novych materidll pro efektivniizolaci radioaktivnich
odpadl a k posouzeni dlouhodobé stability geopolymeru v kontaktnim prostredi hlubinnych
ulozist.



Studium interakce oligo-Trégerovych bazi s IéCivy
pomoci absorpcni a emisni spektroskopie

Barbora Polednikova (B3)

Skolitel: Ing. Havlik Martin, Ph.D.

Oligo-Trogerovy baze jsou latky s jedine¢nymi strukturnimi vlastnostmi, které nabizeji Siroké
moznosti vyuZziti. Jednim z unikatnich zastupcu této skupiny jsou calix-Trogerovy baze. Diky
své strukture obsahujici kavitu mohou fungovat jako molekulové receptory schopné hostit
jiné molekuly nebo ionty. V mediciné tak mohou byt vyuZity jako nosice |éCiv pro cilené
dorucovani a snizeni toxicity |éCiva. Tento pristup rovnéz mlze zlepSovat ucinnost lécby
zvySenim stability a bio-dostupnosti |é¢iva. Tato prace se zaméfuje na syntézu
derivatl calix-Trogerovy baze a na spektroskopické studium interakci téchto receptor(
s vybranymi léCivy.



Studium molekulové struktury a komplexacnich
schopnosti kalix[n]fyrind

FrantiSek Pusch (B3)

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

Prace je zamérena na studium malo prozkoumanych kalix[n]fyrin(, které maji potencialni
vyuziti jako molekulové receptory pro konstrukci senzor(. Pocet dipyrrylmethanovych
jednotek n v kalix[n]fyrinu Fidi pocet vazebnych mist, velikost kavity a tim i selektivitu v(ci
iontim. Selektivity kalix[n]fyrinG Ize identifikovat jiZ pfi samotné pfipravé, kdy pfitomnost
potencidlniho analytu vreakéni smési zvysi vytéZek komplementarniho receptoru (tzv.
templatovy efekt). Z tohoto dlvodu byl sledovan vliv riznych kationt(, aniontl a koncentrace
vychozi latky na vytézky priprav. Ze série pokusU byla porovnana selektivita kalix[n]fyrinG vici
rdznym iontdm. Pro stanoveni molekulové struktury a studium vlastnosti kalix[n]fyrin( byly
vyuzity zejména metody NMR, MS a LC-UV. Na zakladé poznatk( z experimentl bude poté
navrzen zplsob mozZného vyuZiti.
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Nova generace polymethiniovych soli a jejich vyuZziti
v selektivhim barveni bunék
Krystof Tupy (B3)

Skolitel: Ing. Havlik Martin Ph.D.

Pentamethiniové soli (PMS) jsou organické slouceniny patfici do skupiny cyaninovych barviv,
ktera se vyznacuji unikatnimi spektralnimi vlastnostmi a biologickou aktivitou. PMS ¢asto
nachdzeji uplatnéni jako intracelularni fluorescencni sondy nebo jako barviva v biologii a
mediciné pro zobrazovani tkani a sledovani biologickych proces(. Spektralni vlastnosti a
vyrazna protinddorova aktivita je také predurcuje k wvyuZiti v oblasti kombinované
protinddorové terapii. Tato prace se vénuje pfipravé a studiu nového typu bis-
pentamethiniovych soli.



Optimalizace podminek pro chiralni separaci
modeloveho léciva kapilarni elektroforézou

Martin Vancura (B3)

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

Soucasny trend ve farmacii sméruje k vyuzivani jednotlivych enantiomeru chirdlnich I1éciv.
Mnoha chiralni |éciva totiz vykazuji rozdilnou biologickou aktivitu svych enantiomeru. Tento
rozdil mlze mit klicovy dopad na ucinnost |éCby, pficemzZ pouZiti Cistého enantiomeru ¢asto
znamend nejen zvySeni farmakologického Ucinku, ale i vyrazné snizeni rizika nezadoucich
vedlejsich ucinkl. Tento fakt podtrhuje potfebu spolehlivych analytickych metod pro
enantioseparaci a analyzu téchto Iéciv. Jednou z vhodnych metod je kapildrni elektroforéza,
kterd umoznuje rychlou separaci enantiomer( za soucasné velmi dobrého rozliseni. V rdmci
této prace byly optimalizovany podminky pro chiralni separaci mandlové kyseliny. Tato
slouc¢enina ma velky vyznam v lékafském a chemickém odvétvi. (R)-mandlova kyselina ma
klicovou roli pfi vyrobé semi-syntetickych cefalosporin( a penicilin(. Separace byla provdadéna
pomoci komeréné dostupného y-cyclodextrinu jako chirdiniho selektoru. Podminky pro
chiralni separaci byly optimalizovdany zménou vlozeného napéti a slozenim zdkladniho
elektrolytu (rGzné hodnoty pH, koncentrace pufru a mnoiZstvi pridavku organického
modifikatoru, v tomto pfipadé methanolu).
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Charakterizace alternativnich paliv —
poly(oxymethylen)dialkylethert

Eliska Arltova (B3)

Skolitel: Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

Poly(oxymethylen)dialkylethery, zkrdcené OME, jsou homologickou fadou sloucenin se
strukturou CH3(OCH;),OCHs. OME jsou potencidlnimi aditivy motorové nafty s neomezenou
vzajemnou misitelnosti. Velkou vyhodou je mozZnost jejich ekologické vyroby z obnovitelnych
zdrojli, kterd mUze vést az k nahrazeni nafty plné syntetickymi palivy. | malé mnoZstvi OME
pfidané do nafty navic vyznamné snizuje tvorbu sazi a NOx. Prace je zamérena na zkoumani
termodynamickych vlastnosti ldtek OME; az OMEs potiebnych pro jejich SirSi vyuZziti
vdopravé. Tepelné kapacity byly mérfeny kalorimetrem Tianova-Calvetova typu.
Z experimentdlnich dat byla vyvinuta generalni rovnice pro danou homologickou fadu, podle
niz lze predikovat teplotni zavislost tepelné kapacity pro dalsi ¢leny fady véetné moznosti
extrapolace tepelnych kapacit mimo plvodni teplotni rozsah. Pfi méreni tlakd nasycenych par
byly pouZity dvé statické aparatury v zavislosti na tékavosti kazdé z latek. Experimentdlni data
byla zpracovana metodou simultanni korelace tlaki nasycenych par a termalnich vlastnosti
a vysledné rovnice byly poté porovnany s rlznymi literarnimi zdroji. Tato prace vyznamné
zpresnuje termodynamickou charakterizaci OME a mUzZe byt prekurzorem k podrobnéjsimu
vyzkumu jejich aplikace a zvyseni jejich priimyslového potencidlu.



Studium adsorpcnich mechanismdu thiolt na
plasmonické senzory

Jakub Havranek, B3

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Spektroskopie povrchem zesileného Ramanova rozptylu (SERS — z angl. Surface-Enhanced
Raman Scattering) predstavuje ucinnou techniku pro studium molekularnich interakci na
kovovych povrsich, kdy dochazi k vyraznému zesileni signdlu Ramanova rozptylu nejen diky
rezonanci povrchovych plazmond na kovovych nanostrukturdch, ale i pfenosu naboje mezi
povrchem a molekulou. V tomto vyzkumu se zaméruji na detailni studium adsorpcnich
mechanismu thiold, jako jsou 9-merkapto-1-nonanol, 6-merkapto-1-hexanol, p-xylen-a-thiol
a kyselina 11-merkapto-undekanova, na povrch zlatych substrat(l. Thioly vytvareji
samoorganizované monovrstvy vazané kovalentné k povrchu, které umoznuji specifickou
imobilizaci molekul. Cilem prace je pomoci SERS spektroskopie detailné popsat chovanitéchto
molekul pfi adsorpci na plazmonické senzory a rozklicovat interakci thiolll s povrchem
substratu. Daraz je kladen na pochopeni chovani a porovnani povrchovych komplext, které
utvari vyse zminéné latky se zlatym povrchem, coz je klicové pro aplikace v oblasti bio-
a analytickych senzor(. Na zakladé spektralni odezvy pfi rdznych vinovych délkach, lze
odhadnout chovani thioll pfi jejich adsorpci na povrch zlatého senzoru.




Studium povrchem zesileneho Ramanova rozptylu
berberinu v systéemech s promenlivou koncentraci
nanocastic

Markéta Némcova (B3)

Skolitel: Ing. Ivan Kopal

Nanocastice se v poslednich desetiletich staly velice hojné vyuZivanym nastrojem rozli¢nych
aplikaci nejen ve fyzikdIni chemii, ale naptiklad i v oblasti analytické nebo medicinalni chemie.
Na druhou stranu, vzhledem ke své malé velikosti jsou schopné snadno pronikat do Zivych
organismu a nepfiznivé na né plsobit. Ruku v ruce s jejich ¢im dal ¢astéjsim vyskytem vzr(sta
Vtéto praci byla ke stanoveni nizkych koncentraci a fyzikdlné-chemickych vlastnosti
nanocastic vyuZita metoda povrchem zesileného Ramanova rozptylu (Surface-Enhanced
Raman Scattering — SERS). Tato technika se standardné vyuZiva pro zesileni signdlu
organickych analytl pomoci jejich depozice do blizkosti plasmonickych kov(, nejcastéji zlata,
stfibra, nebo médi. V této praci byl aplikovan opacny pftistup. Roztoku organické slouceniny
s vhodnymi optickymi vlastnostmi a o znamé koncentraci je vyuzito k méreni SERS spekter
o rizné koncentraci nanocastic. Pro tuto studii byl jakoZto modelovy rozptylovac zvolen
prirodni isochinolinovy alkaloid berberin, pomoci kterého byly detekovany stfibrné
nanocastice pripravené redukci pomoci hydroxylaminu.



Vlyvoj protokolt pro state-of-the-art termodynamicky
popis aktivnich farmaceutickych slozek

Ji¥i Snajdr (B3)

Skolitel: Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

PFi posuzovani vlastnosti krystalickych latek (stabilita polymorf, teploty a entalpie fazovych
prechodl atp.) mnohdy narazime na nesoulad mezi vypoltenymi a experimentalnimi
hodnotami, pfipadné i mezi hodnotami zmérenymi na rlznych pracovistich. Ktery vysledek je
presnéjsi? Je chyba ve vypoctu? Nebo v usporaddni experimentu? Timto problém se zabyva
akce COST ,,Best-CSP“, jiz je tato prace soucasti. Cilem akce je na nékolika modelovych latkach
vykazujicich polymorfismus vyzkouset limity jednotlivych metod uréovani vzajemné stability
polymorfd a ziskat co nejdivéryhodnéjsi referencni data pro teoretické vypocty ovérena
porovnanim napti¢ nékolika zapojenymi pracovisti. Prace samotnda je zamérena
experimentalné, s dirazem na metodu diferencéni skenovaci kalorimetrie (DSC). V mensi mite
byly zapojeny také plynova chromatografie, staticka méreni tlakl nasycenych par, ¢i vypocty
termodynamickych vlastnosti idedlniho plynu. Zkoumanymi latkami jsou pikolinamid,
sulfamerazin (zatim pouze okrajové; pfi tani se rozkldadd), (R)-fenylpiracetam
a 4'-hydroxyacetofenon. Predmétem zkoumdni jsou jejich teploty a entalpie fdzovych
prechod(, tepelné kapacity a kde to technické moznosti dovoli, tak také tlaky nasycenych par.



Povrchové napéti jako funkce slozeni pro binarni kapalny
systém oktan + hexan-1-ol pri 25 °C
Marie Strumfova (B3)

Skolitel: Ing. Alena Randova, Ph.D.

Povrchové napéti predstavuje dualezitou vlastnost pro charakterizaci intermolekuldrnich
interakci v systému kapalina-plyn (vzduch), ¢ehoz se vyuziva hlavné v chemickém inzenyrstvi
a farmacii. Tato pridce se zabyva zavislosti povrchového napéti na slozeni smési
oktan + hexan-1-ol. Méfeni byla provedena Du Nolyho metodou pfi 25 °C. Experimentalné
ziskand data byla analyzovana pomoci Redlich-Kisterovy rovnice, kterda umozniuje popsat
odklon od idedlniho povrchového napéti smési. Vysledné dodatkové povrchové napéti
vykazuje v celém rozsahu sloZeni zaporné hodnoty.



Vyvoj a testovadni novych typl kompozitnich separacnich
membran na bazi polymert a MOF nanocdstic pro
cilenou separaci plynud

Adéla Ulrichova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Karel Friess, Ph.D.

Kompozitni membrany na bazi polymert a nanoaditiv, tzv. mixed matrix membranes (MMM),
vykazuji vyrazny potencial pro selektivni ovlivnéni transportu, respektive propustnosti
jednotlivych sloZek separované plynné smési, ¢imz se dosahne lepsiho separaéniho vykonu
(selektivity) téchto materidld. Nicméné s pripravou MMM materidll jsou ¢asto spojené
komplikace, jako napfiklad sedimentace nebo agregace pouZitého aditiva, fazovd separace
mezi aditivem a polymerem, mechanickd nestabilita atd., které vedou
k nereprodukovatelnym vysledkim a zhorSeni separacnich vlastnosti v porovnani
s neplnénymi polymery. Vyvoj novych MMM material(i s kontrolovanou depozici nanocastic
je proto dllezitym krokem v materidlovém vyzkumu zaméreném na vysoce selektivni
membranové materidly. Tato prace se zabyvd pfipravou MMM materidll na bazi
polymethylmethakrylatu (PMMA) a MOF (tzv. metal-organic frameworks) nanocastic UiO-66-
NH2 (Obr. 1). V prvni fazi budou studovany vlastnosti polymernich membran (propustnost pro
Hz, CO2, N2, O2 a CH4 pfi 25°C) bez aditiva a nasledné se zabudovanym aditivem (1-10 hm. %),
které bude v dané membrané nahodné a kontrolované dispergovano.

Strukturni vzorce PMMA (vlevo) a UiO-66-NH; (vpravo).
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Improving Cation-rt Modeling in MD: A Step Toward
Higher Accuracy

Matéj Cervenka (B2)

Skolitel: Prof. Mgr. Pavel Jungwirth Csc., Dsc.

Cation-t interactions are ubiquitous in biological systems, playing essential roles in
membrane protein function, receptor activity, protein folding, and various other biochemical
processes. However, accurately capturing these interactions in molecular dynamics (MD)
simulations presents a significant challenge, as accurate methods incur substantial
computational costs. In this study, we implement a physically justified Electronic Continuum
Correction (ECC) that scales the charge of ion species by a factor of 0.75, enabling an effective
representation of elctronic polarization without added computational overhead. Built on the
Charmm36 force field, our Prosecco75 model incorporates ECC to account for polarizability
effects, which, although not specifically designed for cation-mt interactions, leads to
an improved accuracy. This rather surprising success highlights the potential universality of
the ECC approach for enhancing various interaction types in biomolecular simulations.



Popis termodynamickych vlastnosti vodnych roztoku
thiokyanatu guanidného soucasnymi silovymi poli
Michal Cotek (B3)

Skolitel: Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

Thiokyanat guanidny (GdmSCN) je jeden z nejsilnéjSich denaturant(l protein(. Spravna
molekuldrni interpretace uUcinku GdmSCN vyZaduje pouZziti simulacnich modell, které
kvantitativné popisuji termodynamické chovani vodnych roztoki  GdAmSCN. Cilem prace je
kriticky zhodnotit, tedy porovnat s experimentdlnimi daty v Sirokém rozsahu koncentraci,
kvalitu termodynamického popisu vodnych roztokli GAmSCN soucasnymi silovymi poli, ktera
jsou pouzivana v molekularné dynamickych (MD) simulacich. Budou porovnany nejen
makroskopické aktivitni a volumetrické vlastnosti roztok(, ale v ramci Kirkwoodovy-Buffovy
(KB) teorie také KB integraly, které maji primy vztah k mikroskopické strukture roztoku ziskané
z pocitacovych simulaci. Vysledky prace poslouzi jako zaklad pro vyvoj zpfesnéného modelu
GdmSCN, ktery umozni kvantitativni studium mechanismu denaturace biomolekul.



Nejen elektrochemicka studie DPIBF, nadéjného
kandidadta pro zvyseni ucinnosti soldrnich ¢lankd
David Gabaj (B2)

Skolitel: Mgr. Ludmila Simkova, Ph.D.

1,3-Difenylisobenzofurany (DPIBFs) jsou reaktivni dieny hojné pouzivané u Dielsovych-
Alderovych reakci nebo jako standardni reagenty pro stanoveni singletového kysliku.
Molekuly DPIBF vSak mohou slouZit i jako chromofory. Organicky fotovoltaicky ¢lanek je
zaloZeny na absorpci svétla chromoforem. Po absorpci fotonu dojde k excitaci singletového
elektronu, ktery svoji deexcitaci do tripletového stavu ¢ast energie ztrati. Tuto disipovanou
energii Ize zuzitkovat pomoci procesu singletového Stépeni, vygenerovat 2 elektrony misto
jednoho, a tak zvysit efektivitu pfemény elektromagnetického zareni v elektricky proud.
Pozadavky singletového stépeni splfiuje molekula DPIBF. Pro jeji vyuZiti v solarnim ¢lanku jsou
klicové jeji optické a redoxni vlastnosti. Zaméfili jsme se proto na detailni vyhodnoceni
vlastnosti DPIBF a srovnani s jeho dimernimi analogy. Vedle klasickych elektrochemickych
(dc-polarografie, CV a RDE) a optickych (UV-Vis-NIR) metod byla pouzita i jejich kombinace.
Mechanismus prenosu prvniho elektronu byl podporfen in-situ EPR spektroskopii.
V neposledni fadé byla studovana stabilita zkoumanych molekul (pomoci UV-Vis, NMR a MS).
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Sigma-diry a jejich nekovalentni interakce jako kohezni
motiv pro molekularni krystaly

Jifi Hrubant (B2)

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

Nevazebné interakce hraji velkou roli v molekularnich krystalech a ovliviuji pfitom jejich
fyzikdlné-chemické vlastnosti. K nevazebnym interakcim patfi i nepfiliS zndmé interakce
sigma-dér, jejichz vyzkum je obsahem této prace. Vliv sigma-dér na kohezi molekularnich
krystald mlze byt zkoumdn chemickymi vypocetnimi metodami na vybranych organickych
molekulach, které obsahuji skupiny odcéerpdvajici elektrony schopné v krystalové mfizice
vyznamné interagovat se sigma-dirou vhodného nekovového prvku. Tato interakce je v této
praci zkoumana nejprve z pohledu map elektrostatického potencialu jednotlivych molekul,
nasledné z pohledu mfizkovych energii krystal(, a nakonec posun( jejich vyznamnych
vibracnich frekvenci v zavislosti na pritomnosti téchto interakci. Ze struktur krystalt
vybranych molekul mohou navic byt separovdny dimery podezielé z tvorby téchto typl
interakci a pomoci ab initio metod vycisleny jejich interakéni energie a jeji mechanistické
komponenty. Sila téchto interakci je zkoumana a diskutovana i s ohledem na substituce
atom( v krystalické mriZzce svymi analogy z téZe skupiny periodické tabulky.




Materialy s ionty vzacnych zemin: Elektronova struktura
a termodynamicka analyza

Jakub JeZzek (B2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. David Sedmidubsky

Jak zlepsit vlastnosti scintilator(, material( sviticich pfi expozici ionizujicim zarenim? Zkoumali
jsme elektronovou strukturu a termodynamické chovani gadolinito-skandito-hlinitych
granatll, uziteCnych pro jejich scintilacni vlastnosti. Vypocty s vyuzitim funkcionalu
elektronové hustoty (DFT-GGA) byly provedeny pomoci software MedeA a programu VASP.
Nejprve jsme pro dané slozeni provedl|i optimalizaci struktury a nasledné aplikovali funkcional
GGA+U na stavy Gd-4f, abychom popsali rozstépeni téchto valencnich past. Zamérili jsme se
na chovani iontl skandia, které mohou vstupovat do oktaedrickych i dodekaedrickych poloh
grandtu. Pravé obsazeni dodekaedrickych pozic zplsobuje vznik stavl Sc-3d uvnitf
zakdzaného pdsu, které pusobi jako elektronové pasti a zhor3uji scintilacni vlastnosti. Pro
potlaceni Sc v téchto polohach jsme zkoumali termodynamické chovani tuhého roztoku
(Gd,Sc)s3(Al,Sc)2Als012 a jeho rovnovah s dalsSimi fazemi, vyuzivajic software FactSage pro
navrh tentativniho fazového diagramu systému Gd;0s-Al;03-Sc,03 s akcentem na oblast
stability granatu a pole jeho primarni krystalizace z taveniny. Diky této praci pfispivame ke
zdokonalovani scintilatort, které mohou byt stabilnéjsi, vykonnéjsi a uplatni se pfi detekci
zareni v mediciné, pramyslu i ve vyzkumu.




Possible mechanism for singlet oxygen quenching:
Ab Initio Study

Lukas Tabery (B1)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavicek, Ph.D.

Singlet oxygen, a reactive oxygen species (ROS), is frequently generated in photochemical
processes. Its quenching mechanism was for a long time subject of many disputes. Only
recently has the discussion tended to consider solvent-induced intersystem crossing as the
main mechanism, explaining also the pronounced isotopic effect. However, alternative
pathways may still exist. This study proposes a novel mechanism for singlet oxygen quenching
in water, exploring the feasibility of electron transfer from the hydroxide anion (OH") as
a relevant route. In contrast to the commonly accepted mechanism, the proposed pathway
involves electron transfer, forming intermediate complexes, ['0,...0H ] and [O,"....OH]. Using
computational chemistry methods, this work aims to assess the energy profiles, solvation
effects, and transition dynamics of these intermediates in order to evaluate the viability of
this mechanism.



Ab initio molecular dynamics of ammonia clusters with
an excess electron

Vit Turcin (B2)

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

In this study, ab initio molecular dynamics simulations were carried out on negatively charged
clusters composed of 2-48 ammonia molecules to investigate how cluster size impacts the
electronic stability of an excess electron. Our findings reveal that electronic stability at finite
temperatures enhances with an increase in cluster size. Notably, clusters with as few as 5-7
ammonia molecules can stably bind an excess electron, achieving a vertical binding energy
that approaches nearly half the bulk value observed in the largest simulated clusters. Our
results align well with previous research, allowing us to explore binding characteristics
through the electron's radius of gyration and shape anisotropy. Additionally, we offer
a qualitative interpretation of the binding mechanism using a particle-in-a-spherical-well
model, shedding light on how electronic stability emerges in these finite-sized ammonia
clusters.
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ICD in liquid water competes with proton transfer and
non-adiabatic relaxation

Jakub Dubsky (B3)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavicek, Ph.D.

Intermolecular Coulombic Decay (ICD) is a non-local relaxation process that occurs in atoms
or molecules following inner-valence or core ionization. When an electron vacancy forms,
an electron from a higher orbital within the same atom or molecule can fill the vacancy,
releasing excess energy that can then eject an electron from a neighboring species. Various
studies suggest that this ejected electron could potentially damage biomolecules. The present
work investigates this phenomenon in large water clusters, where experimental data revealed
that the efficiency of this relaxation pathway is well below unity. To model this efficiency,
| have developed a multi-scale stochastic model that simulates the kinetics of ICD electrons
and compares the efficiency of H,0 and D,0. The model is based on a combination of QM:QM
ab initio technique, molecular dynamics simulations and Monte-Carlo processing. The model
aligns well with experimental results and indicates a competition of ICD between proton
transfer, and non-adiabatic interactions. These findings contribute new insights into ICD as
a relaxation pathway within radiation chemistry and related fields, where ICD processes
remain incompletely understood.



Non-Classical Structures of Polyprotic Acids with PIMD:
The Case of Maleate(-1)

Jakub Ferencik (B3)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavicek, Ph.D.

In chemistry, the term “structure” is typically associated with the minimum on potential
energy surface. However, the vibrationally delocalized structure is distinct from the above-
mentioned classical one. The atomic arrangement in polyprotic acids can facilitate internal
proton transfer where the quantum behavior of the proton leads to significant non-classical
effects on molecular structure. The objective of this work is to investigate the classical and
guantum perspectives of acidic structures, using maleate(1-) as a model. To capture non-
classical behavior, we use path integral molecular dynamics with a generalized Langevin
equation. By examining the proton transfer between the two carboxyl groups, we determine
the most probable hydrogen atom position and effectively characterize the anion structure.
To assess the impact of the solvent, simulations are being performed for both the gas phase
and an aqueous solution, with the latter modeled via the continuum solvation model. This
research provides valuable insight into the intricate proton transfer mechanisms in polyprotic
acids, contributing to a deeper understanding of the nuclear quantum effects on anion
stability. Furthermore, these findings will assist in the design and interpretation
photoelectron experiments.

\&

Molecular structure of maleate(1-)



Diving into the Deep Blues and Dark Greens of the
Aromatic Radical Anion Ocean

Zuzana Hybnerova (B3)

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

Radical anions of aromatic hydrocarbons serve as key intermediates in wide range of chemical
reactions. They are typically formed in an electron transfer process from an alkali metal
(assumed to take place via a solvated electron intermediate) into an unoccupied n* valence
orbital. Gaining insight into the electronic structure of these specimens is crucial to
understand and optimize reaction conditions in Birch-like reductions. Moreover, their
characteristic absorbtion in the UV-VIS makes them interesting for photo-induced reactions.
Using electronic structure calculations (via TD-DFT and CAS-SCF excited state dynamics) and
experimental measurements of their UV-VIS spectra, we aim to achieve a comprehensive and
detailed understanding of electronic structures of naphthalene and benzophenone both in
their neutral and radical anion states. While optimal theoretical framework is yet to be
identified, experimental findings and ongoing progress in calculations is presented.



Molecular dynamics in a diabatic representation: charge
transfer with constrained DFT and Landau—Zener
method

Jan Kores (B3)

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

Constrained density functional theory (CDFT) is a relatively novel tool that allows us to set
constraints on the electron density of a group of atoms regarding its charge or spin. The
method seems promising for modelling charge transfer processes. This study aims to apply
this approach to a Na—CO; system, where the electron is transferred from the sodium atom,
reducing the carbon dioxide molecule. The main goal of the presented work was the
development of a tool for studying charge transfer using molecular dynamics simulations in
a diabatic representation. Two distinct diabatic states are constructed using CDFT charge
constraints. Since the simulations are treated within the Born—-Oppenheimer approximation,
we can construct potential energy surfaces of the two diabatic states and use them for
molecular dynamics. The nonadiabatic transitions between the states are modelled by using
the Landau—Zener formula. The method aims to help us understand charge transfer processes
during molecular collisions, such as the above-mentioned collisions of Na and CO..



Viyvoj simulacni analyzy release faktor( v ramci
mechanismu translace proteind

Tomas Kuzma (B3)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kolaf Ph.D.

Tato prace bude zamérend na téma release faktord v kontextu vypocetni chemie. Tyto
makromolekuly jsou zkoumany in silico v ramci simulacniho modelu, na kterém poté pomoci
ekvilibracnich krokd mohou probihat simulace. V Uvodu prace bude popsano, co jsou release
faktory a jakych proces( se vramci organismu Ucastni. Bude rozebrana i jejich struktura
s popisem ¢asti této makromolekuly a vyznam toho, proc release faktory zkoumat. Dalsi ¢asti
této prace bude popis stavby simulaéniho modelu, pficemz budou rozebrany kroky, které byly
potifeba udélat pro jeho dokonceni a popiSeme jejich vyznam. Déle se prace zaméruje na
konkrétni kroky uskuteénéné po tvorbé simulaéniho modelu, potrfebné k dokonceni
simulaéniho procesu. Budou rozebrdny uskutecnéné metody analyzy dané simulace. Zadvérem
prace bude nastinén dalsi postup prace, co bude predmétem dalSiho zkoumani, a jaky je cil
dané prdce. Vystupem z této prace by mélo byt pochopeni problematiky funkce release
faktor(, predstava o tvorbé daného simula¢niho modelu a princip jeho analyzy.



Stavba simulacniho modelu mitochondridalniho ribozomu

Rudolf Kvasnovsky (B3)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kolar, Ph.D.

Tato prace je zaméfena na problematiku stavby modelu mitochondridlniho ribozomu, se
kterym posléze bude mozno provadét nejriznéjsi simulace. Tento simulaéni model bude
nasledné vyuZit na popis dynamického chovani vybranych ¢asti mitochondridlniho ribozomu.
Uvodem prace budou popsany mitochondrialni ribozomy jako takové. Bude popséno, co jsou
zac, ¢im se vyznacuji oproti béznym ribozomm, kde je najdeme, jaka je jejich struktura a pro¢
je jejich studium dulezité a zajimavé. V dalSich fazich prezentace bude pfiblizen samotny
proces stavby simulaéniho modelu, ktery se momentdlné fiti do cilové rovinky a ktery je
zaroven pokusem o vytvoreni prvniho kompletniho simulaéniho modelu lidského
mitochondridlniho ribozomu na svété. Specidlni pozornost bude vénovdna problematickym
mistlm tvorby modelu, mezi které patfi mimo jiné vyskyt nekanonickych residui v proteinech
a rRNA nebo pritomnost fetézcl proteinli a rRNA s chybéjici namodelovanou sekvenci residui
uprostred retézce. Jednotlivé pripady budou rozvedeny a bude popsan postup, jakym byly
dané problémy vyfeSeny nebo jakym jsou feseny. Zavérem bude nastinéno, co jesté chybi
k Uspésnému dokonceni projektu, jaké jsou jeho vyhlidky do budoucna a k ¢emu se bude
hotovy simulaéni model pouzivat. Vystupem pro pfitomné by mélo byt uvedeni do
problematiky mitochondrialnich ribozom( a také zakladni predstava o samotném procesu
tvorby modelu mitochondridlniho ribozomu.



Non-adiabatic Simulations of Benzene and its Isomers

Anna Mokra (B3)

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

Non-adiabatic molecular dynamics techniques are crucial for studying excited-state behavior
in molecular systems. Among these, widely used mixed quantum-classical approach of
trajectory surface hopping (TSH) simulates excited-state dynamics by propagating classical
molecular trajectories across ab initio potential energy surfaces from an ensemble of initial
geometries. In this work, we compare two TSH models — Fewest Switches Surface Hopping
(FSSH) and Landau—Zener Surface Hopping (LZSH) — in simulations of benzene, fulvene and
prismane, otherwise known as Ladenburg benzene. While FSSH is more established method,
LZSH is its simpler yet efficient alternative. Both approaches present unique advantages
depending on the structure of interest. By comparing these TSH models, we investigate the
limitations of methods and explore the photochemistry of benzene isomers, ranging from the
dissociation of hydrogen atom to the forming of a completely new structure.



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

Daniel Mysak (B3)

Skolitel: Mgr. Ing. Eva Krupi¢kova-Pluhafova, Ph.D.

Living organisms regulate their life functions by biocatalyst called enzymes. Enzymes activity
is very sensitive to its surrounding which allow the cells to quickly react and change
metabolism. Cell’s interior contains large variety of macromolecules, thus it is crowded.
However, majority of the in vitro experiments with enzymes are made in simple aqueous
buffers. Influence of the crowded environment is missing and that is why we focus on it. We
simulated Glutamate dehydrogenase (GDH), one of the most common and important
enzymes in all organisms, and compared our results with experimental data. Even though
GDH is widely studied enzyme, its reaction mechanism is still not fully described. We used
all-atom classical molecular dynamics for GDH systems with glutamate (GLU) and norvaline
(NVA) as substrates under various conditions (pH, crowder). Then we collected 200-400 ns
trajectories. We characterized large variety of possible active site conformations under
various conditions, such as different substrate (GLU, NVA) and pH. We described active site
flexibility, diverse orientation of residues and mobility of the substrates. Then we started
working on quantitative description of the substrate binding using enhanced sampling
methods. Collected trajectories and their analysis can help to explain how enzymes behave in
crowded environment and to properly describe reaction mechanism of GDH and how it is
affected by its surroundings.
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Insights on the compatibility of selected active
pharmaceutical ingredients with polylactic acid from
molecular-dynamics simulation

Bc. Vladislav Aulich (M1)

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

Many active pharmaceutical ingredients (APIs) suffer from low water solubility and
consequent limited efficiency in the treatment of living organisms. A novel general trend is to
reduce this deficiency by using an amorphous dispersion of APl within polymeric excipients.
That strategy relies on the thermodynamic fact that each amorphous solid phase is
metastable with respect to its crystalline counterpart, being thus also more soluble than the
crystal. In our case, we chose polylactic acid (PLA) as a polymeric excipient and four APIs
(carbamazepine, naproxen, indomethacin, ibuprofen) to form a binary mixture. Molecular
dynamics simulations represent a suitable tool for describing those binary systems to explore
the key molecular interactions that bind their bulk phases and to interpret their kinetic
properties and stability with respect to their undesirable recrystallization. Intensity of the
interactions between APl and polymer molecules in the amorphous bulk mixtures are derived
directly by calculating radial distribution functions and cohesive energies or indirectly from
the mean squared displacement of APl molecules in the bulk. Another important calculated
parameter indicating the influence of atomic interactions between the drug and polymer
molecules is the glass transition temperature, representing a direct measure of the kinetic
stability.
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Strukturni variabilita peptidovych deformylaz

Bc. Aneta Hradkova (M1)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kolaf, Ph.D.

Prvni enzym, se kterym se bakteridlni proteiny rodici se v ribozomu setkaji, je peptidova
deformylaza (PDF). PDF se vazie na povrch ribozomu a odstépuje formylovou skupinu
z N konce nascentniho proteinu, ktery se vynofuje z ribozomalniho tunelu. Podle strukturnich
a sekvencnich podobnosti se PDF déli na Typ |, Typ Il a Typ lll, pficemZ Typ Ill je povaZovan za
neaktivni. PDF Typu | maji C-koncovy a-helix, ktery slouZi jako spojeni mezi katalytickou
doménou enzymu a povrchem ribozomu, zatimco u PDF Typu Il je pfesny mechanismus vazby
na ribozom stdle nezndmy. Ve své bakalarské praci jsem pomoci simulaci molekulové
dynamiky studovala chovani C-koncové oblasti PDF ziskanych z rGznych organism(. V této
o zastupce eukaryotnich PDF. Dfive se véfilo, Ze PDF Ize najit pouze v bakterialnich burkach,
ale v poslednich letech se ukazalo, Ze existuji PDF analogy i v rostlinach nebo mitochondriich.
Pravé tyto deformyldzy jsou predmétem této prace, jedna je zastupcem plastidialnich PDF
a druhad byla syntetizovana jako analog lidské mitochondrialni PDF. Zabyvam se zde srovnanim
struktury a dynamiky eukaryotnich a prokaryotnich PDF pomoci pocitacovych simulaci téchto
enzym(. Vysledky téchto simulaci poukazuji napfiklad na podobnost flexibility Ckonce
eukaryotnich PDF a zastupct Typu I.




Vliv horecnatych iontd na strukturu a dynamiku
protoribozomu

Bc. Martin Masek (M2)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kolar, Ph.D.

Ribozom je biomolekulovy komplex, ktery je zodpovédny za biosyntézu protein(, vyskytujici
se témér ve vSech bunkach. Schopnost ribozomu katalyzovat tvorbu peptidovych vazeb je
pfipisovana peptidyltransferdazovému centru (PTC), katalytickému mistu, které je slozené
vyhradné z ribozomdlni RNA (rRNA). V rdmci ribozomu obklopuje PTC strukturné symetricka
oblast, jez byla pozorovana konzistentné u rGznych druh( organisml. Tato symetrie
naznacuje davny evoluéni plvod PTC. V této prdaci jsem studoval modelovou strukturu
(PTC_Small) potencialniho evoluc¢niho predchidce ribozomu, tzv. protoribozomu, u které jiz
bylo prokazano, Ze je schopna katalyzovat vznik dipeptidi. Model PTC_Small jsem postavil na
zakladé struktury moderniho bakteridlniho ribozomu T. thermophilus. Zaméfil jsem se
pfedevsim na vliv strukturnich iontd a iontl v roztoku na strukturu rRNA v PTC_Small. K tomu
jsem vyuzil metody molekularni dynamiky na atomové Urovni pomoci programu GROMACS.
Vysledky naznacuji, Ze strukturni hore¢naté ionty mirné stabilizuji rRNA. Na druhé strané vyssi
koncentrace iont(l v rozpoustédle strukturu modelu pfilis neovliviiuje.



Kvantoveé mechanicka parametrizace stavovych rovnic
typu PC-SAFT

Bc. Elia Pavlis (M2)

Skolitel: Ing. Martin Klajmon, Ph.D.

Stavové rovnice typu PC-SAFT umoziuji vypocet termodynamickych a volumetrickych
vlastnosti Cistych latek a smési pouze na zakladé latkovych parametrl pro jednotlivé slozky.
Vyznam téchto parametr( je jasné definovany a vztahuje se ke geometrickym a interakénim
vlastnostem molekul dané latky. Relativni pfimocarost vypoct( Cini pokrocilé stavové rovnice
cennym screeningovym nastrojem v situacich, kde experimentalni udaje chybi nebo je jejich
zisk velmi ndkladny. Parametry Cistych latek je ovsem stdle potreba fitovat na experimentalni
data, jako je napfriklad hustota, tlak nasycenych par nebo rozpustnosti. To omezuje pouziti
PC-SAFT na latky, pro které jsou tyto uUdaje k dispozici, a navic je vysledek vypoctu ovlivnén
vybérem experimentalnich dat a jejich kvalitou. Nedavno byla pfedstavena technika SEPP
(Segment-Based Equation of State Parameter Prediction), kterd umoznuje uréeni parametra
ptimo z molekuldrni struktury pomoci kvantové chemickych vypoctl. Takto ziskané
parametry maji potencial vyrazné usnadnit vyuziti rovnic typu PC-SAFT pro zcela nové latky.
Technika SEPP byla vSak doposud testovdna jen na uzsim vybéru latek a je tedy otazkou, jaké
vysledky lze ocekavat pro jiné, sloZitéjsi latky. Cilem prace je tuto komplexni vypocetni
techniku (zahrnujici souhru fady softwarovych prostfedkd) implementovat a srovnat jeji
vysledky s vysledky ziskanymi béZznymi parametriza¢nimi metodami.



Implementation of Polarizable Simulations for Phase
Interfaces in Porous Liquids

Bc. Veronika Sritterova (M2)

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

Porous liquids (PLs) represent an innovative class of materials as they combine the permanent
porosity of solid sorbents and the fluid nature of liquids. Adding structured voids into liquids
is highly attractive in terms of promising applications, including gas capture, catalysis, and
separations. This work presents a set of molecular dynamics simulations addressing the
structural and dynamic properties of PLs comprised of the selected ionic liquids (ILs) and
metal-organic frameworks (MOFs), particularly ZIF-8. The study explores the atomic-level
dynamics of fluid behavior near the crystal structure’s free surface, uncovering the subtle
interactions and movements in this boundary region. The force fields used are enhanced to
incorporate explicit atomic polarizability via the Drude model. The polarizability is expected
to impact the interactions among ions and the surface significantly, reducing the spurious
ionic cage effect, and thus promoting the inner dynamics of the fluid component. By
calculating the interaction energies of ions with the interface and their lifetime in its
proximity, it is ascertained how the confinement of the ILs within the MOF pore influences its
fluid properties. The overarching aim is to conduct a thorough analysis of the interphase
at the atomic resolution, and subsequently to assess whether the combinations of the
considered materials are suitable for the formation of porous liquids.



Atomistic simulations of a transfer RNA analogue

Bc. Jakub Zvéacek (M2)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kolaf, Ph.D.

Besides ribosome itself, transfer RNA (tRNA) is one of the key components of protein
synthesis. It serves as a mean of translation from the mRNA code into the amino acid
sequence, and this “language” is evolutionarily strictly conserved, meaning that one mRNA
sequence is translated into the same amino acid sequence in almost all organisms. The work
follows an article, where it was experimentally proven that there are organisms able to modify
this code in some cases. Therefore, mMRNA sequences are not translated the expected way. It
was also discovered that tRNAs associated with these abnormalities have structural
difference in so called anticodon stem (AS). Typically, AS consists of five base pairs, however,
tRNAs encoding abnormalities have AS only four base pairs long, due to a point mutation of
one nucleobase. In this work series of MD simulations were performed for structures with
different point mutations leading to shorter AS. The resulting simulations are evaluated by
x3DNA, tool used to describe tertiary structures of nucleic acids and compared to results
obtained with the structure of wild type. The aim is to determine, whether point mutations
and shorter AS can lead to difference in tRNA flexibility, that could eventually cause
abnormalities in mRNA code translation.
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Molecular simulations of reaction intermediates of
CO; reduction aided by cobaltoporphyrin catalyst

Bc. Karolina Farnikova (M2)

Skolitel: Mgr. Ing. Eva Krupi¢kova Pluhafova, Ph.D.

The increasing carbon dioxide (CO;) levels in the atmosphere correlated with global warming
are a challenge for humanity. Therefore, there has been an effort to either reduce its
production or capture it and use it further. The second option can be realized by catalyzed
electrochemical reduction, which leads to various products. To facilitate the electrochemical
reduction many catalysts are being currently under development. In our research, we have
focused on the details of the catalytic mechanism of the reduction of CO; to carbon monoxide
catalyzed by a cobaltoporphyrine cage catalyst. We focused on two reaction intermediates,
one after full reduction and binding of CO, and another one after subsequent protonation. To
simulate the behavior of these intermediates in aqueous solutions of alkali metal cations,
which can tune the selectivity of the catalyst, classical molecular dynamics were employed.
However, since we are dealing with non-standard residues for both intermediates, we had to
develop empirical force fields. Our results can contribute to both development of force fields
for non-standard residues and the understanding and tuning of an environmentally
interesting catalyst.



CO release from flavonol: Ab initio Model

Bc. Marek Klima (M1)

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

The release of carbon monoxide from flavonol upon UV radiation exposure was first
discovered in 1989, establishing flavonol as a photoactivatable carbon monoxide-releasing
molecule (photoCORM). The targeted CO release is significant for biomedical applications,
e.g. CO can have beneficial effects on the human body when its release is localized. Triplet
state plays a critical role in the dissociation process of flavonol and recently the influence of
molecular oxygen was demonstrated. In my work, | aim to model dissociation of flavonol using
ab initio methods, primarily multireference methods in addition with transition state theory
to study the mechanism and kinetics of the dissociation.



Predicting Rotational Dynamics in Molecular Rotors:
An Ab Initio Study of Substituent Influence on Thermal
Isomerization

Bc. Anna Lamancova (M2)

Skolitel: RNDr. Dana Nachtigallova, Ph.D.

Molecular rotors are nanoscale systems capable of controlled rotational movement around
a specific axis, driven by energy inputs such as light, heat, or chemical reactions. In this study,
we investigate the influence of substituents on the thermal helix inversion, rotational speed,
and rotational barrier of molecular rotors. Using ab initio methods, density functional theory
(DFT), and the long-range corrected functional wB97XD, we conduct a 2D potential energy
surface (PES) scan for isomerization between two stable isomers. This approach allows us to
accurately map the PES and analyze how different substituents affect inversion dynamics and
energy barriers. The aim of this work is to deepen the understanding of substituent effects on
molecular rotor performance, providing insights for designing efficient synthetic molecular
machines.




Investigating Photoinduced Electron Transfer from
Bilirubin Model Compound to Oxygen

Bc. Lukas Peterka (M2)

Skolitel: prof. RNDr. Bc. Petr Slavicek, Ph.D.

The present study examines the photoinduced electron transfer (PET) process from a bilirubin
model compound, dipyrrinone, to an oxygen molecule. This process may represent the initial
step of the photooxidation pathway of dipyrrinone derivatives, as recently proposed at the
cooperating experimental laboratory (prof. Petr Klan, MU Brno). This work employs a range
of computational methods, including time-dependent density-functional theory (TD-DFT),
constrained density-functional theory (CDFT), multireference approaches, and semiempirical
techniques, to elucidate the PET mechanism. The potential energy surface mapping is
performed, involving excited states characterization, interpolation between critical
structures, and the implementation and application of Landau—Zener TD-DFT surface hopping
dynamics. Initially, the characterization of dipyrrinone and oxygen is conducted separately,
followed by an investigation of their complex. A comparison of calculations conducted in
vacuum and water implicit environments demonstrates the significant influence of the
solvent.



Fyzikdlni stabilita amorfnich lékovych formulaci: Vliv
termodynamickych, kinetickych a relaxacnich faktord

Bc. Tereza Simsova (M2)

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

Amorfni formulace jsou hojné pouzivany jako strategie pro zvySeni biodostupnosti malo
rozpustnych léCiv. Pocatek krystalizace je kritickym faktorem pro stanoveni doby pouZzitelnosti
amorfnich formulaci. Proto je porozuméni a zajisténi dlouhodobé inhibice krystalizace |éCiva
v amorfnich formulacich jednim z klicovych parametrl pro jejich pouZivani. Tato prace se
zabyvd simultdnnim zkoumdnim vlivu termodynamickych, kinetickych a strukturné-
relaxacnich faktor( na fyzikalni stabilitu amorfnich forem IéCiv a jejich smésmi s vybranymi
polymernimi excipienty. Cilem prdce je rovnéZz objasnit vztahy mezi témito faktory
a zavedenou klasifikaci latek podle jejich schopnosti tvofit amorfni fazi, tzv. ,glass-forming
ability”“. Relaxacni vlastnosti, tepelné kapacity, fazové premény a jejich kinetika jsou
zkoumdny kalorimetrickymi metodami ve spojeni s odpovidajicimi modely pro popis téchto
vlastnosti.



Towards Photostability of Astrochemical Glycine:
Impact of a Solvent

Bc. Katarina Vosovicova (M1)

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

Over the last decade, glycine, the simplest amino acid, has been detected in cometary
atmospheres and ice. Recently, glycolamide, an isomer of glycine, has also been identified in
interstellar matter, sparking further interest in the survival mechanisms of these molecules
under extreme cosmic conditions. The photochemical decomposition of amino acids is
thought to play a role in developing biomolecular homochirality, yet the photostability of
glycine in space remains underexplored. In this study, | examine the photostability of glycine
under simulated cosmic radiation, with a specific focus on its behavior in solution. By utilizing
QM/MM non-adiabatic molecular dynamics simulations with the CASSCF method with various
active spaces, | explore the photochemistry of zwitterionic glycine in a cluster of water
molecules. This approach allowed me to analyze how the solvent affects photostability by
exploring potential reaction pathways. | further compare the reactivity of solvated and non-
solvated glycine, finding that the presence of water molecules significantly affects its
photostability. These findings shed light on the role of solvent effects in stability, providing
insights into the resilience of amino acids in space and implications for the potential origins
of life.
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Krystof Luhan, B3, Ing. Martin Balouch, Ph.D., Liposomes with new ionizable lipidoids for
pharmaceutical applications

Bc. Jaroslav Macas, M1, prof. Dr. Ing. Tomdas Moucha, Pfiprava tlakové smycky Hmetru
Bc. Alina Mamedova, M2, doc. Ing. Viola Tokdrova, Ph.D., Enkapsulace bunék do
hydrogelt pomoci stop-flow litografie

Daniela Marcalikova, B3, doc. Ing. Jitka Cejkova, Ph.D., Studium morfologie
chemobrionickych struktur pomoci rentgenové mikrotomografie

Bc. Martin Matej, M1, doc. Ing. Alexandr Zubov, Ph.D, Charakterizdcia nddrzi
prietokovych baterii pomocou vypoctovej dynamiky tekutin (CFD)

Bc. Jakub Melenovsky, M1, prof. Ing. Michal Pfibyl, Ph.D., Studium enantioselektivnich
transesterifikaci v mikroreaktorech

Bc. Ondrej Melo, M1, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek, Crystallinity change of semi-crystalline
polyolefins during the sorption of penetrants

Bc. Hana Moravcikova, M1, Ing. Denisa Lizofova, Ph.D, Studium interakce
farmaceutickych nanokrystall s bunécnymi sferoidy

Bc. Michal Neuwirth, M2, doc. Dr. Ing. Milan Jahoda, Modelovdni tniku toxické Idtky do
volného prostredi

Vladimir Nikolaev, B3, doc. Fatima Hassouna, Ph.D, Synthesis and physico-chemical
characterization of carbon quantum dots for drug delivery application

Adam Opravil, B3, prof. Ing. Franti$ek St&panek, Ph.D., Vyzkum a vyvoj pevnych
formulaci z glukanovych cEdstic

Jan Pchalek, B3, Ing. Martin Krov, Konstrukce statického misice pro zarizeni Kulickomat
Bc. Bara Pinc¢akova, M1, doc. Dr. Ing. Milan Jahoda, Vliv pfitomnosti sazi na vysledky CFD
modelovani poZart

Zofie Plchutova, B2, Ing. Petr Mazur, Ph.D., Inovované inertni 3D elektrody pritoénych
baterii s karbonizovanymi polymernimi nano-vldkny

Bc. Monika Polackova, M1, doc. Ing. Alexandr Zubov, Ph.D., Modelling of emulsion
copolymerization: Identifiability analysis

Jifi Polach, B2, prof. Ing. Petr Koci, Ph.D., Kinetika deaktivace Pd/AEl zeolitu pro adsorpci
NOx ve vyfukovych plynech

Bc. EliSka Prostéjovska, M1, prof. Ing. Petr Koci, Ph.D., Ndvrh systému pro cisténi
vyfukovych plyni ze staciondrniho dieselgenerdtoru

Bc. Anna Reiserova, M1, Ing. Denisa Lizonova, Ph.D., In vitro analyza inhalacnich
pfipravkd pro in situ vyrobu antibiotik

Bc. Karolina Rohacova, M1, prof. Ing. Miroslav So63, Ph.D., Novel coamorphous systems
of Sofosbuvir

Jakub Ryc, B3, Ing. Martin Isoz Ph.D., Peceni chleba: analyza citlivosti multifyzikdlniho
CFD modelu

Veronika Rychld, B3, Ing. Lukas Valenz Ph.D., Studium zavislosti kGa na diftiznim
koeficientu na vyplni MellapakPlus 452.Y

Bc. Ludmila Rihakova, M2, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek, Innovative Solvent-Based Recycling:
Closing the Loop on Plastic Waste
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Antonin Saifrt, B3, Ing. Jan Haidl, Ph.D., Vyvoj procesu kombinované koagulace pro
vyrobu pitné vody

Bc. Adam Sedlacik, M2, Ing. Petr Mazur PhD., Optimisation of zinc-air hybrid flow
batteries

Bc. Karolina Slonkova, M2, doc. Ing. Ondrej Kaspar, Ph.D., Post-breakage growth of
organic crystals

Barbora Saskova, B3, Ing. Filip Zavrel, Pfiprava kompozitii kontrastni Idtky a glukanovych
castic

Vojtéch Sebek, B3, Ing. Denisa Lizoriov4, Ph.D., Optimalizace magnetoliposom( pro
biomedicinské aplikace

Bc. Anna Smidova, M2, Zubov Alexandr doc. Ing. Ph.D., Van der Waalsova stavovd
rovnice a jeji prekvapivd vyuZiti

Michal Stevuliak, B3, Ing. Petr Mazur, Ph.D, Vplyv teploty a pH na stabilitu kladného
elektrolytu pouZitého v prietocnych batériovych ¢ldnkoch prevddzkovanych pri vyssSich
teplotdch

Bc Alberto Taccori, M2, Ing. Petr Mazur, Ph.D, Phase diagrams of microemulsion
electrolytes in flow batteries

Jarmila Terpdkova, B3, Ing. Martin Isoz, Ph.D., Development of a fully resolved digital
twin for analysis of fluidized bed

Bc. Matyas Jakub Tichy, M1, doc. Ing. Frantisek Rejl, Ph.D, Vyvoj metodiky recyklace
lithium-iontovych baterii

Yeva Tsypko, B3, prof. Ing. Petr Ko¢i Ph.D., Simulation study of catalytic systems for
exhaust aftertreatment

Bc. Samuel Uhliarik, M2, prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D., Modifikdcia uvolfiovania
lieCivej latky z minitabliet pomocou coatingu vo fluidnom loZe

Bc Mikulas Vaszi, M1, prof. Dr. Ing. Tomas Moucha, Méreni a zpracovdni signdlu Hmetru
a jeho kalibrace

Vit Vecernik, B2, Ing. Lucie Kubickova, Metoda vnorené hranice s turbulentnimi modely
Reynoldsova stredovdni: Verifikace a validace

Vanesa Virsikova, B3, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek, Combining simulation and experimental
techniques to study diffusion in polymer melts

Petr Vitek, B2, Ing. Stanislav Valtera, Atom by Atom Built CuPd Pentamer Clusters for
Oxidative and Non-Oxidative Cyclohexene Dehydrogenation

Bc. Juraj Volesini, M1, Ing. Petr Mazur, Ph.D., Optimization of an organic redox flow
battery model: Impact of electrochemical kinetics description on performance metrics
Lenka Vyhlidalova, B2, Ing. Denisa Lizonova, Ph. D., Interakce kurkuminovych
nanokrystalt s plicnimi burikami

Bc. Martin Weisl, M1, Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D., Enkapsulace peptid( do glukanovych
Cdstic

Katefina Zednickov3, B3, prof. Ing. Michal Pribyl, Ph.D., Matematické modelovani
kontinudlini elektroforetické separace enantiomert kyseliny mandlové

Bc. Pavel Zeman, M1, Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D., Aerosol Drug Formulation Using
Phospholipid-Stabilized Nanocrystals: Modeling and In Vitro Evaluation

Bc. Lukas Ziebiker, M1, prof. Ing. Petr Koci, Ph.D., Stanoveni emisi dieselového
generdtoru elektfiny vzhledem k normé EU Stage V
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Microfluidic Channels for Photocatalysis Using CFD Modeling

e Jakub Fisner, B3, Ing. Ales Zadrazil, Ph.D., Analysis of mixing step in continuous
antisolvent precipitation

e Vladimir Nikolaev, B3, doc. Fatima Hassouna, Ph.D, Synthesis and physico-chemical
characterization of carbon quantum dots for drug delivery application

e Bc. Karolina Slonkova, M2, prof. Jerry Heng (3kolitel za VSCHT: doc. Ing. Ondfej Kaspar,
Ph.D.), Post-breakage growth of organic crystals

e Bc. Alberto Taccori, M2, Ing. Petr Mazur, Ph.D., Phase diagrams of microemulsion
electrolytes in flow batteries

e Jarmila Terpakova, B3, Ing. Martin Isoz, Ph.D., Development of a fully resolved digital
twin for analysis of fluidized bed

e Yeva Tsypko, B3, prof. Ing. Petr Koci, Ph.D., Simulation study of catalytic systems for
exhaust aftertreatment

e Petr Vitek, B2, Ing. Stanislav Valtera, Atom by Atom Built CuPd Pentamer Clusters for
Oxidative and Non-Oxidative Cyclohexene Dehydrogenation



On energy balance in non-spherical CFD-DEM

Milana Dejakova (B3)

Supervisor: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

From standardised large-scale processes, e.g. fluidised beds or filtration to highly specialised
microscale, such as microdosing of suspensions for medicinal purposes; processes containing
solids dispersed in a fluid phase are widespread in the industry. Further optimisation of the
standardised processes and design of the specialised ones is possible via high-fidelity
simulations considering particle-particle and particle-fluid interactions. Such simulations may
be constructed by coupling Computational Fluid Dynamics (CFD) with the Discrete Element
Method (DEM). The CFD-DEM solvers are presently applied for large-scale applications while
considering primarily only spherical particles due to their simple geometry, contact
treatment, and drag force correlations. However, on a microscale, the spherical CFD-DEM
approach becomes insufficient as the particle shape is crucial. A new in-house developed CFD-
DEM solver for arbitrarily shaped solids is suitable for such applications, but its fidelity has to
be evaluated, particularly with respect to DEM. This work aims to provide an effective
verification tool based on an in-depth energy balance verification, including a single contact
verification and large system verification against the LIGGGHTS DEM solver commonly used
by the industry.
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Optimizing Mass Transport in Microfluidic Channels for
Photocatalysis Using CFD Modeling

Bc. Krystof Dorfidk (M1)

Supervisor: Ing. Anna Vanluchene, Ph.D.

We live in a time where pharmaceuticals and other fine chemistry products make our lives
easier, more enjoyable, or, in some cases, simply even possible. As such, the demand for these
is very high. However, the efforts to answer it must face two main issues. First, a catalyst is
needed to enhance product yield and as of now, expensive organic compounds, often with
precious metal content, are the most common choice. This poses a problem as we ought to
keep fine chemistry as sustainable as can be. A possible solution comes in the form of metal-
free photocatalysts, which have been gaining attention due to their low production cost and
high sustainability. Second, the product synthesis is usually quite challenging, as precise
control over the reaction conditions has to be achieved. This is where microreactors come in
handy, with their dimensions well fit for the level of control needed. Compared to traditional
batch reactors, these also allow for better light utilization when photocatalyzed. The aim of
this project is to combine the two solutions and therefore, a photocatalyzed microreactor will
be modeled under different Taylor flow regimes, using a CFD simulation tool. The proposed
model will then be experimentally validated and used for optimized sustainable reactor
design.



Analysis of mixing step in continuous antisolvent
precipitation
Jakub Fisner (B3)

Skolitel: Ing. Ale$ ZadraZil, Ph.D.

Many potential pharmaceutical ingredients (APls) are poorly soluble in physiological
solutions. To tackle this issue during early stages of drug development, APls are commonly
dissolved in dimethyl sulfoxide (DMSO). The issue arises upon later stages of development,
with need of complete re-formulation, as DMSO cannot be further used. One possible
solution is to use APl nanoparticles already in the early stage, mitigating both the solubility
issue, and the need of use of DMSO. Commonly, preparation of colloidally stable API
nanosuspensions is a strenuous process, however, development of a screening device would
greatly simplify this process. Such device, based on the principle of antisolvent precipitation
method, should screen through combinations of APIs and stabilizers, offering insight into
feasible combinations. A crucial element of the instrument is the mixing chamber where the
precipitation occurs. This work analyses three geometries of mixing chambers: T-mixer, active
mixer, and FDmiX, hope to further describe benefits of different mixing types & to suggest
future optimization paths. The results are evaluated based on the polydispersity and particle

mean size, and the up- and downsides of each mixing chamber are discussed.



Synthesis and physico-chemical characterization of
carbon quantum dots for drug delivery application

Vladimir Nikolaev (B3)

Skolitel: doc. Fatima Hassouna, Ph.D.

Carbon quantum dots (CQDs) are known to be rising stars of fluorescent carbon-based
nanoparticles with an sp2 conjugated core and a spherical structure of size diameter less than
10 nm. They have emerged as excellent fluorophores that possess functional groups mostly
of hydroxyl, carbonyl, and carboxylic groups on their surface which spark off their high
hydrophilicity and ability to interact with other species. They exhibit unique properties like
good stability, biocompatibility, low cytotoxicity, wavelength excitation dependence and high
surface area. Their properties lead to promising applications in biomedicine, especially drug
delivery and theranostics. In this study, CQDs with an average size of 2 — 4 nm were prepared
from branched polyethyleneimine using a simple and environmentally friendly approach, i.e.,
hydrothermal reaction. The synthesis parameters were optimized to achieve the best
guantum yield, as this improves bioimaging and alleviates theranostic functionality of CQDs.
Using several techniques, the formation of CQDs and their functional groups, particle size,
surface charge and optical properties were investigated. Drug loaded CQDs using paclitaxel
as a model drug were prepared and characterized.



Post-breakage growth of organic crystals

Bc. Karolina Slonkova (M2)

Skolitel: prof. Jerry Heng (doc. Ing. Ondfej Ka3par, Ph.D.)

Even though crystal breakage is a widespread phenomenon in industrial crystallisers, there is
very limited information available on the subsequent growth of crystals. Therefore, this
phenomenon is often neglected in process design, leading to unreliable predictions of the size
and shape of the resulting crystals. This work focuses on the observation of the growth of
such fractured organic crystals, specifically Glycine and Carbamazepine. The crystals were
always cleaved into two parts and their subsequent growth was observed. In both cases, the
fractured crystal was shown to behave differently from the intact crystal. After breaking, the
crystal first regenerates to its original shape and only then does the crystal show overall
growth, similar to the growth of a lizard's tail. This surprising phenomenon is therefore
contrary to most theories dealing with crystal morphology and thus offers the possibility of
improving the accuracy of modelling processes and predicting the resulting crystals.



Phase diagrams of microemulsion electrolytes in flow
batteries

Bc. Alberto Taccori (M2)

Tutor: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Redox flow batteries (RFBs) are gaining attention in stationary energy storage, especially from
sustainable sources that experience power fluctuations. This work focuses on organic
electrolytes for RFBs to avoid the high, volatile prices of inorganic ones due to scarcity.
Organic compounds are potentially more ecological and locally producible alternatives;
however, they often suffer from low solubility and stability in aqueous solutions. A significant
challenge is finding electrolyte solutions with good ionic conductivity and high solubility of
redox-active species. Microemulsion (mE) electrolytes show promise by decoupling solubility
of redox-active materials (oil phase) from conductivity (aqueous phase). This study aims to
build a phase diagram of an mE comprising water and toluene with various surfactants and
co-surfactants, identifying conditions that create a Winsor Il (bi-continuous) mE, maximizing
oil content for higher energy density while maintaining sufficient ionic conductivity. The phase
diagram will be constructed by measuring conductivity and turbidity while varying the
solution's composition. Additionally, lab-scale single-cell tests will assess the impact of the
supporting electrolyte on the performance and stability of selected organic RFB active
species.



Development of a fully resolved digital twin for analysis
of fluidized bed

Jarmila Terpakova (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Fluid flows containing dispersed particles are omnipresent in both nature and industry;
examples span from blood flow to large-scale fluidized bed reactors. Such processes are
described primarily with empirical correlations. However, smaller-scale apparatuses or
applications with non-spherical particles are still being optimized on a trial-and-error basis.
Alternatively, detailed insight is possible via a fully resolved CFD-DEM approach, which
couples computational fluid dynamics (CFD) with the discrete element method (DEM). Such
an approach enables the construction of a high-fidelity digital twin for regions of interest in
both large and micro-scale processes. In this work, we present a pilot study of a pseudo-2D
fluidized bed, for which detailed experimental data are available. The in-house developed
OpenHFDIB-DEM project, implemented in the OpenFOAM library, is employed. The initial
results of this study focus primarily on system-defining criteria by analyzing pressure drop and
particle distribution across the domain. Furthermore, the collision frequency is validated
against experimental data from the literature.

pseudo-period = 0.33 s




Simulation study of catalytic systems for exhaust
aftertreatment

Yeva Tsypko (B3)

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

Diesel engines remain in demand in the automobile industry, but increasing ecological
awareness and regulations require reducing exhaust emissions. The EPA, for instance, has
implemented a program targeting a 50% reduction of NMOG and NOx emissions for light-duty
vehicles and a 33% reduction for heavy-duty vehicles by 2033. One of the technologies used
to achieve this goal is SCR (Selective Catalytic Reduction), which reduces NOx emissions
through reduction with oxygen and ammonia. In addition to this main reaction, other
reactions occur in the system, including the oxidation of CO, NO, CsHs and NHs. Temperature
and inlet gas composition affect ongoing reactions and NOx conversion. Kinetics of these side
reactions were studied using a mathematical model, using inlet and outlet data (temperature,
gas flow and component concentrations) measured throughout the experiment. The obtained
simulation results predict the dependence of conversion on temperature for each
component, and these are compared to the measured data. To fit the simulation output to
the experimental data, the reactor geometry was adjusted according to the actual system
studied and pre-exponential factors of reaction kinetic constants were adapted. The tailored
model provides conversions close to the measured data.



Atom by Atom Built CuPd Pentamer Clusters for
Oxidative and Non-Oxidative Cyclohexene
Dehydrogenation

Petr Vitek (B2)

Skolitel: Ing. Stanislav Valtera

The subnanometer size of the clusters grants them different properties compared to bulk
materials, owing to quantum effects, which become pronounced at this scale. Those
properties depend not only on the cluster composition, but also on the cluster size, offering
a vast possibility of modifying their behavior. Moreover, the cluster- support interactions
have a significant effect on the final properties of the nanocatalyst by influencing the charge
transfer between the cluster and the support providing an additional option to fine-tune
the cluster-based properties. In the present study, atomically precise Cus—nPdn (0 <n <'5)
clusters deposited on ultra-thin zirconia (ZrO2) support prepared by atomic layer
deposition (ALD), were tested during cyclohexene dehydrogenation. To investigate the sole
effect of composition on the activity and selectivity of the nanocatalyst, the cluster size (i.e.
total of 5 atoms) and metal loading were kept constant for each sample. Swapping an atom
of Cu for Pd in a cluster had a significant effect on the catalytic properties, altering the
activity while maintaining high selectivity toward benzene (above 98 %). The results
revealed that under given reaction conditions, which were set for oxidative
dehydrogenation (ODH), the reaction proceeded as a combination of oxidative and non-
oxidative dehydrogenation (DH). By swapping one atom of Pd in the Pd5 cluster with a Cu
atom, it is possible to switch the reaction mechanism between ODH and DH.

Waler
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Hydrogen
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Cus_Pd; clusters ..... ...‘. .0... Cyclohexadmne
Avg. 0.4 nm ZrO;, support deposited by ALD = 1 monolayer

Avg. 2 nm

Avg. 525 um Silicon chip

Schematic representation of the dehydrogenation of cyclohexene on the surface of the nanocatalyst.
Cyclohexene is converted to benzene and cyclohexadiene during which H2, CO, and H,0 are formed.
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Optimalizace nebulizace nanoformulaci pro inhalacni
podani leciv
Michael Kfivan (B2)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Inhalaéni podani lé¢iv mlzZe vyrazné zvysit biologickou dostupnost Spatné rozpustnych
molekul. Cilem této prace je proto prozkoumat nebulizaci, jeden z moznych procesi tvorby
aerosolu, jako aplikacni pfistup pro inhalaéni podani nanosupenzi |é¢iv. Metodou mokrého
mleti byly pfipraveny nanokrystaly kurkuminu jakoZzto vhodné modelové latky s nizkou
vodnou rozpustnosti a Spatnou oralni biologickou dostupnosti. Tyto nanokrystaly byly
stabilizovany fosfolipidy béZzné zastoupenymi v plicnim surfaktantu, diky ¢emu se da ocekavat
vysoka biokompatibilita s plicemi. Aerosolizace vodni disperze nanokrystal( byla provedena
pomoci kompresorového nebulizatoru Laica NE2013, pficemzZz velikost ¢dastic aerosolu
tvorenych nanokrystaly ve vodnich kapkdch byla mérena kaskadovym impaktorem. Cilem bylo
produkovat castice o vhodné velikosti pro inhalacni podani do plic (tj. 1-5 um), ¢ehoz Ize
dosahnout Upravou parametr(, jako je koncentrace kurkuminu, viskozita nosného média,
velikost nanocastic ¢i pritomnost aditiv. Depozice ¢astic v plicich byla vyhodnocovana pomoci
modelu Multiple-Path Particle Dosimetry (MPPD), ktery umoziuje vypocitat davku
deponovanou v jednotlivych ¢astech dychaciho traktu.



Matematické modelovani kontinudlni elektroforeticke
separace enantiomerd kyseliny mandlové

Katefrina Zednickova (B3)

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

Separace enantiomerl zracemickych smési hraje duleZitou roli v oblastech, jako jsou
farmacie a potravinarstvi, jelikoz kazdy z enantiomer( mUze vykazovat odliSnou biologickou
aktivitu. Jednd se vSak o narocny a nakladny proces. Tradi¢né se k separacim enantiomer(
vyuzivaji diskontinudlni chromatografické nebo elektroseparacni techniky. Jednim
z alternativnich pfistupl je vyuZiti specifické vazby jednoho z enantiomer( na chirdlni selektor
a nasledna kontinudlni separace obou izomeru v elektrickém poli. V této praci je modelovana
separace enantiomeru kyseliny mandlové, kdy je jedna forma selektivné vazana na derivat B-
cyklodextrinu, ¢imz se vyznamné snizi jeji elektroforetickda mobilita. Smés enantiomer( je
pfivedena do zafizeni s elektroforézu ve volném toku (FFE), ve kterém se slozky rozdéli podle
své pohyblivosti v elektrickém poli. Vyvinuty matematicky model umoZniuje vypocitat
rychlostni a tlakové pole v mikrofluidnim zafizeni, a také rozloZeni elektrického potencidlu
a koncentrace slozek (kationt a aniont nosného elektrolytu, jedna ¢i obé formy kyseliny
mandlové) uvnitf separatoru. Model byl pouZit na objasnéni vlivii koncentrace nosného
elektrolytu a vloZeného napéti na separacni schopnosti zafizeni. Ziskana data byla nasledné
vyhodnocena a porovnana s vysledky experiment(.




Fluidnad loz ako alternativa k sprejovéemu suseniu na
vyrobu amorfnych pevnych disperzii
Adrian Laco (B2)

Skolitel: Ing. Miroslav Velerta

Amorfné pevné disperzie su jednou z moZnosti zvySenia biodostupnosti lieCiv, ktoré su
nerozpustné alebo malo rozpustné vo vode. Prevod lieciv z krystalickej formy do amorfne;j
sice zvysuje ich rozpustnost, no zaroven sp6sobuje nizsiu stabilitu, ¢o predstavuje problém pri
ich formulacii. RieSenim moze byt stabilizacia pomocou polymérov, ktoré v spojeni s tcinnou
latkou tvoria amorfnu pevnu disperziu (ASD). Moja praca sa zameriava na pripravu ASD
pomocou dvoch metdd: sprejovej susSiarne a fluidnej loZe. Zatial ¢o sprejova susSiaren je
prakticka v laboratdriu, fluidnd loz sa CastejSie vyuziva v priemysle pre redukciu krokov pri
dalSom spracovani produktu a svoju schopnost homogénne nanasat funkéné vrstvy na
Castice. Na pripravu ASD som vybral kombinaciu modelového lie€iva atroch vhodnych
polymérov. Po priprave vzoriek na sprejovej susSiarni som overil ich amorfné vlastnosti
pomocou réntgenovej praskovej difrakcie (XRPD). V dalSich fazach mojej prace sa planujem
zamerat na charakterizaciu pripravenych amorfnych disperzii a reprodukciu ich vlastnosti na
fluidnej lozi.



Inovované inertni 3D elektrody prutocnych baterii
s karbonizovanymi polymernimi nanovlakny

Zofie Plchutova (B2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Se zvétSujicim se podilem obnovitelné energie v celosvétovych dodavkach elektfiny nar(ista
potieba flexibilnich a levnych technologii k akumulaci energie. Jednim z prednich kandidata
jsou redoxni priitocné baterie (RPB), pro néz jsou charakteristické nehoflavost a prostorové
oddéleni skladovani a konverze energie. NejrozsirenéjSim a v pramyslu jiz vyuzivanym typem
téchto baterii jsou vanadové RPB, které vynikaji zejména svou dlouhodobou Zivotnosti. Pfes
vSechen pokrok v poslednich desetiletich maji VRFB stdle vyrazné nedostatky, jako je
napfiklad nizkd vykonova hustota, coz vede k velkym a drahym bateriovym svazk{im. Cilem
prace je zvysSeni katalytické aktivity poréznich 3D plsténych elektrod na bazi karbonizovaného
polyakrylnitrilu (PAN). Provadéli jsme charakterizaci vzork(i nanovldkennych elektrod
(pfipravenych u partnera SPUR a.s. metodou electrospinningu) v laboratornim ¢lanku VRFB.
Nanovrstva byla aplikovdna na zdpornou elektrodu, kde je kinetika reakce limitujicim
faktorem. Fyzikdlné-chemicka charakterizace probéhla pomoci 3D laserového mikroskopu,
SEM a N2 fyzisorpce (metoda BET). Byl sledovan vliv ploSné hmotnosti a karbonizacnich
podminek nanovlakenné vrstvy na relevantni vlastnosti.
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Obrazek 1: Snimky nanovldkenné vrstvy karbonizovaného PAN z laserového 3D mikroskopu (vlevo) a
elektronového mikroskopu (vpravo).



Peceni chleba: analyza citlivosti multifyzikalniho CFD
modelu

Jakub Ryc (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Chléb je jednou z nejstarSich a nejrozsifenéjSich potravin na svété, pficemz jeho vyroba,
zahrnujici slozity proces kynuti a peceni, je soucasti lidské kultury jiZ tisice let. Pfestoze se
jednd o tak béziny produkt, samotny proces peceni zlstava relativné malo prozkoumany,
zejména z dlvodu komplexni interakce probihajicich fyzikalnich a chemickych jev(. Nasim
dlouhodobym cilem je vytvofit detailni model peceni chleba zaloZeny na metoddach vypocetni
dynamiky tekutin. Pomoci vyvinutého modelu se ndsledné budeme snazit snizit spotiebu
energie v pekarné pfi zachovani kvality vysledného produktu. V této praci si ddvame za cil
analyzovat citlivost vyvijeného modelu na zmény obtizné dohledatelnych transportnich
parametrd uvnitf chleba. Tato citlivostni studie ndm mUZe napovédét, které procesy jsou pro
peceni rozhodujici a je nutné je fesit s nejvyssi prioritou.
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Combining Simulation and Experimental Techniques to
Study Diffusion in Polymer Melts

Vanesa Virsikova (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

The study of diffusion in polymer melts is essential for understanding and optimising
extrusion, moulding, and other high-performance applications involving polymer materials.
This research presents a novel approach combining an experimental approach with advanced
computational models. This dual approach enhances our ability to predict and control how
polymer melts behave under different processing conditions. In my work, | developed and
built a cell that enables precise observation of sorption and desorption phenomena within
polymer melts. This pressure-isolated and temperature-isolated setup replicates industrially
relevant conditions. Through collaboration with industry partners, the findings from these
experiments actively inform about the conditions of the mentioned production,
demonstrating the practical relevance of this work. To quantify diffusion, | have implemented
a simulation model specifically programmed to calculate the diffusion coefficient from
experimental data obtained. The goal of this research is to create a framework for analysing
and optimising the behaviour of polymer melts, benefiting both theory and industry. By
offering insights into polymer structure under various conditions, this work supports
industries in defining optimal processing conditions to improve quality, efficiency, and
sustainability.



Studium zavislosti ksa na difuznim koeficientu na vyplni
MellapakPlus 452.Y

Veronika Rychla (B3)

Skolitel: Ing. Luka$ Valenz, Ph.D.

V primyslové praxi se v absorpcnich kolonach vyuziva vice nez 1000 systému kapalina — plyn.
Je tedy nemozné u vSech naméfit nezbytné hydraulické a transportni charakteristiky pro
vypocet potfebného priméru a vysky zafizeni. Proto se ¢asto schyluje k predikci zempirickych
a semiempirickych model(, které jsou mnohdy pfilis konzervativni a nepfesné pfi pfenosu na
jiny systém, neZ na kterém byly verifikovany. Pro zlepSeni spravnosti téchto aproximaci je
nutnd znalost chovani odlisSnych systém(l. V této prdaci jsem se zaméfila na zavislost
objemového koeficientu prestupu hmoty v plynné fazi, keca na difuznim koeficientu. Méreni
bylo provedeno na systému latek NH3-H,SOs a vypoctené hodnoty kea byly porovnany
s dfivéjSim mérenim na systému latek SO,-NaOH na vyplni MellapakPlus 452.Y. Rozdil mezi
témito konkrétnimi systémy spociva jen v odlisSném difuznim koeficientu amoniaku a oxidu
sificitého ve vzduchu. Zavislost kea na difuznim koeficientu je v fadé vyuzivanych modeltd pro
predikci kea mocninnd s exponentem vyrazné vyssim, nez ukazuji roky vyzkumu v laboratofi
sdileni hmoty na VSCHT. Tato prace byla motivovana potiebou doplnit databazi méfeni kea
na vyplni MellapakPlus 452.Y o systém amoniak-kyselina sirova ve snaze prohloubit znalosti o
zavislosti kea na difuznim koeficientu.



Kinetika deaktivace Pd/AEl zeolitu pro adsorpci NOx ve
vyfukovych plynech
Jifi Polach (B2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko&i, PhD.

Znecisténi ovzdusi silni¢ni dopravou predstavuje vyznamny environmentdlni problém. Pro
redukci emisi oxidd dusiku (NOx) se u dieselovych motorl pouziva selektivni katalyticka
redukce (SCR). Ta probihd pfi teplotach nad 200°C. Béhem studeného startu vSak SCR
katalyzator neni aktivni, oxidy dusiku prochdzi systémem bez reakce, a znedlistuji tak
prostiedi. Aby se zabranilo tomuto problému, mze se pred SCR pridat pasivni adsorbér NOx
(PNA) obsahujici atomy Pd ukotvené ve strukture zeolitu SSZ-13 nebo AEl. Tento material pfi
nizké teploté vaze NOx a po ohfevu na provozni teplotu SCR katalyzatoru je opét uvolni, aby
mohly byt ucinné zredukovany. Tato prace se zabyva rozsifenim matematického modelu PNA
o deaktivaci zplsobenou pfitomnosti dalSich sloZzek plynu, zejména CO. Deaktivacni proces
zahrnuje migraci atomu Pd ze struktury zeolitu do nanocastic na jeho povrchu, cozZ vede ke
ztraté aktivnich mist pro adsorpci NOx. Tento proces je ¢astecné vratny — pfi vyssich teplotach
za oxidacnich podminek mulze dochazet k redisperzi Pd. Pro vyvoj modelu jsou vyuzita
experimentalni data ziskana na praskovém katalyzatoru Pd/AEl. Vyvinuty model umoziuje
predpovédét vyvoj aktivity v zavislosti na historii provoznich podminek, a l1épe tak fidit funkci
celého systému.



Metoda vnorené hranice s turbulentnimi modely
Reynoldsova stredovani: Verifikace a validace

Vit Vecernik (B2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

V nasi laboratofi vyvijime metodu vnorené hranice, kterd umoznuje simulovat proudéni
tekutin v interakci s pevnym télesem bez nutnosti prizplsobovat vypocetni sit geometrii
télesa. V. minulém roce byla naSe metoda vnorené hranice propojena s turbulentnimi modely
zaloZzenymi na Reynoldsové stfedovani, ale vzhledem k nestandardnimu pfistupu k pevnym
télesim musely byt turbulentni modely a okrajové podminky, tzv. sténové funkce, upraveny.
Hlavnim cilem této prace je verifikovat a validovat tuto metodu na standardizovanych testech.
Konkrétné jsme se zaméfili na test oznacovany jako “backward facing step” s vysledky
pfevzatymi z databaze spravované NASA. Porovnavali jsme vidy metodu vnorené hranice se
standardnim pfistupem k simulaci proudéni a experimentalnimi daty. Test jsme provadéli v
nékolika variantdch s rldznym zahusténim sité u stén a rdznymi turbulentnimi modely.
Vysledky ukazuji, Ze nase metoda vnorené hranice se chovd podobné jako standardni pfistup.
Pramérna odchylka v porovnavanych hodnotach rychlosti se pohybovala okolo 2 %. Metoda
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Optimalizace procesu elektrodialyzy pro recyklaci
lithium-iontovych baterii

Jan Korbel (B3)

Doc. Ing. FrantiSek Rejl, Ph.D.

Svét Celi problémUm spojenym s rostouci produkci spotiebni elektroniky, s prechodem na
elektromobilitu, vzrlstajicim mnoZstvim pouzitych baterii a tézbou vzdcnych kov(. Snaha o
nalezeni vychodiska z této sloZité situace je velika, a proto je kladen ¢im dal vétsi dliraz na
recyklaci. V laboratofi Sdileni hmoty pracujeme na recyklaci aktivniho katodového materidlu
z lithium iontovych baterii. Ukdzalo se, Ze pouziti elektrodialyzy s bipolarnimi membranami
umoznuje uzavrit hydrometalurgicky recyklacni proces pro lithium iontové baterie. Jedna se
totiz o efektivni zpUsob pro zpracovani roztoku siranu lithného vznikajiciho pti rozpousténi a
srazeni kovl z katodového materidlu zpét na vychozi rozpoustéci a srazeci €inidlo (vodny
roztok kyseliny sirové a hydroxidu lithného). Cilem mé prace je optimalizace procesu
elektrodialyzy za ucelem 1) dosaZeni co nejvyssich vystupnich koncentraci kyseliny sirové a
hydroxidu lithného; 2) snizeni kontaminace produktd surovinou. Koncentrace vzniklych
roztok( je zapotrebi alesponi na Urovni téch, které pouzivdme v predeslém rozpousténi a
srazeni. Kontaminaci produktt je tfeba sniZit na takovou Uroven, aby negativné neovliviiovala
rozpoustéci a srazeci proces a nekomplikovala navazujici filtraci.
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Vplyv teploty a pH na stabilitu kladného elektrolytu
pouzitéeho v prietocnych batériovych clankoch
prevadzkovanych pri vyssich teplotdch

Michal Stevuliak (B3)

Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Redoxné prietokové batérie (RPB) su slubnym typom akumulatora na staciondrne uloZenie
energie. Oproti Li-ion batéridm maju sice nizSiu hustotu energie, no vdaka vodnym
elektrolytom su RPB prakticky nehorlavé a prietoéné usporiadanie umoziiuje nezavislé
Skalovanie vykonu a kapacity batérie. Zvysenim prevadzkovych teplot nad 40 °C (Co je sucasny
teplotny limit vanadovych elektrolytov) je mozné zvysit ucinnost batérie a vyuZit tepelnu
kapacitu elektrolytu na akumuldciu tepla. Po boku 3$td. rieSeni na baze i6nov vanadu su
skimané aj rozne tepelne stabilné organické redoxné latky na pouzitie v zapornom
elektrolyte. Nasa prdca je zamerana na posudenie stability aktivnych latok kladného
elektrolytu na baze hexakyanozeleznatanovych iénov pri zvySenych teplotach v neutrdlnom a
alkalickom prostredi. Chemicka stabilita v teplotnom rozmedzi 20 - 80 °C pri r6znych pH bola
vyhodnocovana z priebeznych analyz elektrolytov pomocou UV-VIS spektroskopie.
Elektrochemicka stabilita bola Studovana v laboratérnej RPB so symetrickym zloZzenim
elektrolytov v 3-elektrédovom zapojeni metddou kombinovanych nabijacich-vybijacich
cyklov. Zvysledkov bolo identifikované optimalné zloZenie Studovaného elektrolytu na ucinnu
a dlhodobu prevadzku organickej RPB.

Obr 1. Symetricky ¢lanok RPB pouzity na sledovanie elektrochemickej stability.



Interakce kurkuminovych nanokrystalt s plicnimi
burikami

Lenka Vyhlidalova (B2)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph. D.

Oralné poddvana l|éCiva Casto narazeji na problémy souvisejici s nizkou biologickou
dostupnosti. To je zplisobeno predevsim jejich slabou rozpustnosti ve vodé, citlivosti na
prostfedi traviciho traktu a vyznamnym metabolismem pfi prvnim prlchodu jatry
(tzv. ,first pass effekt”). Tyto faktory omezuji efektivni transport IéCiv pfes gastrointestinalni
trakt. V tomto kontextu se jako vhodnd alternativa jevi inhala¢ni podani, které mize zlepsit
biologickou dostupnost IéCiva a zaroven sniZit mnoZstvi nevyuzité davky, coz by mélo mit
pozitivni ekologicky i ekonomicky pfinos. Projekt se zaméfuje na studium interakce
kurkuminovych nanokrystald, modelovych ¢&astic lipofilniho [éCiva, s plicnimi burikami.
Nanokrystaly kurkuminu (< 100 nm) byly pfipraveny metodou mokrého mleti a stabilizovany
fosfolipidy dipalmitoylfosfatidylcholinem (DPPC) a dipalmitoylfosfatidylglycerolem (DPPG)
(Obr 1), které se ptirozené vyskytuji v plicnim surfaktantu, a nasledné testovany na plicnich
bunkach. Pomoci resazurinového testu byla zmérena bezpecnda davka kurkuminovych
nanokrystall pro plicni bunky. Tato informace dale poslouZi k ndvrhu experimentu
zamérenych na hlubsi porozuméni interakci nanokrystalu s plicni tkani.
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Obr 1. Nanokrystal kurkuminu stabilizovany DPPC, DPPG



Ovéreni designu pojistnych ventil( v petrochemii
Jifi Bohuslav (B3)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Prace se zabyva metodikou a praktickym provedenim kontrolniho vypoctu systému pojistnych
ventill, které chrani proti pretlakovani propylenovou kolonu DA-406 a néktera dalsi zatizeni
na ethylenové jednotce v aredlu Chempark Zaluzi spole¢nosti ORLEN Unipetrol RPA. Pojistné
ventily jsou zasadnim bezpeénostnim prvkem v technologickych a chemickych vyrobach, které
mohou odtlakovanim systému v potencidlné nebezpecné situaci predejit nasledkim
pretlakovani jako poSkozeni zafizeni, v krajnich pripadech explozi nebo pozaru. V praci jsou
ukazany vsechny kroky, které jsou pro kontrolni vypolet obecné poZadované, vletné
konkrétnich postupl a vysledk( v pripadé technologie vyroby propylenu. Pfi vypoctu bylo
postupovano dle metodiky American Petroleum Institute AP1 520 a po statistickém zpracovani
provoznich dat byly v programu ASPEN Hysys simulovdany mozné vychylky od béiného
provozu jak v ustdleném, tak dynamickém rezimu.



Viyzkum a vyvoj pevnych formulaci z glukanovych castic
Adam Opravil (B3)

Skolitel: prof. Ing. Frantidek Sté&panek, Ph.D.

Vétsina aktivnich latek ve farmaceutickém pramyslu ma nizkou rozpustnost ve vodé, coz
omezuje jejich ucinnost pfi peroralnim podani. Moznym feSenim jsou glukanové ¢astice, které
se pfipravuji odstranénim vnitfnich organel z kvasinek Saccharomyces cerevisiae. Tyto €astice
funguji jako biokompatibilni nosice aktivnich latek — udrzuji je v amorfni formé, coz zvysuje
rozpustnost, a zaroven stimuluji imunitni reakci. Ma prace se zaméruje na pfipravu
glukanovych ¢astic a zejména pak na jejich formulaci do tablet. Tablety umoznuji snadno
optimalizovat uvolfiovani Ucinné latky pomoci nastaveni procesnich parametrl a sloZzenim
formulace. Jsou pfipravovany bindrni systémy glukanové ¢astice — plnivo (mikrokrystalicka
celuléza/laktéza monohydrat), v riznych pomérem a pfi pouziti odliSnych lisovacich sil. Cilem
je dosahnout tablet s poZadovanymi mechanickymi, dezintegracnimi a disolué¢nimi
vlastnostmi. Z dosavadnich testli pevnosti a dezintegrace vyplyva, Ze obé vlastnosti vyrazné
zavisi na obsahu glukanovych castic. Momentdlné se zaméfuji na detailni studium
dezintegrace, kterd bude ndsledovdna disolu¢nimi testy s cilem vytvofit formulaci s volitelnym
disolu€nim profilem, nezavislym na vlastnostech samotné aktivni latky.
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Priprava kompozitd kontrastni latky a glukanovych
castic
Barbora Sakova (B3)

Skolitel: Ing. Filip Zavrel

Glukanové castice (GPs), pripravené pomoci alkalické a acidické extrakce z kvasinek
Saccharomyces cerevisiae, se daji vyuzit pro cilené dorucovani latek prostfednictvim
fagocytozy. K vhodnému vyuziti tohoto zplsobu dorucovéni je potiebné vytvoreni
ucelenéjsiho obrazu o jeho fungovani. Pro to potfebujeme byt schopni zobrazit a lokalizovat
glukanové castice po jejich podani uvnitf organism(, coZ soucasné vyuzZivané metody
neumoznuji. NaSim cilem je proto umoZnit zobrazeni glukanovych ¢&astic pomoci
tomografickych metod, jez jsou schopny zobrazit nejen kontrast zapouzdiené latky uvnitr
glukanovych ¢astic, ale i rozhrani jednotlivych tkani uvnitf organismu. Zasadni bylo zvoleni
vhodné kontrastni latky i metody pro jeji zapouzdieni do glukanovych castic, tedy vytvoreni
kompozitd kontrastni latky a glukanovych ¢astic. V rdmci projektu byla nalezena vhodna
kontrastni latka a vytvoren postup pro jeji zapouzdieni do glukanovych ¢astic.



Preparation and Characterization of Si/Polyaniline Core-
Shell Nanoparticles for Lithium-lon Battery Applications

Yelyzaveta Demianenko (B3)

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

The rising need for energy storage across various applications requires developing batteries
with enhanced durability, high energy density and long cycle life. Silicon (Si) is viewed as a
promising anode material for next-generation lithium-ion batteries due to its high theoretical
specific capacity (~ 3579 mAh g1), and abundance. However, Si-based anodes face issues due
to the ~ 300% volume expansion of Si during the lithiation process, which leads to the fading
of the battery capacity over repeated charge/discharge cycles. To address this issue, this study
aims at developing Si/carbonized polyaniline (c-PANI) core-shell nanoparticles (CS NPs) for
use in Si-based anodes. The c-PANI shell can play a key role in buffering the volume expansion
of Si. Si/c-PANI CS NPs are synthesized by the polymerization of aniline monomers on the
surface of Si nanocrystals, followed by carbonization of the resulting Si/PANI CS NPs (Figure
1). The effect of various experimental parameters, including the Si to PANI ratio and the
carbonization time were analyzed to assess their influence on the morphology, textural
properties, chemical structure, and electrical conductivity of the resulting material.
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SEM pictures of a) Pure Si NPs (100 nm), and b) Carbonized Si/PANI (1:3) CS NPs



Fine-tuning of 3D bioprinted films for in-situ synthesis
and release of bactericides

Lukas Bukac (B3)

Skolitel: Ing. Lucie Magkova, Ph.D.

The controlled release of bioactive compounds is essential for therapeutic applications.
Allicin, a molecule found in freshly cut garlic, is known for its potent antimicrobial properties,
though it degrades rapidly. By using hydrogels embedded with the allicin precursor alliin and
the enzyme dlliinase, it is possible to achieve environmentally-triggered, in-situ production of
allicin. This is a promising approach to utilize the antimicrobial properties of allicin with the
high precision needed for medical applications. This study focuses on alginate-gelatin
hydrogels, their 3D bioprinting into thin, porous films, and their cross-linking strategy. Using
these hydrogels, alliin and alliinase were immobilized within the 3D-printed structures,
enabling the conversion of alliin to allicin upon rehydration of the film. The analysis included
multiple cross-linking and printing options to enhance structural integrity, enzyme stability,
and minimize premature allicin release during fabrication and storage. Additionally, we aimed
to increase the triggered allicin release after rehydration and studied the storage stability of
the films. Finally, the effectiveness of the films was demonstrated through antibacterial
testing against E. coli. We believe this work has the potential to introduce new nature-inspired
antibiotics, thereby contributing to the fight against microbial resistance.



Konstrukce statického misice pro zarizeni Kulickomat

Jan Pchalek (B3)

Skolitel: Ing. Martin Krov

Soucasnym problémem primyslového provozu pilotniho zafizeni Kulickomatu je termicka
degradace aktivné ucinné latky (API). Tato prace se zabyva ndvrhem a konstrukci statického
misi¢e pro Kulickomat, vyvijeného v ramci univerzitniho spin-off projektu MarbleMat. Cilem
Kulickomatu je prenést pripravu lipidickych formulaci ve formé OilMarbles z laboratorniho
mérfitka na primyslové, s vyuZitim ve farmaceutickém a potravinarském primyslu.
Vyznamnym pfinosem lipidickych formulaci je vyssi biodostupnost API, snadnda ptiprava a
snizeni tzv. food effectu. Navrhované teSeni spociva v pouziti statického misice a dvou
tlakovych nddob namisto aktudlné jedné nadoby, kde dochazi k termické degradaci API. Prvni
nadoba obsahuje excipienty pfi 60—-80 °C, zatimco druha nadoba uchovava API v olejové fazi
pfi 25 °C. Misi¢ obsahuje misici elementy vhodné pro laminarni proudéni (Reynoldsovo
kritérium=7,5) a byl vyroben technologii MSLA. K ovéfeni funkénosti misi¢e je pouzita
vysokorychlostni kamera, kterd snima vystupni potrubi z misi¢e a také spektrofotometricka
analyza. Dalsi faze zahrnuji méreni s raznymi priitokovymi poméry a viskdznéjSimi latkami,
navrh a testovani rlznych typd misica, a finalni instalaci a optimalizaci misi¢e na zatizeni
Kulickomat. Nakonec méreni s komercné pouzivanymi API a excipienty.



Matematické modelovani adsorpce a desorpce NOx na
zeolitovém katalyzdtoru Pd/SSZ-13

Hoang Phi Hung Do (B3)

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

| pfes rostouci pocet elektromobill jsou dieselové motory stéle nejvice zastoupenym typem
pohonu a v pfipadé nakladnich automobilll tomu tak bude i v delSim ¢asovém horizontu.
Spalovaci motory jsou bohuZel zdrojem emisi Skodlivych oxidl dusiku (NOy), pficemz
nejvétsim problémem je snizeni emisi béhem studeného startu motoru, kdy jesté nefunguje
katalyzator pro redukci NOy. To Ize fesit pomoci pasivniho adsorbéru NOx (PNA), naptiklad
typu Pd/SSZ-13, ktery byl zkouman v ramci této prace. PFi nizSich teplotach (pod 200 °C) se
oxidy dusiku vazou chemisorpci na aktivni centra PNA a uvoliuji se az béhem vyssich teplot,
kdy uz bézi reakce pro jejich redukci na béZzném katalyzatoru. V rdmci této prace byl vytvoren
matematicky model, ktery popisuje adsorpci a desorpci oxidl dusiku na povrchu adsorbéru.
Je zkoumano vazani oxidl dusiku na rlznych aktivnich centrech katalyzatoru a na zakladé
dodanych experimentalnich dat jsou nalezeny kinetické parametry pro jednotlivé déje.
Vyvinuty model je schopny predpovidat pribéh zachyceni a uvolnéni oxidl dusiku béhem
studeného startu v zavislosti na aktualnim vyvoji teploty, pritoku a koncentraci na vstupu do
zafizeni.



Optimalizace pripravy mikrostrukturovanych povrchu
pomoci laserove fotolitografie

Filip Kii7 (B3)

Skolitel: doc. Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

Konvencni metody boje proti bakteriim, jako jsou antibiotika, ztraceji u¢innost, coz vyvolava
potfebu hledat nova feSeni. Inspiraci pro nasi praci jsou pfirodni antibakterialni povrchy,
konkrétné struktura kfidel vazek a cikad. Tato prace se zaméruje na pripravu mikrostruktur,
které napodobuiji tyto pfirodni povrchy, vyuZitim metody laserové fotolitografie a optimalizaci
celého procesu. Pro pfipravu mikrostruktur byly zvoleny tvary kruh a obdélnik, pravé z divodu
usnadnéni ndasledné optimalizace. Hlavnim sledovanym parametrem byla davka osvitu, pfi
jejiz zméné byly pozorovany nejvétsi zmény tvaru samotnych struktur. Pfipravené struktury
byly charakterizovdny konfokdlni a elektronovou mikroskopii spolu s méfenim kontaktniho
Uhlu. V dal$im kroku vyzkumu se zaméfime na aplikaci bakterii na tyto mikrostrukturované
povrchy a sledovani jejich chovani.
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Liposomes with new ionisable lipidoids for
pharmaceutical applications

Krystof Luhan (B3)

Skolitel: Ing. Martin Balouch, Ph.D.

One of the most prominent issues for humankind over the past few years was the COVID-19
pandemic. Among the most effective methods used to counter the disease were the vaccines,
some of which used lipidic nanoparticles (LNPs) with ionisable lipids as carriers of mRNA.
Motivated by the limited range of available lipids, a research team at IOCB CAS recently
produced a new lipid-like molecule, naming it XMaN6. This molecule contains an adamantane
structure with three tertiary amine chains (pK; around 6.2), capable of obtaining a charge
depending on surrounding pH, resulting in a bulk release of the encapsulated nucleic acid
(NA). Initial results of XMaN6-based LNPs with different NAs, incl. mRNA, were promising, and
raised a question of possible use for the XMaN®6 in other targeted drug delivery systems as
well. Nanoparticles best known for applications in this field are liposomes. Thus, the focus of
this work is on preparing liposomes containing the new XMaN6 molecule, examining their
stability and permeability, and comparing them with established compounds. The results also
may offer a possible solution for some limitations of liposomal formulations, such as their
inability of containing active pharmaceutical ingredients with specific properties within the
structure.



Modelling polymer dissolution for the recycling of mass-
produced plastics

Vilém Jancik (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

One of the challenges in plastics recycling is producing a high-quality product with low energy
consumption. Recycling methods based on selective polymer dissolution can complement
mechanical recycling, which often downgrades the recycled polymer. Solvent-based recycling
offers a solution: it can be used to extract additives from polymers, separate composites into
individual components, and sort polymer chains by length, thereby maintaining or upgrading
the quality of the recyclate. However, for the process to be efficient, selective solvents are
required, and it should operate at temperatures that avoid polymer chain degradation. The
focus of the broader project in our research group is on processing polyolefin, polyester, and
polyamide waste. In this work, we focused on screening of suitable solvents for a specific
polymer. To obtain predictions of solubility based only on molecular structure, we utilized the
COSMO-SAC model, which combines a quantum chemistry approach with statistical
thermodynamics to calculate activity coefficients in the liquid-like phase. While this
computational approach does not provide precise solubility values, the goal is to aid in
selecting suitable solvents and temperature ranges, which will then be experimentally
verified.



Vlyvoj procesu kombinované koagulace pro upravu pitné
vody

Antonin Saifrt (B3)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Se zvySujicim se obsahem organické hmoty ve zdrojich pitné vody je nutné hledat efektivné;jsi
zplUsoby na jeji odstranéni. Nejcastéji pouzivanym procesem je koagulace, pfi které se
organicka hmota navaze na vlocky koagulaéniho Cinidla, které se nasledné odfiltruji. Tato
prace se zabyva zvySenim ucinnosti klasické chemické koagulace jeji kombinaci s ucinnéjsi, ale
nakladnéjsi elektrokoagulaci. Pfi té se koagulacni cCinidlo dodava pomoci primého
elektrolytického rozpousténi kovové elektrody. Elektrokoagulace se v sou¢asné dobé vyuziva
predevsim k Cisténi odpadnich vod, jeji vyuziti pro pramyslovou Upravu pitné vody je vzacné,
zejména z dlivodu nizké elektrické vodivosti surové vody zvysujici energetickou narocnost
procesu. Nicméné, kombinaci chemické koagulace s elektrokoagulaci je mozné energetickou
narocnost procesu snizit na pfijatelnou Uroven umoznujici aplikaci vyvinuté metody pro
pramyslovou Upravu pitné vody.



Optimization of the electrolyte composition of a zinc-
iodine flow battery

Martin Drnec (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Zinc-iodine hybrid flow batteries are emerging as a promising alternative to the well-
established vanadium redox flow batteries, which have successfully carved out a role in
energy storage. Flow batteries, in general, are valued for their non-flammability, modularity
of power and capacity, and long lifespan. These advantages make them ideal candidates for
addressing fluctuations in the generation of “carbon-free” energy from renewable sources by
storing surplus energy and releasing it back into the power grid as needed. This work is
dedicated to optimizing zinc-iodine hybrid flow batteries, with a particular focus on
electrolyte composition and its effect on battery efficiency and stability. Battery testing under
various operating conditions was performed on our advanced test bench, which enables
online monitoring of relevant parameters (such as electrolyte conductivity, pressure drop,
and electrode/electrolyte potentials) and allows hydraulic connection of the electrolyte
tanks. Strategies for extending areal capacity were identified, along with conditions that
provide stable and efficient battery operation.
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Simulace proudéni a reakce ve 3D rekonstruované sténé
porézniho filtru
Adam Labach (B3)

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

Vzhladom na pretrvavajuce vyuZitie spalovacich motorov v automobiloch, je dblezité nadalej
zlepSovat technoldgie odstrafiovania pevnych Ccastic a ostatnych skodlivych zloZiek z
vyfukovych plynov. Moja praca sa zameriava na heterogénnu katalyticku oxidaciu CO na CO;
vo vnutri filtra pevnych Castic, ktorého steny kanalikov su potiahnuté aktivnym katalyzdtorom.
Pocas prevadzky zariadenia sa na jeho povrchu usadzuju sadze. Tieto usadeniny zvysuju
ucinnost filtracie, zvysuju tlakovu stratu a maju tiez vplyv na konverziu plynnych skodlivin,
lebo obmedzuju ich pristup ku katalytickym centram. Ciefom prace bolo zistit zavislost
konverzie CO na mnozstve zachytenych sadzi pomocou CFD simulacie v programe OpenFoam.
Simulacie prebiehaju na 3D modeli Useku poréznej steny, s pouzitim uzivatelského riesitela
vyvinutého v nasej vyskumnej skupine. RieSitel berie do Uvahy prudenie plynu, difuziu cez
vrstvy zachytenych sadzi a katalyzatora a taktiez prebiehajucu reakciu. Ziskané zavislosti
konverzie CO na teplote, prietoku plynu a hridbke vrstvy sadzi na stendch pérov su v sulade
s trendami pozorovanymi pri experimentoch.



Viyvoj zjednoduseného modelu plic pro studium depozice
inhalacnich leciv
Vojtéch Dvorak (B3)

Skolitel: Ing. Pavel Zelenka

Inhalacni léciva jsou klicovou soucasti 1é¢by plicnich onemocnéni a efektivita transportu a
depozice &astic léCiva je zasadni pro jejich maximalni U¢inek. Tato prace se zabyva Ié¢ivou
latkou allicinem, ktera se nachazi prevainé v Cesneku a slouzi k jeho obrané proti Skdcam.
Allicin je v posledni dobé studovan v kontextu boje proti antibakteridlni rezistenci. Cilem této
prace je vyvinout zjednodusSeny model plic, na némzZz bude mozZné studovat depozici a
antibakteridlni Ucinky ¢astic obsahujicich allicin.  Pomoci kombinace 3D tisku a mékké
litografie je vyroben model, ktery predstavuje zjednodusSenou, ale reprezentativni €ast
plicnich cest, coz umoznuje vérnou simulaci in vivo podminek a optimalizaci parametru léciva
pro dosazeni maximadlnich terapeutickych Gcinkd. Mékka litografie je vyuzita k vytvoreni
vrstvy agarového gelu s vyzivovym médiem, kterd slouZi jako model povrchu sliznice
dychacich cest. Stejnd problematika je studovdna pomoci CFD simulaci v programu
OPENFOAM. Data ze simulaci jsou pouzivdna pro planovani experimentl a studium
geometricky sloZitéjsich struktur, které by bylo obtizné vyrobit fyzicky.



Optimalizace magnetoliposomu pro biomedicinské
aplikace

Vojtéch Sebek (B3)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Tradi¢ni metody podavani lécCiv Casto vedou k systémovému plsobeni, coZ ma za nasledek
nezadouci vedlejsi U€inky na zdravé tkané, pripadné nedostatec¢nou terapeutickou ucéinnost v
cilové oblasti. Proto je vénovana pozornost vyvoji lékovych nosicli, které umoznuji cilené
doruceni uc¢innych latek pfimo na pozadované misto a jejich kontrolované uvolnéni. Jednim z
perspektivnich systém( jsou magnetoliposomy, které predstavuji hybridni nosi¢e tvorené
nanocdsticemi oxidu Zeleza a fosfolipidovymi vezikulami neboli liposomy. Tento systém
dokdaze zapouzdfit Siroké spektrum latek — jak hydrofilnich, tak lipofilnich. Diky magnetickym
vlastnostem umoznuje cilené navadéni do vybranych mist a potencidlné i fizené uvolfiovani
zapouzdrené latky. K tomu dochazi prostfednictvim radiofrekvenéniho ohtevu, ktery vznika
pfi vystaveni magnetickych ¢astic stfidavému magnetickému poli. V ramci této prace byl u
magnetoliposom( zkouman vliv sloZzeni a obsahu nanocastic Zeleza na jejich strukturu a
charakteristiky. Ddle byla hodnocena schopnost radiofrekvenéniho ohfevu po vystaveni
stfidavému magnetickému poli a byl zkoumdan mechanismus uvolfiovani zapouzdiené latky.
RovnéZ byla zkoumdana moznost cileni magnetoliposom( pomoci externiho magnetu v
prato¢ném zaftizeni, které simuluje podminky biologického systému.



Studium morfologie chemobrionickych struktur pomoci
rentgenove mikrotomografie

Daniela Marcalikova (B3)

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

Experiment zvany chemické zahradky poukazuje na fascinujici fenomén samo se
organizujicich struktur tvofenych z anorganickych slouéenin ve vodnim skle, které mohou
pfipominat riznorodé barevné rostliny ¢i jeskynni atvary. Jejich rist udivuje védce po jiz skoro
dvé staleti, ale dosud se predevsim zabyvali zahradkami skladajicimi se z jedné soli. Tato prace
se tyka zahradek rostoucich z tabletek, které jsou sloZzené ze tfi riznych soli v jinych molarnich
pomérech, jejichz vysledné struktury byly vyneseny do trojuhelnikového diagram. NasSim
cilem je zjistit, jak se méni morfologie vzniklych chemobrionickych struktur v zavislosti na
pocatecnich podminkdach. Dosud bylo zkoumani vnitfni stavby vzniklych zahradek provadéno
pouze po ukonceni experimentu zni¢enim. Proto jsme pro monitorovani déji béhem rlstu
pouzili rentgenovy mikrotomograf, ktery nam umozni sledovat vytvorené struktury uvnitf
zahradek v realném case.



Solvent-based plastic recycling: turbidity, rheology and
stability measurements,

Filip Dresr (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

One of open worldwide issues is how to deal with plastics at the end of their service life to
close the recycling loop. This work aims to optimize Solvent-Based recycling concepts in our
laboratory. It is difficult to use predictive models to select solvents for plastic dissolving.
Therefore, systematic experimental studies are required to provide data about suitable
polymer-solvent systems. These experiments were conducted in our in-house-built
turbidimetry apparatus operating at elevated pressures and temperatures. We have studied
polypropylene (PP) in two solvents and their mixtures for turbidity and rheology
measurements. Melt flow rate (MFR) is one of the most crucial characteristics required by
industry for processing of re-granulated plastics. We have also conducted a long-term study
of polymer-controlled degradation of three polyolefin samples in the furnace. The MFRs were
thus measured using Melt Flow Indexer. Main goal of this work was to bring relevant data for
Solvent-Based recycling.



Vlylepsenie kontaktov vodicov na elektrodach palivového
clanku
Gréta lliasova (B3)

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

V sucasnosti je kladeny ¢oraz vacsi doraz na ekologické zdroje elektrickej energie, ¢o vytvara
priestor pre nové technoldgie. Palivové ¢lanky, ako jedna z alternativ, su elektrochemické
zariadenia, ktoré premienaju chemicku energiu v palive na energiu elektrickd, a to pomocou
redoxnych reakcii. Palivom je najcastejsSie vodik, ale v pripade ¢lankov, ktoré obsahuju
elektrolyt z pevného oxidu, je mozné poufZit aj iné typy paliv ako metan, metanol alebo
amoniak. Tento typ €lanku pozostdva z poréznej anddy Ni-Smo.Ceog02 a poréznej katddy
Lao.sSro.aCoo.2Feps0s, medzi ktorymi je pevny elektrolyt Smo2Ceos02, ktory umoziuje
transport kyslikovych aniénov O%. Nami zostrojend aparatira na testovanie tohto typu
¢lankov bola vyvinutd s dorazom na zaistenie spravneho toku plynov k elektrédam a je
potrebné vylepsit kontakt s elektronovym vodicom prudu v podobe striebornej drotenej
mriezky. Pritom je potreba zachovat transport plynov k elektréde tak, aby nedochadzalo ku
koncentracnej polarizacii, a zaroven dosiahnut dostato¢ny a stabilny kontakt vodicov na
elektréde, aby sa nezvySovali ohmické odpory v ¢lanku a nedochadzalo tak k nadmernym
stratdm napatia. VylepsSenia zahfiiaju optimalizaciu mechanického pritlaku mriezky, ako aj
formulacie lepidla a jeho rozmiestnenie na elektréde.
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Upcycling of plastics: fractionation method for
composites and polyolefins

Bc. Denisa Dendisova (M2)

Supervisor: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

As aware people of the 21st century, we are solving global problems, e.g., plastic pollution,
global warming, large carbon footprint. These problems affect the way of our living. According
to the EU statistics, in 2021 we produced about 40% more plastics than we recycled. This work
reports on the new method of upgrading (i.e., upcycling) polymers by the fractionation
principle. The aim of the method is to upgrade plastics by removing degraded and short chains
or by separating polymers from multilayer packaging. Our goal is to achieve the highest
quality of upcycled polymers comparable with the properties of virgin polymers. The
experiments were performed using our in-house-built apparatus with automatized control.
We have examined many polymer-solvent systems to enrich our data library about
rheological properties and turbidity. To characterize fractionated polymers, we are employing
complementary methods such as DSC, GPC or Raman spectroscopy. Textiles constitute a
significant challenge in the field of plastic recycling. They are often made from more than one
polymer, which complicates the recycling process. For instance, textiles are mostly fabricated
from cotton/polyester or polyamide fibers, where both synthetic polymers are hard to
dissolve in environmental-friendly solvents.

Multilayer food packaging



Novel coamorphous systems of Sofosbuvir

Bc. Karolina Rohacova (M1)

Skolitel: prof. Ing. Miroslav S0, Ph.D.

Sofosbuvir is an Active Pharmaceutical Ingredient (APl) used to treat hepatitis C, a liver
disease caused by the hepatitis C virus (HCV). It is classified as a Class Ill drug under the
Biopharmaceutics Classification System (BCS), meaning it has high solubility but low
permeability. This study aims to enhance sofosbuvir's physicochemical properties,
particularly solubility and dissolution, which are expected to improve its permeability and,
ultimately, its bioavailability. To achieve this, we used the method of coamorphization, which
has been used previously with success to enhance the properties of various drugs. To prepare
the coamorphous systems, xanthine and its methylated derivatives, specifically caffeine,
theophylline, and theobromine, are used as coformers. For their preparation ball milling is
used as a sustainable, eco-friendly technique, since this mechanical process facilitates the
formation of coamorphous mixtures without the need for solvents.



Modifikdcia uvolnovania liecCivej latky z minitabliet
pomocou coatingu vo fluidnom loze

Bc. Samuel Uhliarik (M2)

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

Tablety s okamzitym uvolfiovanim su v dneSnej dobe beZznou liekovou formou. Do popredia
sa ale dostavaju aj takzvané liekové formy s postupnym uvolfiovanim. VyuZzivaju sa napriklad
pri ucinnych latkach s Gzkym terapeutickym oknom, kde je potreba nepresiahnut urcitu
koncentraciu v tele, ale aj pri latkach, u ktorych chceme dlhsiu pésobnost ucinku. V nasej praci
sme sa zamerali na minitablety, ktoré maju priemer 2 mm, a maju velké mnozstvo vyhod
oproti konvenénym tabletdm. Medzi ne patri napriklad jednoduchsie prehitanie, moznost
personalizdcie lieCby ¢i tvorba viac-jednotkovych liekovych systémov. Na modifikaciu
uvolfiovania APl bola pouZitda metdda potahovania tabliet vo fluidnom [6Zku, konkrétne za
pouZzitia Wiirsterovej metddy (Obrazok 1). Pri priprave roztokov potahu boli zvolené rézne
typy polymérov a nastavené podmienky na nastrek vo fluidnom I6Zku. Pripravené minitablety
boli podrobené disoluénym testom a dalSej charakterizacii, ako napriklad foteniu na SEM
(Obrazok 2). Nasim cielom je taktieZ pomocou bilan¢nych vypoctov ziskat zavislost hrubky
potahu na mnoistve polyméru tak, aby bolo mozné pripravit minitablety s definovanym
disolu¢nym profilom.

Vzduchové filtre

Potiahnuté tablety

Wurster komin

Sprejova tryska a atomizér
Minitablety
Atomizaény vzduch a

potahovy roztok

Vstupuijuci vzduch

Nosny plyn

Obrazok 1: Schéma Wiirsterovej metédy Obrazok 2: Potahova vrstva na minitablete,
snimok zo SEM



Formulace aerosolovych lekovych forem pomoci
nanokrystalu stabilizovanych fosfolipidy: Matematické
modelovani

Bc. Pavel Zeman (M1)

Skolitel: Ing. Denisa Lizoriovd, Ph. D.

Mnoha béZzné pouZzivana léCiva maji pfi oralnim podani nizkou biologickou dostupnost — do
krve se z traviciho traktu dostane jen ¢ast davky. Pro dosazeni uc¢inné koncentrace v krvi pak
peroralni |ékové formy (napf. tablety ¢i kapsle) musi obsahovat vyssi mnoZstvi léciva, coz
zvysuje vyrobni naklady, riziko vedlejSich ucink( a zatéz pro Zivotni prostfedi. Tento projekt
feSi zminéné problémy vyvojem inhalacnich |ékovych forem na bazi fosfolipidy
stabilizovanych nanokrystalll, které obchazeji travici trakt, ¢imZz umoznuji vstrebavani IéCiv
bez tvorby nezadoucich metabolitli. Nanokrystaly diky svému velkému povrchu urychluji
absorpci a obsahuji minimum excipient(l. Stabilizace fosfolipidem dipalmitoylfosfatidyl-
cholinem (DPPC), hlavni sloZkou plicniho surfaktantu, navic brani spotfebovani plicniho
surfaktantu, ktery je klicovy pro udrZeni povrchového napéti a prevenci kolapsu plic. Cilem
prace je vytvofit matematicky model, ktery kombinuje computational fluid dynamics (CFD) a
transportni model pomoci metody konecnych objem(, a umozni navrhnout optimalni
inhala¢ni davkovani. Zakladem modelu je 1D model difuze, kterému bude pfidano na
komplexnosti. Tento pfistup snizuje potfebnou davku, naklady a zatéZzovani organismu.



VVan der Waalsova stavova rovnice a jeji prekvapiva
vyuziti
Bc. Anna Smidova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Van der Waalsova rovnice je historicky prvni rovnici pouzitou pro popis stavového chovani
redlnych plyn(. V nasi préci vyvracime zazity predpoklad, Ze je tato rovnice nedostatecné
pfesnd pro realné vypocty, a predstavujeme jeji rozsifeni, které mulzie vést k vysledkim
srovnatelnym s bézné pouzivanymi kubickymi stavovymi rovnicemi. V dosavadni praci jsme
rovnici aplikovali v rdmci modelu pro vypocet povrchového napéti u systému kapalina-para,
veli¢iny hojné vyuzivané pro popis jevl na fazovém rozhrani. Pro zvyseni presnosti vypoctl
jsme pouzili modifikovanou van der Waalsovu stavovou rovnici oznacovanou jako vdW-711,
kterd mimojiné zohlednuje vlivacentrického faktoru o, jenz je dnes soucasti vétsiny stavovych
rovnic. Pro zajisténi numerické stability vypoctu vyuzivame Cahn-Hilliardova modelu, ktery v
kombinaci s rovnici vdW-711 poskytuje hodnoty povrchového napéti blizké experimentalnim
datdm. V neposledni fadé poukazujeme na relativné neznamé vyuZiti van der Waalsovy
stavové rovnice, a to pro predikci stavového chovani polymerd. S timto pfistupem pfisel
termodynamik Georgios M. Kontogeorgis jiz v 90.letech minulého stoleti a my se snazime na
tento pristup navazat a rozsitit tak dalsi mozné vyuziti této ¢asto opomijené rovnice.



Pervaporacni a perstrakcni déleni izomert xylenu

Bc. Stanislav Koci (M2)

Skolitel: doc. Ing. OndFej Vopicka, Ph.D.

V chemické praxi je déleni smési na jednotlivé slozky stéZejnim uUkolem, nékteré smési jsou
vSak tradi¢nimi metodami, napftiklad rektifikaci, krystalizaci nebo adsorpci, obtizné
separovatelné. Vyzkum v oblasti membrdanovych technologii sméfuje k vyvoji metod
a materidlu pro jejich efektivni separaci a tim sniZeni energetickych narokl. Prikladem jsou
smési polohovych izomer( xylenu a ethylbenzenu (CsH1o), kde nejcennéjsi slozkou je p-xylen
pouzivany napfiklad pro vyrobu PET (polyethylentereftaldt). Tato prace se zabyva délenim
smési p-xylenu a m-xylenu membranami z klasickych membranovych materialQ, sitovaného
PEGDA (polyethylen glykol diakrylat) a CTA (triacetat celulosy). Cilem prdace je optimalizace
separacnich charakteristik volbou operacniho moddu separdtoru: pervaporacniho a
perstrakéniho (membranové extrakéniho). Pro jednotlivé opera¢ni mody byly stanoveny
separacni charakteristiky membran pro ekvimolarni smés p-xylen/m-xylen a pro eutektickou
smés p-xylen/m-xylen (13 % p-xylenu). Vedle souc¢asného trendu excesivniho vyvoje novych
membranovych materidld prace sméfuje kinovativnimu pouzZiti dostupnych robustnich
materialQ.



Studium plnénych apardtt za podminek destilace

Bc. Matéj Holub (M1)

Skolitel: doc. Ing. Frantiek Rejl, Ph.D.

Nemalo chemickych inZenyr( se ve svém profesnim Zivoté setkd s otazkou vybéru vhodné
vyplné do destilacni kolony. Je lepsi zvolit strukturovanou ¢i sypanou vypli? Pro zodpovédné
rozhodnuti je potfeba vzit v Uvahu transportni, hydrodynamické a hydraulické parametry
daného typu vyplné a dalsi okolnosti vyplyvajici napf. z charakteru destilované smési. Drivé;jsi
experimenty s vyplni 3. generace (Intalox 25) napovidaji tomu, Ze u sypanych vyplni dochazi
k intenzivnimu podélnému promichdavani v kapalné fazi, ¢imz se snizuje hybna sila prenosu
hmoty. Projevi se podélné promichdavani i pfi destilaci v koloné naplnéné sypanou vyplni 4.
generace (NeXRing 0.7) s dvojndasobnym prlimérem oproti pldvodni koloné? Ziskana data
budou slouzit jako podklad pro dlouhodobé vyvijeny destilaéni model, ktery bude zahrnovat
jev podélného promichavani, na rozdil od modell vytvofenych napf. v komercnich
simulaénich softwarech, které takové odchylky od pistového toku, jako je podélné
promichavani fazi, neuvazuji.

r




Modelovani reakce a transportu pri hydrogenolyze
metylbenzenu v katalytickem reaktoru s pevnym loZzem

Bc. Jan Cincibuch (M1)

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

V pramyslu ¢asto nastava situace, kdy ziskame vedlejsi produkty, které nemaji pfimé vyuziti,
takZze je tfeba je ddle zpracovat. V petrochemickém primyslu takova situace nastava
naptiklad u frakci substituovanych aromatickych uhlovodikél. Ustfednim tématem této prace
je heterogenni katalyticky reaktor spevnym loZzem, ve kterém probiha katalytickd
hydrogenolyza aromat. Produktem je pak smés alifatickych uhlovodikd, které uz Ize dale
vyuZzit, napf. jako motorové palivo. Pro spravny pribéh reakce, a predevsim pro zachovani
kyZené selektivity, je nutné udrZzovat pomérné uzké teplotni rozmezi. Pro navrh chlazeni této
exotermni reakce a primyslového skalovani reaktoru je tedy dulezité co nejlépe porozumét
déjim uvnitf reaktoru. Bezpeénym a ekonomicky rozumnym feSenim je kombinace
experimentdlnich dat z laboratorniho reaktoru a pocitacového modelu. Pro simulace je vyuzit
osové soumeérny, pseudohomogenni model trubkového reaktoru s podélnou i pficnou
disperzi hmoty a vedenim tepla, sestaveny ve vypocetnim prostiedi OpenFOAM. Je
provedena parametrickd studie vlivu klicovych parametrli modelu na rozloZeni teplot
v reaktoru. Vysledky jsou porovnany s dostupnymi experimentalnimi daty. Je také zkouman
vliv fedéni katalyzatoru na udrzeni teploty v poZzadovanych mezich.



Al for simulation of soot deposition in catalytic filters:
From 2D to 3D estimates

Bc. Matyas Khyr (M1)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

In recent years, the use of artificial neural networks as computationally efficient surrogates
for numerical models has gained traction in engineering fields such as optimization and fluid
flow modelling. In our previous work, we introduced a novel neural network architecture that
is able to qualitatively estimate the spatial distribution of the particle deposit inside the
microstructure of a porous filter. The network is composed of a DeepONet-like structure that
utilizes autoencoders with convolutional layers for efficient processing of high-dimensional
structured data corresponding to atwo-dimensional representation of a porous filter
structure. In this contribution, we explore several principal approaches to extending our
neural network model toward use with three-dimensional filter microstructure data with the
intended application in the development of catalytic filters. We discuss the performance as
well as the computational cost of the varying implementations, ranging from mere two-
dimensional to three-dimensional reconstruction to fully three-dimensional convolutional
layers.

Exemplary porous structure cutout represented as a 3D voxel grid composed of 2D slices.
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Enkapsulace peptidu do glukanovych castic
Bc. Martin Weisl (M1)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanu$ Ph.D.

Drtiva vétsina terapeutickych peptidli je dnes poddvdna injekéné. Hlavnimi problémy pfi
podani per os jsou velice drsné podminky v gastro-intestinalnim traktu (GIT) a schopnost
pronikat biologickymi bariérami. Aktudlné probihajici vyzkumy se zabyvaji rGznymi
mechanismy feSicimi tyto problémy, mezi néZ patfi snaha o Upravu chemické struktury
peptidl, zvySeni jejich permeability nebo vyuZiti geneticky upravenych bakterii. Enkapsulace
do glukanovych ¢astic odvozenych z kvasinek Saccharomyces cerevisiae by mohla nabidnout
bezpecny priachod GIT, diky B-1,3 a B-1,6 glykosidickym vazbam, pro které lidskému
organismu chybi pfislusny stépici enzym. V tenkém streveé jsou ¢astice nasledné rozezndvany
makrofagy a ve formé fagocytl transportovany pres stfevni sténu a lymfatickym systémem
dale do organismu. V ramci naseho projektu byly pfipraveny glukanové c¢dstice za vyuZiti
rznych rozpoustédel, vysSich teplot, centrifugace a lyofylizace. Nyni probiha syntéza
definované rady peptidd s fluorescencnim znacenim a testovani rtiznych zplsobU integrace
do glukanovych ¢astic. Planujeme pokracovat s kvantifikaci enkapsulovanych peptid( pomoci
aminokyselinové analyzy a popsanim kinetiky jejich uvolfiovani, dlouhodobé testovani
interakci s makrofagy in vitro a in vivo v drozofilach, ¢i vyssich Zivocisich.

Snimek glukanovych ¢astic z laserového skenovaciho konfokalniho mikroskopu
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Viyvoj metodiky recyklace lithium-iontovych baterii

Bc. Matyas Jakub Tichy (M1)

Skolitel: doc. Ing. Frantisek Rejl, PhD.

Vzhledem k ocekdvanému, masivnimu prechodu na ryze elektrické automobily a
nedostateCnému zajisténi surovinové zdkladny pro vyrobu jejich akumuldtor( (pfedevsim
grafitu, kobaltu a niklu), je jedinou moZnosti udrieni nezavislosti EU na dovozu
z problematickych zemi jejich hluboka recyklace. Metody jsou znamy, zfidka jsou vSak zaroven
ekonomické a zaroven neprodukujici plynné, kapalné nebo pevné odpady v nelnosném
mnozstvi. Tato prace si klade za cil vyvinuti recyklacniho procesu, ktery bude produkovat co
nejmensi mnozZstvi odpad( a zaroven bude davat smysl z ekonomického hlediska. Hlavnim
bodem této prace je recyklace aktivniho katodového materidlu NMC (LiNixMnyCo1-x-vO2)
pomoci hydrometalurgickych procesd pro vytvoreni standard( a referencnich dat pro
nasledné zpracovani pramyslové black mass, kterd obsahuje, jak katodovy, tak anodovy
aktivni materidl, elektrolyt, pojiva a zbytky sbéracli ndboje ¢i jiné necistoty. Aplikované
procesy zahrnuji rozpousténi NMC v kyseliné a ndsledné srazeni vzniklého roztoku
hydroxidem s cilem separovat Ni, Mn, Co. Zbyly roztok obsahujici lithnou sul je zpracovan
elektrodialyzou s bipoldrnimi membranami s cilem regenerace kyseliny a hydroxidu, které
mohou byt tak znovu pouzity.
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Meéreni a zpracovani signalu Hmetru a jeho kalibrace

Bc. Mikulas Vaszi (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Tato prace vychazi z projektu zaméreného na vyvoj senzoru vodiku (Hmetru) do primarniho
okruhu jaderné elektrarny. Téma sestavd ze dvou hlavnich Gkoll, a to: i) Méfeni linearity
signalu vodikovych sond v zavislosti na fugacité vodiku ve smycce, kde je mérena odezva
Hmetru na inertni plyn (v naSem pfipadé vzduch pfi atmosférickém tlaku), nasledné na cCisty
plynny vodik pfi atmosférickém tlaku a na zavér Cisty plynny vodik pfi pretlaku 150 kPa. Pro
dosazeni pretlaku byl vodik vypoustén do atmosféry pres 1,5 m vysoky vodni sloupec. Ve
smycce byly zapojeny 3 sondy zaroven (A, B a 3C) a pfi pfechodu mezi jednotlivymi stavy a
odectenim namérenych hodnot byla ponechana prodleva minimalné 30 minut, aby doslo
k ustaleni. Pfi kazdém méreni byla zarovert mérena okolni teplota a tlak v mistnosti, protoze
odezva Hmetru zdvisi na teploté.; ii) Ndvrh, idealné i zhotoveni pilotni verze, zafizeni pro
produkci kalibracniho média pro dané Hmetry, s nimZ budou po danych ¢asovych intervalech
Hmetry automaticky proplachovany a rekalibrovany, aby bylo dosazeno presnéjsiho méfeni a
delsi servisni periody pfistroje.



Vliv pfitomnosti sazi na vysledky CFD modelovani poZdrd

Bc. Bara Pinc¢akova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Saze jsou jemné pevné Castice uhliku, které vznikaji pfi nedokonalém spalovani organickych
latek béhem pyrolyznich reakci. V téchto podminkach uhlik a dalsi slozky plyn nemohou plné
reagovat s kyslikem za vzniku oxidu uhli¢itého a vody. Misto toho uhlik zlistava ve formé sazi
a zaroven vznika toxicky oxid uhelnaty. Pfi poZaru saze ovliviiuji okolni teplotni pole, hustotu
smési plynU, radiaci a viditelnost, coZ zna¢né komplikuje orientaci v zasazeném prostoru. Pro
lepsi porozuméni chovani sazi pfi poZzaru se pouzivaji simulaéni nastroje, jako je Fire Dynamics
Simulator (FDS). Tento program umoziiuje modelovat Sifeni pozara, véetné koure, sazi, tepla
a dalSich parametrd, coZ je klicové pro predikci chovani pozarQ a pro navrh efektivniho
protipozarniho opatfeni. Pro numerické modelovani tvorby, zaniku a pfitomnosti sazi v oblasti
pozdru se pouZivaji modelové pfistupy s rliznou mirou komplexity. Tato prace se proto zabyva
modelovanim chovani sazi v programu FDS se zamérenim na zjisténi jejich vlivu na viditelnost,
teplotu, radiaci a dalsi parametry, a to s cilem ptispét k lepSimu porozumeéni vlivu sazi pfi
numerickém modelovani pribéhu pozaru.



Ndvrh systému pro cisténi vyfukovych plyna ze
stacionarniho dieselgeneratoru

Bc. Eliska Prostéjovska (M1)

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

Emise ze stacionarnich zdrojl, jako jsou topenisté, plynové a uhelné elektrarny a dalsi
pramyslové provozy, prispivaji podstatnou mérou k znecisténi ovzdusi. K témto zdrojiim se
fadi i stacionarni plynové a dieselové generatory, které se pouzivaji jako vyrovnavaci zdroje
elektrické energie pfi previsu poptavky a nedostate¢ném vykonu ostatnich zdroju v elektrické
siti. Aktudlni emisni norma STAGE V znacné omezuje povolené mnoiZstvi vypousténych
Skodlivin z téchto generator(, takZe je u nich tfeba osadit katalytické systémy pro konverzi
vyfukovych plyn(l. Tato prace se zabyva ndvrhem systému oxidacniho katalyzatoru (DOC) a
katalyzatoru pro selektivni katalytickou redukci oxidd dusiku (SCR), ktery by mél byt nové
osazen na stacionarnim dieselgeneratoru o maximalnim vykonu 750 kW. MnozZstvi surovych
emisi bylo zméreno na dieselgeneratoru pfi péti vykonovych bodech a namérené teploty,
pratoky a koncentrace spalin byly vyuZity jako vstup pro matematické modelovani
kombinovaného systému katalyzatord DOC-SCR. Pomoci pocitacovych simulaci byla nalezena
vhodna velikost a konfigurace katalytickych reaktor( pro poZzadovanou konverzi skodlivin a
splnéni dané emisni normy.




Studium enantioselektivnich transesterifikaci
v mikroreaktorech

Bc. Jakub Melenovsky (M1)

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

Mnoho odvétvi prlimyslu, od potravinarského po farmaceuticky, vyZzaduje opticky cisté
chemické latky pro syntézu produktll. Separace optickych izomera z jejich smési je slozZita a
Casové ndrocnd, protoze chemicko-fyzikalni vlastnosti optickych izomerl se témér nelisi,
nejsou-li v chirdlnim prostredi. Jednim ze zpUsob( ziskani opticky Cistych latek je asymetricka
enzymatickd syntéza. Obzvlasté vhodnou skupinou enzym( pro tuto syntézy jsou lipazy,
protoZe jsou stabilni v celé fadé prostfedi a maji Sirokou substratovou specifitu. Cilem této
prace bylo vyrobit pratoény mikroreaktor pro enantioselektivni transeesterifikaci s lozem
imobilizované lipazy. V mikroreaktoru byla zkoumana transeestrifikacni reakce racemické
smési 1-fenylethanolu a 1-fenylethylacetatu za vzniku (R)-1-fenylethyl acetatu. Nezreagovany
zGstava prevainé enantiomer (S)-1-fenylethanol. Reakce je katalyzovana lipdzou CALB
(Candida Antarctica B) imobilizovanou na akrylatové pryskyfici. Kvili rozpusténi mnoha
organickych polymerd plsobenim reakéni smési, bylo nutno pfipravit mikroreaktor
z chemicky odolnéjsiho materidlu. Byly vyrobeny a testovany dva reaktory — jeden z hliniku a
druhy z teflonu. Vzhledem k tomu, Ze hlinik mGze zpUsobit deaktivaci lipazy, byl jako material
pro vyrobu mikroreaktoru vybran teflon. Vramci projektu byly hledany takové reakéni
podminky, které poskytuji vysoky enantiomerni prebytky (R)-1-fenylethyl acetatu a (S)-1-
fenylethanolu.




Modelovani uniku toxické latky do volneho prostred|

Bc. Michal Neuwirth (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Bezpecnost by méla byt absolutni prioritou v kazdém priimyslovém odvétvi, v chemickém
obzvlast, protoze jakékoliv pochybeni mize mit dalekosahlé a tragické disledky na Zivotech
a majetku. Pocitacové modelovani je v oblasti bezpecnosti klicovym nastrojem, ktery
umoznuje predvidat chovani komplexnich systém0 a analyzovat rizika v krizovych situacich.
Simulace poskytuji moZnost napf. otestovat Unik nebezpecnych latek a dals$i mimoradné
udalosti ve virtudlnim prostredi. Vysledky simulaci pak pomahaji pfi tvorbé preventivnich
opatreni a nastaveni efektivnich krizovych plan(, cozZ vyrazné snizuje riziko ohroZeniv pripadé
uniku toxickych latek. V praci se zaméruji na simulaci Uniku amoniaku pfi staceni ze zelezni¢ni
cisterny v aredlu Chempark Zaluzi — Litvinov s vyuZitim programu ALOHA. Cilem feSeni je
urceni, jak atmosférické podminky (teplota, rychlost vétru a vlhkost) ovliviuji moziné
koncentracni profily unikajiciho amoniaku ve sledované oblasti.



Vlyvoj modelu palivového clanku s pevnym elektrolytem

Bc. Lukas Bednar (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Palivové ¢lanky s pevnym elektrolytem (SOFC) jsou zafizeni schopnd produkovat elektfinu a
teplo chemickou pfeménou paliva (vodik, oxid uhelnaty ale i napfiklad methan, methanol a
jejich rlzné smési) a oxidantu (kyslik, vzduch). Vyhodou SOFC je jejich vysoka ucinnost
konverze uvolnéné energie na elektfinu a zaroven nizkd koncentrace nezadoucich vedlejsich
produktd. Cilem této prace je vyvinout CFD model reaktoru s planarnim SOFC, ktery zahrnuje
proudéni plynu, Stefan-Maxwellovu difuzi k elektrodam, povrchovou reakci a transport iontu
pfes membranu. Dlraz je kladen na vyvoj a zakomponovani modelu elektrochemickych reakci
a jednotlivych prispévkl k napéti ¢lanku. Model je ovéren na zékladé vypoctu voltampérové
charakteristiky ¢lanku pfi rznych provoznich teplotach v porovnani s daty z literatury.
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Modelovani kinetiky homogenizace v mikrofluidnim
misici pomoci metody CFD
Bc. Rostislav Huna (M2)

Skolitel: Ing. Ale$ ZadraZil, Ph.D.

Vypocetni dynamika tekutin (CFD) je metoda simulace pohybu tekutin na zakladé
numerického feSeni diskretizovanych transportnich rovnic. V této prdaci vyuzivdme metody
CFD pro popis homogenizace v mikromisi¢i pro antisolventni precipitaci. Antisolventni
precipitace je jednim ze zplsobU pfipravy nanocastic |éCiva, tzv. nanokrystall, ktery spociva
v miseni roztoku léciva v organickém rozpoustédle (solventu) svodou (antisolventnim
¢inidlem), v niz je |éCivo Spatné rozpustné. Tento proces vede k silnému lokalnimu presyceni
roztoku a nasledné krystalizaci nanocastic |éCiva. Tyto ¢astice maji vysoky pomér povrchu k
objemu, ktery zajistuje vyrazné rychlejsi rozpousténi |éCiva, a zlepSuje tak jeho biologickou
dostupnost. Velikost vzniklych ¢astic vSak znacné zavisi na hydrodynamickych podminkach
v misici, jejichZ vliv na tento zasadni faktor kvality produktu je tfeba prostudovat. Cilem této
studie je vyuzit metodu CFD k urceni koncentracnich poli v misi¢i a na zakladé téchto dat
kvantifikovat stupen promiseni jako funkci ¢asu, celkového objemového pritoku misicem a
pomér(l vstupnich pratokl solventu a antisolventu. Takto sestavena kinetika michani bude
implementovdna do jiz existujiciho modelu krystalizace, coz umozni budouci optimalizaci
celého procesu.



In vitro analyza inhalacnich pripravk( pro in situ vyrobu
antibiotik
Bc. Anna Reiserova (M1)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Bylo prokdazano, Ze rod Allium, zejména Cesnek (Allium sativum), vykazuje antimikrobialni,
antimykotické a antiparazitarni ucinky, které jsou pripisovany slouceniné allicinu. Tvorba
allicinu je tizena enzymatickou reakci, kde prekurzorem této reakce je alliin, coZz je
neproteinogenni aminokyselina, kterd je pfitomna v cytoplazmé bunék ¢esneku, oddélené od
enzymu alliindsy, ktery je uloZen ve vakuolach. V dusledku poruseni ¢esnekové buriky dochazi
k iniciaci této enzymatické reakce za vzniku allicinu — antibiotické latky s kratkym polo¢asem
rozpadu, diky cemuz se nevytvari bakterialni rezistence. Allicin mlze byt inhalac¢né podavan
do plic, kde muze umoznit IéCbu lokdlnich bakteridlnich infekci. Je vSak nutné znat
koncentrace, které pro télo nejsou Skodlivé a zaroven ucinné zabiji bakterie. Tato prace se
zaméruje na studium toxicity allicinu na plicni bunky (linie A549) a urceni koncentraci
vhodnych pro terapeutické ucely. Prace studuje toxicitu jak enzymu (allinasa), substratu
(alliin) a produktu (allicin) samostatné, tak ve formé inhala¢nich mikroc¢astic pfipravenych
sprejovym susenim. V dalsim kroku bude studovan efekt glutathionu na zmirnéni toxicity
allicinu, coz bude napodobovat podminky v lidském téle, kde je glutathion dodavan z krevniho
recisté a chrani buriky pred oxida¢nim stresem, napfiklad i v disledku plsobeni allicinu.



Enkapsulace bunék do hydrogelti pomoci stop-flow
litografie
Bc. Alina Mamedova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

Zapouzdieni Zivocisnych eukaryotickych bunék do trojrozmérné struktury hydrogelu
predstavuje v soucasném tkanovém inZenyrstvi pokrocilejsi alternativu ke klasické
dvojrozmérné kultivaci na plastovych povrsich. Hydrogel ma schopnost simulovat pfirozené
prostfedi extraceluldrni matrix a umoznuje zkoumat bunécnou fyziologii i morfologii
v podminkdch vice se bliZicich in vivo. Cilem této prace je najit biokompatibilni hydrogel pro
enkapsulaci bunék predniho zkfizeného vazu vhodny pro vyrobu mikrocatic pomoci
mikrofluidni techniky stop-flow litografie, kterd vyuzivd UV svétlo a fotomasku. Hledany
hydrogel by mél zajistit dostatecnou Zivotaschopnost bunék po dobu nékolika dni a zaroven
polymerizovat plsobenim UV zareni. Prace prezentuje vysledky testovani ctyf raznych
metakrylovanych hydrogeld. Zivotaschopnost bunék v objemu hydrogelu byla vyhodnocena
pomoci fluorescenéniho barveni a konfokalniho mikroskopu. Ddle byl zkouman prabéh
polymerace téchto hydrogeld uvniti mikrofluidniho cipu a jejich celkova kompatibilita
s technikou stop-flow litografie. Tento vyzkum poslouZi pro pfipravu mikrorobott a zkoumani
vlivu mechanostimulace bunék na produkci prozanétlivych cytokinl, coz pfinese dulezité
poznatky pro |é¢bu ortopedickych poranéni a onemocnéni vazl a Slach.
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Obr. 2: A) 3D rozlozeni bunék v hydrogelu a jejich Zivotaschopnost (zelené - Zivé, Cervené - mrtvé), B)
schéma usporadani stop-flow litografie
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Innovative Solvent-Based Recycling: Closing the Loop on
Plastic Waste

Bc. Ludmila Rihakova (M2)

Supervisor: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Plastic materials are indispensable and irreplaceable and their production is increasing. However, for
most plastics and textiles we do not know an efficient way of recycling them. Unfortunately, no
method has yet been devised to solve the problem of increasing waste, as it is cheaper to produce
new plastic than to recycle the used one. This work demonstrates a new approach to close the plastic
waste loop and illustrates this approach on polyolefins and textiles. We are optimizing the developed
method of solvent-based additives removal to ease-up the subsequent plastic processing and
recycling. The apparatus was designed, constructed and tested in our laboratory, allowing flexible
adjustment and optimization of the recycling process. It is not easy to puzzle out the composition of
additives and their concentration in the polymer matrix. Therefore we prepared calibration samples
of polymers with additives and characterized them by Raman and IR spectroscopy as principal tools
monitoring the process conditions efficiency. As a case study we decolorized textiles with solvents,
looking for the most efficient solvent. The goal is to develop a simple, inexpensive and sophisticated
method for recycling plastics that will be integrated into the chain of existing recycling technologies.
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Optimisation of zinc-air hybrid flow batteries
Bc. Adam Sedlacik (M2)

Supervisor: Ing. Petr Mazur PhD.

As the global population keeps growing, energy demands are surging, leading to considerable
environmental pollution and accelerating climate change. To address these issues, world is
increasingly shifting toward renewable energy sources as a viable alternative to fossil fuels.
However, these are typically intermittent, which destabilizes the power grid. Zinc-air hybrid
flow batteries (ZAHFBs) offer a promising stationary energy storage solution for renewables.
ZAHFBs use zinc and oxygen, which are abundant and non-toxic materials, making them a
cheaper and more eco-friendly alternative to traditional ones. Energy in ZAHFBs is stored in
the form of solid layer of zinc deposited on the surface of the negative electrode during
charging. Despite several ongoing efforts, there are still serious problems with the zinc anode,
such as non-homogeneous deposition, dendritic growth and self-discharging. The latter issue
is mainly caused by corrosion of the zinc anode, during which the deposited zinc reacts with
electrolyte, forming zincate ions and generating hydrogen gas. This work systematically
investigates self-discharging in ZAHFBs at different conditions (states of charge,
temperatures), both for spherical particles and deposited layers, to gain a deeper
understanding of the process.
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The image of desirable homogeneous and crystalline zinc structure deposited in our laboratory.



Studium interakce farmaceutickych nanokrystal s
bunécnymi sferoidy
Bc. Hana Moravcikova (M1)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofova, Ph.D.

Moderni |éCiva se Casto potkavaji s problémem nizké rozpustnosti ve vodé a v dlisledku toho
i s nizkou biologickou dostupnosti po ordlnim podani. Jednim z moznych feSeni tohoto
problému je tvorba nanokrystald, ¢astic sloZzenych z jadra tvofeného Ucinnou latkou a obalu
ze surfaktant(, které diky velkému specifickému povrchu urychluji rozpousténi Iéciv. V této
praci byla pro pfipravu nanokrystall vyuZita latka kurkumin, kterd ma Siroké spektrum
biologickych Gcinkd, nizkou ordlni biologickou dostupnost a vykazuje fluorescenci. Pfi
testovani |éCiv je také casto snaha o tvorbu spolehlivéjsiho in vitro modelu, ktery by byl
podobnéjsi tkdnim v cilové oblasti a diky kterému by bylo mozné |épe sledovat interakce
ucinnych latek s cilovou tkani a omezit mnozstvi testovaniin vivo na zvifecich modelech. Timto
modelem byly v této praci bunécné sferoidy linie HT-29 (Obrdzek 1). Byl zkouman vliv velikosti
a doby pusobeni nanokrystalt na bunécéné sferoidy a tyto interakce byly vyhodnoceny pomoci
konfokalni mikroskopie. Prace dale navrhuje budouci vyzkum zaméreny na aplikaci ziskanych
poznatkl na lécivo nintedanib, které se pouzivd ke zpomaleni progrese idiopatické plicni
fibrozy.

Obrazek 1: llustrace bunécéného sferoidu (modrd) interagujiciho s nanokrystaly léciva
kurkumin (Cervena). Velikostni poméry objekt( v ilustraci nejsou realistické.



Nanosuspension Preparation for Effective Nebulization
of Poorly Water-Soluble Drugs

Bc. Hynek Housar (M1)

Skolitel: prof. Ing. Miroslav S0, Ph.D.

Bioavailability is a crucial metric for evaluating drug effectiveness in the pharmaceutical
industry. Modern drug development, driven by combinatorial chemistry and innovative
design, often results in formulations with higher molecular weights, increased lipophilicity,
and, notably, lower hydrophilicity. For a drug to be absorbed via the portal vein and thus act,
it must be present in its solute form after administration. Therefore, the solubility of drugs in
water plays a vital role in determining bioavailability. However, this route can be overcome
by lipid-based formulations that are preferentially absorbed via the lymphatic system. Our
long-term research is dedicated to enhancing the viability of water-insoluble cannabinoids for
use in treating rheumatoid arthritis. In this project, we optimized micro- and nanoemulsions,
which were validated through in vivo studies involving both oral and intravenous
administration. Based on the bioavailability results, a focused study was conducted on
nanoparticles. Nanoparticle formulations were evaluated based on their composition,
surfactant type, and size distribution regarding their final bioavailability. The system was
further developed towards the solid form to increase shelf life while conserving high
bioavailability.



Priprava a charakterizace Pd/SSZ-13 jako aktivniho
materialu pro adsorpci NO

Bc. Marek Martinian Kolator (M2)

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

Vyfukové plyny, které jsou produkovany automobilovou dopravou, se vyznamné podileji na
znecisténi ovzdusi. Mezi hlavni zafizeni pro odstranéni produkovanych zplodin patfi napfiklad
trojcestné katalyzatory (angl. three-way catalyst neboli TWC) nebo katalyzatory pro selektivni
redukci oxidd dusiku (SCR). Tyto katalyzatory ale nefunguji pfi nizkych teplotach, a proto jsou
v dnesni dobé studené starty stdle jednim z hlavnich problém(. MoZné teSeni tohoto
problému nabizeji pasivni adsorbéry NOx (PNA), které slouZi k zachyceni oxidd dusiku pfi
nizkych teplotach. Pfi vyssich teplotach, kdy TWC a SCR dosahnou optimalni provozni rezim,
jsou pak zachycené NOy desorbovany a ucinné zredukovany. Tato prace se vénovala pripravé
takového aktivniho materidlu pro adsorpci a desorpci NOy. Zeolit typu HSSZ-13 byl
naimpregnovan roztokem nitratu Pd, suSen a nasledné kalcinovan tak, aby doslo k navazani
jednotlivych kationtl Pd na Bronstedova kyseld centra ve struktufe zeolitu. Tim byla ziskana
vysoka disperze palddia a tato aktivni mista umoznila poZzadovanou adsorpci NO za nizkych
teplot. Pfipravené vzorky byly charakterizovany pomoci skenovaci a transmisni elektronové
mikroskopie a chemisorpce pro uréeni poctu aktivnich mist.



Testovani Pd/SSZ-13 jako aktivniho materidlu pro
adsorpci NOx

Bc. Zuzana Coufalova (M1)

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

Automobily se spalovacimi motory vyznamné pfispivaji k znecisténi ovzdusi. Jednou
z nejvétsich vyzev je snizovani emisi oxidi dusiku (NOx) u dieselovych motor(. Vétsinou se
pouziva systém selektivni katalytické redukce (SCR). K jeho fungovani je nutny amoniak (NH3)
vznikly tepelnym rozkladem vodného roztoku mocoviny, ktery je znamy jako prisada AdBlue.
Redukci NOx v SCR vznika dusik (N2) a vodni pdra (H20). Proces SCR zacina byt ucinny od
teploty pfiblizné 200 °C, ale pfi nizSich teplotdch béhem studeném startu mlZze dochazet
k iniku NOy. Pro potlaceni tohoto nezddouciho jevu je moziné ptridat do systému cCisténi
vyfukovych plynd pasivni adsorbér NOx (PNA), ktery docasné zachytavd NOy
pfi nizsich teplotach a uvoliuje je po zahrati na provozni teplotu, kdy uz mohou byt ucéinné
zredukovany pomoci SCR. Jako materidl pro PNA byl v této praci zvolen Pd/SSZ-13 zeolit,
protoZe je dostatecné stabilni a schopen zachytavat NOyx za nizkych teplot. V laboratornim
reaktoru byla testovdna adsorpéni kapacita i rychlost adsorpce a desorpce NOx na tomto
praskovém katalyzatoru. Namérenda data umoznuji vyhodnoceni kinetickych parametrd, diky
kterym lze pak simulovat provoz celého kombinovaného systému PNA-SCR a najit jeho
vhodnou konfiguraci pro dosazeni vysoké konverze NOx.



Crystallinity change of semi-crystalline polyolefins
during the sorption of penetrants

Bc. Ondrej Melo (M1)

Supervisor: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyethylene (PE) is one of the most important and widely produced polymer materials. While
many studies have examined sorption processes in PE, most assume crystallinity remains
constant and unaffected by sorption. In contrast, this study demonstrates that crystallinity
changes occur during penetrant sorption, altering the semi-crystalline morphology of PE.
Using time-domain nuclear magnetic resonance (TD-NMR), we quantify these crystallinity
changes during the sorption of various gaseous penetrants. Experiments conducted from
ambient temperature up to 55 °C reveal the effect of elevated temperature on sorption
behaviour. Additionally, the crystallinity changes dynamics observed with TD-NMR provides
insights into diffusion processes in PE, which are essential for understanding polymerization
reaction and degassing kinetics.



Stanoveni konvektivni slozky pri méreni tepelného toku v
prostredi pozdru
Bc. Dalibor Krunt (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Pozary predstavuji jedny z nejhorsich typ( havarii nejen v chemickém primyslu, nebot ¢asto
zpUsobuji velké materiadlni skody a ztraty na Zivotech. Zasahujici hasici Celi extrémnimu
nebezpecdi kvali vysokym teplotdm, toxickym plyndm a koufi, ktery zhorsuje viditelnost.
Pozdarni inZenyrstvi se snaZzi zlepsit bezpecnost a ochranu jak zasahujicich jednotek, tak
majetku. Ke zjisténi tepelného toku se dnes pouzivaji ndkladné a kiehké senzory, coz vsak
komplikuje jejich vyuziti v terénnich podminkdach. Hleda se proto alternativa, kterou by mohl
byt deskovy termoclanek, jenz je jednodussi, odolnéjsi a levnéjsi. Jedna se o zatizeni skladajici
se z kovové desticky, oplastovaného termoclanku a izolace.

Pro spolehlivé méreni je potfeba optimalizovat provedeni termoclanku pro narocné
podminky. Zaméfim se na vybér materiadl( izolace a spojeni izolace stermoclankem.
Provedeni musi byt takové, aby odolalo vysokym teplotam, vykazovalo mechanickou odolnost
a umoznilo co nejpresnéjsi méreni. Vyzkum bude probihat ve spolupraci s Technickym
Ustavem pozdarni ochrany HZS CR. Méfeni budou probihat na kénickém kalorimetru. Déle
bude provedena kalibrace, ktera zajisti stabilni a spolehlivd data o tepelném toku v
proménlivych podminkach pozaru.



Characterization of Redox Flow Battery Tanks using
Computational Fluid Dynamics (CFD)

B.Sc. Martin Matej (M1)

Skolitel: doc. Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Use more renewable sources! That is the maxim, under which the industries race to shift from
mainstream energy sources to renewable ones. Consequently, this has led to the increased
use of Energy Storage Systems (ESS) to mitigate the unfavorable consequences of the
transformation. One of many of such systems is the Redox Flow Battery (RFB). Among the
advantages of this energy storage are a longer cycle life and lower environmental footprint
compared to standard batteries, as well as their simple scalability. On the other hand, their
energy density is not as high as that of standard batteries, limiting them to stationary ESS uses
only. This work characterizes the flow in the storage tanks of the RFB through Computational
Fluid Dynamics (CFD). Selected tank geometries are characterized under different operation
conditions. The observations aim to identify the optimal conditions and subsequently
increase the efficiency of the system.



Modelling of emulsion copolymerization: Identifiability
analysis

Bc. Monika Polackova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

A common challenge encountered in the mathematical modelling of engineering processes is
the presence of numerous input parameters, which can reduce the overall robustness and
predictive power of the model. To identify the most influential parameters in complex
models, the Global Sensitivity Analysis (GSA) is frequently employed, analysing how changes
across the whole input space of parameters affect the model outputs. This work focuses on
the emulsion polymerization process, a type of heterogeneous free-radical polymerization
that is widely used in the manufacture of latex products for use in coatings, adhesives,
pigments or biomedical applications. The model addresses the copolymerization of styrene
and butyl acrylate in a semi-batch, isothermal reactor, considering complex kinetics and mass
transfer between three phases: monomer droplets, latex particles and the aqueous phase.
The Morris screening method, one of the GSA methods, was employed to statistically
evaluate the relative effect of each input parameter on the predicted outputs (conversion of
monomers, latex solid content, average polymer molecular weights). This allows for the
model reduction and is vital in the process of parameter estimation from experimental data.



Zpracovani farmaceutickych nanosuspenzi metodou
rozprasovaciho suseni

Bc. Vojtéch Hampl (M1)

Skolitel: prof. Frantidek St&panek, Ph.D.

Hlavnim neduhem peroralné poddvanych léc¢iv je jejich nizka biologickd dostupnost,
zplUsobend nizkou rozpustnosti a permeabilitou. Ty jsou pro vétSinu novych léCiv a latek
s potencidlnim léCivym ucinkem velmi nizké, coz ma za nasledek komplikace s jejich vyvojem
a testovanim, nebo jejich Uplné zavrhnuti. Tento problém se ¢asto resSi syntézou proléciv,
nebo zvySenim mnoZstvi [éCiva a excipient(l, coZ vede ke zvySeni nakladd, nebo u konkrétni
latky neni tento postup vibec mozny. MoZznym feSenim, kterym se ve své praci zabyvam, je
pfiprava ucinnych farmaceutickych Ilatek ve formé koloidné stabilni nanosuspenze
pfipravenou mokrym mletim jako meziproduktu a ndslednou uUpravou rozpraSovacim
suSenim. Léciva ve formé nanosuspenze dosahuji v disolucnich testech radové rychlejsiho
uvolfiovani nez obvyklad praskova forma a spolu s moznym dosazenim lokdlniho presyceni
muze dojit ke zvySeni biologické dostupnosti. Naslednou Upravou rozprasovacim susenim lze
z nanosuspenze ziskat praskovou formu, ktera ve vodném roztoku rychle disperguje a tim
rychle uvolnuje IéCivo. Cilem préace je studium parametrl ovliviiujici rozprasovaci suseni a
jejich optimalizace pro moznost zpracovani nanosuspenze pfipravovanou kontinudlné di
vsadkové v primyslové vyuzitelném mlynu.
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The impact of surface morphology of powders on
contact charging

Bc. Marek Drapela (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

When two objects, such as a particle and a plate, are brought into contact, friction between
the surface of the particle and the plate creates a surface charge —a phenomenon known as
triboelectric charging. This effect can be a problem in industrial processes, particularly in the
manufacturing of granular materials, e.g., polymers or pharmaceuticals, causing problems
such as temperature control issues or product inhomogeneity due to agglomeration.
Understanding triboelectric charging in insulator powders is therefore essential for industry
and even for safety reasons, as triboelectric charging can generate a potentially dangerous
spark. This work investigates the contribution of surface morphology to polyolefin samples
charging. Samples were placed into stainless steel cells and collisions were enhanced by
vibrating. Charge evolution in time was measured to determine the saturation charge and
charging rate constant. These parameters play a key role in predicting and controlling the
charging behaviour. Obtained results with samples of different sizes and charged at different
collision velocities also indicate that the charge transfer correlates with the actual contact
area, providing new insights for a better understanding of tribo-charging phenomena.



Katalyticky rozklad amoniaku pro pouZiti ve
vysokoteplotnim palivovem clanku

Bc. Matéj Honzik, M1

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

V dUsledku globalni zmény klimatu je nutné postupné nahrazovat fosilni paliva obnovitelnymi
zdroji. Vyroba elektrické energie z obnovitelnych zdroja je vSak znacné nestabilni. Rozdily v
okamzité spotifebé a vyrobé elektfiny mohou byt kratkodobé v pribéhu dne, ale i sezénni.
Kvali témto nestabilitam v elektrické siti je nezbytné vyvinout feSeni i pro dlouhodobé
ukladani energie. Jako bezuhlikové zdroje s velkou energetickou hustotou se nabizi stlaceny
Ha, nebo kapalny NHs. Tyto latky Ize efektivné vyuzit pro generovani elektrické energie v
palivovych ¢lancich s pevnym elektrolytem (SOFC). Dlouhodobé vystaveni SOFC vysokym
koncentracim NHsz ovSem zpuUsobuje degradaci ¢lanku. Pfedchazet tomuto jevu je moziné
pfivddénim NHsz ve smési s Hy, nebo Uplnym rozkladem amoniaku na dusik a vodik v
pfedfazeném katalytickém reaktoru. Tato prace se vénuje testovani pfipraveného
praskového katalyzatoru Ni/Al,O3 pro Stépeni NHs. Aktivita katalyzatoru a konverze NHs jsou
méreny v laboratornim reaktoru za rliznych teplot, koncentraci a pritokl plynu. Namérené
konverze jsou porovnany s vypocitanymi rovnovaznymi konverzemi a ndsledné jsou navrzeny
vhodné provozni podminky reaktoru pro stépeni amoniaku.



How can we study tuberculosis using microfluidic chip?

Bc. Romana Hupkova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

Tuberculosis (TB) is a highly infectious disease which continues to infect 10 million people and
cause over a million deaths annually. This is despite the high availability of the BCG vaccine
and various antibiotics and largely due to rising antibiotic resistance. Traditional methods of
TB research are complicated by the need for biosafety level 3 (BSL-3) facilities for handling
Mycobacterium tuberculosis bacteria. Using the non-pathogenic Mycobacterium smegmatis
as a model organism leverages its physiological and metabolic similarities to M. tuberculosis,
while providing a safer and more accessible alternative for studies in BSL-1 laboratories.
Microfluidic chips using M. smegmatis allow the study of microbial interactions, drug
resistance, and cellular responses under precisely controlled, simulated in vivo conditions.
Studying M. smegmatis adhesion, proliferation, and hypoxia responses provides valuable
insights into TB pathology, resistance mechanisms, and potential treatment strategies—
advancing our understanding of TB-like behaviors and enhancing approaches to combat
antibiotic-resistant TB.



Membrane screening for microemulsion redox flow
batteries

Bc. Jan Krsek (M1)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Energy from renewable sources fluctuates daily and seasonally, requiring efficient storage to
balance excesses and shortages. Redox flow batteries (RFBs) offer potential solution with
great scalability and safety. Standard RFBs electrolytes use metallic active species, however,
metals are scarce, and their price is affected by the global market. Thus, organic compounds
are sought as a substitute to improve techno-economical battery parameters. Lower solubility
of organic active compounds in aqueous electrolytes can be overcome by use of micro-
emulsion (mE) electrolytes, consisting of a polar (water) and a nonpolar solvent and a
surfactant. This enables to dissolve non-polar organic species while keeping sufficient
conductivity and safety of aqueous system. However, organic solvents may negatively affect
polymeric ion-exchange membranes, mutually separating both battery half-cells, possibly
causing an internal short circuit, fouling or electrolyte crossover. This work evaluates selected
commercially available ion-exchange membranes for mE RFB. Membrane stability in a mE is
assessed form resistance and permeability measurements in a RFB lab cell, with subsequent
assessment of mechanical stability and dimensional changes, to identify suitable candidates
for future mE RFBs.



Nano-suspenzni elektrolyty na bazi polypyrrolu pro
redoxni priitocné baterie

Bc. Barbora Litomiska (M1)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Redoxni pratocné baterie (RPB) predstavuji pokrocilou technologii pro skladovani energie,
kterd se oproti tradicnim akumuldtordm vyznacuje nékolika vyhodami. Tyto baterie skladuji
energii v aktivnich latkach elektrolytl, coz umoznuje oddélit kapacitu avykon, atim
efektivnéji nastavit parametry ulozisté. Dalsi vyvhodou vodnych RPB je jejich vyssi bezpecnost
(nizsi riziko horeni a vybuchu). Nevyhodou je naopak jejich nizkd hustota energie, ktera je
omezena rozpustnosti aktivnich latek. Pouziti aktivnich latek ve formé suspenzi predstavuje
jednu z moznych cest k navySeni hustoty energie. Pfedkladand prace se zaméruje na pfipravu
a zakladni charakterizaci nanocastic polypyrrolu pro vyuZiti v nano-suspenznich elektrolytech
RPB. Polypyrrol byl syntetizovdn radikdlovou oxidacni polymeraci z monomeru pyrrolu za
vyuziti oxida€niho cinidla chloridu Zelezitého. Pro udrzeni koloidni stability nanocastic byl
béhem syntézy pritomen polyvinylalkohol, jenZ se sorbuje na povrch nanocastic. Byla
zkoumana zavislost koloidni stability nanocddstic na koncentraci polypyrrolu
v demineralizované vodé. Byla sledovéna stabilita suspenzi nanocastic v ¢ase pro rzné
koncentrace nanocastic a pfidavky vodivostniho aditiva kyseliny sirové. Ddle byly méreny
fyzikalné-chemické parametry, jako zeta potencial ¢astic a pH, iontova vodivost a viskozita
razné koncentrovanych suspenzi, s cilem optimalizovat jejich vlastnosti pro danou aplikaci.



Priprava tlakové smycky Hmetru

Bc. Jaroslav Macas (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Hmetr je zafizeni uréené k méreni koncentrace vodiku v plynech a kapalinach. Vyvoj pfistroje
je vnasem pripadé zaméren na chladivo v primarnim okruhu jaderné elektrarny, kde je
pomoci vodiku snizovana v chladivu koncentrace rozpusténého kysliku. Kyslik je pro chladici
okruh nezadouci, protoZe zplsobuje korozi. Vodik difunduje z mérfeného prostredi skrze
semipermeabilni membranu Cidla pfistroje na povrch elektrody, kde je spotifebovavan, pfi
kterémzto déji vytvari elektricky signal. V ustdleném stavu je signal umérny koncentraci
rozpusténého vodiku. Cilem prace je ovéfit, zda je zavislost signdlu Hmetru na koncentraci
vodiku linedrni a zda je Cidlo nezavislé na celkovém tlaku méreného prostredi, pokud je
fugacita vodiku konstantni.



Optimization of an organic redox flow battery model:
Impact of electrochemical kinetics description on
performance metrics

Bc. Juraj Volesini (M1)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Organic redox flow batteries (ORFBs) have a vital role in the advancement of energy storage
solutions, especially in light of the increasing demand for renewable energy. Utilizing organic
materials, ORFBs present a sustainable and cost-effective alternative to traditional vanadium-
based systems. In this work, we examined how different descriptions of electrode reaction
kinetics affect a mathematical model of an ORFB. The model tracks the composition and
volume of both electrolytes within the battery operation. lon movement across the
membrane follows the Nernst-Planck equation, with water transport driven by osmotic
pressure differences. Electrochemical properties are modeled using Ohm's law for voltage
drop and the Nernst equation for equilibrium potential. To estimate electrode overpotentials,
we considered two widely used kinetic descriptions: the Butler-Volmer and Tafel equations.
The Butler-Volmer equation provides a comprehensive description of electrode kinetics but
is relatively complex to implement, while the Tafel equation is a simplified form of the Butler-
Volmer equation and easier to apply. Finally, model results were compared to experimental
data to identify which kinetic description offers the best fit.



Stanoveni emisi dieseloveho generatoru elektriny
vzhledem k normé EU Stage V

Bc. Lukas Ziebiker, M1

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

V soucasné dobé se snazi spolecnost ¢im dal vice priklanét k obnovitelnym zdrojim energie,
které vsak trpi nestabilitou doddvaného vykonu. Proto budou mit tradi¢ni technologie i
v dohledné dobé své vyuzZiti. Vyhodou generatorl pohdnénych spalovacim motorem je
predevsim schopnost rychlého najezdu na pozadovany vykon, a tedy rychla reakce na vykyvy
ve spotfebé elektfiny. To je i pfipad studovaného dieselgeneratoru se zdvihovym objemem
19,6 L a maximalnim vykonem 725 kW. Pro pouziti tohoto generatoru v souladu s evropskou
normou Stage V bylo nutné emise proméfit a s ohledem na vysledky navrhnout vhodny
katalyticky systém, ktery by umoznil splnéni emisnich limiti. Bylo proméreno pét provoznich
bod( generatoru pfi rizné zatézi. Hmotnost pevnych castic ve spalindch byla stanovena
gravimetricky, koncentrace plynnych slozek byly méfeny pomoci FTIR a teploty
termoclankem. Udaje o priitoku paliva, vzduchu a vyfukového plynu byly dopoéteny z tdajtl
fidici jednotky motoru a z bilance. Nasledné byly zmérené emise prepocitany na jednotky
g/kWh dle normy Stage V a porovnany s jejimi limity. U sloZek prekracujicich limity bylo
navrzeno reseni pomoci vhodnych katalyzatora a filtrQ.



Stanovenie rozpustnosti hélia v eutektiku Pb-16Li

Bc. Adriana Augustinova (M2)

Skolitel: Ing. Maria Zednikova, Ph.D.

Termonuklearna fuzia predstavuje dlhodobé rieSenie udrzatelnej vyroby energie. Breeding
blanket (BB) je jedna z hlavnych komponent fuzneho reaktoru, ktora zaistuje sebestacnost
tricia — paliva pre fuznu reakciu. V niektorych konceptoch BB prudi tekutd eutekticka zliatina
olovo-litia (Pb-16Li), ktora reaguje s neutréonmi. Pri tejto reakcii vznikd Ziadané tricium,
mnoZstvo energie a ako vedlajsi produkt hélium. Prave hélium mozZe predstavovat problém
kvoli potencialnej tvorbe plynovych bublin, ktoré by mohli zhorsit vykon BB. Rozpustnost hélia
v tekutych kovoch je extrémne nizka, ¢o komplikuje jeho presné stanovenie. Teoretické
odhady rozpustnosti hélia v zliatine Pb-16Li sa vyrazne liSia v zavislosti od pouzitej metédy a
vypoctovych pristupov, ¢o vedie k nejednotnym vysledkom. Experimentalnych udajov je v
tejto oblasti velmi malo, pretoZe meranie tak malych koncentrdcii hélia je technicky naro¢né.
Tato praca si kladie za ciel otestovat princip fungovania aparatury (Obr.1) na meranie
rozpustnosti hélia v eutektickej zliatine s detekénym limitom priblizne 10™ mol He na 1 mol
zliatiny Pb-16Li a predstavit problémy ovplyvriujlce spolahlivost uréenia rozpustnosti.
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Obr.1 : Schéma aparatury na meranie rozpustnosti hélia v Pb-16Li.



Vlyvoj metodiky kalibrace Hmetru

Bc. Krystof Jurecek (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

V ramci této price je navrhovan a vyvijien vestavény (embedded) systém
pro amperometricky vodikovy senzor (Hmetr) v integrovaném vyvojovém prostiedi
STM32CubelDE. Pro implementaci tohoto systému je vyuZivana vyvojova deska STM32
Nucleo, kterda poskytuje flexibilitu a dostate¢ny vykon pro sbér a zpracovani dat
z amperometrického senzoru a pro fizeni dalSich potfebnych komponent nezbytnych
pro spravny chod celého zafizeni. Systém zahrnuje ftizeni ventild umoZiujicich privod
pozadovaného média v jednotlivych fazich daného procesu, cerpadla slouziciho
k pricerpani kalibraéniho roztoku, grafického displeje poskytujiciho prehled o priabéhu
procesu a dalSich periferii. S rostoucim vyznamem vodiku v rdznych odvétvich, jako jsou
energetika, chemie ¢i ochrana Zivotniho prostfedi, je nezbytné =zajistit spolehlivé
a efektivni monitorovani jeho koncentrace.
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Vlyvoj a testovani nizkonakladovych raketovych
pohonnych hmot

Martin Jaksik (B3)

Skolitel: Ing. Jan Hrudka.

Tato prace vznikla s motivaci najit alternativni zplisob vyroby raketového paliva, ktery bude
technicky i finan¢né méné narocny nez konvencni produkty na trhu. Cilem je navrhnout smés,
ktera bude stabilni, U¢inna, cenové dostupna a vhodna pro snadnou pfipravu a skladovani
v ramci masové vyroby. Zaméruji se na stabilitu tuhé pohonné hmoty, konkrétné na odolnost
a chovani smési v extrémnich podminkach s cilem zajistit jeji spolehlivost pfi praktickém
vyuziti. Degradace tuhé pohonné hmoty bude testovana za rliznych teplotnich podminek,
pocinaje snizenymi teplotami, které simuluji podminky ve vyssich nadmofskych vyskach. Testy
budou provedeny v nékolika opakovanich, aby byly maximalizovany negativni efekty.
Vysledky budou nasledné porovnany s kontrolnimi vzorky paliva, uchovdvanymi v idealnich
podminkach. Déle bude testovana odolnost smési proti mikrobiologickym organismim,
véetné vlivu antiseptickych pfisad, které by mohly zpomalit degradaci paliva a vyrazné
prodlouzit jeho trvanlivost. Tyto vysledky pfispéji k vyvoji paliv vhodnych pro dlouhodobé a
spolehlivé pouZiti v ndro¢nych podminkach.



Viyuziti genetickych algoritmt k automatizaci ndvrhu
raketovych motord

Bc. Hana Josifkova (M2)

Skolitel: Ing. Jan Hrudka

vvvvvv

moznost provést simulaci experimentu jesté pred jeho zahajenim a tim optimalizovat nejen
samotny pocet experiment(, ale i zvysit bezpecnost. Navrh a konstrukce raketovych motora
ma spoustu Uskali spojenych s iterativnim vyvojem, béhem kterého je kazdy krok ¢asové i
finanéné ndrocény. V. mé praci se zabyvam vytvorenim programu, ktery bude schopen tento
iterativni vyvoj urychlit vytvorenim lepsiho pocateéniho ndvrhu raketového motoru. Navrzeny
program bude zaloZen na kombinaci numerickych simulaci a optimalizacnich algoritm, které
umozni rychle vyhodnotit rdzné konstrukéni parametry. Program vyuZije data ze
simulovanych experimentU ke zlepSeni novych ndvrh(, ¢imz zkrati celkovy cyklus vyvoje. Na
zakladé mého programu bude navrZen a zkonstruovan raketovy motor, ktery bude porovnan
s vysledky programu pro ovéreni jeho spravnosti.
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Meéreni a zpracovani dat z letu rakety

Jan Kotrba (B2)

Skolitel: Ing. Jan Hrudka

Raketa je jiz od pradavna klicovym nastrojem obrany, jehoZ vyznam stdle roste a stava se
jednou z narodnich priorit pro zajisténi nasi suverenity. K dosazeni pozadované rychlosti,
doletu a predevsim ovladatelnosti je nezbytné mit spolehlivou a cenové efektivni fidici
jednotku. Ta upravuje trajektorii rakety napfriklad pomoci gimbalového fizeni tahu nebo
aerodynamické stabilizace, ¢cimz umoznuje efektivni doruceni ndkladu na cilové misto. Cilem
této prdace je navrhnout lehkou a ekonomicky dostupnou fidici jednotku pro rakety kratkého
az stfedniho doletu, kterd umozni stabilizaci a zakladni telemetrii nejen pro dynamické testy,
ale i pro budouci praktické aplikace. K tomu je potfeba, aby jednotka méla vysokou
obnovovaci frekvenci a byla schopna vyhodnocovat data z akcelerometru a gyroskopu i pfi
vysokém pretizeni. Na zdkladé téchto dat bude vypocitan potfebny moment sily pro korekci
trajektorie a vektor sily pro stabiliza¢ni prvky. Konec¢nou a zdsadni vlastnosti vSech komponent
je jejich kompaktni rozmér, coz umozni vyuziti jednotky i pro navadéni raket s mensim
pramérem.

Raketa V2 ¢tyri sekundy po startu (zdroj: www.bundesarchiv.de)



Simulace charakteristik pohonné hmoty pro raketove
motory

Eliska KoZeluhova (B2)

Skolitel: Ing. Jan Hrudka

Tuha pohonna hmota je stale ¢asto vyuzivana ve vojenském, vesmirném ¢i zabavni priimyslu.
Studie sloZeni a vykonu tuhych pohonnych hmot je nedilnou souédsti raketového inzenyrstvi,
experimentalni ¢ast vyzkumu je vSak ¢asové i financné narocnd. Cilem této prace je usnadnéni
experimentalni ¢asti vyzkumu zapojenim simulaénich technik. Prace bude modelovat rizna
sloZzeni a poméry palivové a oxidacni ¢asti tuhych pohonnych hmot za ucelem urceni jejich
vykonu. Analyzou a komparaci ziskanych dat miZzeme optimalizovat volbu a vyvoj potiebné
pohonné hmoty. Pro validaci budeme data ziskand simulacemi porovnavat s vysledky
redlnych experiment(l. Modelovani by mélo prohloubit pochopeni vliivu sloZeni tuhé pohonné
hmoty na vykon reaktivnich motor( a urychlit vyrobni proces.




Sber dat z reaktivhiho motoru

Bc. Vaclav Kukacka (M2)

Skolitel: Ing. Ladislav Fier Ph.D.

Projekt se soustfedi na ndvrh a konstrukci specializovaného méficiho zafizeni pro presné
hodnoceni vykonu raketovych motord na tuhé pohonné hmoty, které jsou v poslednich letech
castym objektem nizkonakladového vyvoje. Zafizeni umozniuje shromazdovat a analyzovat
klicové parametry vykonu, jako je tah, tlak a teplota, coZ je nezbytné pro optimalizaci
konstrukce a paliva raketového motoru. Vedle samotného mériciho zafizeni je soucasti
projektu i vyvoj bezpecného a spolehlivého odpalovaciho mechanismu. Tento mechanismus
je vybaven nékolika bezpecénostnimi spinaci a akustickym varovnym systémem pro ochranu
obsluhy i okoli béhem testovani. Elektronicky modul zafizeni zajistuje automatizované
spousténi motoru a simultanni sbér dat, kterd jsou klicova pro zpétnou analyzu chovani
motoru za rlznych podminek. Cilem tohoto projektu je nejen vytvofit dostupné zafizeni, které
umozni bezpecné a precizni méreni vykonnostnich parametri raketovych motor(, ale i
prispét k rozvoji nizkonakladovych technologii v oblasti raketového inzenyrstvi. Vystupy
projektu mohou byt vyuzity pfi vyvoji malych raketovych systému a jako zaklad pro dalsi
vyzkum a optimalizaci motor( na tuhé pohonné hmoty.

Odpalovaci zafizeni



Charakterizace fyzikalnich vlastnosti raketovych paliv na
bdzi cukru

Jifi Kuthan (B2)

Skolitel: Ing. Jan Hrudka

Nejjednodussi raketova paliva jsou v dnesni dobé smési cukr( a dusi¢nanu draselného. Tato
prace se zabyvd srovnanim dvou konkrétnich cukrl v této roli — sorbitolu a sachardzy.
V pripadé Cistych latek ma sachardza vétsi celkovy impuls, ale jejich smés ma lepsi vlastnosti.
Cilem prace je popsat tento efekt, vysvétlit co ho zplisobuje a najit optimalni smés. Kromé
rozdilnych vlastnosti pfi samotném spalovani maji paliva i odliSné vlastnosti pfi pfipravé a
pozadavky na ni. Napfiklad rozdilnou teplotu tani a viskozitu, coz ovliviiuje kvalitu palivového
¢lanku pti jeho odliti heterogennim rozlozenim palivové hmoty. Tato heterogenita vede
k nerovhomérnému hoteni, coz vede k vibracim, sniZzené stabilité motoru a zvySenému riziku
exploze. Proto je dlleZité srovnat nejen spalné, ale i produkéni vlastnosti riznych smési.




Viyvoj ridici jednotky pro bezpilotni letoun
Michal Rostejnsky (B2)

Skolitel: Ing. Jan Hrudka

Drony, neboli bezpilotni Iétajici prostfedky, prosly v poslednich desetiletich dynamickym
vyvojem a staly se kli€ovym ndstrojem nejen v armadeé a prlimyslu, ale také v civilnim sektoru.
Dnes hraji zasadni roli v riznych oblastech — od zabavy a sportu pres prlizkumné mise az po
zachranné operace Ci prepravu zasilek. Zakladem jejich pohybu jsou rychle rotujici vrtule,
které kompenzuji tihovou silu a umoznuji dronu levitovat, pricemz poskytuji vysokou
ovladatelnost, a to i pfi nizsi vzorkovaci frekvenci fidici jednotky, avSak za cenu vyssi spotieby
energie. Diky senzor(im, jako je akcelerometr, gyroskop nebo kamera, mohou drony stabilné
létat desitky minut a operovat i v uzavienych prostorach. S technologickym pokrokem se
konstrukce dronl neustale zlepSuje, coZz pfinadsi vyssi presnost, delSi vydrz baterie a vice
funkci. Cilem této prace je prozkoumat moZznosti této technologie a navrhnout dron schopny
prenaset naklad o hmotnosti 2,5 kg. Prvni kroky zahrnuji navrh dronu z komeréné dostupnych
soucastek a pouziti verejné dostupnych softwarovych knihoven pro ovladani motord, cteni
dat z akcelerometru a gyroskopu a komunikaci s fidici jednotkou. Dlouhodobym cilem je snizit
vyrobni ndklady, napfiklad 3D tiskem ramQ a vrtuli, nebo vyvojem vlastni Fidici jednotky
s akcelerometrem a gyroskopem.

Klicové komponenty pohonné jednotky dronu



Navrh reaktoru na syntézu tuhé raketoveé pohonné
hmoty

David Soukup (B2)

Skolitel: Ing. Jan Hrudka

Stav aktudlniho svéta nam pfipominag, jak dilezZité je vyvijet a zlepSovat obranné technologie,
kdy se klade diraz na efektivitu a cenu. Jednou z kategorii jsou raketové technologie a s nimi
se pojici levné experimentalni pohonné hmoty, ale laboratorni vyroba je ndkladnd, a proto je
nutné premyslet i o prlimyslové vyrobé. Neoddélitelnou soucasti prliimyslovych vyrob jsou i
stroje a zafizeni, uréené pro vlastni vyrobu, a pravé toto téma je naplni mé prace. Samotné
vyrobni zafizeni je dvouplastovy michany reaktor, protoZe je jednoduchy na konstrukci a
provoz. Tento typ je vyhodny z hlediska zahtivani smési odporovym dratem v plasti, tak i
chlazenim pomoci cirkulace vody. Se zahtivanim se poji i bezpecnost, kdy budou zahrnuty
aktivni i pasivni prvky ochrany pred vzplanutim smési. DalSi ¢ast reaktoru je vypousténi a
forma na palivové ¢lanky. Poslednim prvkem je samotné fizeni reaktoru, které bude
realizovano jak manudlné pres centrdlni fizeni u reaktoru, tak i poloautomatickym systémem
ovladanym pocitacové.

1 - blokové schéma reaktoru (1 - zasobnik na palivovou slozku, 2 - zasobnik na oxidant, 3 - reaktor, 4
- formy na ¢lanky, 5 - centrdlni fizeni a elektronika, 6 - zasobnik na chladici vodu)
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Ziskavaji bakterie rezistenci na netermalni plazma?

Bc. Lucie Dorazilova (M1)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Antibioticka rezistence bakterii predstavuje v soucasné dobé velkou vyzvu pro zdravotnictvi.
A proto se neustdle hledaji nové spolehlivé metody dekontaminace, na které si bakterie
nebudou vytvaret rezistenci. Jednou ze slibnych metod je pouZiti netermalniho plazmatu.
Mikrobicidni acinky nevykazuje pouze pfimé oSetfeni netermalnim plazmatem, ale také
pridani plazmatem aktivované vody (PAW — plasma activated water) k suspenzi bakterii. PAW
vznika plsobenim plazmatu na vodu neboi jiné druhy roztok( (PAL — plasma activated liquid).
Jejich ucinky jsou pravdépodobné zpusobeny lehce zvysenym obsahem peroxidu vodiku a
kyseliny dusi¢né. V této praci je pouzivand PAW, kterd vznika plsobenim koronového vyboje
v konfiguraci hrot-hladina v rezimu prechodové jiskry na destilovanou vodu. Cilem je ovéreni
mikrobicidnich ucink( PAW i jejich jednotlivych slozek a moZnosti vytvoreni rezistence na
PAW u bakterie Escherichia Coli (E. Coli). Tato bakterie je velmi dobfe prostudovanad a vytvari
si rezistenci na rtzna antibiotika. V této préci jsem pouzivala dva rlizné kmeny této bakterie.
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Vliv netermalniho plazmatu na klicivost semen Albizie
ruzové
Christopher William Heinz (B3)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire3ova

Lidé se po staleti bali blesk( a obdivovali polarni zafe a my dnes dokazeme jejich silu a krasu
vyuzit k IéCeni a rlstu Zivota. Plazma se nachazi na svété v rlznych podobach a zplsobuje
odlisné jevy. Netermalni plazma, které pfi mé praci vyuZzivdm, ma potencial poskytnout
uzite¢né benefity. Jedna z vyhod jim vytvorena je podpora klicivosti rostlin a také jejich rastu.
Existuje spousta zastupcu flory, ktefi nedokazou uspésné vyklicit pri béznych podminkach a
museji byt vystaveny extrémnimu prostredi (napf. silnym kyselindm). Jednou z takovych
rostlin je Albizie rlZov4d, u které museji byt jeji seminka namocena v kyseliné sirové, aby byla
schopna v dostatecném poctu vyklicit. Ale oSetfenim netermalnim plazmatem se mizeme
této metodé naprosto vyhnout a také ziskat lepsi vysledky. Tato prace se zaméfuje na
pUsobeni netermalniho plazmatu na kli¢ivost a rlist Albizie rGZové. Netermalni plazma se
generuje v sestavé hrot-hladina, kdy je vysoké napéti pfivedeno na hrot jehly a hladina slouzi
jako opacné nabitd ¢ast systému. Na rozdil od vysokoteplotniho plazmatu jsou elektrony
v plazmatu sice excitované na vysokou energii a udrZuji si znacnou teplotu ale neutrdlni
Castice (atomy) maji pokojovou teplotu. Experimenty ukazaly, Ze klicivost rostlin je kladné
ovlivnéna plazmatem. Pfi¢inou by mohla byt vysoka generace H,0; aiontl NOs’, které narusi
povrch semen a ddle zvySena smacivost jejich povrchu.

Obr.1 — Koronovy vyboj na Obr.2 — Sestava na generaci plazmatu Obr. 3 — Albizie riZovad

hrotu jehly



Priprava kfemikovych nano-heterostruktur pomoci
dvoustupriového plazmatickeho reaktoru

Lucie Kasykova (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

S rozvojem technologii se zvySuje vyznam polovodic¢ovych nanoddstic, pficemz kiemikové
nanocastice (SiNPs) se ukazuji jako jeden z klicovych material(i. Potencidl vyplyva z jejich
netoxicity, optickych a elektrickych vlastnosti a moZnosti Ucinné povrchové Upravy. Diky
témto vlastnostem nachdzeji uplatnéni v fadé aplikaci véetné anod lithiovych baterii.
Zasadnim predpokladem pro dosazeni dlouhodobé stability a vysoké kapacity baterii je
odolnost SiNPs vUci opakovanym cykldm lithiace a delithiace, kde dochazi k jejich znacné
objemové expanzi. Tomuto problému lze pfedchdzet dosazenim amorfni struktury SiNPs,
kterd je schopna objemovym zméndm odoldvat.

Cilem této prace je demonstrovat standardni metodu ptipravy krystalickych SiNPs
prostfednictvim jednostupriového plazmatického reaktoru, poté ilustrovat mozZnosti
optimalizace této syntézy pomoci dvoustupriového plazmatického reaktoru a pripadné
geometrie jednotlivych ¢asti. Tento pfistup umoziuje prekonat omezeni jednostupriového
reaktoru, zejména co se tyCe maximalni velikosti SiNPs a vytvareni heterostruktur typu
core/shell, které splriuji poZzadované podminky amorfni struktury pro aplikace v lithiovych
bateriich. Vyrobené SiNPs jsou analyzovany pomoci SEM a TEM mikroskopie, které poskytuji
detailni pohled na jejich morfologii a strukturu.

-
e

Schéma jednostupriové aparatury se vzorkem (vlevo) a schéma dvoustupriové aparatury se
vzorkem (vpravo)



Zviditelnovadni latentnich otiskt prstd na nabojnicich
pomoci nizkotermadlniho plazmatu

lveta Prsalova (B3)

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

V této préci se soustfedim na zviditelfnovani otisk( prstd na nabojnicich. Zkoumanim otisk(
prstl se zabyva kriminalistickd metoda zvana daktyloskopie, diky které lze individudlné
identifikovat jedince. Vyznamné pfispivd k objasnéni Sirokého spektra trestné cinnosti.
Analyzuje papilarni linie, vzory na povrchu kize prstU, dlani a chodidel, které jsou pro kazdého
¢lovéka zcela jedinecné a neménné po cely Zivot. V budoucnosti by nizkotermalni plazma
mohlo slouzit jako doplfikovd metoda pro stavajici postupy. Vyhoda tkvi v jednoduchosti
pouziti a absence daktyloskopického prasku. Pro zviditelnéni otisku prstu pouzivam
nizkotermalni plazma coz je kvazineutralni plyn, ktery obsahuje radikaly, ionty a excitované
molekuly, oxidujici povrch kovu okolo otisku prstu. Nizkotermalni plazma bylo v této praci
generovano nékolika zdroji, Teslovym transformdtorem, aparaturou s elektronovou
konfiguraci hrot proti prstenci (Point to Ring) a jejim komerénim prototypem Plasmatico. Tyto
zdroje porovnavam a urcuji, ktery z nich je nejucinnéjsi. Nabojnice vystavuji plazmatu
v rliznych ¢asovych intervalech a pozoruiji, jak rychle se otisky na nabojnici objevi. Pouzivdm
dva druhy nabojnic, nontoxické a klasické. Snazim se zjistit, zda-li rozdilné slozeni stfelného
prachu ovliviiuje kvalitu otisku prstu.

Otisk prstu na nabojnici



Porovnani riznych zplisobu osetreni potravin
netermadlnim plazmatem a plazmatem aktivovanou
vodou

Adriana Sedova (B3)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Listové salaty jako je polnicek, rukola nebo ledovy salat se dnes prodavaji ve formé urcené
k okamzitému pouziti bez nutnosti oplachu, presto obsahuji znacné mnozstvi mikroorganismu
a vykazuji nizkou trvanlivost. Neustale se vyviji nové technologie pro oSetfeni a konzervaci
potravin, mezi které patti také metody oSetfeni netermalnim plazmatem (NTP) a plazmatem
aktivovanou vodou (PAW). Obé technologie predstavuji alternativu k tradiénim zplsoblm
konzervace a mohou vyrazné pfrispét k prodlouzeni trvanlivosti salata pfi zachovani jejich
nutri¢nich hodnot a zajisténi mikrobiologické bezpecnosti salatl, které jsou nachylné k rychlé
kontaminaci. Netermalni plazma je ionizovany plyn, generovany pomoci elektrického vyboje
ve vzduchu. Je zdrojem velkého mnozstvi reaktivnich ¢astic, diky cemuz je schopné eliminovat
Siroké spektrum nezddoucich mikroorganismu. V plazmatem aktivované vodé se pusobenim
plazmatu vytvareji predevsim peroxid vodiku a dusi¢nanové ionty, které maji antimikrobialni
ucinky a mohou byt pouzity k dezinfekci salatli. Cilem této prace je porovnat vliv obou metod
na mikrobidlni kontaminaci a zmény v organoleptickych vlastnostech salat(, jako je vzhled,
textura a chut.

Obrazek 1: Vzorky riiznych druhii salat pfed oSetfenim Obrazek 2: Kontaminace ledového salatu


https://student.vscht.cz/dipl_st/redir.php?id=e71cff38960c8d085d800327298cee64&tid=1&redir=detail&did=46823
https://student.vscht.cz/dipl_st/redir.php?id=e71cff38960c8d085d800327298cee64&tid=1&redir=detail&did=46823
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Vliv netermalni plazmy na elektroniku

Hana Sikolova (B3)

Skolitel: Ing. Ladislav Fider, Ph.D.

Netermalni plazma (NTP) je hojné vyuZivano k povrchovym Upravdm bez vyrazného ohfevu
material(l a také k efektivni dezinfekci povrch(, coz pfindsi fadu vyhod, ale také urcita rizika.
Pti pusobeni NTP dochazi ke generovani reaktivnich ¢astic, jako jsou ionty a radikaly, které
mohou zpUsobovat korozi a oxidaci povrch(, coz napfiklad sniZzuje vodivost a miZe zhorsit
mechanickou stabilitu spoju. Tyto procesy méni povrchové napéti materialt, ale mohou i
zvySovat prechodovy odpor v kontaktech. Dlouhodobé vystaveni NTP navic mize vést k
mikroskopickym poskozenim v materidlovych vrstvach konektord, cozZ sniZuje jejich
Zivotnost a spolehlivost v citlivych elektronickych obvodech. Z téchto divodU byly vybrané
vzorky exponovany reaktivnimi ¢asticemi produkovanymi netermalnim plazmatem
bipolarniho korénového vyboje. Nasledné bylo provedeno testovani vlivii NTP na vybrané

parametry téchto vzorka.

Header

exp. 450 min ref = 0 min ref = 90 min ref = 450 min

Obrazek 3:predbézny experiment (Cervené sloupce
oznacuji poruchu — poskozeny kontakt)

Obrazek 2: prehled testovanych soucastek



Priprava kremikovych kvantovych tecek o efektivni
luminiscenci a dobré dispersibilité

Michal Vasicek (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Galat, Ph.D.

Kfemikové kvantové tecky (SiKT) vynikaji unikatnimi optickymi vlastnostmi, jednoduchou
pfipravou a nizkou toxicitou, coz je ¢ini ideadlnimi pro aplikace, jako jsou senzory, fotovoltaika
nebo cilené dorucovani IéCiv. Cilem naSeho vyzkumu je zlepSit efektivitu luminiscence a
dispersibilitu SiKT pomoci pokrocilych metod povrchovych modifikaci (PM).

Nami vyuzivanymi metodami PM jsme schopni vytvofit stabilni monodisperse SiKT v Sirokém
rozsahu polarit prostfedi. Pomoci netermalniho plazmatu kovalentné navazujeme etoxy a
octoxy skupiny odstépenim H z OH skupiny, odpovidajici poldrnimu a stfedné polarnimu
prostiedi. Takto terminované SiKT dosahuji kvantovych vytézk( (QY) az 18 %. Disperisibilitu
SiKT v nepoldrnim prostredi zajistujeme navazanim dodecylovych skupin na povrch SiKT
metodou termalni hydrosilylace, kdy QY dosahuje az 19 %. U této metody se aktivuji vazby Si-
H a ndsobné vazby uhlovodiku pfi teplotach nad 150 °C. Mnoho organickych latek ma teplotu
varu nizsi, proto je vyuzZito radikdlové iniciace pomoci latek, jako je 2-Azobis-(2-
methylpropionitril) (AIBN). Takto rozSifujeme spektrum latek vhodnych pro PM. Vyuzitim
téchto metod vyznamné zvySujeme QY a zlepsujeme dispersibilitu v riznych prostredi. To
vede k podpore Sirsi vyuzitelnosti SiKT v modernich aplikacich.
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Obr. 1: Fotografie 2,5 — 4 nm SiKT s rdznymi Obr. 2: Srovnani disperzi SiKT pomoci
povrchovymi modifikacemi pod UV (366 nm) DLS v rGzné poldrnich prostfedich

osvétlenim. s odpovidajici povrchovou modifikaci.
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Rast nanodrdtkd na tenkovrstvych cernych kovech

Amalie BuresSova (B3)

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

Tato prace je vénovana porovnani rlstu nanodratkd na vzorcich vyrobenych zde, a na vzorcich
vyrobenych v partnerské laboratofi v Japonsku. Ddle se pak vénujeme charakterizaci
nanodratk( na cerné hlinikové vrstvé. Pozorovana byla intenzita ristu dratk( v zavislosti na
teploté vzorku. Soucasné byl testovan vliv mechanického poskozeni jinak homogenni vrstvy
na rast nanodrdtk(l. Testovany byly vzorky cerného hliniku pfipravené metodou
magnetronového naprasovani v atmosféfe argonu s prispévkem dusiku. Pro studium
morfologie byla vybrdna metoda skenovaci elektronové mikroskopie (SEM). Na povrchu
vrstvy naseho vzorku byly prekvapivé nalezeny nanodratky jiz pred zahfatim, mozné
vysvétleni tohoto jevu je vliv teploty pfi depozici ¢i oxidace atmosférickym kyslikem pfi
skladovani. Po prvotni analyze byly vzorky vyhiaty na 200°C a opét prezkoumdny. Cetnost
nanodratk( se timto postupem rapidné zvysila, potvrzujic vliv teploty na jejich rlist. Dale bylo
potvrzeno, Zze nanodratky Iépe rostou z mechanickych defektd vrstvy. Ocekavame, Ze vzorky
z Japonska se budou chovat podobné. BEéhem komference uz to budeme schopni potvrdit
nebo vyvratit.



Optimalizace perovskitovych vrstev pro fotovoltaické
vyuZziti
Ondrej Grundfest (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Perovskitové FAPbIz vrstvy se vyznacuji vynikajicimi elektrickymi, magnetickymi a optickymi
vlastnostmi z pohledu fotovoltaickych aplikaci. Solarni ¢lanky pfipravené z tohoto materialu
dosahuji ucinnosti vyssich nez 26 %, coZ je hodnota srovnatelnd s krystalickym kifemikem.
K zdsadnim problémUm ptipravy FAPbIz vrstev mimo jiné patti koexistence dvou polymorfnich
fazi, alfa a delta, kdy pouze alfa fdze ma pozadované vlastnosti. Tato prace je zamérena na
pripravu perovskitovych FAPbIz vrstev a jejich optimalizaci na zakladé pridavani rozdilného
mnozstvi MACI. Toto aditivum podporuje rlist pozadované alfa faze, ¢imz se snizuje pocet
nezadoucich rekombinacnich center ve vrstvé a ucinnost vrstvy se tim zvysi. Pro analyzu
vrstev k nalezeni idealniho mnozstvi pfidaného MACI byla pouZita kombinace nékolika metod:
Skenovaci elektronovd mikroskopie a mapovani fotoluminiscence ve vzorku byly pouZzity pro
zjisténi homogenity vrstvy, zatimco kvantovy vytézek fotoluminiscence byl vyuzit pro uréeni
celkové ucinnosti vrstvy.

SEM HV: 5.0 kV WD: 5.52 mm MAIA3 TESCAN|

SEMMAG: 50.0kx  Det:In-Beam SE | 1um
View field: 5.06 ym  Date(m/dly): 11/05/24

SEM snimek FAPbIs vrstvy (vlevo), Schéma perovskitové struktury® (vpravo)

(1) Aslam, M.; Mahmood, T.; Naeem, A. Organic Inorganic Perovskites: A Low-Cost-Efficient Photovoltaic Material. 2021.
DOI: 10.5772/intechopen.94104.



Simulace SAW senzort pro detekci plynu

Bc. Patrik Kula (M1)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

Tato prace se zaméruje na simulaci senzord vyuZivajicich povrchové akustické viny (Surface Acoustic
Wave — SAW) pro detekci plynnych a kapalnych latek. SAW senzory generuji akustické viny na povrchu
piezoelektrického krystalu, které nasledné putuji pres absorpcni vrstvu. Pfi absorpci molekul mérené
latky dochazi ke zméndm mechanickych vlastnosti substratu, coz ovliviiuje frekvenci, rychlost Sifeni a
tlumeni akustickych vin. Tento jev umoZiiuje moderni a efektivni metodu pro detekci a monitorovani
plynd. Cilem studie bylo simulovat odezvu SAW senzorl pfi poufZiti rlznych typd absorbénich
substratl, piezoelektrickych krystald a za rlznych koncentraci analyzovanych latek. Simulace
probihala pomoci numerickych metod, zejména metodou koneénych prvkl, coZ pfineslo hlubsi
porozuméni procesu detekce a optimalizaci citlivosti senzoru. Vysledky této studie poslouZi jako zaklad
pro experimentdlni testovani SAW senzorl pfipravenych lithografickym procesem s cilem zvysit
presnost a efektivitu jejich aplikaci v praxi.




Zlepsenie parametrov detekcie na chemirezistoroch
pomocou algoritmov strojového ucenia

Bc. Miriam Magociova (M2)
Skolitel: prof. Dr. Ing. Martin Vrfiata

Chemirezistory uréené na detekciu plynov su cenovo dostupné senzory s jednoduchou
obsluznou elektronikou prevadzajuce chemicku vstupnu informaciu na elektricky vystupny
signdl. Ich hlavnym neduhom je vsak nizka rozliSovacia schopnost medzi jednotlivymi
analytmi. Castym rie$enim tohto problému je vytvorenie velkého senzorového pola, &m sa
ale razantne zvysuju naklady na obstaranie a prevadzku. Alternativny pristup je zachovanie
malého poctu chemirezistorov a spracovanie vystupnych dat pomocou algoritmov strojového
ucenia.

Cielom tejto prace je zlepsit rozliSovaciu schopnost jednoduchého senzorového pola medzi
Styrmi zvolenymi analytmi — metanol, etanol, propanol a acetén. Na periodicky ziskanych
signaloch prebehlo najskér predspracovanie dat a extrakcia relevantnych priznakov zo
senzorovej odpovede. Nasledne boli testované rbézne klasifikacné algoritmy strojového
ucenia, pricom najlepsie vysledky boli dosiahnuté kombinaciou vhodného vyberu priznakov a
optimalizdciou hyperparametrov modelu, ¢o viedlo klepSiemu rozliSeniu jednotlivych
analytov priamo zo signalov chemirezistorov. Vysledky tejto prace naznacuju, Ze algoritmy
strojového uéenia v kombinacii s nizSim po¢tom chemirezistorov v senzorovom poli pred-
stavuju perspektivhu acenovo dostupnu alternativu ku klasickym analyzatorom pre
laboratdrnu aj priemyselnu prax.
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Optimalizace aparatury pro senzory
s nanostrukturovanou aktivni vrstvou

Jan Misek (B3)

Skolitel: Ing. Ladislav Figer, Ph.D.

V rdmci projektu OP JAK SenDiSo je potifeba méfit vlastnosti senzorld — chemirezistor(
s nanostrukturovanou aktivni vrstvou. Princip senzoru je takovy, Ze aktivni vrstva méni sv(j
elektricky odpor podle koncentrace analytu pfitomného v jejim okoli. Pro spravnou ¢innost je
nutné aktivni vrstvu udrZovat na pracovni teploté, proto jsou senzory vybaveny i odporovym
topnym elementem a pripadné senzorem teploty. Kolisani teploty a pripadné dalsi vnéjsi vlivy
maji také vliv na odpor aktivni vrstvy, a proto je snaha tyto vlivy eliminovat. Méfici aparatura
je zalozend na méfici ustfedné Agilent 34970A, kterd snimd odpor aktivni vrstvy
a zaznamendva teplotu senzoru. Optimalizovand méfici komora je opatfena plastovym
neprihlednym krytem, coz eliminuje vliv svétla na senzory. Pro lepsi stabilitu méreného
odporu je prostor s komorou temperovan na 45 °C. Plynové hospodafstvi je realizovano jako
podtlakové, alternativné jako pretlakové. Pfi podtlakovém usporadanije vzorek z tedlarového
vaku nasdvan do mérici komory membranovym cerpadlem. Pfi pretlakovém provedeni se
vzorek vede do méfici komory ze systému Owlstone, kde je vytvaren konstantnim pritokem
syntetického vzduchu kolem permeacni trubice. Pro snadné prepinani vzorek/reference je
aparatura doplnéna automatickymi ventily.

Optimalizovand aparatura v pretlakovém provedeni; foto a uprava Misek J.



Materidl CusN a problematika nitridovych senzoru

Bc. Denis Najman (M1)

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

Zemrelé télo kanarka v uhelném dole, signalizujici vzrist koncentrace Zivotu nebezpecnych
plynl (napf. oxidu uhelnatého, methanu) ¢i poutavost much a mravenct ke sladsi moci lidi
trpicich cukrovkou. To jsou pfiklady, kdy lidé v historii zneuZivali rGzné formy Zivych
organisml ke své potrebé monitorovat prostiedi a zdravi. Az s prichodem primyslové
revoluce ve 20. stoleti byli vyvijeny prvni elektronické chemické plynové senzory. Hojné&jsi
vyuziti téchto senzord na bazi oxidl (kovll) je patrné pfi pohledu na prvni navrhnuty
chemirezistor (Seyama — ZnQ), prvni patentovany chemirezistor (Taguchi — SnO;) ¢i vlastni
kategorii v klasifikaci chemickych plynovych senzorl dle IUPAC se zkratkou ,MOS*
(z anglického ,,Metal Oxide Semiconductors”). ProtoZe jsou tyto senzory dobie prozkoumany,
zaméruje se tato prace na chemirezistory z nitrid(, které jsou vyjimectné, méné prozkoumané
a vykazuji obdobné chovani.

Cilem této prace je ziskat vybrané statické a dynamické charakteristiky chemickych plynovych
senzoru (chemirezistor(l) zalozenych na materidlu CusN a TiNxO,. V praci je zahrnuta ptiprava
tenkych vrstev vybranych materidlad technikami fyzikalni depozice z plynné faze a jejich
charakterizace pomoci rentgenového difraktometru ¢i  skenovaciho elektronového
mikroskopu (SEM).

3 mm

Obr. 1: a) SEM snimek celého chemirezistoru. b) SEM snimek materidlu Cu;N.



Navrh a realizace méricich systému pro senzory na bdzi
jontovych kapalin

Bc. Tomas Albert Stefanov (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Martin Vrfiata

Organické chemirezistory (dadle OCH) predstavuji cenové dostupnou alternativu k mnoha
polovodi¢ovym senzorlim plyna, které potrebuji pracovat pti vyssich teplotach, nékdy a7z 1100 °C,
coz je Cini jednodussimi na provoz i realizaci. Tyto senzory jsou vsak stale malo prozkoumané, a
tedy atraktivni jak z pohledu vyzkumu, tak i potencialniho priimyslového vyuziti. Naplni prace byl
navrh a realizace méficich systém( a obvod( pro OCH na bazi kompozitu polymer — iontova
kapalina, které jsou schopny ziskavat relevantni data o impedancénim chovani senzord. Podstata
OCH vsak pfinesla i technické vyzvy, jako nutnost prace se stfidavym proudem, pouZiti
nekatalytickych elektrod odolnych vici korozi a reseni teplotni zavislosti a parazitnich prouda.
Prace ukazala vynikajici senzorické vlastnosti pro detekci vody a alifatickych monoalkoholl
v Sirokém intervalu koncentraci od 0 do 3000 ppm. Vysledky byly pouzity k ndvrhu a ovéreni
fyzikalné-chemickych model( statickych i dynamickych vlastnosti OCH. Finalnim vystupem mé
prace byla vyroba OCH s vyssi citlivosti a spolehlivosti a také ndvrh jednoduchého hardwaru, ktery
dokazal prevést odezvu senzoru na zpracovatelny signdl, coz je nezbytné pro jejich potencidlni
aplikaci v technologické praxi.




Hybridni bateriové a superkondenzatorovée systemy
zaloZzené na vysoce koncentrovanych vodnych
elektrolytech

Bc. Radim Weisser (M2)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Soucasné naroky na uchovavani elektrické energie vyzaduji efektivni metody, k nimz se bézné
pouzivaji baterie. Ty vSak maji své nevyhody, které mohou v nékterych aplikacich Gcinné
prekonat superkondenzatory, ukladajici energii pomoci elektrostatického pole nebo rychlych
redoxnich reakci na povrchu elektrody. Tato prace se zaméfuje na hybridni
superkondenzatorové systémy, vyuZzivajici jako aktivni materidly elektrod aktivni uhlik a
organickou latku PTCDI. Elektrolytem je vysoce koncentrovany vodny roztok chloristanové soli
(tzv. ,water in salt), konkrétné Ca(ClOs), o molalité 7 mol/kg, ktery zajistuje Siroké
potencidlové okno az 2,4V. Elektroda s aktivhim uhlikem funguje jako kondenzator
s elektrickou dvojvrstvou (EDLC), zatimco PTCDI elektroda pracuje na principu
pseudokondenzatoru s rychlymi redoxnimi reakcemi na svém povrchu. Cilem je vylepsit tento
systém optimalizaci hmotnostniho poméru elektrod, nastavenim optimalniho rozsahu
potenciall a zvysit celkovou kapacitu. K dosazeni téchto cil(l jsou pouzity testovaci metody
jako cyklicka voltametrie a galvanostatické nabijeni a vybijeni. Vysledny systém by mél byt
schopen uchovavat vice energie nez béiné kondenzatory a zaroven ji dodat rychleji nez
tradi¢ni baterie, coz z néj déld atraktivni volbu pro moderni energetické aplikace.
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Prompt Engineerimg for Signal Analysis Code
Generation

Bc. Vladislav Bulgakov (M2)

Ing. Martin Schatz, Ph.D.

The adoption of Al has transformed productivity significantly. But organizations in regulated
sectors face a challenge: leveraging Al's capabilities while ensuring data privacy and
regulatory compliance. This case study looks at how Large Language Models (LLMs) like
LLaMA can offer a secure, locally run alternative to cloud-based Al. They can be used to
customize models for specific domains, technical applications like code generation. The
implementation leverages Docker containerization for reproducible environments and model
deployment, while a custom web-based interface (Web Ul) facilitates seamless interaction
with the LLMs. The research evaluates various locally run models' effectiveness in generating
signal analysis code, assessing task interpretation accuracy, code quality and code
optimization. The research shows that locally run LLMs can be used for specialized technical
tasks, offering a secure Al solution for organizations who want to control their data and
infrastructure. This research adds to knowledge on secure Al deployment, which is
particularly relevant for data-privacy-sensitive industries.

. Docker Container
Web Ul

LLaMA Model

User Input J

def analyze_signal(data):

Components:

# Signal processing

FFt_result = np.fft.fft(data) ® User Input

return fft_result L] Processing

Generated Signal Analysis Code



Analyza biomedicinskych signdli obliceje u pacientu
s parézou pomoci metod umélé inteligence

Bc. Jakub Ciler (M2)

Skolitel: Ing. Jan Kohout, Ph. D.

V dnesni digitalni éfe jsou mnoha medicinskd vysetfeni stale vyhodnocovana manualné
a podléhaiji lidskému faktoru. Pfikladem je situace, kdy pfi operaci rovnovaziného Ustroji dojde
k pteruseni licniho nervu, coz vede k ochrnuti obli¢eje. Posouzeni, zda se stav pacienta po
operaci zlepsuje, byva tradicné zaloZeno na subjektivnim hodnoceni cvi¢eni pred lékafem.
Nasim cilem je proto vyvinout aplikaci, kterd by dokazala tato cvi¢eni objektivné
vyhodnocovat. Data jsou predzpracovdvana pomoci metod jako je PCA (Principal Component
Analysis) nebo data-whitening, coz pomaha zredukovat Sum a zvyraznit relevantni rysy pro
dalsi analyzu. Na takto ziskané priznaky jsou poté aplikovany metody umélé inteligence pro
klasifikaci. Tento pfistup umoZiiuje objektivni hodnoceni pacientova pokroku, ¢imz snizuje
riziko subjektivniho zkresleni a zvySuje spolehlivost diagnostiky.



Quality assessment of scientific images

Bc. Eva Didenko (M2)

Ing. Martin Schatz, Ph.D.

Scientific images need to be assessed for quality to ensure reliable data processing and
analysis, but most current workflows use pre-defined standards or a reference image for
comparison, which is usually absent or not comparable in different scientific contexts. In this
case study we would like to present a new workflow to assess general levels of image quality
based on independent global features as generated directly from the images in specialized
open source software (FIJI). A custom benchmarking dataset was developed to support this
approach, including both quantitatively scored images and synthetic unqualified images with
added noise, Gaussian blur and other distortions that can happen in image acquisition phase.
The proposed workflow, which is open to further exploration and analysis, involves feature
extraction and the application of advanced analytical techniques within a Python
environment. These techniques include correlation analysis, dimensionality reduction via
UMAP, and cluster analysis, which are used to categorize images based on quality attributes.
In theory, the data independence of this workflow will allow its wide application in various
fields. Furthermore, the use of powerful statistical and machine learning methods can
improve its accuracy and generality in dynamic systems. We suggest that this method holds
great promise as an adaptable and scalable solution for scientific image quality assessment.
It provides a data-driven alternative to traditional benchmark-based workflows and pre-
established standards, which are often impractical and context-dependent.



Detekce hlasivek v laryngoskopickych obrazech pomoci
neuronovych siti

Jifi Ingr (B3)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

PFi zdravotnich obtizich tykajicich se hlasového Ustroji je postiZzena osoba vySetfovana pomoci
metody pfimé laryngoskopie. Tato prace se zaméfuje na vyhodnoceni vysledki
laryngoskopického vysSetfeni pomoci metod umélé inteligence, konkrétné analyzou obrazu
vyuZivajici model YOLOv1l. Uclelem tohoto modelu je detekce oblasti hlasivek
v laryngskopickych obrazech. Jako vstupni obrazova data pro trénink a testovani modelu byly
pouzity video zaznamy hrtanu z vySetfeni pacientd, v jejichz snimcich byly vyznaceny obé
hlasivky a gloticka Stérbina. YOLOv11 pro detekci objektd umozZiiuje rychlou a efektivni
identifikaci objektl vredlném case. Zdokonalovani detekéniho modelu je zajisténo
postupnym optimalizovanim tréninkového procesu a rozsifovanim vstupniho datasetu. Cilem
prace je vytvoreni modelll pro detekci hlasivek, jejich porovnani z hlediska presnosti
a rychlosti inference. Vytvoreni modelu s vysokou mirou spolehlivosti umozni vyvoj metod
pro objektivni analyzu hlasového ustroji vredlném c¢ase a pfrispéje k efektivnéjSimu
a rychlejSimu vyhodnoceni laryngoskopickych vysetreni.



Predikce studijnich vysledky studentt VSCHT Praha

Bc. Stépan Kobrle (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Tato prace analyzuje faktory ovliviujici akademicky uUspéch studentl pomoci metod
strojového uceni. Cilem je identifikovat klicové faktory, které ovliviuji Uspésnost
u zavérecnych zkousek z matematiky a obecné a anorganické chemie. Analyza zahrnuje vliv
dil¢ich test(, fakulty, pohlavi, vzdélani rodi¢l a priméru znamek ze stredni Skoly. Klicovou
Casti prace byla i exploratorni analyza dat, ktera odhalila vyznamné korelacni vztahy mezi
faktory. Zejména se ukdazalo, Ze testy z matematiky Iépe predikuji Uspéch u zavérecné
zkousky nez testy z chemie. Dale bylo zkoumano, zda zdjem student(ll o strukturu studijniho
programu ovliviiuje jejich studijni vysledky. Vysledky naznaduji, Zze informovani studenti
maji vétsi Sanci na Uspéch. Pro klasifikaci byly pouZity modely jako ndhodny les, podp(irné
vektory, logistickd regrese, naivni Bayeslv klasifikator, linedrni diskriminacni analyza,
kvadraticka diskriminacni analyza, metoda K-nearest neighbors, XGBoost, LightGBM,
Gradient Boosting a dopfedna neuronova sit. Vykonnost modell byla porovnavana pomoci
Matthewsova korelacniho koeficientu. Modely pro matematiku obecné dosahly vyssi
presnosti nez modely pro chemii, pficemz nejlepsi vysledky byly dosazeny pfi kombinaci
testl a dochazky. Ziskané poznatky mohou pfispét k optimalizaci studijnich programu
a zlepSeni testovani.



Detekce patologie hlasu pomoci Kolmogorov-Arnold sité

Bc. Jakub Seiner (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

V dospélé populaci do véku 26 let trpi az 6 % lidi poruchou hlasu. Toto procento nadale roste
s vékem a u nékterych profesi (napt. ucitelé, zpévaci) mlze byt aZ trojndsobné. Tradic¢né
klinickou diagnostiku provadéji vyskoleni experti prevazneé za uziti svého sluchu, coz mize byt
zatiZzeno subjektivni chybou. Tento prispévek se zaméfuje na inovativni vyuZiti neuronové sité
typu Kolmogorov-Arnold, kterd umozriuje zachytit komplexni nelinearni zavislosti. Tato sit je
trénovana na Siroké skale akustickych priznakd, vcéetné mel-frekvencnich cepstrélnich
koeficientli (MFCC). Cilem je wvyvinout ndstroj pro spolehlivé rozliSeni mezi zdravymi
a nemocnymi pacienty.



Vlyvoj softwaru pro vyhodnocovani vykonovych a
hemodynamickych parametri svali predlokti

Bc. Anna Sebestikova (M2)

Skolitel: Ing. Luka$ Hajek, Ph.D.

Lezeni je sportovni disciplinou, pfi které dochazi k prerusovanym kontrakcim svalt predlokti.
Hraje zde duleZitou roli spravny krevni obéh a vhodné vyvinuti sily pro odpovidajici ukony.
Nejcastéji se pro testovani lezcl pri védeckych vyzkumech a optimalizaci lezeckého vykonu
vyuzivaji testy reflektujici praci svalQ predlokti (napf. All-out test). Testovaci aparaturu tvofri
drevéna lista, kterd je propojena se senzory sily. Kromé sily je dalezité okysliceni svall
predlokti, které se méri pomoci blizké infracervené spektrometrie (NIRS). Naplni této préace je
ziskavani dat z méreni pravé téchto dvou parametr( a podani okamzité i dlouhodobé zpétné
vazby vyzkumnikdm i samotnym lezclm, a to véetné vizualizaci. Pro zjednoduseni testovani
bude vSe dostupné v jedné aplikaci. V tuto chvili je pfipravena zakladni struktura aplikace.
Vysledny program bude verejné pfistupny a predpoklada se jeho vyuZiti na pracovistich na
Univerzité v Innsbrucku a na Univerzité Karlové v Praze.
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Viiv hyperparametrt genetického algoritmu na prubéh
topologické optimalizace mikrofluidni cely

lvana Havlenova (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Nejuniverzalnéjsim, ale zaroven nejkomplexnéjSim pristupem k optimalizaci geometrie
soucastek je topologickd optimalizace. Vzhledem k jeji komplexnosti jsou jeji priibéh
i vysledky pfi pouZiti genetickych algoritm( silné zavislé na nastaveni hyperparametru
(velikost populace a pocet generaci). Cilem této prace je analyza vlivu vybranych
hyperparametrd na topologickou optimalizaci mikrofluidniho rozdélovace, jejimz ucelem je
minimalizace tlakové ztraty. Tlakova ztrata je vyhodnocena s vyuZitim vypocetni dynamiky
tekutin (CFD). Pro topologie, u nichz neni mozné spocitat tlakovou ztratu (na obrazku vlevo)
bylo nutné vhodnym zplsobem nastavit penalizaéni funkci. Jako nejlepsi nastaveni
hyperparametr( jsme urcili takovou sestavu hodnot, ktera potrebuje nejkratsi vypocetni ¢as
a podporuje opakovatelnost optimalizace. Nejkriti¢téjsSim se ukazalo byt sprdvné nastaveni
penalizaéni funkce. Nastaveni jsme nakonec testovali na nékolika rlznych rozlisenich
topologického prostoru a ve vétsiné pripadl optimalizace dosla k podobné optimalni

geometrii.
2. generace 15. generace 30. generace
penaliza¢ni funkce vysoka tlakova ztrata nizka tlakova ztrata
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Vlyvoj modelu filtru pevnych castic s katalyticky aktivni
vrstvou pro snizeni emisi NO,

Bc. Simon Hudinek (M1)

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

Redukce emisi oxidu dusiku (NOy) je velkou vyzvou doprovazejici provoz vsech spalovacich
procesU, zejména s ohledem na zpfisfiovani emisnich norem v prlimyslovém sektoru. V rdmci
vyvoje nového typu dieselgeneratoru s maximalnim vykonem 750 kW je nutné navrhnout filtr
pevny Castic s aktivni vrstvou katalyzatoru pro selektivni redukci NOx (SCR) tak, aby splnil
emisni normu STAGE V. Mym uUkolem bylo rozsitit stavajici matematicky 1D+1D model filtru
pevnych Castic, aby kromé vypoctu zdchytu €astic a tlakové ztraty dokazal predpovédét i
prabéh povrchovych reakci na naneseném katalyzatoru pro selektivni redukci NOx. 1D+1D
model predpokladd pistovy tok vyfukovych plyn kandlkem a na néj kolmy konvekéné-difuzni
1D transport pres sténu filtru s nanesenym katalyzatorem, kde probihaji chemické reakce.
Vypocty jsou realizovany metodou konecnych objemda. Sestaveny dynamicky model s nizkou
vypocetni ndro¢nosti umoznuje analyzovat vliv parametrd filtru na konverzi NOx pfi rdznych
provoznich podminkach. Na zdkladé pocitacovych simulaci byla nalezena vhodnd konfigurace
katalytického filtru pro ucinné snizeni emisi NOx i pevnych ¢dstic a splnéni dané normy.
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Paralelizace vypoctu elektrostatického pole
generovaného nabojem na stéendch porézniho filtru
pevnych castic

Bc. Jana Jarolimkova (M1)

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

Tento prispévek se zaméfuje na vypocet elektrostatického pole generovaného naboji na
sténach katalytického filtru pevnych castic, konkrétné na urychleni generovani tohoto pole
pomoci paralelizace. BEhem tohoto procesu dochazi k rozdéleni vypocetni domény mezi dany
pocet procesor(l a ndslednému soubéznému vypoctu v ramci jednotlivych ¢asti. Pro spravnou
funkénost implementace je zapotrebi zajistit pfistup jednotlivych procesor(i k datim v celé
vypocetni doméné, protoze ndboj v jedné ¢asti domény ovliviiuje hodnotu pole v ostatnich
¢astech. Spravnou implementaci v prostfedi OpenFOAM bylo dosazeno optimalniho
Skalovani, coz bylo ovéfeno ve srovndvacich simulacich na 1, 2, 4, 8 a 16 jaddrech procesoru.
Diky uspésné paralelizaci bylo dosazeno mnohonasobného zrychleni vypocetniho procesu,
takze mohla byt provedena simulacni studie filtrace pevnych ¢astic ve vétsi ¢asti 3D
zrekonstruované stény katalytického filtru.

procesor 3 procesor 2 procesor 1 procesor 0

procesor 4‘

procesor 5
procesor 7 procesor 6

Ukazka rozdéleni vypocetni domény mezi jednotlivé procesory



Modelovani systému se zavislymi parametry

Bc. David Kavka

Skolitel: Ing. Luka$ Mrazik

Matematické modely v fizeni procest ¢asto spoléhaji na zjednodusujici predpoklady, jako jsou
napriklad konstantni hustota nezdvisla na koncentraci nebo neménna tepelna kapacita média
vuci teploté. Tato prace si klade za cil prozkoumat, jak opomijené zdvislosti parametr(
ovliviiuji presnost linearizovanych modell. Zaméfi se na systematickou analyzu rGznych
vztahl mezi parametry a stavovymi proménnymi systému a jejich vliv na presnost a slozitost
modelu. Soucdsti prace je také vyvoj grafického uzivatelského rozhrani, které umozni
vizualizaci dopadu jednotlivych zjednoduseni. Cilem je pfinést obecné poznatky o tom, kdy
a jak mlze zohlednéni proménnych zavislosti parametr( prispét k presnéjsim modeliim.



Can neural networks help us with model order reduction
of particle-laden flows?

Adam Benjamin PlSek (B2)

Skolitel: Ing. Anna Kovarnova

Most models describing real-world phenomena are high-dimensional and computationally
complex, an issue especially significant in optimization and control problems. Model order
reduction is a general approach for tackling this issue as it strives to replace the original costly
model by a computationally cheap surrogate while retaining most of the information. In long-
term research, we are developing methods for model order reduction for particle-laden flows.
The methods are based on combining the shifted proper orthogonal decomposition, which is
capable of treating the convection-dominated particle-laden flows and provides low-rank
approximation of the pre-computed system solutions; with interpolation between the
available low-rank solution approximations. In this work, we compare several conventional
interpolation tools with the use of neural networks as interpolators and show that neural
networks outperform all the tested conventional interpolators.
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Meéreni a rizeni vsadkove rektifikace pyrolyzniho oleje
Bc. David Tichy (M2)

Skolitel: Ing. Mgr. Darina Bartova, Ph.D.

Problematika odpadnich mikroplasti a gumového odpadu, zejména z automobilovych
pneumatik, se stava stdle naléhavéjsSim ekologickym problémem. Pneumatiky obsahuji
Skodlivé latky, jako jsou tézké kovy, které se mohou uvolfiovat do plidy a vodnich zdrojt, ¢imz
predstavuji dlouhodobé ekologické riziko. Souc¢asné technologie nakladani s odpadem nejsou
schopny plné zvladnout tuto problematiku, coz zvySuje potfebu efektivnich a udrzitelnych
reSeni. Perspektivni metodou je pyrolyza, termochemicky proces umoziujici rozklad
organickych materidld bez pritomnosti kysliku. Pyrolyza gumového odpadu vede k produkci
pyrolyzniho oleje, ktery ma potencidlni vyuZiti jako druhotnd surovina. Tato prace se zamérfuje
na ziskani a zpracovani pyrolyzniho oleje z pneumatik, s cilem analyzovat jeho chemické
a fyzikdalni vlastnosti a stanovit jeho vhodné vyuZiti. Hlavni pozornost je vénovdna modelovani
vsadkové rektifikace jako technologického kroku pro optimalizaci zpracovani pyrolyzniho
oleje. Byla provedena analyza pyrolyzniho oleje dle normy ASTM D2887. Doslo k nadefinovani
vstupni vsadky, velikosti zafizeni a omezujicich podminek. Nasledné byl vytvoren
matematicky model vsadkové rektifikace pro vhodné dimenzovani zafizeni. Vzniklo vytézkové
schéma, které slouzi jako podklad pro vypocet ndvratnosti investice do stavby zafizeni.



Digitalizace dat pomoci metody OCR do databazového
systému s uzivatelskym rozhranim

Jakub Vencel (B2)

Skolitel: Ing. Luka$ Mrazik

Tato prace se zabyvala digitalizaci knih popisujici chovani vodnych elektrolyt(i. Jednotlivé
svazky obsahuji tabelovana data regresnich model( statistické termodynamiky, které slouzi
k vypoctlm rozpustnosti anorganickych latek a hustot vzniklych roztoku. Stranky knih byly
naskenovany a za Ucelem extrakce vypocetnich parametr(l byla napsana aplikace
v programovacim jazyce Python, jejiz soucasti bylo pocitacové zpracovani fotografii pomoci
modulu OpenCV a Cteni textu z nich metodou OCR (Optical Character Recognition) s vyuzitim
knihovny Pytesseract. Ke skladovani ziskanych dat byl vytvoren lokdlni databdzovy model.
Nedilnou soucdsti procesu byla i normalizace vytvorené databaze do normalni formy. Pfi
tomto Ukonu bylo nutné zachovat integritu dat, aby nedoslo ke ztraté informaci primarné
u slozitéjsich fazovych chovéni. Na zavér bylo naprogramovano GUI (Graphical User
Interface), do néhoz byly implementovany algoritmy ke zpétnému vypoctu vySe zminénych
veli¢in. Digitalizovanad data jsou vhodnd napfiklad pro teoretickou praci s elektrolyty,
modelovani krystaliza¢nich zatizeni a odhadovani fazového chovani.

1 IR AMONNY
MOLEKULOVA VAHA =  144.943 | HUSTOTA KRYSTALU = 2515 |
PARAMETRY KRYSTALICKE MODIFIKACE | PARAMETRY KRYSTALOVE mMEizky |
SOUSTAVA KUBICKA R = 7.244  ALFA = -
PROSTQRQVA GRUPA 0/H/S B = - BETA = -
TYP MRIZKY 102 c = - GAMA = -
20 D=0
ﬂ ROVNICE ROZPUSTNOSTI LOG X =  0.15310 - 182.3829 / T = 0.114482 LOG T |
m TEPLOTA 0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0 6.0 7.0 8.0 9.0 ]
0.0 1.5426 1.5520 1.5616 1.5711 1.5807 1.5902 1.5998 1.6093 1.6189 1.6284
10.0 1.6380 1.6475 1.6570 1.6665 1.6760 1,6855 1.6950 1.7045 1.7140 1.7235
20.0 1.7330 1.7424 1.7519 1.7613 1.7708 1.7802 1.7897 1.7991 1.8085 1.8179
30.0 1.8273 1.8367 1.8461 1.8555 1.8649 1.8742 1.8836 1.8929 1.9023 1.9116
40.0 1.9209 1.9302 1.9396 1.9489 1.9581 1.9674 1.9767 1.9860 1.9952 2.0045
50.0 2.0137 2.0229 2.0322 2.0414 2.0506 2.0598 2.0689 2.0781 2.0873 2.0964
60.0 2.1056 2.1147 2.1238 2.1329 2.1420 2.1511 2.1602 2.1693 2.1784 2.1874
70.0 2.1965 2.2055 2.2145 2.2235 2.2325 2.2415 2.2505 2.2595 2.2684 2.2774
80.0 2.2863 2.2953 2.3042 2.3131 2,3220 2.3309 2.3398 2.3486 2.3575 2.3663
90.0 2.3751 2.3840 2.3928 2.4016 2.4104 2.4191 2.4279 2.4367 2.4454 2.4541
100.0 2.4629
TEPLOTNI KOEFICIENT ROZPUSTNOSTI
TEPLOTA
5.0 15.0 25,0 35,0 45,0 55.0  65.0 75,0 85,0 95,0
Tab. 339 0.00956 0,00950 0.00944 0.00936 0.00928 0.00919 0.00909 0.00899 0.00888 0.00877
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Priprava a charakterizace elektricky vodivych
celuldzovych hydrogelt podobnych k(zi

Bc. Alexandra Hlavacova (M1)

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

Elektronické klize (e-kize) jsou umélé pruiné kize napodobujici mechanické vlastnosti
a senzorické schopnosti pfirozené klize tim, Ze prevadi vnéjsi podnéty na elektrické signdly.
Roztazitelné a stlacitelné hydrogely na bazi biopolymer( pfitahuji v poslednich letech velkou
pozornost pfi vyvoji e-kGzi pro razné aplikace, jako jsou senzory nositelné lidmi Cci
zpétnovazebni senzory v mékké robotice. Mezi témito polymery je celuldza, hojné rozsifeny
biopolymer, zajimavym kandiddtem pro vyvoj ekologicky Setrnych a biokompatibilnich
elektronickych zafizeni. Tato studie se zaméruje na navrh a vyvoj elektricky vodivych vysoce
vykonnych hydrogell na bazi celuldzy s vyuzitim hybridni strategie, kterd kombinuje chemické
a fyzikalni sitovani pomoci samousporadani pro pfipravu celulézové polymerni matrice. Diky
in-situ potahovani povrchu celulézového hydrogelu vodivym polymerem polyanilinem mu
jsou doddany elektrické vlastnosti. Za vyuziti rozlicnych analyz je studovan vliv rGznych
experimentdlnich podminek, jako je stupen substituce celuldzy allylovymi skupinami
ziskanymi v prvnim kroku chemické reakce, koncentrace reaktant( v druhém kroku reakce, Ci
mnozZstvi pokryti hydrogelu polyanilinem na morfologii, fyzikdlné-chemické vlastnosti,
mechanické vlastnosti Ci elektrické vlastnosti hydrogelu.



Detekce parézy hlasivky z laryngoskopickych videi

Bc. Lucie Kolumpkova (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Paréza hlasivek je porucha, kterd zpuUsobuje caste¢nou nebo Uplnou ztrdtu hybnosti
hlasivkového svalu, coZ vede k problém(m s hlasem a dychdnim. Tato prace se zaméfuje na
vytvoreni segmentacniho modelu pro detekci hlasivek z laryngoskopickych videi s vyuZitim
YOLO (You Only Look Once) architektury. Cilem je pfesné identifikovat a vymezit hlasivky
v jednotlivych snimcich videa, coZ predstavuje klicovy krok k automatizované analyze. YOLO,
které je znamé v oblasti detekce objekt(, je vtomto pfipadé pouzito k segmentaci. Vysledny
model umoznuje efektivni rozpoznani a extrakci tvaru hlasivek, coZ tvofi zaklad pro budouci
vyvoj klasifikacnich ndstrojl pro presnéjsi a rychlejsi diagnostiku hlasivkovych poruch.



V'yvoj amorfnich pevnych disperzi pomoci in situ
tepelného zesitovani: fyzikalni stabilita a disolucni profil
Bc. Magdaléna Mencikova (M1)

Skolitel: doc. Fatima Hassouna, Ph.D.

Jednou z nejslibnéjsich strategii, jak zvysit biologickou dostupnost aktivnich latek (APIs)
s velmi omezenou rozpustnosti ve vodé, je pfipravit je ve formé amorfnich pevnych disperzi
(ASDs) pomoci polymerni matrice. Z nedavnych studii ASDs vyplyvd, Ze k zabranéni rizika
rekrystalizace APl béhem skladovani je ¢asto zapotiebi vysokd koncentrace polymeru, a proto
je tento pristup nevhodny pro ASDs s vysokym obsahem API (HDL ASDs). Tato prace se zabyva
vyzkumem jednoho z pfistupl pripravy HDL ASDs, ¢imZ je in situ tepelné zesitovani polymerni
matrice. Pro tento vyzkum byly pouzity dvé modelové latky lisici se sklotvornou schopnosti,
tj. indometacin (IND) a naproxen (NAP). API byly vybrany za ucelem zdUraznit vliv jejich
sklotvornych schopnosti na amorfizaci a fyzikalni stabilitu vyslednych HDL formulaci. Nejprve
byla vSak vyhodnocena rozpustnost jednotlivych API v pouZivanych polymerech, a to pomoci
fazovych diagramu zkonstruovanych kombinaci kalorimetrickych méreni
a termodynamického modelovani. Jiz zminéné formulace byly pfipraveny pomoci kombinace
metody odparovdni organického rozpoustédla a hydraulického taveni. Nasledné byly
provedeny studie chemické struktury, vlastnosti v pevném stavu, fyzikdlni stability v ¢ase
a disolucniho profilu pro nenasycené i pfesycené systémy.



Automatizované fizeni a vizudlni navigace robota

Bc. Eliska Paulikova (M2)

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

Pipetovaci robot Evobot, pracujici v kartézské soustavé souradnic, je uzivatelsky
programovatelny, coz umoznuje specifikovat rlizné operace podle potieb uzivatele. PGvodni
verze robota fungovala tak, Ze se cilové soufadnice zaddvaly do fidiciho programu, robot se
na né poslal a uZivatel fyzicky oznacil jejich polohu. Takovy postup je vSak zdlouhavy
a neprakticky. V rdmci predlozené prace byl vytvoren fidici systém, ktery dokdze samostatné
identifikovat kadinky a urcit jejich presné souradnice pomoci QR kodli umisténych na kazdé
kadince. Tento systém vyuziva kameru sledujici spodni ¢ast robota, pricemz neuronova sit
zajistuje detekci a rozpoznani QR kédu. Veskeré zpracovani probiha v Pythonu — software
nacitd informace z QR kédul, prepocitava a nasledné pfifazuje souradnice konkrétnim
kadinkdm. Pro snadné ovladani systému byl vytvoren jednoduchy graficky ovladaci panel
(GUI). Diky nému si uzivatel mUze snadno vybrat z pfipravenych pipetovacich dkon(. Systém
tak zajistuje automatické a efektivni uréeni polohy i samotné pipetovani, aniz by bylo potfeba
manuadlné zaddvat soutadnice.




Rizeni laserového zameéreni pomoci zpétnovazebniho
uceni
Bc. Vitek Priisa (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Cilem prace je demonstrovat vyhody zpétnovazebniho uceni pti reSeni komplexnich Uloh
v oblasti automatizace a fizeni. Tento projekt se konkrétné zaméfuje na aplikaci
zpétnovazebniho uceni pti feSeni specifického problému presného laserového zaméreni
v systému, ktery tvofi dva lasery ovladdané pomoci servomotor(, pficemz cerveny laser se
pohybuje ndhodné a zeleny laser se snaZi co nejpresnéji zamérovat polohu cervené tecky.
Pouzity postup zahrnuje nékolik krokd: seznameni se s hardwarem pro laserové zaméreni
a sbér dat pro tvorbu realistického simulac¢niho modelu, vybér a implementaci algoritmu pro
rozpoznavani laserového bodu v obraze a navrh fizeni zaloZzeného na zpétnovazebnim uceni,
které umoznuje autonomni fizeni pohybu laseru s vysokou presnosti a adaptaci na zmény. Pro
potfeby uceni a ladéni algoritmu byl vyvinut simulovany model, ktery umoznuje efektivni
trénink agenta v softwarovém prostiedi. Po dosazeni pozadované presnosti a rychlosti
zaméreni v simulaci bude algoritmus ptipraven pro pfenos do redlného hardwaru, kde bude
fizeni otestovano.



Detekce poruch chize pomoci akcelerometrickych

senzoru

Bc. Tereza Tumova (M1)

Skolitel: prof. Ing. Ale$ Prochézka, CSc.

Analyza chize je mezioborovym studiem dulezitym pro vcasnou diagnostiku poruch chlze
a jejich naslednou korekci. V praxi existuje nékolik pristupa k detekci téchto poruch, mezi néz
patfi vizudlni analyza, 3D kinematickd analyza, vyuZiti akcelerometr(i a gyroskop, nositelnych
zafizeni, ¢i elektromyografie. Tato prace se zaméfuje na porovnani mozZnosti
akcelerometrickych senzorl v mobilnich telefonech, analyzovanych pomoci mobilni verze
MATLABU, s pokrocilejSimi senzory od spole¢nosti WITMOTION SHENZHEN CO. Profesionalni
senzory umoznuji presnéjsi meéreni a lepsSi nastaveni parametrl. PouZiti dvou senzoru
poskytuje mozZnost porovnat data z obou stran téla a zaméfit se na analyzu symetrie chize.
Soucasné také zkoumam minimalni pocet senzor(i potfebnych k dosazeni maximalni pfesnosti
dat, coz mlze prispét k optimalizaci procesu analyzy chlze jak z hlediska naklad(, tak
efektivity.



Tvorba Arduino shieldt pro vyuku teorie fizeni
dynamickych systémdu
Bc. Jan Vycital (M2)

Skolitel: prof. Ing. Jan Mare§, Ph.D.

Projekt se zaméruje na navrh Arduino shieldd pro vyuku zékladU teorie fizeni. Cilem je vytvorit
vlastni PCB, firmware a rozhrani pro Python a MATLAB, které zpfistupni experimenty
s dynamickymi systémy. Moduly jsou cenové dostupné, snadno vyrobitelné a kompatibilni
s Arduino Uno, pficemz vétsSinu konstrukcnich ¢asti Ize vyrobit pomoci 3D tisku. Diky témto
vlastnostem jsou vhodné pro vzdélavaci ucely. Prvni modul reguluje vertikalni polohu kulicky
v pruhledné trubici prostfednictvim fizeného proudu vzduchu. Poloha kuli¢ky je snimana ToF
senzorem a regulace ventildtoru probihd pomoci PWM. Druhy modul predstavuje systém
»,Ball on Beam,” kde je poloha ocelové kuli¢ky fizena naklonem trubice servomotorem. Pohyb
kulicky je monitorovdn ToF senzorem, coZz umoZiuje vytvoreni nelinearniho regulatoru, ktery
je vhodny pro demonstraci pokrocilych Fidicich metod. Treti modul demonstruje metody
tlumeni vibraci u ramene pohanéného servomotorem. Oscilace jsou méreny akcelerometrem
a zpétna vazba Fidi zasahy servomotoru k maximalnimu utlumu vibraci. Podobné techniky se
vyuzivaji naptiklad v robotickych ramenech.



