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Bc. Ondrej Dvorék (M2, Ing. Martin Clupek, Ph.D.)

Vyvoj zlatého substrdtu pro povrchem zesilenou vibracni spektroskopii riboflavinu
Jakub Harvalik (B3, prof. Ing. Vladimir Setni¢ka, Ph.D.)

Studium vyuZitelnosti koloidnich roztokt Au a Ag nanocdstic pro povrchem
zesilenou Ramanovu spektroskopii krevni plazmy

Yuliya Hryhoryeva (M2, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Teplotni koeficienty 1H NMR signdlu 4-(dimetylamino)pyridinu v zdvislosti na
rozpoustédle

Bc. Adéla Korytakovd (M2, Ing. Marie Svecova, Ph.D.)

Studium vlivu sloZeni substrdtu na galvanickou depozici tradicnich SERS aktivnich
vrstev

Yejune Lee (B3, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)
Prednosti a tskali 2D *H-13C HSQC NMR spekter v kvantitativni analyze

Bc. Simona Protivinskd (M2, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Analyza vonnych Idtek ovocnych destildti metodou NMR



10:40 Bc. Valerie Smelikova (M2, Ing. Martin Clupek, Ph.D.)

SERS studie ndvykovych stimulanti

vyhlaseni vysledku



Vyvoj zlatého substratu pro povrchem zesilenou
vibracni spektroskopii riboflavinu
Bc. Ondrej Dvorak (M2)

Skolitel: Ing. Martin Clupek, Ph.D.

Povrchem zesilené metody vibraéni spektroskopie, konkrétné povrchem zesilend
Ramanova spektroskopie a povrchem zesilena infracervena absorpce nabizeji moznost
zesileni analytického signélu v rozmezi 10%-10*! oproti svym zdkladnim metodam. Aby
bylo mozné provést kvalitativni a alespon semi-kvantitativni analyzu vybraného vzorku
pomoci povrchem zesilenych metod, je potieba mit kvalitni, na povrchu
nanostrukturovany, plasmonicky substrat. Cilem této prace je vyvinout zlaty substrat,
ktery bude co nejlépe zesilovat Raman(v rozptyl a absorpci infraerveného zareni
riboflavinem. Substraty byly pfipravovany metodou katodické redukce chloridu
tetraamminzlatitého na platinovém terciku. K charakterizaci substratQl byla vyuZita na
nich naméfenda Ramanova a infradervend spektra riboflavinu zpracovand pomoci
statistickych metod. Ukdazalo se, Ze viechny pfipravené substraty zesiluji Ramanlv rozptyl,
avsak homogenita vysledk( méreni se u jednotlivych substratd mirné lisi. Pro povrchem
zesilenou infradervenou absorpci se pfipravené zlaté substraty ukazuji jako nevhodné,
tudiz hlavni pole jejich vyuziti bude povrchem zesilend Ramanova spektroskopie.



Studium vyuZitelnosti koloidnich roztokt Au a Ag
nanocastic pro povrchem zesilenou Ramanovu
spektroskopii krevni plazmy

Jakub Harvalik (B3)

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

Spektroskopicka analyza krevni plazmy za ucelem klinické diagnostiky patfi v posledni
dobé k oblastem, v nichzZ probiha intenzivni vyzkum. Spektroskopické techniky umoznuji
detekci malych zmén ve sloZeni krevni plazmy vznikajicich v dasledku rozvijejicich se
zavaznych onemocnéni, a maji tak potencial stat se rychlou a levnou alternativou
stdvajicich diagnostickych metod. Jednou z nejéastéji vyuzivanych spektroskopickych
technik pro analyzy biologickych materidl(, jako je krevni plazma, je Ramanova
spektroskopie. Intenzitu Ramanova rozptylu lze navic zvySit pouZitim substratd
vykazujicich lokalni povrchovou plasmonovou rezonanci, coz umoZfiuje detekci analytd
svelice nizkou koncentraci (Fadové okolo 108 mol/l). V této préci byla testovana
vyuzitelnost koloidnich roztokd Au a Ag nanocastic pro povrchem zesilenou Ramanovu
spektroskopii krevni plazmy. Byly studovany jejich zesilujici schopnosti v zavislosti na
smésovacim poméru, formé vzorku (roztok ¢i zaschla kapka) a pridavku agregacniho
¢inidla (NaCl). Cilem je nalézt vhodnou kombinaci typu plasmonickych nanocastic a
experimentalnich podminek méreni k maximalizaci efektu zesileni Ramanova rozptylu
krevni plazmy, coz by mohlo pfispét k ziskani novych spektralnich informaci vyuzitelnych
pro rozpozndvani zavaznych onemocnéni.



Teplotni koeficienty 1H NMR signalu 4-
(dimetylamino)pyridinu v zavislosti na rozpoustédle

Yuliya Hryhoryeva (M2)

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

Cilem préce je studovat vliv teploty na chemicky posun *H NMR signald (tzv. teplotni
koeficienty, AS§/AT) a na interakéni konstanty Yuc v rGznych rozpoustédlech.Obecné je
znamo, Zze chemicky posun jadra v NMR spektru ma pfimou spojitost s chemickym okolim
daného jadra, které miZeme rozdélit na: a) intramolekuldrni, které je dano strukturou
molekuly, napf. vazebné délky a uhly; b) intermolekuldrni, které je ddno jinymi
molekulami v okoli, napf. rozpoustédla. Chemické okoli neni statické, ale je primérem
jednotlivych zastoupenych stavll. Pozorovany chemicky posun je tedy prlimérem
v disledku rychlé chemické vymeény.Zavislost chemického posunu na teploté je ¢astecné
prostudovdna v pfipadé H signalli jader G&astnicich se vodikové vazby, ¢eho? je vyuZivano
k jejich identifikaci. Hodnota A8/AT < - 3 ppb/K je spojovéna se silnou vodikovou vazbou,
obvykle intramolekularni a hodnota AS8/AT < - 5 ppb/K s intermolekularni vodkovou
vazbou.Teplotni zavislost chemického posunu a interakénich konstant u jader, které se
neucastni vodikové vazby, je témér opomijena a nebyla doposud systematicky
studovana.V této praci byli studovany teplotni koeficienty 4R(dimetylamino)pyridinu
(DMAP) v toluenullds (25-105°C), v DMSORIds (25-145°C) a v CD3CD,0D (25-75°C).
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Studium vlivu slozeni substratu na galvanickou
depozici tradicnich SERS aktivnich vrstev

Bc. Adéla Korytakova (M2)

Skolitel: Ing. Marie Svecova, Ph.D.

Jednou z metod, které lze vyuzivat pro stopovou analyzu, je spektroskopie povrchem
zesileného Ramanova rozptylu (Surface-Enhanced Raman Scattering, SERS).
Nejdulezitéjsim krokem pfi aplikaci této metody je priprava vzork(, kterd vyZaduje
hluboké pochopeni samotného principu SERS spektroskopie. Hlavnim projevem této
metody je nékolikandsobné zvySeni optické odezvy studovanych analytl, které jsou
deponovany na nanostrukturované SERS-aktivni povrchy plasmonickych kovid. Tyto
povrchy Ize jednoduSe a rychle pfipravit bezproudovou depozici, ktera je mimo jiné
podminéna sloZzenim materidlu, na ktery je plasmonicky kov vylu¢ovan. Vybér vhodného
povrchu probihd na zdkladé spektrdini odezvy analytl adsorbovanych na jednotlivé
vzorky. Pro tyto potfeby se nejc¢astéji vyuZivaji tzv. modelové analyty, jez maji vhodné
optické vlastnosti.V ramci této praci byly pfipraveny Ag, Au a Cu plasmonické substraty
galvanickou depozici na rGzné typy povrchl (jednoslozkové podklady Al a Zn, slitina
AlMg). Jednotliva SERS spektra byla mérena s vyuzitim excitacni vinové délky 1064 nm pro
minimalizaci vlivu fluorescence. Cilem predkladané prace je porovnat vliv sloZeni
podkladového materidlu na galvanickou depozici SERS-aktivnich vrstev s ohledem na
spektralni odezvu modelového analytu riboflavinu.



Prednosti a uskali 2D *H-13C HSQC NMR spekter v
kvantitativni analyze

Yejune Lee (B3)

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

Metoda 1D !H kvantitativni NMR, se za posledni dekadu vyvinula ve standardni nastroj
kvantitativni analyza organickych Ildtek. Analyza slozitych smési je vSak casto
komplikovana prekryvem signalli nebo doporuéenych integracnich mezi. Ve 2D NMR
spektru jsou takové signaly ¢asto oddéleny, avsak zatim neni zcela vyfeSeno, jak z téchto
spekter ziskat kvantitativni obsah latek. V této praci uvadim prednosti a uskali 2D
kvantitativnich *H-13C HSQC NMR spekter, kde signély H jsou v druhé dimenzi rozdéleny
podle chemického posunu uhliku, na ktery jsou vazadny. Pro ziskani kvantitativni odezvy
ve 2D H-13C HSQC NMR je zasadni provést optimalizaci parametrd pulzni sekvence, jakoz
i sekvence samotné. NejdlleZitéjsi jsou kompenzace zavislosti integralni intenzity
krospiku na YJcy interakéni konstanté, zohlednéni relaxaénich ¢ast Ty a T2, a potladeni off-
resonance efektu. V této praci porovnavam vysledky integrace *H-13C krospiku strychninu
z riznych typl HSQC sekvenci a jejich rizném nastaveni. Studuji zejména vliv zpracovani
spektra, zplUsobu integrace krospikd, kompenzace vlivu hodnoty YJcn, nastaveni 3C
offsetu. Cilem je optimalizovat méfeni a zpracovani tak, aby byla zajisténa spravnost
integrdlni hodnoty a jeji reprodukovatelnost.
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Analyza vonnych Idtek ovocnych destilatiu metodou
NMR

Bc. Simona Protivinskd (M2)

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

Soucasnd forenzni analyza destilatd pomoci NMR spektroskopie zahrnuje témér vyhradné
identifikaci plvodu obsaZeného etanolu (synteticky vs. kvasny) stanovenim obsahu
deuteria. Ve vyvoji jsou postupy umoznujici kontrolu kvality destilatd, ¢i postupy
umoziujici identifikaci druhu ovoce, které bylo k pfipravé destilatu pouZito. Identifikace
ovoce lze dosdhnout stanovenim obsahu minoritnich latek v destilatech, které pfimo
souvisi s pouZitym ovocem a zodpovidaji i za organoleptické vlastnosti ovocnych destilatd,
tedy aroma, chut a vzhled. Analyza minoritnich latek obsazenych pfiblizné v 1 % obsahu
je komplikovana pfitomnosti znaéného mnozstvi etanolu a vody. V této praci porovnavam
'H NMR spektra vzork( hruskovice, slivovice a merurikovice (viz obrazek). Zaméfuji se i na
identifikaci minoritnich latek jiz zminénych destilatd pomoci *H-'H COSY a NOESY, a 'H-
13C HSQC a HMBC NMR spekter. Rusivy vliv vody a etanolu se snazim eliminovat: a)
extrakci mezi H,O a CDCls, diky niz mohu analyzovat hydrofobni latky, b) extrakci mezi
D20 a CHCls, diky niz analyzuji hydrofilni latky, c) zachycenim tékavych latek jejich
vytésnénim inertnim plynem a jejich kondenzaci za teploty kapalného oxidu uhli¢itého.

Charakteristicka oblast *H NMR spektra

merunkovice

Y Y

slivovice

\
| I
\_J| \ JL J ‘
" FIIN J‘ I\ I H
Y SUVORURIIIIY NI, | W T | V. M

LJ.WWJJJWM Nl JL' N

hruskovice

"

3.0 29 28 22 26 25 24 23 22

21 2.0 19 18 17 16 15 14 13 12 11
f1 (ppm)



SERS studie navykovych stimulanti

Bc. Valerie Smelikova (M2)

Skolitel: Ing. Martin Clupek, Ph.D.

Dusledky spojené s uZivanim navykovych latek (drog) neznamenaji pouze zdravotni
komplikace pro uZivatele, ale ¢asto s sebou pfinasi i dalsi spolecenské problémy, jako je
zvySena kriminalita v disledku agresivniho chovani jedincl pod vlivem dané latky. V ramci
prevence a zamezeni témto problémuim, je jiz samotné drzeni navykovych latek trestnym
¢inem. Ackoliv se stale objevuji nové latky, které nejsou postihnutelné zdkony, popularita
tradiénich drog neklesa, ovsem prokazani takovychto latek byva pro organy cinné
v trestném fizeni stale nelehké z dlvodu cileného obsahu rGznych pfimési ¢i minimalniho
mnozstvi zadrzeného vzorku. Aby byly statni slozky schopny reagovat na proménlivou
situaci ilegdiniho trhu, je nutné vyvijet neustale nové analytické postupy a upravovat ty
soucasné.Ramanova spektroskopie je pro tyto ucely atraktivni volbou diky specifické
odezve jednotlivych sloucenin, nicméné pro ucely stopové analyzy je nezbytné upravit
detekéni limity zdkladni metody, ¢&ehoZz Ize dosahnout adsorpci analytu na
nanostrukturované plasmonické povrchy. Tato prace je zamérena na prizkum moznosti
aplikace povrchem zesilené Ramanovy spektroskopie pro detekci ndvykovych stimulantt
na bazi amfetaminu, pfedevsim podle typu zesilujiciho povrchu.
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MISTO: A21

KOMISE
doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Veronika SkeFikova, Ph.D.

Ing. Magda Vosmanska, CSc.
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Karolina Amblerova (B2, Ing. Martin Havlik, Ph.D.)

Priprava chirdlini staciondrni fdze pro chromatografické separace na bdzi chirdlni
bisBiTroegerovy bdze

Ondrej Bildk (B3, Ing. Jan Hajduch, PhD)
Pfiprava porfyrinovych konjugdtu s peptidy pro rozpozndvdni rakovinnych bunék

Bc. Pavlina Kvasova (M2, prof. Ing. Oto Mestek, CSc.)

Aplikace pomocného plynu v hmotnostni spektrometrii s indukéné vazanym
plazmatem

Bc. Aneta Myskova (M2, doc. Dr. RNDr. David Sykora)

Analyza syntetickych lipidovanych analogt peptidu CART

Bc. Jakub Marian Pale$ (M2, doc. Mgr. Tatjana Siskanova, CSc.)

Spectroscopic binding studies of Neuroblastoma disease markers by novel
thiophene based receptors-Precursors for the electrochemical sensors

Markéta Simkova (B3, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Vyvoj metody pro chirdlni separaci vybranych kathinond kapildrni elektroforézou



Priprava chiralni staciondrni faze pro
chromatografické separace na bdzi chirdlni
bisPITroegerovy baze

Karolina Amblerova (B2)

Skolitel: Ing. Martin Havlik, Ph.D.

Stanoveni enantiomerni Cistoty chiralnich latek je pro jejich mozné pouziti a kontrolu zcela
zasadni. Nejrozsitenéjsi analytickou metodou je chromatografie vyuzivajici chiralni
stacionarni fazi. Chirdlni staciondrni faze se obvykle pfipravuje kovalentnim pfipojenim
Cistého enantiomeru chiralni latky (selektoru) na silikagel. Selektory maji rizné chemické
struktury a lisi se tedy typem mezimolekularnich interakci, které se mohou uplatnit pfi
interakci s délenymi latkami. Pro rdzné typy analyzovanych latek je tedy nezbytné pouzit
selektor efektivni pro dané strukturni typy, nebot univerzalni selektor neexistuje.Cilem
této prdce je priprava a studium silikagelové staciondrni faze modifikované kovalentnim
navazanim chiralni bis-Trogerovy baze (bis-TB), kterda je tzv. molekuldrni pinzetou
schopnou vyznamné interakce zejména s planarnimi elektronové-deficitnimi molekulami.
Diky predchozim experimentim vime, Ze pfipojeni bis-TB na povrch silikagelu
prostfednictvim skupin na vazebnych naftalenovych c¢astech miZe zcela zamezit
pozadovanému vazebnému mechanismu. Tato prace se zaméfuje na pripravu bis-TB,
ktera by byla navdzdna na stacionarni fazi za sttedovou ¢ast molekuly (viz Obrazek).

Obrdzek 1: Struktura a model cilené chirdlni syn-bis-Trégerovy bdze



Priprava porfyrinovych konjugdti s peptidy pro
rozpoznavani rakovinnych bunék
Ondrej Bilak (B3)

Skolitel: Ing. Jan Hajduch, PhD

Porfyriny jsou makrocyklické sloué¢eniny zaloZzené na tetrapyrolovém uskupeni, ve kterém
jsou jednotlivé pyrroly spojeny pomoci methinovych mustku. Tyto latky maji vyznamnou
Ulohu v metabolismu Zivych organisml, ve kterych vznikaji spontanni oxidaci
porfyrinogen(i. Mezi vyznamné biochemické procesy, kterych se porfyriny aktivné
Ucastni, patfi zejména transport kysliku hemoglobinem a absorpce zareni ve svételné fazi
fotosyntézy. Unikatnich fotochemickych vlastnosti porfyrini se vyuZivd v mnoha
oblastech analytické a medicinalni chemie, at uz se jedna o senzorovou analyzu, terapii
nebo diagnostiku.Cilem prace je pfiprava konjugdtd vybranych porfyrini s RGD peptidy a
testovani jejich biologické aktivity vic¢i nddorovym burnkam. Strategie této pripravy je
zaloZzena na pfipravé porfyrinovych derivatli s karboxylovou funkéni skupinou pro
konjugaci peptidové casti. V prvnim kroku byl pfipraven vychozi porfyrin, ktery byl
z reakéni smési separovan pomoci sloupcové chromatografie a nasledné byl podroben *H
NMR analyze. V soucasné dobé probiha prfiprava dalSich vySe zminénych porfyrinovych
derivata.



Aplikace pomocného plynu v hmotnostni
spektrometrii s indukcné vazanym plazmatem

Bc. Pavlina Kvasova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Oto Mestek, CSc.

Hmotnostni spektrometrie s indukéné vdzanym plazmatem je velmi vhodnou technikou
pro stanoveni stopovych koncentraci prvkd. Tato metoda je vSak zatiZzena spektralnimi a
nespektralnimi interferencemi. Mezi nespektralni interference patii i pfenos ndboje
z iont matri¢nich prvkd (zejména uhliku) na atomy analytd, pfi kterém dochazi ke zvyseni
poctu ionizovanych atomQ. Tento efekt se projevi zejména u prvk(, které se v Ar plazmatu
obtizné ionizuji a je mozné ho vyuzit pro zvyseni citlivosti stanoveni.Mezi prvky, které se
obtizné ionizuji v Ar plazmatu, patfi arsen nebo selen. Cilem pfedloZené prace bylo
sestavit aparaturu umozZiujici pfidavat mala mnozstvi CO, do Ar plazmatu a ovéfit jeho
vliv na stanoveni arsenu. Také byl vybran vhodny vnitini standard pro stanoveni As
v rGznych matricich. Nasledné byla metoda validovana a byla zjisténa mez detekce,
ovérena linearita kalibracni zavislosti As a ovérena presnost stanoveni As analyzou CRM.



Analyza syntetickych lipidovanych analogt peptidu
CART

Bc. Aneta Myskova (M2)

Skolitel: doc. Dr. RNDr. David Sykora

Tato prace se vénuje predevsim tématice analytické charakterizace vlastnosti nové
syntetizovanych lipidovanych analogld CART peptidu (CARTp) (kokainem a amfetaminem
regulovany transkript). CARTp je exprimovan v periferii a v centrdlni nervové soustave,
kde také pUsobi. Patfi do skupiny anorexigennich latek a spolu s dalSimi neuropeptidy se
podili na regulaci pfijmu potravy. Tyto latky, presnéji jejich analoga, se jevi jako
potencidlni |éCiva proti obezité, nicméné v ptirozené formé nejsou schopné prostupovat
pfes hematoencefalickou bariéru. Pomoci lipidace mastnymi kyselinami dochazi ke
zvySeni jejich stability, lepSi vazbé na transportni bilkoviny a k dosazeni centralniho Gc¢inku
po perifernim poddni. Cilem této studie je pfedevsim zjisténi stability téchto lipidovanych
analogl CARTp v krevni plasmé mysi/potkan( s vyuZitim techniky LC-MS. Doposud byly
dosazeny dil¢i vysledky, které naznacuji vyssi stabilitu lipidovanych analogl oproti jeho
pfirozené formé.



Spectroscopic binding studies of Neuroblastoma
disease markers by novel thiophene based receptors-
Precursors for the electrochemical sensors

Bc. Jakub Marian Péles (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Sikanova, CSc.

The key role of anionic species in biological and environmental issues is well recognized
and the problems associated with disrupted balance of anion in the nature represent
currently a hot topic. Besides that, multitude of the negatively charged species are also
known as precursors of various illnesses and the monitoring and sensing of these
structures could be useful in diagnostic. Nowadays one group of promising and successful
material are electrochemical sensors. These sensors using conducting polymers such as
polypyrrole (PPy), polythiophene (PT) etc. are low-cost, portable and successful
instruments generally adopted in clinical analysis.Therefore, the aim of this research is
preparation of anionic receptors utilizing the thiophene skeleton as polymerizable carrier.
New receptors were designed and synthetized according to required binding features.
The anionic metabolites, known as tumour markers of neuroblastoma such as
homovanillic acid (HVA) and vanillylmandelic acid (VMA) were screened by the
monomeric thiophene-based receptors with urea binding site. Complexation properties
and association constants were then evaluated using the NMR and UV-Vis titration
experiments. Finally, receptor selectivity to HVA and VMA among other carboxylates was
assessed.



Vyvoj metody pro chiralni separaci vybranych
kathinond kapildrni elektroforézou

Markéta Simkova (B3)

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

Kathinon je alkaloid vyskytujici se v listech kefe katy jedlé (Catha edulis). PUsobi
stimulacné na centralni nervovou soustavu a zpUsobuje uvolfiovani katecholamin( do
CNS a perfireniho nervového systému. Upravou struktury pfirodniho kathinonu vznikaji
nové psychoaktivni latky — syntetické kathinony. Tyto derivaty se obvykle pfipravuji za
ucelem obejit ndrodni legislativni normy a vyrobit analoga kontrolovanych latek drog se
stejnym Ci vyssSim farmakologickym Gcinkem. Proto se tfadi do skupiny tzv. ,,designer
drugs”’. Zatimco pfirodni kathinon se vyskytuje pouze ve formé (S)-enantiomeru, syntézou
jeho derivatl vznika racemickda smés. Cilem této prdce bylo vyvinout metodu pro
enantioseparaci sedmi vybranych kathinonl kapilarni elektroforézou tak, aby bylo
dosaZzeno co nejvyssi ucinnosti separace, potazmo rozliSeni. Optimalizovano bylo pH
zékladniho elektrolytu a koncentrace cyklodextrin(i (CD) jakoZto chiralnich selektord,
pricemz byly pouZzity B-CD, karboxymethylovany B-CD, y-CD a karboxymethylovany y-CD.
Ziskané vysledky budou pouzity v dalSich studiich, ve kterych bude zkouman
metabolismus vybranych kathinond.
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Simona Dubcova (B3, prof. RNDr. Petr Slavic¢ek, Ph.D.)

Photodynamics of germanium based photoinitiators

Karolina Farnikova (B2, Mgr. Ing. Eva Krupickova Pluhafova, Ph.D.)

Molecular simulations of the active site of the lipase CALB

Veronika Kostkovd (B3, Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.)

Hledani efektivnich vypocetnich cest pro predikci polymorfismu molekuldrnich
krystal(i

Patrik Kula (B2, prof. Mgr. Pavel Jungwirth, CSc., DSc.)
Curvy vs flat, which model is better?
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Theoretical study of neopentanols hydration

vyhlaseni vysledku



Photodynamics of germanium based photoinitiators

Simona Dubcova (B3)

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

Dentistry is not everyone’s cup of tea, but tooth decays and dental fillings are part of our
life. Nowadays plenty of materials are used as dental fillings. One of them are resin-based
composites, which benefits from the white colour, absence of mercury and electric
nonconductivity. In contrast, the composites are more expensive and have worse
mechanical properties. Tooth reparation is not only a subject of interest of dentists but
also theoretical photochemists because of the chemical reaction - photoinduced
polymerisation. Photoinitiators are crucial substances for photoinduced polymerisation
as they absorb the UV/VIS light and decompose themselves forming reactive species to
start polymerisation. In this work we took a look into novel potential photoinitiators:
germanium based compounds. Using the techniques of computational chemistry we
examined and compared the properties of acetophenone and its germanium derivate
benzoyl germane. We modelled electron absorption spectra using the nuclear ensemble
method with and without spin orbital couplings. Next step was to run dynamical
simulations using Landau Zener Hopping scheme, which allows theoretical investigation
of the processes following the irradiation of the molecule and possible formation of
reactive forms.



Molecular simulations of the active site of the lipase
CALB

Karolina Farnikova (B2)

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

Lipases are enzymes that catalyze hydrolysis of the ester bonds in fats. They are an
essential part of lipid metabolism of the living organisms, but they also have industrial
applications. They can be utilized for synthesis such as transesterification or aminolysis,
due to their ability to function in both polar and organic solvents.Our research focuses on
the modeling of transesterification catalyzed by Candida Antarctica lipase B, which
contains the Asp-His-Ser catalytic triad. Transesterification is a transformation, where the
alcohol group of an ester is exchanged by another, usually more complex, group. The rate-
limiting step of the reaction is the formation of the second tetrahedral intermediate,
which we investigated in detail in different solvents. At first, we studied whether this step
is sequential or concerted. For that, we investigated the nucleophilic attack of the alcohol
and the proton transfer from alcohol to the histidine by QM/MM. Classical molecular
dynamics was also used to sample the interactions of the substrate with its environment
—the solvent and the protein.The results of this work are the potential energy surfaces of
the formation of the second tetrahedral intermediate and the quantification of its
interactions with its surroundings.



Hledani efektivnich vypocetnich cest pro predikci
polymorfismu molekuldrnich krystald

Veronika Kostkova (B3)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Polymorfismus organickych sloucenin je ¢astym jevem a jednotlivé polymorfy dané latky
se mnohdy zasadné lisi svymi fyzikdlné-chemickymi vlastnostmi, na kterych zavisi mozné
vyuziti téchto polymorfl v nejriznéjsich oborech. Zaroven byva velmi pracné
experimentalné nalézt jak vSechny polymorfy, které slou¢enina muze tvofit, tak jejich
termodynamické vlastnosti a stabilitu (uréenou Gibbsovou energii). Proto je snaha najit
dostatecné presné a zaroven efektivni vypocetni cesty pro predikci polymorfismu a
souvisejicich termodynamickych vlastnosti. V této praci byly metodou zaloZzenou na teorii
funkcionalu hustoty (DFT) optimalizované geometrie tfi polymorfi modelové slouceniny,
sulfathiazolu. Stejné vypocty byly pro srovnani provedeny také semiempirickou metodou
DFTB3. Témito teoretickymi postupy byla vypoctena zavislost elektronové energie na
objemu a pomoci kvazi-harmonické aproximace byly modelovany vibra¢ni stupné volnosti
krystalG. Na zakladé téchto mikroskopickych charakteristik krystall jsou predikovany
jejich  makroskopické vlastnosti jako napf. rovnovainy objem, tepelnd kapacita di
Gibbsova energie jako funkce teploty a tlaku. Z porovnani Gibbsovych energii je
predikovana relativni stabilita tfi polymorfl sulfathiazolu za rlznych podminek.



Curvy vs flat, which model is better?

Patrik Kula (B2)

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

Density profiles of liquid-vapor interfaces far from their critical points are readily
measured by X-ray scattering experiments. The results are commonly interpreted in the
context of capillary wave theory (CWT). CWT describes the interface in terms of thermally
activated capillary waves which corrugate an otherwise sharp surface. However, as one
approaches the critical point of the liquid-vapor coexistence, the characteristic width of
the interface increases along with a decrease in the surface tension until it goes to zero.
This behavior suggests the breakdown of CWT close to the critical point. Here, we
investigate the behavior of liquid-vapor interfaces close to their critical points, and the
validity of CWT at high temperatures. To test the physical quality of the interface, we
compare density profiles obtained from MD simulations of argon close its critical point to
two reference systems. The first model is the CWT predicted sharp surfaces, while the
second one assumes an essentially flat region that continuously transitions between the
liquid and vapor densities. According to our results, the surfaces 1-T/Tc = 0.013 can still
well be represented by a sharp, undulating surface, beyond which the distinction between
the models becomes increasingly meaningless.



Conformational states of the ulL22 protein

Petr Linhart (B3)

Skolitel: RNDr. Michal Kola¥, Ph.D.

Ribosomes are essential organelles for every living organism. Their significance lies in
their ability to perform translation, a process where information encoded in mRNA is
transformed into proteins, the most versatile biomolecules found in organisms. They
consist of ribosomal RNA (rRNA) and ribosomal proteins. One of these proteins, uL22, is
the subject of our research. It consists of 4 main parts: 3 alpha helices incorporated in the
rRNA and one beta sheet, which reaches into a narrow space through which nascent
proteins leave the organelle — the exit tunnel. It has been determined that the protruding
parts are essential for formation and fuctionality of ribosomes and that they are
evolutionarily very old.Our aim was to assess the isolated protruding part‘s propensity for
secondary structures. To this aim, we have performed unbiased MD simulations and also
Hamiltonian Replica Exchange simulations, both in 3 different force fields. The obtained
propensity qualitatively agrees with estimates obtained from NMR chemical shifts. We
have determined that the protruding protein sequence, when isolated and dissolved in
water, has only a little secondary structure preference. Its beta sheet conformation,
observed in the ribosome, is probably induced by interactions with the organelle.



Simulating photoemission in polar liquids: The case
of nimorazole

Martin Prochazka (B3)

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

This work explores the possibilities and limitations of various computational techniques
to simulate photoemission spectra. Nimorazole (nitroimidazolic compound) was chosen
as a testing system since it plays an important role in radiotherapy as a radiosensitizer.
Moreover, new experimental data are available for this molecule in a cooperating
laboratory. Here, we provide the performance of several approaches of simulating
valence and core ionizations of nimorazole in both the gas and the liquid phase. We
involve the commonly used methods of modeling ionizations such as the time-dependent
density functional theory, but also the less conventional approaches like the maximum
overlap method and the ionization as an excitation to a distant center with optimally
tuned range separated functionals. Furthermore, we investigate different models of
solvation such as the polarizable continuum model with variant cavity radii specifications.
We also examined the cluster-continuum model of solvation, particularly the effect on
solvating different parts of the molecule. Our results show the comparison of tested
techniques and provide the guide to efficiently simulate the whole photoemission
spectrum of molecules in both the gas and the liquid phase.



Theoretical study of neopentanols hydration

Gabriela Zelonkova (B3)

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

Water is the primary solvent of most biological processes and as such it permanently
receives widespread research attention. In a recent systematic study of the volumetric
properties of hydroxy- substituted neopentanes in water (C(CHs)s-n(CH20H),) , it was
shown that introduction of polar hydroxy- groups has a significant impact on the
temperature dependence of partial molar volumes at elevated temperatures and
pressures. In order to interpret the experimental results on theoretical grounds, we have
performed molecular dynamics simulations of hydroxy- substituted neopentanes in
TIP4P-2005 water over a broad range of temperatures and pressures. Solutes partial
molar volumes have been calculated from the water structure in the solute vicinity
employing the Kirkwood—Buff theory and from system volumes via finite differences.
Both approaches agree well with the experimental data. Furthermore, we have
investigated the water structure in the proximity of methyl- and hydroxymethyl- groups.
Namely, we have calculated directional radial distribution functions and tetrahedral order
parameter of water in the solvation shell. Lastly, we have qualitatively compared
solvation properties of the studied solutes by means of spatially resolved density
distributions of water.
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Bc. Laura Babanova (M1, prof. Ing. Karel Friess, Ph.D.)

Kompozitni materidly na bdzi grafenoxidu pro membrdnové separace plyni

Bc. Jana Florekova (M1, prof. Ing. Karel Friess, Ph.D.)

Vyroba novych typov PVDF membrdn: charakterizdcia, modifikdcia a separdcia
plynov

Bc. Phuong Hoang (M1, Ing. Petr Kovaricek, Ph.D.)

Mikrolitografie vrstev perovskitu a grafenu na kfemikovém substrdtu
Jordan Jandk (B3, doc. Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.)
Pervaporace smési acetnitril — methanol membrdanami na bdzi triacetdtu celuldzy

Bc. Klara Obrusnikova (M1, Ing. Jifi Smilek, Ph.D. , Vysoké uceni technické v Brné)

Studium relaxacnich vlastnosti hydrogelovych systémi s vyuZitim reometru

Vladimir Pouzar (B3, Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.)

Meéreni a korelace sublimacnich tlakd trans-stilbenu a bifenylu

Bc. Zuzana Souckova (M1, Dr. Ing. Pavel Vrbka)

Reinkarnace aparatury pro stanoveni nizkych rozpustnosti metodou kapalinové
chromatografie



Kompozitni materialy na bazi grafenoxidu pro
membrdnové separace plynu

Bc. Laura Babanova (M1)

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

Tato prace se zabyva méfenim stability propustnosti a selektivity GO a SWCNT-GO
membran v prlibéhu mésice a vlivu vihkosti na permeacni vlastnosti membran. GO znadi
grafenoxid a SWCNT-GO je grafenoxidova kompozitni membrana s podplrnou vrstvou
pfipravenou z jednosténnych uhlikovych nanotrubic. Propustnost membrdn se méfila
pomoci integralniho permeametru pro plyny Hz2,CO2 a CH4 a selektivita se vyhodnotila pro
H,/CO,, Hz/CHs a CHa/CO,. Struktura membran byla vyhodnocena prostfednictvim
jednotlivych analytickych metod. Pomoci skenovaci elektronové mikroskopie (SEM) se
zkoumala morfologie a odhalili se rozdily ve strukture GO a SWCNT-GO membran.
Topografie povrchi membran byla snimana 3D profilometrem. Jednotlivé vibracni pasy a
defekty membran se vyhodnotili pomoci Ramanovy spektroskopie (RAMAN).
Krystalograficka struktura byla studovdna rentgenovou difrakéni analyzou (XRD). Pomoci
infracervené spektroskopie s Fourierovou transformaci (FTIR-ATR) se charakterizovali
jednotlivé funkéni skupiny v membrandach. Vysledky permeacnich méfeni a vysledky
analyz byly porovnany s hodnotami v literature.



Vyroba novych typov PVDF membran:
charakterizacia, modifikacia a separacia plynov
Bc. Jana Florekova (M1)

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

Tato praca sa zaoberd pripravou a Studiom vlastnosti membran pripravenych
z polyvinyliden fluoridu (PVDF) s cielom zlepsit ich permeacné a selektivne vlastnosti.
Selektivnost a priepustnost polymérnych membran boli studované prostrednictvom
testovanych plynov: Hj, Oz, N2, CO,, CHa a ich permeacii. Klucovy faktor pre zlepSenie
selektivity tychto polymérnych membran spociva v cielenom riadeni ich morfolégie a
modifikovani povrchu. Membrany boli pripravené dvoma réznymi technikami: (i) NIPS
(Non-solvent induced phase separation) metddou a (ii) TIPS (Thermally induced phase
separation) metddou. Povrch membran bol modifikovany nanesenim tenké vrstvy
polyméru polydimethylsiloxanu (PDMS) pomocou metédy (i) spray-coating alebo (ii) spin-
coating. Podla permeacnych vysledkov je zrejmé, Ze najlepSie hodnoty vykazovala
membrana pripravena NIPS metddou s povrchovou vrstvou PDMS. Napriklad, selektivita
oxidu uhlic¢itého od dusika bola pred modifikaciou 1,7 a po modifikacii vzrastla na hodnotu
35,6. Pokrok sa zaznamenal aj pri separdcii dusika od vodika a kyslika.Morfolégia
membrany a jej chemické zloZenie boli skimané analytickymi metédami: ATR-FTIR, XRD,
3D profilometrom , SEM a SEM-EDS analyzami.



Mikrolitografie vrstev perovskitu a grafenu na
kremikovém substrdtu

Bc. Phuong Hoang (M1)

Skolitel: Ing. Petr Kovaficek, Ph.D.

This work aims to use graphene and hybrid lead halide perovskites, to take a step towards
optical materials which consist of periodically changing refractive index in the volume -
the volume Bragg filter. This study consists of interaction between Si/SiO, wafer surface
partially covered by graphene and mixed perovskite. Perovskite mixture varied in the
cation (Piperonylammonium, PipA* and methylammonium, MA*) or anion (iodide and
bromide) characterized by measurement of photoluminescence spectra. A periodically
modulated surface was created on which perovskite mixtures were deposited. Initial
studies found out that different perovskites do in fact grow on various surfaces. In the
case of cation-varied perovskite mixtures, MA* had its preferred surface to be SiO; while
PipA* outcompeted MA* on graphene. In case of anion varied perovskite mixtures, a
mixture deposited on graphene and SiO; resulted in MAPbBrslx perovskite strongly
shifted towards MAPbI3 on both surfaces and small amount of MAPbBr3 formed only on
graphene. Studies on patterned graphene resulted in the same outcome. Thorough
investigation of the pattern size influence on a stripe-patterned graphene found that
phase-separation is observed at shorter distances while uniform mixed phase dominates
at longer ones.
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Pervaporace smési acetnitril — methanol
membranami na bazi triacetatu celulozy

Jordan Jandak (B3)

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

Prace je zaméfena na problematiku separace smési azeotrop tvofici dvojice latek
methanol — acetonitril pomoci pervaporace pres polymérni membrany na bazi triacetatu
celulézy. Tento polymer je hojné pouzivan pro pfipravu pervaporacnich membran
zejména pfi déleni smési latek hydrofilnich a organofilnich, cilem prace je prostudovat
jeho vlastnosti pro uvedenou dvojici a moznosti modifikace polymeru energetickym
zarenim (UV 254 nm), které tento polymer absorbuje. Nejprve byla pro membranu
z neozareného CTA studovdna pervaporace Cistych latek (acetonitril a methanol) pfi tiech
teplotach (35,0 , 45,0 °C a 52,9 °C), coZz umoznilo urceni doby potfebné k dosazeni
ustdleného stavu a aktivacni energie koeficientu propustnosti. Predmétem dalsiho
zkoumani bude vyhodnoceni uvedenych charakteristik pro ozarené CTA, urleni jejich
zavislosti na dobé expozice, a porovnani koeficientl propustnosti zjisténych mérenim
s Cistymi latkami s koeficienty propustnosti uréenymi mérenim pervaporace smési,
zejména smési azeotropické.



Studium relaxacnich vlastnosti hydrogelovych
systémua s vyuZitim reometru

Bc. Klara Obrusnikova (M1, Vysoké uceni technické v Brné)

Skolitel: Ing. Jifi Smilek, Ph.D.

Prace se zabyva studiem viskoelastickych (konkrétné relaxacnich) vlastnosti vybraného
hydrogelového systému pomoci tfiintervalovych tixotropnich testd. Zkoumanym
hydrogelem byl kolagenovy gel a jeho viskoelastické vlastnosti byly sledovany v zavislosti
na Case a na skladovani pfi rliznych teplotnich podminkach. Kolagenovy gel je tixotropni,
deformaci se jeho struktura narusi a po jejim odeznéni se obnovuje (relaxuje), ale jen do
urcité miry. V zavislosti na case je kolagenovy hydrogel velice stabilni, v pribé&hu dvou
mésich nedochdazelo téméf k zadnym zménam mechanickych vlastnosti. Zavislost na
teploté je naopak pomérné vyrazna. Po vystaveni teplotdm pod bodem mrazu se
struktura kolagenu stabilizuje, coZ se projevuje narlstem komplexniho modulu, pfi
vysSich teplotach blizkych teploté lidského téla se naopak rozkladd, coz se naopak
projevuje poklesem komplexniho modulu. Podle predloZzenych vysledkd relaxuje
kolagenovy gel nejlépe pfi skladovani pfi laboratorni teploté, zaroven je ale pfi této
teploté nejméné elasticky. PFi teploté skladovani okolo -5 °C je naopak gel nejvice
elasticky, zaroven ale relaxuje nejhife. Optimalni je pro dany gel, podle vysledk( prace,
uchovavani pfi teploté okolo 5 °C.



Meéreni a korelace sublimacnich tlaku trans-stilbenu
a bifenylu
Vladimir Pouzar (B3)

Skolitel: Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

Tato prace je zaméfena na uréeni tlaku nasycenych par a jejich nasledné kritické srovnani
s literarnimi daty. Studovanymi latkami jsou dva aromatické uhlovodiky: Bifenyl a trans-
stilben. Oba dva jsou mimo jiné prekurzory k mnoha organickym syntézam. Vzhledem
k tomu, Ze existovalo mnoho na tehdejsi dobu pfesnych méreni, byly tyto latky v roce
1999 oznaceny jako kalorimetrické standardy pro sublimacni entalpii. Mezi jednotlivymi
datovymi sadami jsou ale pfi detailnéjsSim zpracovani znatelné rozpory, a proto je nutné
tato data kriticky zhodnotit a vybrat, ktera jsou dostate¢né didvéryhodna. U bifenylu (na
rozdil od trans-stilbenu) jsou navic k dispozici velice pfesnd méreni pro tlaky par
v kapaling, jejichZ konzistenci s popisem pevné faze je tfeba zajistit. Méreni tlak( par
probéhlo na nekomeréni statické aparature urcené k méreni tlakd par. Dale jsem zméfil
tepelnou kapacitu pevné a kapalné faze bifenylu na kalorimetru typu Tian-Calvet. VSechna
experimentalni a vybrana literarni data byla zpracovdna metodou simultanni korelace
tlak( nasycenych par a souvisejicich vlastnosti. Toto zpracovani zajisti konzistenci mezi
tlaky par pro pevnou a kapalnou fazi, entalpii tani a rozdilem v tepelnych kapacitach mezi
kondenzovanou a plynnou fazi.



Reinkarnace aparatury pro stanoveni nizkych
rozpustnosti metodou kapalinové chromatografie

Bc. Zuzana Souckova (M1)

Skolitel: Dr. Ing. Pavel Vrbka

V rdmci prace byla po 20 letech necinnosti uvadéna do provozu aparatura ke stanoveni
rozpustnosti velmi malo rozpustnych latek ve vodé metodou kapalinové chromatografie.
Metoda vyuziva systemu propojenych kolon INEILINE generujici pravy roztok rozpusténé
l[atky. Postupné byly zprovoznény vSechny zakladni ¢asti aparatury a nefuknéi prvky byly
obménény. Dalsim krokem je ovéreni funkce aparatury opakovanim stanoveni pro jednu
vybranou latku.
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Inkorporace malych organickych hydrofilnich latek do
vezikuldrnich systému

Bc. Vendula Janouskova (M1, Vysoké uceni technické v Brné)

Skolitel: doc. Ing. Filip Mravec, Ph.D.

V soucasné dobé se v mediciné stale vice uprednostiiuje pouZiti lipozomalni formy |éciv
z dlivodu ochrany zdravych lidskych tkani pred toxicitou volného léciva, prodlouzené doby
cirkulace v krvi a cileného ¢i fizeného uvolfovani 1éCiva. Do popredi se dostava i inhalaéni
podavani léciv, jehoZ hlavnim pozitivem je vyhnuti se ,first-pass” efektu po prichodu
jatry. Tato védecka prace se zabyva studiem enkapsulaéni ucinnosti hydrofilni latky a jejim
uvolfiovanim z vodného strfedu lipozoml v zavislosti na odliSném sloZeni komponent
jednotlivych lipozomalnich systém(. Zakladni komponentu lipozomalniho systému tvofil
fosfatidylcholin, pfesné&ji DPPC, ktery je nejhojnéji zastoupenym fosfolipidem vyskytujicim
se v surfaktantu plicnich alveol. K této zdkladni komponenté byly jednotlivé nebo
kombinované pfidany pfridavky cholesterolu, kyseliny fosfatidové, polyethylenglykolu a
nakonec trimethylchitosanu. Jako modelové 1é¢ivo vhodné pro enkapsulaci byla zvolena
hydrofilni fluorescencni sonda zvana 8-hydroxypyren-1,3,6-trisulfonova kyselina (HPTS).
Z hlediska vSech fyzikalné-chemickych se nam podafilo pfipravit lipozomalni systémy
s enkapsulovanym modelovym |éCivem, které by byly vhodné pro inhalaéni podavani.
Dale se nam podafilo potvrdit nizkou enkapsulaéni u¢innost hydrofilnich latek.



Nanoskopicka studie vrstev polydopamint na
titanovém povrchu

Bc. Matéj Kmetik (M1)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Polydopamin je polymer hojné vyuzivany pro pfipravu adheznich vrstev napf. v tkaiovém
inZenyrstvi, biomediciné nebo v tribologii, a to predevsim diky jednoduchosti a
vsestrannosti jeho poufZiti. ZpUsob, jakym dochazi k vazbé polymeru na substrat, vsak
stédle neni dostate¢né popsan. Na drovni nanometrl neni zndmo presné prostorové
usporadani jednotlivych molekul ani vliv podlozniho materidlu na rdst vrstev
polydopaminu. V rdmci této préce byly vrstvy polydopaminu analyzovany technikou
skenovaci infracervené mikroskopie blizkého pole, jez umoZiuje studium morfologie,
fyzikdlnich a chemickych vlastnosti povrchu materidlu s nanorozliSenim. Jako podlozni
material pro pfipravu adheznich vrstev byly pouzity kiemikové desticky s vrstvou oxidu
titanic¢itého dopovaného dusikem. Na tyto destic¢ky byl poté deponovdn dopamin s riiznou
dobu polymerace, a to 2,5; 5; 10; 30 a 60 minut. PloSné skeny byly zaznamenavany pfi
vino¢tech 1100, 1510, 1600 a 1740 cm™, které byly zvoleny podle absorpénich past
polydopaminu a meziproduktl jeho polymerizace. Na jednotlivych skenech bylo mozné
pozorovat agregaty obsahujici meziprodukty a produkty v rlGznych fazich reakce. Na
zakladé ziskanych dat tak lze popsat vliv délky polymerizace na depozici a rlst
vrstvy/nanoagregatl polydopaminu.



Studium dilcich mechanismi fenoménu povrchem
zesileného Ramanova rozptylu

Bc. Ivan Kopal (M2)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Jev povrchem zesileného Ramanova rozptylu je jiz od ¢asl svého prvniho pozorovani
neodmyslitelné spojen s atypickym chovanim, které do znacné miry prameni z podstaty
fyzikalniho plvodu této spektroskopické techniky. Jiz samotny mechanismus nardstu
intenzity Ramanova signalu je pro svoji komplexnost i po témér padesati letech od svého
objevu ne zcela jednoznacné rozklicovan. Na celkovém zesileni pozorovaného signalu
molekul adsorbovanych na kovové substraty se podili hned nékolik dil¢éich mechanism{,
z nichZ nejdilezitéjsi role je standardné prisuzovana elektromagnetickému mechanismu,
ktery souvisi napfiklad s vlastnostmi materidalu a morfologii kovovych nosi¢d. Naproti
tomu, chemickému mechanismu byva pfipisovana pouze minoritni funkce, ackoliv ve
specifickych pfipadech mize byt jeho prispévek znacny, a to napriklad v pripadech
molekul zpUsobujici rezonancni efekt. Cilem této prace je prozkoumat proménlivost
zaznamenavanych zesilenych spekter methylenové modii deponované na povrch
kompozitnich Au/Cu struktur, a definovat jednotlivé pfispévky zesileni. Bylo zjisténo, Ze
charakter zaznamendvanych zesilenych spekter je znacné zdvisly na rezonanénich
frekvencich povrchovych plasmon( a absorpénich pasech studované molekuly, neméné
pak na hodnoté vinové délky excitaéniho zafeni.




Viiv elektrolyt( na separaci ethylenglykolti z vodnych
roztoku

Bc. Denisa Lacinova (M1)

Skolitel: Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

V ramci této prace jsou prezentovany vysledky experimentalniho méfeni vlivu elektrolytl
NaCl, Na;S04, NaSCN, GndSCN, Gnd,SO4 a GndCl na separaci ethylenglykoll z vodnych
roztokll. Méreny byly dva extrémni pfipady. Polyethylenglykol o molarni hmotnosti 100
000 g/mol a jeho monomer 1,2Bdimethoxyethan. Tékavost 1,2-dimethoxyethanu
z vodného roztoku byla mérena metodou headspace plynové chromatografie a vysledky
byly analyzovany pomoci Secenovovy rovnice. Zakalovou metodou na bodotavku byly
nasledné méreny vodné roztoky polyethylenglykolu. Zména dolni kritické rozpoustéci
teploty byla vyhodnocena solvataénim modelem.



Viiv biouhlu na mikrobidlni pochody v padeé

Bc. Anezka Losova (M1, Vysoké uceni technické v Brné)

Skolitel: Ing. Michal Kalina, Ph.D.

Plda je duleZité utocisté nejen pro rostliny, ale také pro mikroorganismy. Mikrobidlni
pochody ovliviiuji vlastnosti a kvalitu pady, proto je dllezité zaméfrit se na jejich chovani.
Tato prace slouzi k posouzeni vlivu biouhlu na rychlost mineralizace pldni organické
hmoty tim, Ze sleduje uvolfiovani oxidu uhli¢itého v pldé bez pritomnosti biouhlu a po
nasledné aplikaci biouhlu a hnojiva NPK. Oxid uhli¢ity se béhem inkubace sorbuje do
hydroxidu sodného a nasledné se stanovuje titracné. V dalsi ¢asti prace se experimenty
zaméruji na posouzeni vlivu zvySené teploty a vlihkosti pddy na mnozstvi uvolnéného CO..
Z experimentalnich dat vyplyva, Ze biouhel podporuje mikrobidlni aktivitu a pfidanim
hnojiva NPK k definovanému mnozstvi biouhlu se ucinnost zesili. ZvySena teplota plsobi
prevazné negativné na mikrobidlni pochody v pldé, jelikoZz dochazi k poklesu rychlosti
pudni respirace oxidu uhli¢itého. RovnéZ nadmérna vlhkost pldy ma negativni vliv na
mikrobidlni aktivitu, coZ se projevilo zpomalenim rychlosti pldni respirace. Biouhel ma
viak v definovaném mnozstvi za pfiznivych podminek pozitivni vliv na mikrobialni aktivitu
a je vhodnym pldnim kondicionérem vyuZitelnym v zemédélstvi.



Ovlivnéni rovnovdhy N-isopropylakrylamid — voda
pridavkem NaCl

Bc. Vendula Palatova (M1)

Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

Tato prace se zaméfruje na experimentdlni stanoveni fazovych rovnovah v systémech
obsahujicich N-isopropylakrylamid (NIPAM). V literatufe jsou dostupna data popisujici
bindrni systém NIPAM — voda, data popisujici interakce s jinymi latkami dosud nebyla
publikovdna. Cilem prace je rozsifit znalosti o popis vlivu pfidavku dalsi Iatky na rovnovahu
N-isopropylakrylamid — voda. Konkrétné se prace zabyva stanovenim fazové rovnovahy
kapalina — kapalina v ternarnim systému NIPAM — NaCl — voda pfi teploté 25 °C.



Vliv biouhlu na fyzikalné-chemické charakteristiky
pldy
Bc. Nikola Polaskova (M1, Vysoké uceni technické v Brné)

Skolitel: Ing. Jifi Smilek, Ph.D.

Prace je zaméfena na posouzeni vlivu biouhlu na vybrané fyzikdlné-chemické
charakteristiky pldy (mérnd hmotnost, objemova hmotnost redukovana, pédrovitost,
retenéni vodni a maximalni vodni kapacita, obsah oxidovatelného uhliku, obsah
celkového dusiku, obsah fosforu, drasliku a hotc¢iku). Mezi zkoumané pldni typy byly
vybrany nasledujici: kambizem modalni, fluvizem/Cernice glejova, ¢ernozem arenicka a
regozem piscCitd. K analyze byly pouzity dva typy biouhlu — NovoTerra a Sonnenerde.
Vzorky byly vysuSeny do konstantni hmotnosti a nasledné upraveny na jemnozem |, resp.
jemnozem Il. Obsah oxidovatelného uhliku byl stanoven oxidaci chromsirovou smési
(Walkley-Blackova metoda), obsah celkového dusiku kjeldahlizaci a obsah prvk( P, K a Mg
pomoci extrakce dle Mehlicha 3 a naslednou analyzou na ICP-OES spektrometru. Pro
doplnéni byla vyuZita elementdrni analyza a termogravimetrie ke stanoveni obsahu
dalsich prvkl. Vysledky ukazuji, Ze biouhel ma vliv na vlastnosti pldy. Zavisi vSak na
pouzitém biouhlu a typu pldy, do které biouhel aplikujeme. Prace muze slouZit
k objasnéni komplexni problematiky, co se tyée pdd v CR, k porozuméni mechanismu
pUsobeni, nebo také zemédélclim, ktefi uvazuji o pouZiti biouhlu jako pldniho aditiva se
zdmérem zvysit produktivitu a Urodnost pldy.
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Interactions in aqueous urea-betaine solutions:
Completed experimental and computational study

Bc. Dominik Bubdk (M2)

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

Osmolytes, well-soluble small organic molecules, are used by living organisms to control
the solubility and structure of biomolecules in complex cell environments. Two groups of
osmolytes are available, denaturing agents, such as urea, or short alcohols, and protecting
agents, e.g., TMAO (N,N,N-trimethylamine N-oxide), betaine, etc. While TMAO
compensates for the enormous hydrostatic pressure in deep-sea fish, betaine zwitterion
is responsible for similar action in plants. Interestingly, TMAO also counteracts the
denaturing ability of urea. Yet, joint experimental and theoretical research revealed the
mechanism only recently. The mechanism of betaine counteraction is still unknown.In this
work, we completed the whole experimental data set by performing vapor pressure
osmometry and density measurements to gather a complete thermodynamic description
of urea-betaine aqueous mixtures up to 3 mol kg concentrations. Employing the
apparatus of Kirkwood-Buff inversion we have quantified the true pair interactions in the
mixed solution, so-called Kirkwood-Buff integrals. These were used by our collaborators
in urea-betaine force-field calibration. Our collaborative work opens the path towards the
microscopic investigation of how betaine counteracts urea denaturation of proteins.



lon-specific group contributions to salting-out of
methyl tert-butyl ether

Bc. Tereza Doleckova (M1)

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

Solubility is a basic physico-chemical property which is decisive for abundance and
distribution of the solute in the aqueous environment. In natural and industrial systems,
the solubility is modulated by the addition of salts or osmolytes. The responsible salt-
solute interactions are often labeled salt-specific and related to the well-known
Hofmeister series. Recent progress in all-atom computer simulations allowed to apply
exact statistical thermodynamic theory of solutions and develop a link between
microscopic solution structure and macroscopic salt-specific effects. This work is
concerned with the changes in solubility of technologically relevant gasoline additive —
methyl tert-butyl-ether — in series of aqueous solutions of various potassium salts.
Employing apparatus of molecular dynamics simulations, we quantify ionBlspecific
preferential binding to polar and nonpolar domains of the solute and compare
determined Setschenow constants to those reported by our experimental collaborators
previously.



Theoretical predictions of sublimation and
conformation analysis for selected vitamins

Bc. Lucie Draslarova (M1)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Vitamins play a key role in various biochemical processes, the mechanism of which may
be governed by thermodynamics. Theoretical predictions of the thermodynamic
properties of vitamins then can serve as a valuable source of data for modeling of such
processes.Aim of this work are predictions of cohesive properties of the ideal-crystalline
form of selected essential vitamins, and optionally also the conformational analysis of
such molecules.For the calculations, PBE-D3/PAW level of theory along with the
guasiharmonic approximation are used.Particular vitamins are selected according to the
availability of the experimental data on crystal structures, and reasonable unit-cell size.
Namely, vitamins B6 (pyridoxine), B10 (para-aminobenzoic acid), and C (ascorbic acid) are
included. For vitamins B6 and C, the only well-described anhydrate and enantiopure
structures are used. For vitamin B10, beta and delta polymorphs are studied For all
considered vitamins, conformation analysis, the structure of the optimised unit cell and
its energy, and phonons are calculated, leading together to the thermodynamic
properties, such as entropy, enthalpy, and heat capacity as functions of both temperature
and pressure.



Interakce zdporné nabitych vezikuldrnich systémd na
bdzi iontovych amfifilnich pdru s polykationty
Bc. Lucie Fardova (M1, Vysoké uceni technické v Brné)

Skolitel: doc. Ing. Filip Mravec, Ph.D.

NosiCové systémy se dostdvaji do popfedi nanotechnologii diky cileni [é¢iva do
pozadované oblasti a moznosti delSi doby uvolfiovani. Vezikuly z iontového amfifilniho
paru, které mohou byt vytvoreny z nejriiznéjsich povrchové aktivnich latek, jsou levné;jsi
alternativou k liposomidm. Cilem prace byla pfiprava a studium zdporné nabitych
katanionickych vezikularnich systému s polykationtem. Katanionické vezikularni systémy
byly ptipraveny z levnych a dostupnych povrchové aktivnich latek, kterymi jsou
cetyltrimethylamonium bromid (CTAB) a dodecylsiran sodny (SDS). Na stabilizaci systém{
byl pouZit cholesterol (ovliviiuje fluiditu) a kyselina fosfatidovd (PA), kterd umoZnuje
elektrostatickou stabilizaci a navdzani modelového polykationtu hydrochloridu
diethylaminoethyl-dextranu (DEAE-Dx-HCI). V bakalafské praci se nam podafilo pfipravit
stabilni zaporné nabité vezikuldrni systémy s navazanym polykationtem, zaroven byly
ziskdny cenné informace o pripravenych systémech, které mohou byt v dalSim vyzkumu
vyuzity. Mezi hlavni poznatky patfi zjiSténi, Zze systémy bez kyseliny fosfatidové jsou velmi
nestabilni, na hodnotu generalizované polarizace ma vliv pfidavek cholesterolu, kyseliny
fosfatidové i DEAE-Dx-HCl, zatimco anizotropie je ovlivnéna pouze pridavkem
cholesterolu a kyseliny fosfatidové.



Optimalizace metod pro posouzeni vlivu biouhlu na
rust modelovych rostlin

Bc. Natdlie Storkova (M1, Vysoké uéeni technické v Brné)

Skolitel: Ing. Michal Kalina, Ph.D.

Plda je dllezitym zdrojem mnoha Zivin, sidlem mikroorganism( a hraje velkou roli pfi
zemédélské produkci. V dusledku stale rostouci populace a pouZivani nadmérného
mnozstvi chemickych hnojiv vSak dochazi k velkému ubytku zemédélskych ploch a
snizovani jejich kvality. Pidy maji tedy nedostatek Zivin a jsou kontaminovany. PouZiti
biouhlu a dalSich pomocnych pldnich latek se jevi jako slibny zplsob vylepSeni kvality
pady a zvySeni produktivity rostlin. Tato prace studuje vliv biouhlu na rist modelové
rostliny (kukufice setd—Zea mays) ve ¢tyfech odliSnych pGdach. PouZité vzorky biouhl(
maji evropsky certifikat od EBC (European Biochar Certificate) pro vyuziti v zemédélstvi.
V ramci experimentu byl biouhel do pady aplikovan v davkach 0, 10 a 20 g na 1 kg pady.
Kultivace probihala v péstebnim boxu s fizenym osvitem a zavlahou. Pro vyhodnoceni
vlivu biouhlu na kvantitativni a kvalitativni vlastnosti modelovych rostlin bylo vyuZzito
vazeni suché hmotnosti, pribéiného méreni vysky rostlin a také obrazové analyzy
kofenového systému. Ze ziskanych dat je ziejmé, Ze rozdily v rustu byly ovlivnény jak
aplikaéni davkou biouhlu, tak i druhem pady ve které kultivacni experiment probihal.



Sublimation, strain energies and rotational disorder
of caged hydrocarbons studied using first principles

Bc. Petr Tous (M2)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Caged hydrocarbons are a group of compounds whose three-dimensional carbon
skeleton is often highly compact and polycyclic, the typical representatives of which are
e.g. cubane, adamantane, diamantane, etc. In this work, a first-principles computational
scheme, developed in my earlier work for the sublimation properties of cubane, is applied
to a group of eleven caged molecules. Despite the curious molecular shapes, some
potential applications have been devised for certain caged hydrocarbons, such as energy
storage media and precursors of pharmaceuticals or explosives. Most of these uses
exploit their frequent unique property — high molecular strain. The nature of their carbon
skeleton usually results in a fair molecular rigidity, and possibly unusual bond lengths or
angles. This manifests itself in high values of the so-called strain energy, which is also a
subject of study in this work. This energy is computed using two approaches: non-strained
increments and error-cancelling homodesmotic reactions. Furthermore, caged
hydrocarbon molecules exhibit high symmetry, theoretically allowing their molecules to
exhibit rotational disorder in the crystalline state in certain cases. This phenomenon is
also studied and discussed in this work by means of DFT/PAW-PBE-based calculations.
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Taje strukturni zavislosti spinove-orbitalni vazby u
derivati BODIPY

Bc. Josef Filgas (M2)

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

Derivaty BODIPY jsou usilovné studovanymi kandidaty pro pouZiti jako fotosenzitivni latky
ve fotodynamické terapii — metodé velmi slibné v |écbé tumorovych onemocnéni.
Klicovym procesem této techniky je mezisystémové kiizeni u pouzité latky. V této praci
studuji (v soucinnosti s experimenty dr. Slaniny) 9 strukturné podobnych derivat(i BODIPY,
z nichz 7 je rGznym zpUsobem jodovanych. Mym cilem je vysvétlit, pro¢ jodace na
centrdlni ¢asti struktury téchto derivatl vede ke zvySeni intenzity mezisystémového
kfizeni, pficemzZ jodace perifernich ¢asti nikoli. Potvrdil jsem, Ze pro popis excitovanych
stavd studovanych molekul je potfeba pouzZit multireferenéni metody s dynamickou
korelaci. Excitace pfi studovaném procesu probihd do Si stavu, pficemz nasledné
mezisystémové kfiZzeni nastdva jako pfechod do T, stavu. DlleZitou roli zde hraje
strukturni zavislost velikosti spinové-orbitalni vazby, jelikoz potfebny efekt nastava az
v misté mezisystémového kfiZzeni. Ddvodem pro pozorovanou zavislost na pozici jodace
v molekule je, Ze budto periferni atomy jodu nepfispivaji k zd¢astnénym molekulovym
orbitalim vibec, ¢i pfispivaji zplsobem, ktery zanechd maticové elementy operdtoru
spinové-orbitalni vazby nulové, v disledku ¢ehozZ periferni atomy jodu neovlivni intenzitu
mezisystémového kfizeni.



Disentangling photodynamics with statistical
analysis: The case of cyclopropanone

Bc. Jifi Janos (M2)

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

Photodynamics play a crucial role in many natural processes. In last decade, direct non-
adiabatic simulations became an indispensable tool of photodynamics. One of the
continuous challenges in the field is a proper description of the underlying potential
energy surfaces that govern the evolution of the molecule. Another challenge is an
effective and trustworthy analysis of simulations that can describe even rare events in a
large statistical sample. To address these challenges, | have chosen a molecule of
cyclopropanone as a test case. In my work, | explore multiple electronic structure theories
and show that although the community is still seeking better algorithms for non-adiabatic
transitions, the electronic structure is what really governs the quality of our results. To
improve and simplify the analysis of simulations, | developed and applied a code using
multidimensional scaling (MDS) which projects high-dimensional molecules to a low-
dimensional space that is more suitable for analysis. The use of MDS has proved its value
in comparing results of different simulations and also in discovering rare events. As a
practical outcome of this study, a rarely formed biradical product, which was omitted in
previous studies, was discovered.



Aplikace stavovych rovnic typu PCRISAFT na
termodynamickeé vlastnosti iontovych kapalin

Bc. Lukas Jifisté (M1)

Skolitel: Ing. Martin Klajmon, Ph.D.

lontové kapaliny jsou velice specifické |atky. Existuje jich nepfeberné mnozstvi, z ¢ehoz
plyne, Ze je vysoka Sance existence takové latky, kterda ma vhodné vlastnosti pro konkrétni
vyuziti. Dalsim disledkem je, 7e hledat tyto vyjimeéné latky je naro¢né. Redeni
pravdépodobné spociva v nasazeni vypocetnich technologii prostfednictvim napf. stavovy
rovnic, které umoznuji odhad Siroké skaly vlastnosti z mensiho poctu vstupnich dat. V této
praci srovnavam nékolik pristupt k vypoctu termodynamickych veliéin iontovych kapalin
v ramci rodiny stavovych rovnic PCEISAFT. Ta byla Uspésné aplikovana na vlastnosti Siroké
fady latek, a jejiz aplikace na tuto oblast se tedy zda byt nadéjna. Veli¢inami zajmu jsou
hustoty, tlaky sytych par, vyparné entalpie, tepelné kapacity Cistych iontovych kapalin a
rozpustnosti CO; v téchto latkach. Parametry modelu jsou ziskany fitem na hustoty a
pfipadné jiné vlastnosti. Z vysledkd plyne, Ze stavové rovnice tohoto typu zatim nejsou
dostatecné sofistikované, aby dokazaly spolehlivé predikovat chovéani takto nevsednich
kapalin.



Electronic excited states and fragmentation channels
Of C4F7N

Bc. Tomas Ovad (M1)

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

SFe has been extensively employed as an insulation medium in high-voltage circuit
breakers, thanks to its high dielectric strength and low boiling point, as well as low
reactivity and toxicity. However, it has been listed as the most potent greenhouse gas,
with 22,500 times higher global warming potential than CO,. As the power industry
accounts for 80% of SFes consumption, there is a continuing effort to seek alternative
dielectric media. Perfluoroisobutyronitrile (C4F;N) is one of the most promising
candidates for this purpose, as its dielectric strength is even twice higher than that of SFs,
while its GWP is nearly eleven times lower. Although ionic electron-induced
fragmentation channels of CsF7N have already been reported in literature, little
knowledge of the neutral channels is available.In this study, ab initio approaches are
applied to study the neutral products of electron-impact decomposition of C4F;N leading
to neutral products. First, position of both singlet and triplet electronic excited states
below the ionization threshold was established. Transitions to these states were then
identified in electron energy-loss spectra, measured by a collaborating laboratory. Finally,
the time evolution of the excited states was studied using the nonadiabatic molecular
dynamics.



Derivaty azobenzenu jako molekuly vhodné pro
studium reaktivity elektronu

Bc. Jan Polena (M2)

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

Azobenzen a jeho derivaty jsou zndmé fotosensitivni molekuly, které pfi interakci se
zarenim podléhaji izomerizaéni reakci. Konec¢nym cilem této prace je studium izomerace
substituovanych azobenzeni po excitaci elektronovym paprskem. Na rozdil od
fotochemické aktivace takto mUZeme pfimo excitovat molekulu do opticky zakdazaného
tripletniho stavu. Predmétem prace je teoreticka studie vybranych derivatl azobenzenu
a jejich transformaci v zakladnim i v excitovanych stavech. Dlraz je kladen zejména na
azobenzeny substituované ethylesterovou skupinou, hydroxy skupinami a chlorem, které
byly pfipraveny v nasi laboratofi. Klicovou roli pro experimentalni studium reaktivity
elektronl hraje stabilita molekul. Derivaty by nemély izomerovat pfilis rychle, a ukazalo
se, Zze nejmensi rychlostni konstanty z vybranych molekul ma azobenzen substituovany
chlorem a methyletherem, ktery by byl dale vyuzit k experimentalnimu testovani
elektronem vybuzené reaktivity. Modelovani izomeracnich reakci, vypocet rychlostnich
konstant a popis excitovanych stavl se opira o teorii funkcionalu hustoty s funkciondlem
B3LYP a bazovymi funkcemi 6-31G*. Pro studium pridbéhu relaxace molekul po excitaci a
vypocet kvantovych vytézk( bylo dale vyuZito neadiabatickych simulaci s technikou
Landau-Zener surface hopping.



Endohedradlni fullereny jako molekuldrni soucdstky

Bc. Lucie Tuckova (M1)

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

We present new molecular components based on endohedral fullerene systems
(MX@Cy0). Encapsulated molecules with general formula MX (M = metal, hydrogen; X =
halogen, chalcogen) were studied. We show that relative orientation of molecules
enclosed in C7o cage can be controlled by oriented external electric field(s). We suggest a
four-terminal system of electrodes, in which two source-drain electrodes are used to help
the current to pass through the system while the gate electrodes lower the barrier for
rotation of MX in the cage by stabilizing the transition state of the rotation. Non-
equilibrium Green's function technique is used at the density functional theory level to
study the dependence of conductivity on the orientation of the enclosed molecule. Based
on our results, the orientation of MX can be both enforced ("written") by the voltage
applied and retrieved ("read") by measuring the conductivity of the studied system. The
studied systems thus behave like molecular memristors. These may find application in
random access memories for short- or long-term data storage, or in memristor-based
logic circuits. The utilization of the MX@C7o systems depends on the lifetime of the states,
i.e., on the energy barrier of the MX switching in the absence of the external electric field.
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Fazovée rovnovahy v binarnich systémech
obsahujicich dihydrolevoglukosenon a uhlovodiky

Bc. Vojtéch Jerabek (M2)

Skolitel: doc. Ing. Karel Reh&k, CSc.

Dihydrolevoglukosenon (DLG) je perspektivni zelené rozpoustédlo, které je moiné
syntetizovat z biomasy. Diky svym vlastnostem by mohla tato latka nahradit néktera hojné
pouzivand rozpoustédla, kterd jsou potenciadlné nebezpeénd pro clovéka Ci Zivotni
prostfedi. Jedna se naptiklad o N,N-dimethylformamid (DMF) a N-methyl-2-pyrrolidon
(NMP). DLG byl jiz pouzit v fadé syntéz a praktickych aplikaci. DLG Ize také potencidlné
vyuzit pro extrakci latek z uhlovodikovych smési. Proto se jako duleZité jevi znat jeho
chovani v bindrnich systémech s uhlovodiky. V této praci byla experimentalné stanovena
rovnovdaha kapalina—kapalina v systémech obsahujicich DLG a vybrané uhlovodiky (hexan,
cyklohexan, dekan). Experimentalni data byla ziskdna kombinaci objemové a primé
analytické metody (plynovd chromatografie). Z takto ziskanych vysledk(i byly
vyhodnoceny parametry rovnic ESL a NRTL, diky nimz byl ziskan popis binodalni kFivky
rovnovahy kapalina—kapalina a aktivitnich koeficientl ve studovanych systémech.



Limitni aktivitni koeficient methyl(tert-butyl)etheru
ve vodnych roztocich siranu horecnatého

Bc. Barbora Kocdbkova (M2)

Skolitel: Dr. Ing. Pavel Vrbka

Prace obsahuje aktualizovanou zavislost limitniho aktivitniho koeficientu methyl(tert-
butyl)etheru (MTBE) na molalité vodného roztoku MgSOs pfi teploté 298
K v koncentraénim rozmezi 0 - 1 mol/kg. Aktivitni koeficienty byly stanoveny stripovaci
metodou (IGS method). Z dat byla vyhodnocena Secenovova konstanta systému (ks) a jeji
spravnost (konzistence s ostatnimi mérenimi) byla ovéfena srovnanim s hodnotami
vypocltenymi z jinych dat o Secenovové konstanté na zakladé dfive potvrzeného
predpokladu o aditivnim charakteru této konstanty.



Classical and unconventional methods for phase
behavior studies of ionic liquids

Bc. Stefan Kocian (M2)

Skolitel: Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

Application of ionic liquids for industrial use is well dependent on the thermodynamic
properties of compounds in question; phase behavior, heat capacities and saturated
vapor pressures. The first two listed can be described using classical methods such as
differential scanning calorimetry (DSC). However, finding reliable methods for saturated
vapor pressure measurements of ionic liquids can prove tricky as one of key
characteristics of ionic liquids is their very low saturated vapor pressure. Knudsen effusion
is generally regarded to yield best results in the pressure range needed. For the phase
behavior study, eight ionic liquids derived from the 1-butylpyridinium cation were
selected and studied by the means of heat flux DSC. The employment of the
noncommercial Knudsen effusion apparatus for vapor pressure measurements is still in
the validation process. For the testing, two reference compounds were chosen: 1,3,5-
triphenylbenzene and the archetypal ionic liquid, 1-ethyl-3-methylimidazolium
bis(trifluoromethylsulfonyl)imide. The results obtained were compared with the
literature data available.



Tepelné kapacity vybranych alifatickych hexanoli

Bc. Hlib Lyshchuk (M2)

Skolitel: prof. Ing. Kvétoslav RGzi¢ka, CSc.

V této praci jsou uvedeny namérené hodnoty tepelnych kapacit pro sedm vybranych
alifatickych hexanol( (2-methyl-1-pentanol, CAS RN: 105-30-6; 3-methyl-1-pentanol, CAS
RN: 589-35-5; 3-methyl-2-pentanol, CAS RN: 565-60-6; 4-methyl-2-pentanol, CAS RN:
108-11-2; 3-methyl-3-pentanol, CAS RN: 77-74-7; 2,3-dimethyl-2-butanol, CAS RN: 594-
60-5; 2-ethyl-1-butanol, CAS RN: 97-95-0). Latky byly pred méfenim cistény pomoci
mikrodestilace s cilem dosahnout Cistoty alespori 99.7 moldrnich procent a poté suseny
pomoci molekularnich sit. Tepelné kapacity byly zméfeny pomoci vysoce citlivého
kalorimetru Tian-Calvetova typu (SETARAM uDSC llla) v rozsahu od 267 do 353 K. Byl také
uc¢inén pokus o zméreni teplot a entalpii tani (kalorimetr TA Instruments Q1000
Differential Scanning Calorimeter (DSC)), ktery byl oviem Uspé3ny pouze pro 3-methyl-3-
pentanol, 3,3-dimethyl-1-butanol a 2,3-dimethyl-2-butanol; ostatni studované latky ani
pfi teploté 190 K nezkrystalizovaly. Prace navazuje na pfedchozi Usili zaméfené na
alifatické oktanoly a heptanoly. Hlavnim cilem této praci bylo poskytnout doporucené
hodnoty tepelnych kapacit v Sirokém teplotnim rozsahu a tim zaplnit mezeru ve
spolehlivych udajich pro tyto slouceniny.



Termodynamika kolapsu poly-N-isopropylakrylamidu
v roztocich aminokyselin

Bc. Jana Slavikova (M1)

Skolitel: Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

Poly-N-isopropylakrylamid (pNIPAM) je polymer, ktery ma ve vodé dolni kritickou
rozpoustéci teplotu (ticst) kolem 33 °C. Diky této vlastnosti ma pNIPAM potencial pro
pouziti ve farmacii, jako nosic léCiv. V této praci byla zkoumana ticstv terndrnich roztocich
pNIPAMu s rdznymi aminokyselinami o molalité 0,05 mol/kg az 1 mol/kg. Pro bazické a
kyselé aminokyseliny byli pouZity jejich sodné popf. chloridové soli. Pro zjisténi ticst byl
pouzit bodotavek Optimelt, ktery detekuje zdkalovou teplotu. Aminokyseliny prevainé
vykazuji klesajici linearni zavislost ticst jako funkce molality. Pomoci diferencialniho
skenovaciho kalorimetru byla pro vybrané aminokyseliny zméfena i entalpie zkoumaného
pfechodu.



Priprava a charakterizace hydrogeli s difuznim
gradientem

Bc. Anna Tvrdonova (M1, Vysoké uceni technické v Brné)

Skolitel: Ing. Jifi Smilek, Ph.D.

Hydrogely predstavuji trojrozmérnou sit polymernich retézcG (disperzni podil), jejiz
vhnitfni prostor je vyplnén vodou (disperzni prostredi). Findlni gel byva efektivnéjsi, pokud
se skldadd z vice navazujicich vrstev s gradientovou zménou vlastnosti (z hlediska
aplikacniho napf. transportnich). PfedloZena prdce se zabyvala pfipravou gradientnich
hydrogell a nasledné charakterizaci vlastnosti pomoci pilotnich experiment(, predevsim
s ohledem na prokazani gradientové struktury. Metodou fizené difuze byly pfipraveny
gradientové hydrogely na bazi polysacharidu — algindtu sodného. Transportni charakter
byl pozorovan dle uvolnéného mnozstvi organického barviva (kationicky Rhodamin 6G) ze
struktury hydrogel(l do prostfedi deionizované vody. Viskoelasticky charakter byl
stanoven pomoci amplitudovych testl, jenZ poskytly informaci o hodnotach
viskoelastickych modull v zavislosti na amplitudé deformace. Hydrogely byly
porovnavany v zavislosti na volbé sitovaciho ¢inidla, jeho koncentraci a dobé sitovani. Na
zakladé ziskanych zkuSenosti byl pfipraven hydrogel s difuznim gradientem. Vysledky
naznacuji, Ze volbou koncentrace sitovaciho Cinidla, stejné jako dobou sitovani, Ize
modulovat vlastnosti (viskoelastické i transportni) do pozadovanych hodnot dle cilené
aplikace hydrogel(.



Vliv aproximace Gibbsovy energie tani na
rozpustnost léCiv

Bc. Olga Voijtiskova (M2)

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

Znalost tepelné kapacity podmifiuje spravny vypocet termodynamickych veli¢in jako jsou
entalpie nebo Gibbsova energie a z nich ddle odvozenych veli¢in. Pfesto se tepelné
kapacité |éciv v literatufe nedostava dostatec¢né kvantity ani kvality dat. Neznalost
teplotni zavislosti tepelné kapacity potom vede k pouziti rliznych aproximaci. Ve farmacii
je v soucasnosti velkym tématem nizkd rozpustnost léCiv ve vodé a z toho vyplyvajici vliv
na ucinnost léciv v lidském téle. Jednim z vyznamnych parametrd pro vypocet
rozpustnosti je rozdil mezi tepelnymi kapacitami krystalické a kapalné formy dané latky
(ACp). Znalost AC, je tak nezbytnd pro rigordzni popis rozpustnosti Ié¢iv nejen ve vodé, ale
napriklad i v polymerech. Radu lé¢iv je mozné pripravit v rdznych krystalovych
modifikacich. Tyto polymorfy se vzajemné lisi svoji termodynamickou stabilitou a tim i
rozpustnosti.Tato prace se zaméruje na vliv aproximace AC; a nejistot v teploté a entalpii
tdni na vypocet rozpustnosti. Klade si za cil stanovit spolehlivé tepelné kapacity pro
vybrana léciva a jejich polymorfy a kriticky zhodnotit existujici literarni data.
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Effect of surfactant on bubble column hydrodynamics
Bc. Zina Briki (M1)

Skolitel: Ing. Méria Zednikova, Ph.D.

Pneumatic mixing is used in various types of reactors. Surfactants can be found in the
liquid phase of many bubble systems, occurring as reaction products or as additives. To
understand better the effect of surfactants on these systems, research was conducted in
a model bubble column system with a- terpineol as the model surfactant. It is known that
the presence of surfactants alters the properties and behaviour of single bubbles (e.g.,
reduction of bubble velocity and size or inhibition of bubble coalescence), which
ultimately results in changes in several aspects of bubble column hydrodynamics.In this
study, the hydrodynamics of bubble column was characterized by the gas hold-up, which
was measured at different input gas flow rates for four (distilled water + 3) concentrations
of a-terpineol. The properties of the solutions were characterized by measurements of
static and dynamic surface tension and by consequent evaluation of diffusion and
adsorption coefficients. The increase of concentration of aterpineol results in gas hold-
up increase, as well as formation of stable foam@like gas-liquid dispersion. The obtained
results are correlated with the effect of a-terpineol on the contamination of bubble
surface and its effect on single bubble rise and coalescence efficiency.

‘ Foam-like layer

‘ Bubble bed

Figure 1: Bubble column with a-terpineol solution of concentration ¢ = 10~ mol/dm? and gas
velocity ¢ = 0.04 m/s. A thicker stable foam-like layer of dispersed gas in solution is visible.




Liposomes with ladderane content for potential
pharmaceutical applications

Terezie Cisarova (B3)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanug, Ph.D.

Due to covid vaccines, there has been a huge expansion of phospholipid-based drug
carriers. One type of such carriers are liposomes —vesicles usable for transporting both
hydrophilic and hydrophobic drugs. Unfortunately, only few types of drugs can be
effectively kept inside nowadays used liposomes. Varying the composition of the
liposome membrane offers a possible solution, as it dramatically changes its properties
such as permeability or phase transition temperature.ln my work | focus on a new class
of phospholipids - ladderane lipids — as one of the building blocks of the lipidic
nanoparticles. Those can be found in anammox bacteria in its organelle’s membrane and
probably cause its high density and impermeability for pH gradient, properties potentially
useful for drug retention.For the creation of lipidic vesicles | used the substrate isolated
from anammox bacteria. First, | performed a scaling experiment to find the lowest
concentration of lipids still suitable for liposome formation. Next, | prepared ladderane
liposomes via extrusion and characterised them with dynamic light scattering and
different microscopic techniques. Finally, | created ladderane-DPPC mixed particles and
performed loading and release experiments to investigate their encapsulating abilities.




Optimization study of electrodeposition in zinc-air
flow battery

Bc. David Graf (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Increasing demand for cheap, effective and environmentally friendly stationary energy
storages motivates modern electrochemistry research to focus on alternatives to classical
Li-ion batteries. One of the promising possibilities that could meet all the aforementioned
requirements and fulfil the potential of green energy sources are the zinc-air flow
batteries (ZAFBs). This study deals with one of the most severe drawbacks affecting the
battery lifetime, the non-homogeneous deposition of zinc during battery charging.
Deposition of zinc on the current collector occurs in three different morphologies: mossy,
crystalline and dendritic, however, the most suitable morphology for ZAFB turns out to
be the crystalline one due to its low porosity and good adhesion to the current collector.
Firstly, the geometry of the deposition half-cell was optimised with the respect to
homogeneity of the flow. With the optimised geometry, we systematically studied the
effect of several parameters, such as current density, deposition substrates, pre-
deposited thin layers or temperature, on deposited morphologies, which were analysed
by scanning electron microscopy (SEM). Furthermore, we tested the impact of
modification of the flow half-cell by static mixers to improve the mass transfer of zincate
ions.

Full size of images:
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Multi-drug formulations of personalized medicine by
solvent impregnation

Bc. Zuzana Hlavackova (M1)

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

Drugs are often prescribed to the patients in a different dosage strength from what is
available on the market. The prescriptions are also in different combinations with other
drugs, which leads to possible low compliance of the patient to take the medicine.
Personalized medicine is based on the idea that the drugs would be created for each
patient based on their individual needs. Suitable ways of producing such medicine are the
3D print, drop-on-demand (DoD) technique and others. In this work, the tablets were
prepared by layer-by-layer precise droplet loading from a concentrated solution of the
active pharmaceutical ingredient (API). Placebo tablets containing mesoporous silica were
used as a substrate. Pores in the mesoporous silica are big enough to capture the APl and
small enough to prevent the recrystallisation of the API. Therefore, the APl is present in
its amorphous form. The aim of this work was to study the dissolution profiles from
tablets with different combinations of two or three APIs. The chosen APIs that we used in
this work are commonly prescribed together to treat high blood pressure. Prepared
tablets were dissolved in USP apparatus type 2 and analysed by the HPLC. The crystallinity
of the APIs in the tablets was studied by XRPD.



Developing a coupled CFD solver for mass,
momentum and heat transport in catalytic filters

Bc. Tomads Hlavaty (M2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Historically, the automotive exhaust gas after-treatment comprised multiple groups of
devices — particulate matter filters and catalytic converters. However, a recent trend is to
combine these devices into a single one, a catalytic filter (CF). Such a combination allows
to decrease the system heat losses and facilitates the CF regeneration. On the other hand,
the CF overall performance is strongly dependent on the catalytic material distribution
within it. In the present work, we aim to provide a computational tool to study the
dependence of the CF characteristics, i.e. the pressure loss and the conversion of gaseous
pollutants, on the catalyst distribution. Previously, an isothermal computational fluid
dynamics (CFD) model of the flow and conversion of gaseous pollutants inside the CF was
built. However, the reactions occurring inside the CF are exothermic and the assumption
of constant temperature proved to be too restricting for real-life applications of the
developed CFD model. Thus, in this work, we extend the framework by the enthalpy
balance, which requires coupling all the transport equations (mass, momentum and
enthalpy) in a single solver. The new and more general solver is verified against results of
an existing surrogate model calibrated on experimental data.
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Chemobrionics - The Study of Chemical Gardens

Mathis Leemann (B3)

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

Chemical gardens are well-known self-organizing macroscopic systems created by
precipitation reaction. Nevertheless, yet not all aspects of their growth are understood
and the field termed “chemobrionics” aims to study them. This work focuses on how the
various parameters influence the structure and morphology of the chemical gardens in
sodium silicate solution, namely the composition of the system (various salts and various
water glass concentrations are compared, a novel solid crystalline mixture is introduced).
There are two main ways how to create chemical gardens which are (i) the injection of
aqueous salt solution and (ii) the general solid seeding method and these two methods
and their advantages and drawbacks are compared. Then, the emergent structures are
investigated, specifically the number of chimneys and their size, further the morphology
and structure is studied by using scanning electron microscope. In addition, a 1.5 m long
copper chloride chemical garden was created to study the stability of the chimneys
growth. For the undeniable aesthetics side of chemical gardens, an artistic video with
inspiring text of the historical literature on chemical garden was also made.




Physical stability of amorphous solid dispersion:
computational study and experimental validation

Bc. Matous Pechar (M2)

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

Many active pharmaceutical ingredients (APls) are poorly water-soluble, which results in
low bioavailability. A promising solution to this problem is the formulation of a so-called
amorphous solid dispersion (ASD). ASDs typically comprise amorphous API molecularly
dispersed in a polymeric carrier. However, the API tends to recrystallize if it is in a
supersaturated state. Thus, knowledge of the API solubility in the polymer is important.
The necessary solubility data is often acquired at elevated temperatures using differential
scanning calorimetry (DSC) and then extrapolated using a solid-liquid equilibrium (SLE)
model (e.g., the PC-SAFT equation of state (EOS)). An in silico approach that reliably
models the APl—polymer SLE curve can significantly reduce experimental efforts. Here,
the compatibility of nifedipine (NIF) in a selection of polymers was screened using the PC-
SAFT EOS. Next, the DSC-based protocol “step-wise dissolution” was followed to obtain
solubility data for the modeled NIF—polymer binary systems. Finally, the performance of
the PC-SAFT EOS was evaluated via comparison of the theoretical and experimental
results. This cost and time effective strategy for APl—polymer solubility determination
may provide a dependable ASD design window for formulation scientists.



Continuous Oscillatory Baffled Reactor for Production
of Mesoporous Silica Microparticles

Bc. Jan Trnka (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Mesoporous silica has been lately investigated as a pharmaceutical excipient for drug
formulation due to its exceptional ability to stabilise an amorphous state of poorly soluble
APl in its mesopores. However, industrial production of silica leads to particles of low
specific surface area unsuitable for the drug formulation. Highly porous silica particles has
been fabricated only in the batch to this day while a potential transfer to a continuous
mode would result in more efficient and less expensive production of this excellent
material.This work aims to design a continuous reactor for mesoporous silica fabrication.
A continuous oscillatory baffled reactor (COBR) was proposed for this purpose as the
reaction is strongly dependent on mixing conditions. As the forming particles tend to
attach to any solid surface, the deposition of the particles in the reactor is the ultimate
problem. It was found that increasing the intensity of oscillations suppresses the particle
accumulation in the reactor but leads to loss of particle quality. A perfect combination of
system parameters as well as engineering insight is needed to overcome this problem and
produce highly porous silica particles continuously with no deposition.



Transient reaction kinetics on three-way catalyst
during oscillations of gas composition

Bc. Tetyana Zheleznyak (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

A three-way catalyst is used to eliminate toxic compounds from exhaust gases produced
by internal combustion engines. Its main functions are oxidation of hydrocarbons and
carbon monoxide and reduction of nitrogen oxides. These reactions occur on catalytically
active Pt, Pd and Rh nanoparticles dispersed in a thin layer on the monolith channel walls.
To achieve complete conversion, gas composition must be stoichiometric and keep redox
balance between oxidizing (02, NOx) and reducing (CO, HC, H;) agents. Gas composition
changes with air:fuel ratio in the engine that is controlled to meet the required
stoichiometry. The composition oscillates during transient driving conditions, so the
catalyst must be able to buffer temporary excess of reducing/oxidizing components. This
is why ceriais added to the catalyst: it reversibly transforms from Ce,03 to CeO» to provide
oxygen storage. In this work, a reaction kinetic model is developed that describes the
catalyst’s response to dynamic changes in gas composition. Oxygen storage capacity and
kinetic parameters for redox reactions are evaluated from lab experiments using different
amplitudes and periods of oscillations. The developed kinetics improve the model’s
accuracy and can be used to optimize catalyst operation in real conditions.
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Polyaniline — derived hierarchically porous carbon
based materials for CO, capture

Albert Behner (B3)

Skolitel: prof. Ing. Miroslav So0é3, Ph.D.

A dramatic increase in atmospheric CO> levels is a primary driver of global warming. The
largest source of greenhouse gas emissions originates from the burning of fossil fuels. CO3
capture and utilization (CCU) are one of the promising technology to mitigate climate
change and lower the dependence on fossil fuels by conversion of waste material to a
valuable product. To realize scalable CCU technologies, earth-abundant and low-cost
materials with high CO, sorption capacity and specificity need to be developed.
Hierarchically porous heteroatom-doped carbon-based materials are promising materials
for CCU. In this work, the polyaniline-derived nitrogen-doped-carbon materials with
hierarchical porosity were investigated and tested as CO; sorbents. The morphology and
chemistry are adjusted by the use of polystyrene nanoparticles, various precursor
material, and controlled pyrolysis steps. The presence of macropores, mesopores, and
micropores in the developed materials provides enhanced CO; capacity. While
incorporating heteroatoms doping (nitrogen, nitrogen phosphor-, nitrogen sulphur-)
could improve the CO; specificity. Thanks to high porosity and present of dopants, the
materials can be further exploited for the catalysis application, and pave the way for new
CCU technologies.




Validace numerického modelu michané nadoby
Vojtéch Bilek (B3)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Prace se zabyva problematikou matematického modelovani proudéni tekutin v michané
nadobé metodami vypocetni mechaniky tekutin (CFD, Computational Fluid Dynamics).
Cilem prace je vytvorit validovany matematicky model michané nddoby s dvojici
radidlnich michadel. Validace modelu, tedy kontrola vérohodnosti modelem
predikovanych rychlostnich poli, je provedena na zdkladé porovnani predpovézenych —
vypoctenych — dat s experimentdlnimi daty prevzatymi z odborného clanku. Znalosti
ziskané z této prace by mély poslouzit jako podklad pro dalsi rozvoj matematického
modelovani michanych nddob s typickou i atypickou geometrii. Vypocty jsou provadény
svyuzitim open-source CFD softwaru OpenFOAM. Zvolend metodika spociva
v numerickém feSeni ¢asové prlimérovanych Navier-Stokesovych rovnic (RANS) metodou
konec¢nych objem0 (FVM — Finite Volume Methods). Rotace michadel je zajisténa pomoci
techniky MRF — Multiple Reference Frame.



CFD simulace toku a studium depozice castic v
cyklonu rozprasovaci susarny

Vladislav Bulgakov (B3)

Skolitel: Ing. Ondfej Kaspar, Ph.D.

vvvvvv

organickych roztokd. Suchy prasek je nasledné separovan od susiciho média v cyklonovém
odlucovaci. Své uplatnéni naslo rozprasovaci susSeni predevSim v potravinarském,
kosmetickém a farmaceutickém primyslu diky své rychlosti a moznosti suseni i teplotné
citlivych latek (napfr. enzymy ¢i probiotika). Zasadnim problémem jedné z nejcastéji
pouzivanych rozpraSovacich suSaren Buchi B290 je nadmérnd depozice C¢astic
v cyklénovém odlu€ovadi, coz pfi malém mnozstvi vzorku mlZe znamenat zdsadni
problém. Tato skutecnost byla adresovana samotnym vyrobcem pomoci tzv. high-
performance cykldnu, ktery je uréen pro zvySeni Uéinnosti separace v pripadé jemnych
Castic. | v tomto pfipadé byla pozorovana nadmérnd depozice.Tato prace se zabyva
studiem toku a depozici ¢astic v cyklonu rozprasovaci susarny Buchi B290 za vyuZiti
vypocetniho softwaru COMSOL Multiphysics, ktery umozfiuje pouziti anizotropniho
turbulentniho modelu v2-f vhodného pro povrchy s vysokym zakfivenim. Hlavnim cilem
této prace je tvorba modelu dvou typl dodavanych cyklond, studium toku uvnitf nich a
predikce kritickych mist, kde mlzZe dochazet k depozici. Na zakladé ziskanych dat budou
dale navrhnuty Upravy geometrie cyklonu vedouci k U¢innéjsi separaci.



Skafoldy: Termodynamika systéemu
biopolymer/rozpoustéd|o
Johana Fialova (B3)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Ke konci dvacatého stoleti doslo k prudkému rozvoji moderni regenerativni mediciny.
Jednd se o viceoborovou disciplinu, kterd vychazi z tkdnového inzenyrstvi, molekuldrni
biologie a z nanotechnologie. Zabyva se nejen ndhradou nefunkénich tkani a organ, ale
predevsim jejich regeneraci a opravou. Nahrada orgdnu je znacné komplikovanym
procesem a nese s sebou mnoho naroc¢nych vyzev. Alternativou je vyuziti mechanickych
opor, které slouzi jako podplrné 3D struktury napodobujici pfirodni extracelularni
matrici, anglicky oznacovanych jako ,,scaffold” (pocesténé skafold). Tato prace se zabyva
termodynamickymi aspekty vyroby mikroporéznich skafold(l z kyseliny polymlé¢né (PLA)
metodou spinodalni dekompozice zhomogenniho roztoku v kyseliné octové. Volba téchto
dvou sloZek je podminéna jejich minimalni toxicitou a pfirozenou schopnosti degradace v
biologickém prostfedi. Pro dvé r(izné molekulové hmotnosti polymeru byly metodou
laserové turbidimetrie naméreny body zdkalu, tedy ¢ast tzv. binodalni krivky, kterd ve
fazovém diagramu oddéluje homogenni smés od dvoufazového systému. Zaroven byly na
zakladé Floryho-Hugginsovy mfizkové teorie vytvoreny binodalni a spinodalni kfivky
systému v dobré shodé s experimentalnimi daty.



Testovani nanostrukturovanych materialt pro
aplikaci v priitokovych vanadovych bateriich

Jakub Hanzl (B3)

Skolitel: doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Motivaci této prace je neustale se fesici problematika ukladani elektrické energie, at uz
z dlivodu prebytk( v elektrické siti nebo ve spojitosti s energii pochazejici z obnovitelnych
zdroji, jakymi jsou napfiklad fotovoltaické panely. Prace se zaméfuje na studium
nanostrukturovanych vodivych materidld a jejich moiném vyuZiti jako elektrod ve
vanadovych pratocnych bateriich. Tyto baterie predstavuji jeden z moznych zplsobd, jak
elektrickou energii uchovavat ve formé energie chemické. V Uvodu se zabyvame
navrzenim a naslednou konstrukci méfici elektrochemické cely k charakterizaci
nanostrukturovanych materidll. Vyhodou cely je moZnost elektrochemicky
charakterizovat materialy ve formé lozZe, tzn. bez nutnosti spoléhat na pasivni adsorbci
materidlu na proudovém sbéraci, ¢i jeho zapouzdieni do polymerniho pojiva. V dalsi ¢asti
prace charakterizujeme vytvofend loZze pomoci cyklické voltametrie. Mezi hlavni
parametry ovliviiujici voltametrické krivky patfi mnoZstvi materialu v lozZi, jeho komprese
a v neposledni fadé i typ pouZitého nanomaterialu. Byly testovany predevsim uhlikové
materidly s rlznym druhem modifikaci. Na zakladé vyhodnoceni dat jsme urcili
nanomaterialy vhodné pro konstrukci elektrod v téchto bateriich. Tyto materidly budou
nasledné predmétem testovani v redlném systému.



Farmaceutické fluidni lozZe a staticka elektrina aneb
souboj o potah

Rostislav Huna (B2)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Soucasnym trendem ve farmaceutickém vyvoji je kombinace vice aktivnich latek v jedné
formulaci spojené s jejich fizenym uvolfiovanim. Vhodnym procesem k ziskani takovéto
formulace je potahovani mikrocastic ve fluidnim lozi. Potahovani pti fluidaci je vSak velmi
citlivy proces, jehoz hlavnimi parametry jsou rovnovaha mezi vlhkosti danou nastfikem
roztoku a statickou elektfinou prevladajici v nizSich hodnotach vlhkosti. Staticka elektfina
zpUsobuje pfilnavost mezi Castici a Castici ale rovnéZ i mezi Castici a sténou zafizeni.
Vysledkem muZe byt Uplny kolaps a znehodnoceni vsadky. Cilem prace je urcit vlivy
vlastnosti ¢astic na proces nabijeni statickou elektfinou se zaméFenim na material,
velikost ¢astic, drsnost a sféricitu. Drsnost a sféricitu je mozné upravit zahlazovdnim ¢astic
v procesu fluidace pomoci ndstfiku Cisté vody na rozpustné typy €astic, v nasem pfipadé
byl pouzit chlorid sodny.



Priprava a experimentalni vyvoj vodikového cidla
Jakub Kamenicky (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

PFfimé méreni okamzité koncentrace vodiku v ¢ase je technologicky naro¢ny ukol, avSak
jeho vyreSeni by mélo velky vyznam pro energeticky primysl a bezpecnostni inZenyrstvi.
Hlavni problém pro okamzité méreni koncentrace vodiku v soucasnosti predstavuje
citlivost pouzivanych elektrochemickych sond a jejich dlouhodobou casovou
stabilitu.Laboratof sdileni hmoty ma dlouholeté zkuSenosti s vyvojem metod pro
stanovovani okamizité koncentrace plynd v prdmyslovych systémech. N&s soucasny
vyzkum navazuje na Uspésny projekt, ktery se zabyval vyvojem sondy pro okamzité
méreni kysliku. Novy prototyp sondy vyvijeny nasi vyzkumnou skupinou ma oproti
soucasnym dostupnym feSenim na trhu okamzitou odezvu méreného signalu pfi zméné
koncentrace vodiku.Tato prace je zaméfena na tvorbu fadné technické dokumentace za
Ucelem sestrojeni vodikové sondy z novych dil{, které jsou kompatibilni s dily pouZitymi
v predchozich projektech. Pivodni sonda se sklada z tubusu, vnitfnich ¢asti (valecek pro
priachod elektrod, stavéci cervik), méfici elektrody, referentni elektrody, tésnicich
krouzk( a membrdny. Dale je prace zamérena na sestrojeni prototypu sondy dle zminéné
dokumentace a experimentdlni studium rozloZzeni odporu u povrchu obou pracovnich
elektrod pfi instalaci srovnavaci argentochloridové elektrody.



Experimentalni studium vlivu soli na rtist myelinovych
figur
Nina Novakova (B3)

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

Myelinové figury jsou dlouhé spletité valcovité struktury, které se tvofi hydrataci
koncentrované lamelarni faze urcitych lipidd a povrchové aktivnich latek. Svym vzhledem
pripominaji Zivou tkan, konkrétné lipoproteinovy obal nervovych vldken — myelin, po
kterém nesou tyto figury svUj nazev. Tvorba myelinu neni dodnes zcela objasnéna, mezi
jeho potencidlni aplikace patfi zapouzdreni a fizené dodavani 1éCiv. V nasi laboratofi
pracujeme se systémem dekanol-vodny roztok dekanodtu, do kterého je pridavana
alkalickd sGl. Pozorujeme morfologické zmény kapky dekanolu a v rdmci nékolika desitek
minut ndsledny rlGst myelinovych figur z této kapky pfi vypafovani vody. Cilem tohoto
vyzkumu je experimentdlné studovat vliv soli na rist myelinovych figur a zefektivnit
zpUsob provadéni experimentl, ktery je zdvisly na mnoha podminkach, jako jsou
naptiklad koncentrace roztoku dekanoatu, pomér objem( kapek v systému, teplota, ale
i pohyb pfi manipulaci pfi pozorovani myelinu pod mikroskopem.



Parametricka studia vyroby lipidickej liekovej formy
na pristroji Kulickomat
Maximilian Prachar (B3)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Viac ako 40% novych farmaceuticky Gcinnych latok vykazuje slabu rozpustnost vo vode,
ktora je pricinou ich nizkej bio-dostupnosti a taktiez je pritomny food-effect, kedy je
vstrebatelnost lieCiva premenliva s prijmom potravy. Inovativna lipidicka liekova forma
na principe liquid marbles (tekutych guliciek) je schopna tieto problémy minimalizovat,
ako uz bolo dokazané v in vivo studiach. Enkapsulaciou ucinnej latky do lipidickej matrice
vznikd tzv. tekutd olejova gulicka, ktord kombinuje vyhody pevnych a lipidickych
formuldcii. Ako spdsob vyroby bol na VSCHT vyvinuty prototypovy pristroj Kulickomat
(Spheromat). Cielom tejto prace bolo vykonat parametrickd Studiu vyroby tejto lipidickej
liekovej formy na tomto pristroji. Vysledky tejto Studie su univerzalne aplikovatelné na
princip vyroby a mézu sluzit pre produkciu réznych novych lipidickych liekovych formuldcii
na scale-upe zariadenia, ktoré je momentalne v $tadiu poloprevdadzky (pilot plant stage).
Potvrdilo sa, Ze Kulickomat je schopny laboratdrnej vyroby tejto lipidickej liekovej formy
pozadovanej kvality, s maximalnou produkciou 3540 tekutych olejovych guliciek za
minutu.



Vylucovani antibiotik z kompozitnich mikrocastic
pomoci magnetického pole

Karolina Slonkova (B2)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Kompozitni mikrocéastice schopné fizené vyloucit IéCivo byly vytvoreny enkapsulatorem.
Mikrocastice byly sloZeny z jddra tvofeného suspenzi norfloxacinu a vhodného vosku,
ktery je za pokojové teploty tuhy. Jadro bylo obaleno hydrogelovou slupkou tvorenou
alginatem vapenatym obsahujicim magnetické nanoddastice oxidu Zeleza. Diky
magnetickym vlastnostem je smésny oxid Fe304 vhodny pro vyuZiti ve formé hydrofilnich
nanocastic stabilizovanych dextranem, které se ohfivaji v generovaném stfidavém
magnetickém poli. Tento indukéni ohfev zajistuje v kompozitnich mikrocasticich
rozpusténi vosku a vylouceni antibiotika do okoli. Tato prace se zabyva pfipravou
magnetickych nanocastic, mérenim jejich magnetickych vlastnosti a vyuzitim v pfipravé
kompozitnich mikroéastic. V této praci jsou také popsany zkoumané antibakteriadlni d¢inky
vyslednych kompozitnich mikrocastic zplsobené indukénim ohievem, které byly
testovany v pritomnosti bakterii E.Coli. Bylo zjisténo, Ze v systému obsahujicim 50 mg
mikrocastic a 100 pL bakterii (OD600 = 0,15) staci jeden magneticky impulz na usmrceni
60% bakterii a tfi impulzy jsou dostacujici pro usmrceni vSech bakterii pfitomnych
v systému.
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redoxni pritocné baterie

Stépdnka Starikova (B3, Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.)

In vitro farmakokinetika nanocasticovych nosicl Iéciv

vyhlaseni vysledk



Transportni charakteristiky pervaporacniho modulu.
Experimentalni studie.

Martin Bar (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Pervaporace je membranovy separacni proces, ktery vyuziva prfechodu separovanych
latek ze strany kapalné smeési pfes membranu, na jejiz druhé strané jsou odparovany.
Technologicky vyznam nalézd mimo jiné pti déleni azeotropickych smési, které lze
pervaporaci oddélit dodanim relativné malého mnozZstvi energie. Azeotropické systémy
vznikaji naptiklad pfi procesu ABE (aceton-butanol-ethanol) fermentace, kterd slouzi
k vyrobé ethanolu a butanolu z biomasy, coZ je perspektivni zplsob vyroby biopaliva.
Laboratof sdileni hmoty na VSCHT se zabyva kontinualizaci procesu fermentace, kdy by
prdvé pervaporace nasla uplatnéni pro separaci produktd. Hlavnim cilem je ziskat
kriteridlni rovnice pro vypocet intenzity transportu hmoty membranou. Membranovy
modul pro pervaporaci je sestaven z prvk(l plvodné vyvinutych pro elektrodialyzu. Méfeni
na modelu je tedy zatim v optimalizaéni fazi. Vysledky dosavadni prace ukazuji, ze
koeficienty prestupu hmoty na strané kapalného filmu jsou pfiliS vysoké, coz bylo
pravdépodobné zpusobeno pretoky kapaliny do proudu inertu nasledkem netésnosti
mezi pfivodnimi a odvodnimi kanalky. Cilem této prace je porovnat koeficienty pfestupu
hmoty a dalsi parametry separace po utésnéni kanalk( silikonovou hmotou s pfedchozimi
vysledky.



Charakterizace povrchu tekutych kulicek

Vojtéch Blahusek (B3)

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

Tekuté kulicky (z anglického ,liquid marbles”) jsou jednoduché utvary tvorené kapkou
kapaliny obalenou pevnymi casticemi. Lze je pfipravit jednoduse, kapnutim vody na
hydrofobni castice na Petriho misce a mirnym zatfesenim k Uplnému obaleni kapky.
Poprvé byly popsany v ¢lanku v ¢asopise Nature v roce 2001 a od té doby jsou zkoumany
jejich moiné aplikace, mezi néz patii ku prikladu mikroreaktory v mikrofluidice,
mikrobioreaktory ke kultivaci trojrozmérnych bunéénych utvarll nebo nosice 1€kl ve
farmacii. Dosud se vyzkum zaobira spise jejich vyuzitim a samotné tekuté kulicky se berou
jako utvary pokryté monovrstvou v pravidelném usporddani. Cilem predlozené prace je
studovat povrch a morfologii tekutych kulic¢ek, a také nékteré jejich vlastnosti. Abychom
mohli studovat povrch kuli¢ek pfimo, nechali jsme uvnitf vykrystalizovat roztok sachardzy.
Takto pripravené pevné kulicky maji na povrchu Castice z obalu plvodnich tekutych
kulicek a jsou vhodné pro pozorovani skenovacim elektronovym mikroskopem. Timto
zplsobem jsme byli schopni pfimo pozorovat povrch tekutych kuli¢ek pFipravenych
s riznymi velikostmi ¢astic. Dale jsme pozorovali nékolik jev( tekutych kuli¢ek plovoucich
na hladiné kapaliny. Tato pozorovani je mozno vyuzit pro dalsi vyzkum napfiklad v oblasti
sorpce plynd do kulicek.

a— PEVNE
Castice

substrat




Vyvoj senzoru rychlostniho pole proudicich kapalin

Tatiana Jarottova (B3)

Skolitel: Ing. Karel Mafik

Pre schopnost riesenia ¢i identifikovania premyslenych problémov je potrebna znalost o
rozlozeni rychlosti tekutiny v sledovanom objeme. Tento projekt je zamerany na vyrobu
prototypu mriezkového senzoru pre meranie rychlostného pola tekutin. Senzor je
vytvoreny z mriezky tenkych niklovych drétov, na ktoré je vlozend zndma hodnota
napatia. Droty sU ochladzované obtekanim tekutiny, ¢im vznikne nerovnomerné
rozloZenie tepl6t, a teda aj ich odporov. Ciefom prdce je overenie funkénosti vyrobeného
prototypu — kalibracia nameranych odporov pre rdzne rychlosti pridenia vody pri
vloZenom kon$tantnom napéiti. Dalej je sledovany vplyv obmedzenia prietoku len
v niektorych castiach prietokového prierezu na merané odpory drétov. Na zdklade
nameranych dat je mozné urcit rychlostné pole tekutiny. Zmerané vysledky su
porovnavané s teoretickymi hodnotami vypoditanymi pomocou vytvoreného
matematického modelu popisaného senzoru.



Numericka studie vlivu textury na smacivost povrchu
vyplné separacnich kolon

Adéla Kavalova (B2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Separacni kolony se vyznacuji vysokou energetickou spotfebou, ktera ve vyspélych
ekonomikach (USA ¢i EU) Cini zhruba 3 % z celkové spotreby energie. Jednou z moznosti
snizeni energetické ndro€nosti separacnich kolon je zintenzivnéni prestupu hmoty,
kterého lze dosadhnout naptiklad zvysSenim velikosti plochy mezifdzového rozhrani.
V prezentované prdaci se snazime ovéfit, zda aplikace textury na strukturovanou vypln
vede ke zvySeni smocené plochy vyplné a tedy ke zvétSeni plochy mezifazového rozhrani
dostupného pro prestup hmoty. Byl vyvinut vypocetni model dvoufdzového proudéni ve
zjednodusené geometrii odpovidajici naklonéné desce. Vyvinuty model byl pro pfipad
hladké desky validovan na experimentdlnich i numerickych datech dostupnych
v literature. Nasledné byl model rozsifen o pridani textury a byl studovan vliv textury na
smacivost povrchu desky. Vysledky provedené studie potvrzuji béZnou pramyslovou praxi
i zavéry jinych studii - smacivost povrchu desky je na texture znaéné zavisla. Zda se vsak,
Ze aplikace textury neni vyhodnd pro vSechny uvazované intenzity smaceni. V dalsi préci
se zamérime na optimalizaci textury za Ucelem dosazeni co nejlepsiho smoceni vyplné za
béznych provoznich podminek.

Vyvinuty model

strukturovand vypln (Mellapak 250X)

[Sulzer Chemtech]



Improving electrostatic dust removal by contact
charging of dust particles

Karel Kubes (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

In the modern era there are certain surfaces that need to be periodically cleaned such as
solar panels, space equipment or glass surfaces in general. This research is focused on
improving the concept of an electrodynamic dust shield (EDS), a device based on the
electrostatic removal of charged particles. When a dust particle gets in contact with
mentioned surfaces, there is a chance that the particle sticks to the surface because of
the electrostatic forces. This phenomenon is called triboelectrification — when the
substances in contact gain electrical charge due to friction. The efficiency of this removal
method can be increased by the control of charge on dust particles. In this work
electrospray is used to create polymer nanolayers. These layers are further examined
under the SEM microscope and their effect on the charging of dust particles is observed.
The aim is to find the layers which enable us to control the surface charge of sand dust.
In an ideal case all dust particles which end up in contact with examined surface should
have a charge with the same polarity; therefore an electrical pulse from electrodes on the
sides should remove dust sideways out of the surface. This technique can be applied in
the photovoltaic industry and space exploration.
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Vyvoj aparatury pro méreni filtracni ucinnosti
automobilovych filtri pevnych cdstic
Karel Pecha (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

| ptes velké spolecenské, politické a legislativni tlaky na zavadéni elektromobil(l zaujimaji
automobily se spalovacimi motory stale drtivou vétSinu osobni dopravy. Pfi chodu
spalovaciho motoru vznikaji stopy plynnych Skodlivin (CO, CkHy, NOy,...) i pevnych &astic
(popilek, saze). Konkrétné saze, zejména jejich nejmensi ¢astice, mohou byt pro ¢lovéka
velmi nebezpecné. Jednim z rizik je naptiklad usazovani ¢astic v plicnich sklipcich ¢i jejich
pronikani do krevniho recisté, coZz mize zpUsobit i rakovinu. Cilem této prace je sestaveni
nové laboratorni aparatury a nasledné testovani filtracni u¢innosti automobilovych filtr(
pevnych &astic. Aparatura je slozena z generatoru ¢astic, ktery vytvafi jejich presné
definované mnozstvi a rozmér diky hofeni smési o zndmém poméru propanu a vzduchu.
Smés ¢astic ddle vstupuje do jednoho ze dvou paralelné zapojenych trubkovych reaktora,
ve kterych jsou uloZeny vzorky filtrG. Po prichodu reaktorem smés odchdzi do Citace
pevnych ¢astic, diky kterému je mozno vyhodnotit filtracni U¢innost. Sestavend aparatura
umoZniuje testovani primyslovych vzork( i prototypl katalytickych filtrG nové
pfipravenych v nasi vyzkumné laboratofi.



Priprava optimalnich nanoformulaci pro lécCiva
kolorektalniho karcinomu

Martin Roudny (B3)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Béhem pripravy novych |ék(i se vyrobce musi vypofddat s problémy ucéinnych latek
ohledné jejich stability, rozpustnosti ¢i schopnosti bioabsorbce. Pfi Ié¢bé kolorektalniho
karcinomu je tim problémem plsobeni cytostatik systémové po celém téle, coz mize mit
za nasledek vypadavani vlasl ¢i selhani ledvin. IdedIné by tedy pouZzité Ié¢ivo mélo plsobit
pouze lokalné, v misté postizeni, tak aby nedochazelo k postizeni okolnich organt Iécbou.
Resenim tohoto problému mdze byt enkapsulace u¢inné latky do vhodného nosice, za
vzniku takzvané nanofomulace. Takovym nosi¢em muZou byt liposomy, cozZ jsou kulovité
vezikuly tvorené fosfolipidovou dvojvrstvou, do které je mozné Gc¢innou latku zapouzdfit.
Jinou nanoformulaci jsou ¢astecky krystalické latky, zmensené radové na desitky ¢i stovky
nanometrl, zvané nanokrystaly.Tématem této prace je pfiprava optimalnich
nanoformulaci pro dvojici G¢innych latek 5-fluorouracil a irinotecan. Hydrofilni 5-
fluorouracil se podafilo zapouzdfit do liposoml a zméfit zapouzdiené mnoistvi.
Z lipofilniho irinotecanu byly mletim pfipraveny nanokrystaly, pro jejichZ stabilizaci byly
vyuzity jak poldrni, tak i nepolarni stabilizatory a bylo identifikovano jejich vhodné slozeni.



Studium vlivu viskozity na chovani bublin ve vodnych
roztocich glycerolu

Vladislav Shirokov (B3)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Pavlina Basafova

Detailni popis chovani bublin je velmi dullezity pfi rlznych chemicko-inZzenyrskych
procesech, napf. v probubldavanych reaktorech, kolonach nebo fermentorech. Znalost
tvaru a rychlosti bublin, typu cirkulace na povrchu bubliny, stejné jako znalost fyzikalnich
vlastnosti kapalné vsadky (viskozita, hustota, povrchové napéti) je nutnou podminkou pro
spravny popis a modelovani hydrodynamiky celého systému. Ve velkych zatizenich neni
mozné sledovat jednotlivé bubliny, proto se vyzkum zaméfuje na chovéni izolované
bubliny a shluku nékolika bublin. Cilem této prace bylo experimentalni studium chovani
shluku bublin ve zfedénych vodnych roztocich glycerolu o rozdilné viskozité. Byl studovan
vliv viskozity, pfitomnosti povrchoveé aktivnich latek a charakteru rezimu proudéni plynu
na velikost, tvar a rychlost bublin. Experimentalné bylo zjiSténo, Ze pfi koncentracich
glycerolu do 25 hm.% viskozita nema zasadni vliv na dynamiku bublin, jak se plvodné
ocekdvalo. Naopak vyznamny vliv méa rychlost vstupujiciho plynu. Namérené vysledky
vyborné koreluji s rezimy proudéni na realné bublané koloné.



Vliv protiiontu na elektrochemickeé vlastnosti
sulfonovanych derivatu chinond pro redoxni pritocné
baterie

Martin Spurny (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Obnovitelné zdroje zaujimaju coraz vacsi podiel v produkcii elektrickej energie. Tento
sposob produkcie vsak v mnohych pripadoch prindsa problémy v podobe nestabilnych
dodavok do elektrickej siete, ¢o vyzaduje efektivne uskladnovanie takto vyrobenej
energie. Jednym z potencidlnych rieSeni je vyuZitie redoxnych prietokovych batérii (RFB)
na baze organickych zlicenim. Disulfonované antrachinénové soli (AQDS) su vhodnymi
kandidatmi na redoxnu aktivnu latku posobiacu v negativnom elektrolyte RFB. Cielom
tejto prace je elektrochemicka charakterizacia 2,7-AQDS a 2,6-AQDS s roznymi protidénmi
spolu so Studiom chemickej stability a rozpustnosti vo vodnych elektrolytoch
s neutrdlnym pH. Elektrochemickd charakterizdcia spocivala vo voltametrickych
meraniach na statickej a rotujlcej diskovej elektréde zo skleného uhliku. Z tychto merani
boli pomocou 3Specidlne vyvinutého matlabovského skriptu vyhodnotené relevantné
parametre (formdlny redoxny potencidl, difuzny koeficient, kinetické parametre).
Rozpustnost v prislusnom siranovom elektrolyte bola vyhodnocovana analyzou
nasytenych roztokov v UV-VIS spektrometri. NajperspektivnejSie latky boli dalej
testované v laboratérnom prietokovom poloclanku, kde prebiehalo testovanie stability
v suvislosti s cyklickym nabijanim/vybijanim.
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In vitro farmakokinetika nanocdsticovych nosicu léciv
Stépanka Starikova (B3)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Konvencni onkologické terapie nejsou cilené, plsobi na cely organismus a jsou proto
doprovazeny mnoha nezddoucimi U¢inky. Re$enim mdzZe byt vyuZiti nanocasticovych
nosicu, které umozni doruceni léCiva pfimo do nadoru. Snizi se tak mnoZstvi nezadoucich
ucinkd a zvysi se efektivita lécby. Po intravendzni aplikaci jsou ale vSechny nanocastice
z velké miry rozpozndvany imunitnim systémem a vychytdvany imunitnimi bunkami —
makrofdgy — v procesu zvaném fagocytéza, ktery je nutné pro Uspésné doruceni do
nadoru minimalizovat. V rdmci této prace byly pouzity kifemicité nanocastice pokryté
hydrofilnim polymerem na bazi poly(N-hydroxypropyl methakrylamidu) (pHPMA), ktery
zabranuje adsorpci plazmatickych proteind na povrch nanodastic, ¢imZ sniZuje
pravdépodobnost imunitni reakce. Pfedkladana prace studuje vliv mnozstvi pHPMA na
rozsah fagocytdzy nanoddstic makrofagy J774A.1. Nanocastice byly dale modifikovany
protilatkou IgG M75, kterd specificky interaguje s karbonickou anhydrdzou IX (CA IX), coZ
je transmembranovy protein, ktery je preexprimovan na povrchu mnohych hypoxickych
nadorl (napt. kolorektalni adenokarcinom, bunécéna linie HT-29). Prace se v tomto sméru
zaméruje na studium kinetiky navazovani nanocastic na bunky nesouci antigen CA IX a
studuje vliv davky nanocastic na tento proces.
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Modular hydrogel microrobots

Bc. Jan Duras (M1)

Skolitel: RNDr. Ivan Reho¥, Ph.D.

The aim of my project is to produce functional modular microrobots composed of soft
responsive materials. Nowadays conventional robotics utilize mainly hard materials along
with electronic components to create robots that are capable of doing a desired task. As
capable as they may be on the macroscale, the complicated designs of current robots
make them unsuitable for miniaturization. Recently, our research group introduced a
prototype of a microrobot made entirely out of a soft, squishy material called hydrogel.
This robot can perform simple tasks like pushing objects to a desired location. So far,
however, for every task a specific robot design has to be made. The goal of this project is
to change the paradigm one robot - one task by having universal steerable microrobots
that would act as building blocks for any design. This would allow us to conveniently
assemble a microrobot on sight without the need of having to design one beforehand. |
have developed a method to chemically attach the robots together resembling a stitch or
a weld. As a universal microrobot shape, | use circular discs to create larger structures.




Glukanové castice coby bioaktivni excipient

Bc. Petr Fatka (M1)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanug, Ph.D.

Glukany jsou polysacharidy, které je mozné nalézt napf. v bunéénych sténach kvasinek.
Vyznacuji se schopnosti stimulovat imunitni odpovéd organismu, coZz z nich ¢&ini
potencidlné vyhodny materidl pro rdznorodé aplikace, napf. dorucovani |écCiv.
Z pUvodnich kvasinkovych bunék je moZzné nékolikakrokovou extrakci ziskat duté, porézni
Castice o velikosti 2-5 um, jejichZ stény jsou tvoreny praveé z glukanUll. Pfestoze v literature
je produkt tohoto postupu bézné popisovan jako duté c¢astice, nase vysledky (snimky
z konfokdlniho mikroskopu i TEM snimky) naznacuji pfitomnost jadra uvnitf ¢astic. Cilem
prace je nyni ziskat informaci o tom, z ¢eho se jadro v ¢asticich skladd (odhadujeme
predevsim proteiny) a jak opakovatelné pfripravovat c¢astice tak, aby toto jadro
neobsahovaly. Aby bylo moZné jadro ¢astic charakterizovat, byly ¢astice podrobeny mleti
a pUvodni i namleté castice byly analyzovany pomoci ATR-FTIR, SEM a konfokalniho
mikroskopu. Ziskana data ukazuji, Ze pfi prvnich pokusech se nepodafilo ¢astice rozbit
dostatecné, doslo pouze k deformaci ¢astic. Bylo proto tfeba optimalizovat proces mleti
pro dosazeni rozbiti stény ¢astic. Informace ziskané analyzou jadra budou dale pouzity
pro Upravu postupu pripravy, pfipadné jeho prepracovani tak, aby bylo mozné pripravit
duté ¢astice bez jadra.




Experimentalni ovéreni ucinnosti odstranéeni kadmia
z Ni-Cd akumuldtort pri recyklaci

Bc. Tereza Hodnéa (M1)

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

Ni-Cd akumulatory se diky vysoké odolnosti proti Uplnému vybiti dodnes pouZzivaji ve
specidlnich aplikacich a predpoklada se, ze budou v obéhu jesté nejméné tricet let. Jejich
pouZivani je problematické z dlivod( toxicity kadmia pro Zivotni prostfedi a akumulatory
je po skonceni Zivotnosti nutné recyklovat s dlirazem na témér kompletni zachyt kadmia.
Jednou z moiZnosti recyklace je pyrometalurgické zpracovani v redukéni atmosfére, pfi
které je kadmium odvadéno z retorty pece ve formé par a je shromazidovano
v kondenzatoru. Zpracovany material je hodnotny, nebot obsahuje velké mnoZstvi
cenného niklu. Tento projekt se zabyva ur¢enim podminek pyrolyzy (¢asu a teploty) pro
dostatecné odstranéni kadmia z elektrod vyrobenych ze sintrovanych vldken. Analyza
surovych a zpracovanych elektrod se po prevedeni do roztoku provadi pomoci atomové
absorpéni spektroskopie, zatimco Cistota kadmia je ovéfovana rentgenovou fluorescenci.
Vysledky analyz poskytuji informaci nejen o dostatecnosti zvolenych podminek pro
odstranéni kadmia ze suroviny, ale i dosazené vytézky niklu a kadmia.



Vyhodnoceni zavislosti kea na difuznim koeficientu
na sypané vyplni NeXRing 0.7
Bc. Anna Hojgrova (M1)

Skolitel: Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Pro dosaZeni co nejvétsiho kontaktu plynné a kapalné faze pfi absorpcich ¢i destilacich se
jako interndly kolon wvyuZivaji rGzné druhy vyplni. Kaida vypli je mimo jiné
charakterizovdna svymi transportnimi charakteristikami, které pomérné vyrazné zavisi na
systému, na kterém se méfi. Pro pfenos transportnich charakteristik vyplni namérenych
na jednom systému na systém jiny se pro objemové koeficienty prestupu hmoty v plynné
fazi (kea) vyuzivaji semiempirické korelace. Jednim z dlleZitych parametr( je zavislost kea
na difuznim koeficientu plynné slozky. Hodnota mocninné zavislosti kea na difuznim
koeficientu se uvadi v literarnich korelacich na 0,666. Cilem této prace bylo ovéfit hodnoty
mocniny difuzniho koeficientu v téchto korelacich méfenim na dvou systémech a jedné
sypané vyplni. Méfeni probihala v ndvaznosti na bakalafskou praci na sypané vyplni ¢tvrté
generace NeXRing #0.7, tentokrat chemisorpci NH3 do roztoku H,SOas. Diky datim
ziskanych na systému vzduch-SO,/voda-NaOH a vzduch-NHs/voda-H;SOs je moiné
vyhodnotit, jak hodnoty kga zavisi na difuzivité plynné slozky. Ta vychazi aZ ndsobné nizsi,
nez je béiné pouzivano v literdrnich korelacich pro vypocet kga. Tento fakt by mohl
zasadné ovlivnit prenositelnost hodnot kesa mezi systémy.



Can we answer the electrostatic charging issues with
a nano-scale surface characterization?

Bc. David Horky (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Electrostatic charging of material surfaces during mutual friction is a well-known
phenomenon. It may cause various problems in industry and everyday life as well. For
example, the unpredictable charging behaviour of plastics influences the efficiency of the
triboelectric separator of plastic waste.For centuries it has been thought that the surface
charge polarity is affected only by the chemical structure of objects. However, recent
studies show, not only the bulk properties but also the surface topography play an
essential role in the mechanism of charging. In our research, we focused on the evaluation
of nano-scale roughness on the resulting charge distribution on the surface of
tribocharged objects.In our experiments, an Atomic Force Microscopy was used, and a
whole new methodology utilizing it was developed, enabling us to measure the
distribution of charge and its value. An effect of the topography was observed, as the
charge was not spread equally but usually accumulated in various valleys and other lower
places. Moreover, the dependence of the total value of surface charge on the pressure
during friction charging was observed.Knowledge gained during this research may be
used both in mathematic models that predict the charging mechanism or in the industrial
sphere.



Odhad miry deformace bublin ve viskoznich vsadkach

Bc. Katefina Jerhotova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Pavlina Basafova

Chovani bublin ve viskdznich kapalindach, napf. v probublavanych kolonach C¢i
fermentorech, je c¢asto simulovano pomoci vodnych roztokd glycerolu. Poznatky pak
slouzi k uréeni doby zdrzeni bubliny v reaktoru, popisu vlastnosti fazového rozhrani a
nakonec k popisu transportu hmoty pres fazové rozhrani. Zakladem pro popis dynamiky
bublin v probublavanych kolonach je studium vlivli plisobici na samostatnou bublinu
stoupajici primo vzhiru nehybnou kapalinou. Rychlost bubliny je dana velikosti bubliny,
fyzikdInimi vlastnostmi kapaliny, pfedevsim viskozitou, a je rovnéz vyznamné ovlivnéna
povrchové aktivnimi necistotami v roztoku. Rychlost bubliny zavisi ale i na jejim tvaru.
Bubliny stoupajici ve viskdznich roztocich zUstavaji sférické a naopak v neviskdznich
roztocich dochazi u vétsich bublin k deformacim. Cilem prace bylo na zakladé namérenych
experimentalnich dat o velikosti, tvaru a rychlosti bublin v rlzné koncentrovanych
roztocich glycerolu navrhnout model pro odhad deformace bublin. Byly testovany odhady
zavislé na Weberové, Edtvosové a Reynoldsové bezrozmérném kritériu. Na zakladé
vysledk( byl navrien novy model vyuZivajici Weberovo kritérium. Byla vyhodnocena
chybovost navrieného modelu.



Predpoved tlakovej straty filtra na zdklade obrazovej
analyzy tomografickych dat
Bc. Dominika Moravcova (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Spalovanim uhlovodikového paliva v motoroch automobilov dochadza k neZziaducemu
uvolneniu toxickych latok do ovzduSia. V snahe splnenia emisnych predpisov a
zredukovania mnozstva vyfukovych plynov a pevnych ¢astic obsiahnutych vo vyslednych
spalinach sa pouziva katalyticky filter. K uréeniu celkovej ucinnosti filtra je v tejto praci
vyuzité viacuroviové modelovanie zalozené na datach z rontgenovej mikrotomografie
(XRT). Vysledné 2D rezy ziskané z XRT boli podrobené dvom typom segmentacii — Klasicka
a Weka segmentacia. Vysledné segmentované obrdazky (vid Obr. 1a) boli pouzité v 3D
modeli toku v stene filtra (vid Obr. 1b) s cielom ziskania Udajov o tlakovej strate.
Z priemernej hodnoty tlakovej straty sa vypocita permeabilita steny filtra, ktora sa dosadi
ako vstupny parameter do 1D modelu kanadlika. Vysledkom tohto viacuroviiového modelu
je zavislost tlakovej straty celého zariadenia na prietoku (vid Obr. 1c), ktora je priamo
porovnatelna s experimentalnymi datami. Cieflom tejto prace bolo vyhodnotenie vplyvu
segmentacnych technik na vyslednu tlakovd stratu, ich porovnanie s hodnotami
experimentov a zhodnotenie perspektivy jednotlivych segmentacii k dalSiemu vyuzitiu.
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Obr. 1: a) snimka vyrezu kandlika filtra z XRT mikroskopu po aplikécii Weka segmentacie, b) 3D
model steny katalytického filtra s vyznacenim toku a rychlosti ¢) graf zavislosti tlakovej straty filtra na

réznych prietokoch pre simulované a namerané (exp) udaje.



Nanokompozity pro transport antimikrobidlnich latek

Bc. Klara Odehnalova (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Konvenéni metody podani |éCiv nejsou vhodné pro vSechny latky, jelikoZ pfi transportu
krevnim obéhem muze dojit k plsobeni téchto IéCiv i na zdravé tkané. Z tohoto dlvodu
je vhodné pro léciva vyuzit nosice. Témi jsou napfiklad liposomy, sférické vezikuly, které
jsou nejcastéji uméle pripravovany z fosfolipid(. Jejich velkou vyhodou je zabranéni
pred¢asnému a umoznéni fizeného uvolnéni léCiva. Liposomy se ve farmacii jiz pouzivaji,
ale pouze asi pro 20 Iéciv. Jednim z dlivodU je zapouzdreni jen velmi malych koncentraci.
Mozny zpUsob, jak vylepsit vlastnosti liposomU a rozsifit moZnosti jejich pouziti, je vyuZiti
poréznich nanocastic oxidu krfemicitého. Tyto c¢astice umoini adsorbovani vétsiho
mnozstvi |éciva a naslednym zapouzdrenim do liposomU zabrani predéasnému uUniku
|éCiva. Tato prace se zabyvd optimalizaci pfipravy téchto nanokompozitl LCSNs (lipid-
coated silica nanoclusters). Déle pfipravou LCSNs s modelovymi latkami (hydrofilniho i
hydrofobniho charakteru) a naslednym uréenim mnozstvi vylou¢enych modelovych latek
z LCSNs. Pro hydrofobni modelovou latku se podafilo zapouzdfit mnohondsobné vétsi
mnozstvi neZ do liposom{, které se jiz ve farmacii pouZivaji. Poté byla do LCSNs Uspésné
zapouzdiena i zvolend ucinna latka a jeji prfitomnost byla identifikovana bakteridlnimi
testy.



Vliv gravitace na koncentracni profily v diluatovém
kanalku elektrodialyzniho mikrozarizeni

Bc. Michal Smolen (M1)

Skolitel: doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Cilem préce je experimentdlni studium procesu elektrodialyzy v zafizenich vyrobenych
pomoci mikrofluidnich technologii. Tato zafizeni umoziuji napfiklad rekonstruovat
prostorové profily veli¢in, které hraji dilezitou roli v daném separacnim procesu. V této
praci se zaméfujeme na ovéreni koncentracnich poli ustavujicich se v diluatovém kandlku
pri aplikaci rlznych proudovych hustot. Béhem prvotnich studii zamérenych na
koncentracni profily podél diluatového kanalku (1D profily) bylo zjisténo, Ze namérend
data nesplfuji celkovou materidlovou bilanci systému, a predikuji odsoleni vyssi nez
100 %. Abychom vysvétlili pfi¢inu tohoto pozorovani, sestavili jsme nové modifikované
elektrodialyzni zafizeni umoznujici studium koncentracnich profil ve vice rozmérech
(3D). Namérené koncentracni profily ve 3D jasné ukdazaly skutecnost, Ze se koncentrace
iontovych sloZzek roztoku méni vyznamné nejen podél kandlku, ale také ve sméru
gravitacniho pole. Koncentrace u dna odsolovaciho kanalku byla za nékterych podminek
az tikrat vyssi nez u horni stény kanalku. Rozdil v hustoté roztoku ddva moZnost vzniku
volné konvekce, ktera prispiva k pfenosu iont( predevsim v nadlimitni oblasti.
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Modelovani termodynamiky elektrolyti a
polymernich systému

Bc. Adam Bouz (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

The vision of computational chemistry is to move chemistry from the lab to the computer.
In our research we focused on theoretical predictions of solubility by thermodynamic
description. The ability to create such predictions would benefit, e.g., in the development
of today's important technologies for energy storage, where highly non-ideal systems of
electrolytes and polymer membranes are present. In the beginning we performed
theoretical description of electrolyte solutions by applying Flory-Huggins theory and the
use of solubility parameters. One result was a prediction of the water solubility increase
of anthraquinone after its sulphonation, another output was a good estimate of the water
solubility of benzoic acid. An equation of state derived from the Perturbed-Chain SAFT
theory, programmed in the Fortran language, was used to mathematically model phase
equilibria in polymer systems. We modelled, among other things, the three-component
Polyethylene-Hexane-Nitrogen system, where we were particularly interested in a
decrease of the n-hexane solubility in polyethylene as the pressure of the mostly inert gas
phase increases. In future work, we want to improve our version of the PC-SAFT EOS so
that it can also predict electrolyte systems and electrolytes together with polymers.

Weight fraction of hexane in polymer phase

Temperature [°C|



Kontrolované uvoltiovanie lieciv z magnetolipozomov
pomocou radiofrekvencného ohrevu

Bc. Lukas Kamensky (M1)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

V stcasnosti je drviva vacsina lieCiv podavana pacientom systémovo, kedy pritomnost
ucinnych latok v celom organizme podmienuje potrebné vyssie ddvky a mozné vedlajsie
ucinky. Cielené dorucovanie a kontrolované uvolfiovanie lie¢iv ma preto potencial priniest
zdravotné aj ekonomické benefity. V tomto smere sa ponuka vyuzitie magnetolipozémov,
ktoré kombinuju lipozdmy a magnetické nanocastice do jedného submikrénového
kompozitu. Ciefom préce je priprava magnetolipozomov s hydrofébnymi nanocasticami
Zeleza a s vybranou lie¢ivou latkou — norfloxacinom —, schopnych makroskopického
pohybu v magnetickom poli a reakcie na vonkajsi podnet kontrolovanym uvolnenim
lieCivej latky. Praca Studuje vlastnu pripravu magnetolipozdémov a ndsledne ich
transportné vlastnosti. Diskutuje aj vztahy medzi schopnostou radiofrekvenéného ohrevu
a zloZzenim, velkostou a koncentraciou magnetolipozémov v suspenzii. Dalej sa zameriava
na testovanie uvolfiovania norfloxacinu pouzitim radiofrekvencného ohrevu.
Magnetolipozdmy, unikatne schopné radiofrekvenéného ohrevu, boli opakovatelne
pripravené v rozpati velkosti 200 — 800 nm, s vysokym obsahom Zeleza 0,1 — 0,3 mg/mg
fosfolipidov.

Magnetolipozémova
injekcia

Magneticke pole

Magnetolipozom s API




Predikce mechanickych vlastnosti 3D
rekonstruovanych biopolymert pro medicinské
aplikace

Bc. Filip Keller (M1)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Hyaluronan je biopolymer, ktery se béziné vyskytuje ve velkém mnoizstvi v kizZi a je
tvofi strukturu, do niz jsou zakomponovany fetézce kolagenu a dalSich bilkovin. Velky
potencidl tohoto biopolymeru se nachazi v hojeni ran. Jeho aplikace dokaze regulovat
zdnét, urychlovat regeneraci poskozené tkané a v dusledku lepsiho ukladani kolagenu
zUGstanou po zhojeni mensi jizvy. Cilem této prace je predikovat mechanické vlastnosti
filmG vytvorenych z hyaluronanu v zavislosti na jejich prostorové 3D porézni mikro-
struktufe zrekonstruované ze snimkl pofizenych konfokalni mikroskopii. V ramci
prispévku jsou predstaveny a diskutovany jednotlivé kroky vyvinuté metodiky, tedy (i)
zpracovani mikroskopickych snimk( a rekonstrukce 3D porézni morfologie materialu, (ii)
pfevod ,mesh-based” morfologie do ,mesh-free” reprezentace ve formé modelu
diskrétnich elementld (DEM), (iii) DEM modelovani namahani rekonstruovaného
materialu. Prace je feSena ve spolupréci s firmou Contipro a méla by prispét k optimalizaci
jejich produktd.




Elastomer jako pomocny material pro vyrobu
mikrofluidnich struktur

Bc. Jan Kotek (M1)

Skolitel: doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Tento pfispévek se zaméfuje na vyvoj metod k pfeneseni mikrostruktur z matrice
vyrobené z fotorezistu SU8 do nepruzné odlévaci pryskyrice. Fotorezist SU8 je Siroce
pouzivany pro vyrobu mikrofluidinich systémda, coz prameni z jeho vynikajicich kreslicich
schopnosti a snadnosti kopirovani struktur do pruznych odlévacich hmot, napf.
polydimethylsiloxanu (PDMS). Kopirovani struktur z SU8 do termoplastl (napf. plexisklo)
ovsem predstavuje pomérné narocny ukol. Abychom byli schopni prfenaset tyto struktury
i do termoplastd, vyvijime technologie, které umoziuji (i) pfenos struktur z bloku PDMS
do jiného bloku PDMS a (ii) pfenos téchto mikrostruktur do nepruzné odlévaci pryskyftice.
Zatimco krok (i) umoznuje vytvaret pozitivni i negativni fluidni struktury, krok (ii) tvorbu
razidla pro strukturovani termoplastl. Usp&$na metoda pfenosu struktur z PDMS na jiné
PDMS je zaloZena maceni vzorového bloku PDMS v hexamethyldisilazanu (HMDS) a
nasledném odliti nového PDMS vUci takto povrchové modifikovaném bloku PDMS. Tento
prispévek popisuje hledani optimalnich podminek povrchové modifikace, predevsim ¢asu
a zpUsobu provedeni maceni. Za Gcelem tvorby razidla pro metodu vytlaceni za tepla se
hledd vhodnd odlévaci (epoxidové) pryskyfice. Ta ma umoznit opakovatelny prenos
mikrostruktur do termoplasta.



Studium elektrochemické zivotnosti uhlikovych
plsténych elektrod vanadové redoxni pritocné
baterie

Bc. Matyas Marek (M1)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Soucasna doba ¢im dal vice poptava technologie pro uchovavani elektrické energie.
Jednim ze slibnych reseni jsou vanadové redoxni priitocné baterie, diky jejich nezavislosti
vykonu na kapacité, ekonomické dostupnosti a mimoradné Zivotnosti. Deaktivace
zaporné elektrody téchto baterii je jednim z hlavnich mechanisma sniZzovani Ucinnosti a
Zivotnosti baterie a je tudiz dllezité problematice porozumét, pro vylepseni jejich
aplikace do budoucna. V tomto pfispévku jsme se zaméfili na studium Zivotnosti
vybranych komeréné dostupnych uhlikovych plsténych elektrod za provoznich podminek
laboratorniho ¢lanku baterie. Experimenty sestavaly z kombinace std. charakterizacnich
metod jakymi jsou nabijeci a vybijeci galvanostatické cyklovani, elektrochemicka
impedancni spektroskopie a zatéZzové kfivky. Takto ziskané elektrochemické parametry
byly dale srovnany s vysledky ex situ charakterizacnich testlli pomoci SEM, BET a
cyklovoltametrickych méreni. U vétSiny testovanych plsti odhalily stfednédobé (10-ti
denni) bateriové testy mirny pokles energetické a napétové ucinnosti baterie, v priméru
0 1.5 % (viz graf 1) v dlsledku narlstu odporu proti pfenosu naboje elektrodovych déju
az o stovky procent vici vychozimu stavu.
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Obrézek. 1. Snimek uhlfkatych vldken plsti GFE501a pofizeny SEM, Graf 1. Coulombickd (CE), napétova (VE) a energetickd uéinnost (EE)
po zatéZovacim testu v laboratorni cele, pfi zvétseni 2.5kx, 5 kV vybranych plsti pfed a po z&téZovém experiment. Experimenty byly

urychlovaci napéti, pomoci sekundérnich elektroni provedeny v laboratornim &lanku pfi 50% stavu nabiti, 20 °C, 40 ml min-!



Hydrodynamickd charakterizace 3D tisténych ndplni
zkrapéného reaktoru

Bc. Katerina Nyklickova (M1)

Skolitel: Ing. Petr Stavarek, Ph.D.

Trifazové reaktory se zkrapénym lozem maji mnoho uplatnéni v primyslu, zejména pak
v organické technologii. Zkrapéné loze predstavuje usporadani, kdy kapalina a plyn proudi
pres loZze souproudné shora doll. Struktura loZe, které byva pokryto katalyzatorem, je
z hlediska heterogenni katalyzy velmi dulezitd. Optimalni pomér mezi specifickym
povrchem struktury a generovanou tlakovou ztratou, je zasadni pti ndvrhu reaktoru.
V prdmyslu se pouZivaji loZze tvorené z ndhodné sypanych castic, jejichz vyhodou je
snadné zavadéni do reaktoru. Ty ovSem pfinaseji i nevyhody v podobé vysoké tlakové
ztraty, horsi efektivity vyuziti povrchu struktury a odvodu tepla v radidlnim sméru. Tyto
nevyhody mohou byt eliminovdny navrhem vhodné geometrie loZze pomoci pocitacového
softwaru a naslednym vyuzitim technologie 3D tisku. Tato prace se zabyva charakterizaci
struktury loZe, tvorené z tzv. periodicky se opakujicich otevienych struktur, z pohledu
dvoufdzového toku plyn-kapalina. Cilem je volbou vhodné geometrie dosdhnout
vysokého specifického povrchu, rovnomérné distribuce toku a minimalizovat tlakovou
ztrdtu. Experimentalni ¢ast prace je zaméfena na méreni vhodnych hydrodynamickych
veli¢in, tedy tlakové ztraty a zddrze kapaliny. Vyhodnocend experimentdlni data jsou
porovnana s klasickymi typy naplni.




Enkapsulace bunék do litografickych mikrogeli

Bc. Eliska Pazderkova (M1)

Skolitel: RNDr. Ivan Reho¥, Ph.D.

Ve své préaci se zabyvam jednou ze strategii tkanového inZenyrstvi, ktera vyuziva
kombinace biomateriall syntetického plvodu a bunécné hmoty pro pripravu zakladnich
stavebnich blokd, jejichZz pfimym skladanim lze pfipravit tkarové konstrukty s vysokym
prostorovym rozliSenim. Jednd se o pfipravou hydrogelovych ¢éstic, nesoucich
zapouzdiené buriky, metodou Stop-flow litografie. Cilem je vyvinuti reprodukovatelného
postupu umoznujiciho sterilni syntézu hydrogelovych nosi¢l poskytujicich burikam
optimalni prostfedi pro jejich rist.




Odhad tvaru bublin ve vodnych roztocich propanolu

Bc. Lucie Pilikova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Pavlina Basafova

Vodné roztoky jednoduchych alkoholl vykazuji strukturni anomélie, které se projevuji ve
zménach fyzikalnich vlastnosti (viskozita, tepelnd kapacita, povrchové napéti) a ovliviuji i
chovani bublin, protoze se méni kinetika adsorpce a desorpce molekul alkoholu na
fazovém rozhrani kapalina-plyn. Stoupava rychlost bublin je pfitom jednim z klicovych
parametrt pro uréeni transportu kysliku v aerovanych reaktorech. Rychlost bublin je
urcena nejen vlastnostmi kapaliny, ale i tvarem bubliny. Pro bézné kapaliny existuje rfada
vztahU pro odhad deformace bublin zaloZenych na bezrozmérnych kritériich (We, Eo, Re),
pro vodné roztoky alkoholl vsak tyto odhady selhavaji. V této praci byly na zakladé
experimentalnich dat o tvarech a rychlostech bublin v systému voda — n-propanol
navrzeny nové vztahy pro odhad deformace bublin zalozené na znalosti Weberova
kritéria. Na zdkladé modelu byly odhadnuty stoupavé rychlosti bublin a porovnany
s experimentem. Shoda byla vynikajici.



Experimentdlni studie redoxnich déji na povrchu
tricestného katalyzatoru

Bc. Matous Poldk (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Automobilovy pramysl vyviji technologie slouZzici k eliminaci toxickych sloZek v emisich
spalovacich motor( (zejména CO, NOx a nespalené uhlovodiky) tak, aby uc¢innost téchto
zafizeni byla co nejvyssi. Pro zazehové motory se nejcastéji vyuzivaji tficestné katalyzatory
(TWC) schopné provadét tfi procesy naraz — oxidovat nespalené uhlovodiky a oxid
uhelnaty, a zaroven redukovat oxidy dusiku, pficemz vznikaji latky zdravotné nezavadné
(voda, dusik a oxid uhliCity). Pfi této preméné hraje velkou roli pomér oxidujicich a
redukujicich plynd ve smési a dale zmény oxidacniho stavu aktivnich sloZzek na povrchu
katalyzatoru, zejména oxidu ceru. Cilem této prace je experimentdlné prozkoumat reakéni
kinetiku v rezimu dynamickych zmén redoxniho poméru smési. Je sledovana odezva
katalyzatoru na prepinani mezi chudou (oxidujici) a bohatou (redukujici) smési plynl za
rdznych teplot, ze které je pak vyhodnocena teplotni zavislost adsorpéni kapacity pro
ukladani kysliku. Tento parametr je klicovy pro spravnou funkci katalyzatoru za
dynamickych jizdnich podminek.
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Kontinualizace fermentace - priprava podminek pro
laboratorni separaci

Bc. Jonatan Sercl (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Fermentace se v poslednich letech stava dlleZitym procesem v cesté za obnovitelnymi
zdrojU. Mezi tyto zdroje patfi pravé biopaliva jako jsou naptiklad methanol, ethanol a
butanol. Tyto bioalkoholy je moZné ziskat puUsobenim mikroorganismd pravé pfi
fermentaci.Po procesu fermentace je tfeba separovat vzniklé primarni produkty a
pouzivd destilace, nicméné z dlvodu vysokych energetickych ndrok( a obtiZné separaci
azeotropickych smési dochazi k hledani alternativnich feSeni.Jednim z téchto feSeni mize
byt pravé pervaporace, na niz se zamérfuje tato prace. Pfi pervaporaci dochazi k déleni
kapalné smési prichodem pres neporézni membranu do vakua nebo nosného plynu. Diky
selektivité membrany dochdazi k separaci smési nezavisle na termodynamické rovnovaze
mezi kapalinou a parni fazi, a tudiz je mozné pervaporaci pouZivat i pro prekonavani
azeotropl.Dulezitym aspektem celého procesu fermentace a separace produkt( je jeho
kontinualizace. Tato prace se zabyvd nalezenim podminek pro provoz laboratorni
pervaporacni jednotky tak, aby byl proces vhodny pro napojeni na fermentaci a
optimalizaci této jednotky.



Metoda vnorené hranice pro topologickou
optimalizaci s vyuZzitim CFD
Bc. Lucie Kubickova (M1)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Technologicky pokrok, zejména v oblasti 3D tisku, umoZniuje vyrobu soucastek a zafizeni
s téméF libovolnym tvarem. Siroka variabilita vyrobitelnych tvar( dovoluje optimalizovat
topologii soucastek pro konkrétni aplikace. Hlavnim cilem prezentované prace je vyvoj
obecné metodologie pro vice-ucelovou vice-parametrickou topologickou optimalizaci
zalozenou na genetickych algoritmech a vypocetni dynamice tekutin (anglicky
computational fluid dynamics, CFD). Topologickd optimalizace je provddéna pomoci
binadrni reprezentace prostoru, kdy optimalizaéni algoritmus prochazi mnoZinu vsech
vyrobitelnych tvarl a hleda nejlepsi dle zadanych kritérii. Optimalizacni kritéria jsou
vyhodnocovana s vyuzitim CFD. Standardni metody CFD jsou rozsiteny o hybridni metodu
fiktivni domény-vnorené hranice, coz umoinuje efektivni provedeni CFD vypoctu
v obecné geometrii navrzené optimalizaénim algoritmem. Vyvinutd metodologie je
aplikovana na tvarovou optimalizaci difuzoru jako soucdsti ejektoru, jednoduché
proudové pumpy vyuzivané naptiklad v chladicich a tepelnych systémech ¢i pro generaci
vakua. Cilem ukdzkové optimalizace je zvySeni energetické ucinnosti ejektoru.
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Optimalizace slozeni vyfukové smési pro rychly start
trojcestného katalyzatoru

Bc. Richard Knopp (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

PfestoZe pocet nové registrovanych elektromobild v EU strmé roste, spalovaci motory
stdle jsou a jesté nékolik let budou dominantnim pohonem pro provoz osobnich
automobil(. U zaZzehovych motor( je pro redukci skodlivin zpravidla vyuzivan trojcestny
katalyzator, ktery je schopen jak zoxidovat nespdlené zbytky uhlovodik(i a oxidu
uhelnatého, tak soucasné zredukovat oxidy dusiku za vzniku zdravi neSkodné vodni pary,
dusiku a oxidu uhlic¢itého. Tato reakce bohuzel neprobiha ihned po startu motoru, ale az
po dosazeni urcité teploty. Kvali tlaku na efektivitu motoru je ale stale méné energie
pfeménéno na odpadni teplo, a tak trva zahrati katalytického systému na pozadovanou
teplotu déle. Cilem této prace bylo provést sérii experiment( s rliznym sloZzenim plynu na
dvou trojcestnych katalyzatorech a nalézt provozni rezim, ktery by vedl k rychlejSimu
nabéhu reakci béhem teplotni rampy po studeném startu. Smési se liSily hodnotou A
(pomér vzduch:palivo), pomérem CO, NO, CsHe, H2 a O3 tak, aby bylo mozné co nejlépe
porovnat teploty zapdleni jednotlivych sloZiek smési. Kromé konstantniho sloZeni byl
zkouman i rezim s periodickymi oscilacemi.



3D simulace filtrace v katalytickém filtru pevnych
castic
Bc. Zbynék Semerad (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

V automobilovém prlmyslu je dnes jednim z nejvice diskutovanych témat ekologie.
V Evropské unii je nyni v platnosti emisni norma Euro 6d, omezujici mimo jiné hmotnost
a pocet produkovanych pevnych castic. Pro splnéni této normy se do benzinovych
automobil( pridava katalyticky filtr pevnych castic, ktery sniZuje soucasné mnozstvi
Skodlivych plynl i ¢astic v automobilovych spalinach. Ke studiu tohoto komplexniho
systému vyuzivame matematicky model stény katalytického filtru. Z realného vzorku
katalytického filtru pevnych ¢astic je pomoci rentgenové tomografie a ndsledné
rekonstrukce obrazu ziskana trojrozmérnd struktura. Tato struktura je prevedena na
vypocetni sit, kde je pomoci softwaru OpenFOAM modelovan tok a filtrace ¢astic. Shluky
¢astic se pohybuji v plynu a po srdzce se sténou nebo jiz usazenymi ¢asticemi vytvari
filtracni kolac. V prezentované simulacni studii je diskutovan vliv rychlosti plynu a poctu
pevnych Castic ve shluku na filtraéni Uc¢innost a tlakovou ztratu a jejich vyvoj v ¢ase. Pravé
tyto faktory jsou klicové pro posouzeni celkové ucinnosti daného filtru, kde je kladen
dlraz na nizkou tlakovou ztratu a vysokou filtra¢ni ucinnost.




Charakterizace virové struktury pomoci metody PIV

Bc. Tereza Semlerova (M1)

Skolitel: Ing. Méria Zednikova, Ph.D.

Turbulentni proudéni s pritomnosti bublin je nedilnou souéasti mnoha primyslovych
aparatll, jako jsou probublavané kolony, aerované michané reaktory apod. Predikce
chovani téchto komplexnich disperznich systémU je velice dllezita pro dobry navrh
zminénych aparatl. NaSe laboratof se zabyva zakladnim vyzkumem chovani bublin
v turbulentnim proudéni pro ziskani experimentalnich dat daleZitych pro validaci modeld
pouZivanych pfi numerickych simulacich. Experiment mda podobu zjednodusujiciho
systému, kde spolu interaguji jedna bublina s jednou virovou strukturou. Pro co
nejpresnéjsi vyhodnoceni rozpadu bublin a bezrozmérnych kritérii charakterizujicich tuto
interakci je zapotfebi dobfe charakterizovat virovou strukturu. Cilem prace je pomoci
metody PIV ziskat parametry popisujici virovy prstenec tvoreny nadhlym proudem kapaliny
ze zatopené trysky. Z vizualizace proudéni pomoci trasovacich castic je vyhodnocen
pramér prstence, primér virového jadra, postupna rychlost prstence a jeho cirkulace,
ktera charakterizuje celkové mnozstvi energie nesené virovym prstencem. Ziskané
parametry jsou srovnany s vysledky ziskanymi z experimentu s virem obarvenym
barvivem, ddle s vysledky numerickych simulaci tvorby virového prstence stejného jako
v experimentu a nakonec s teoretickym modelem.
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Mikrofluidni pfiprava polymernich mikrocastic pro
cilenou adhezi

Bc. Dominik Schimon (M1)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

Hydrogelové mikrocastice lze vyuzit pro medicinské Ucely k enkapsulaci, naslednému
transportu a vylouceni Ucinné latky v organismu. Cilem prace bylo pfipravit alginatové
Castice o velikosti v jednotkach mikrometr(l. Takové ¢astice Ize vyuzit jako nosice Gcinnych
l[atek pro inhalaéni podani nebo ve formé naplasti k transdermalni aplikaci. Pozadovanych
parametrl bylo dosazeno za pomoci mikrofluidniho Cipu, ktery poskytuje dobre
definované prostredi, ve kterém je mozino syntetizovat Castice o Zadané velikosti
s vysokou reprodukovatelnosti. Do systému je pfivadén vodni roztok alginatu, olejova
faze a olejova faze s pfimési Ca?* iontd. Pfi styku vodni faze s nemisitelnou olejovou fazi
dochazi ke vzniku kapek. Tato emulze vody v oleji je nadsledné pfivddéna k druhé olejové
fazi s pfimési Ca®* iontd , kde dochazi ke vzniku mikrocastic vlivem gelace alginatu
v pfitomnosti Ca?* iontQ. Byl zaznamendvén a vyhodnocen vliv pratokd jednotlivych fazi
na velikost a tvar kapek v mikrofluidnim kanalku a vyprodukovanych ¢éastic. Nasledné byl
zkouman vliv a sloZzeni média vyprodukovanych alginatovych mikrocastic na jejich velikost
v Case.



Studium zavislosti ksa na difuzivité na strukturované
vyplni
Bc. Vojtéch Skopek (M1)

Skolitel: Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Znalost transportnich charakteristik vyplni absorpénich kolon je daleZitym predpokladem
pro navrhovani a obsluhovani priamyslovych kolonovych aparat(. Tato prace se konkrétné
zaméruje na stanoveni objemového koeficientu prestupu hmoty v plynné fazi (kea) a jeho
zavislosti na difuzivité. Méreni byla provedena v poloprovozni absorpéni koloné na plnéné
strukturované vyplni Mellapak 350Y. Méfeni bylo provedeno chemisorpci plynného
¢pavku o zndmych vstupnich koncentracich do zfedéného roztoku kyseliny sirové. Tento
systém byl zvolen na zdkladé soustfedéni odporu pfestupu hmoty v plynné fazi. Méfenim
na nékolika vyskach loZe byly eliminovany okrajové efekty. Porovnanim hodnot ksa s daty
namérenymi v laboratofi dfive na systému SO2/NaOH na stejné vyplni a stejnych
podminek byla vyhodnocena zavislost kga na difuznim koeficientu. Ta vychazi vice nez
dvakrat nizsi nez je béZzné pouzivano v literdrnich korelacich pro vypocet ksa. Tento fakt
by mohl zdsadné ovlivnit pfenositelnost hodnot kGa mezi systémy.



Transportni charakteristiky strukturované vyplné
Mellapak 452.Y pri destilaci neutralniho systému
ethanol-n-propanol

Bc. Marek Snor (M1)

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

Destilace je jednim z proces( sdileni hmoty zaloZzenym na rozdilné tékavosti jednotlivych
slozek smési. Pro popis sdileni hmoty pfi destilaci vyuzivdame béziné veli¢iny jako
koeficienty prestupu hmoty, efektivni mezifazovou plochu, model HETP aj. Pro
transportni charakteristiky jsou vyvijeny sloZité modely vychazejici z geometrie vyplni,
fyzikdlnich vlastnosti smési i procesnich parametrl. Pro jejich vypoclet neexistuje
spolehlivy model. Transportni charakteristiky jsou tudiz pro kazdou vypli ovérovany
experimentalné za poufZiti destilacnich smési a také odvozovadny z experimentl za
absorpénich podminek. V soucasné dobé v nasi laboratofi probiha vyzkum, ktery
zohledniuje vliv gradientu povrchového napéti smési na vysledné transportni
charakteristiky. Tyto tzv. Marangoniho efekty vznikajici nerovhomérnym transportem
hmoty pfi destilaci a mohou ovlivnit velikost mezifazové plochy. Méreny systém ethanol-
n-propanol je neutrdlnim systémem, tudiz se povrchové napéti smési se slozenim podél
kolony idedlné nemeéni, resp. stabiliza¢ni index je blizky nule. Cilem této prace je srovnani
transportnich charakteristik neutrdlniho systému s daty méfenymi na negativnim systému
a také s daty namérenymi za absorpcnich podminek, kde k Marangoniho efektim
nedochazi.



Priprava nanokrystalickych formulacii liecCiv
kontinudlnou antisolventnou precipitdciou
Bc. Adrian Ver¢imak (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ ZadraZil, Ph.D.

Uspech lie¢iva nespotiva iba v ovplyviiovani fyziologickych procesov ale taktieZ na jeho ¢o
najvacsej absorpcii a cielenej distribdcii vIudskom tele. Mnohé lieCiva sa stretdvaju
s problémom nizkej rozpustnosti, ¢o vedie k nedostatocnej biologickej dostupnosti
ucinnej latky (API, z ang. Active Pharmaceutical Ingredient). Jednoduché a ekonomicky
prijatelné rieSenie umoznuju nanokrystaly. Velky pomer povrchu k objemu krystélu robi
tieto Castice vysoko rozpustnymi, a tak APl mozZe dosahovat terapeuticki koncentraciu
v krvnej plazme. Hoci su Struktury nanokrystdlov jednoduché, dalsi vyvoj tychto
materidlov obmedzuje ich stabilita. Nanokrystaly lie¢iv tak wvyZzaduju pridanie
stabilizatorov, ktoré zabezpecuju elektrostatickd, pripadne stéricku stabilitu. Uloha
stabilizatora vo findlnej formuldcii nie je len stabilizacia velkosti nanokrystalickych ¢astic.
Spravny vyber stabilizatora moze podstatne ulahdit dezintegraciu liediva. Jednou z metéd
pripravy nanokrystalov je antisolventna precipitacia. Studia je unikatna v tom, Ze sa
zaoberd jej prietokovym usporiadanim, ktoré oproti vsadkovému usporiadaniu ma
vyhodu v konsStante udrZiavanej rovnovahe, rychlej implementacii zmien a vysokej
produktivite. Boli skimané parametre ovplyviiujuce vyslednd morfolédgiu a velkostnu
distribuciu Castic.
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Studium dorucovani léCiv do nddoru s vyuZitim
pokrocilych liposomalnich formulaci

Bc. Adam Balaz (M2)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Prezentovana praca sa zameriava na Studium interakcie protilatkou modifikovanych
lipozdmov obsahujucich kurkumin s bunkami kolorektalneho karcindmu a nasledné
porovnanie ucéinnosti pri interakcii s ich nemodifikovanymi ekvivalentmi. Kurkumin, ktory
je zndmy svojimi protizapalovymi a protirakovinovymi u¢inkami je naj¢astejSie spajany
prave s lieCbou kolorektalneho karcindmu. Jednym nadmerne produkovanym proteinom
kolorektalnych nadorov je karbonickd anhydraza IX (CA 1X), Specificky rozpoznavana
protildtkou 1gG M75. Praca je zamerand na pripravu lipozdmov, porovnanie réznych
typov lipozdmov, ich stabilitu v ¢ase a ich testovanie v pritomnosti rakovinovej bunkovej
linie HT-29, kde sa sleduje G¢innost kurkuminu na Zivotaschopnost buniek. Dalej praca
pojednava aj o ucinku kurkuminovych lipozdmov na nerakovinové bunky MRC-5. Tie by
mali sluzit ako kontrolna skupina.



Stanoveni efektivni mazifazové plochy pri destilaci
pomoci termografie

Bc. Tomas Sulc (M1)

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

Spravny model popisujici sdileni hmoty uvnitf destilaéni kolony dokaze vyrazné zvysit
ucinnost navrhované kolony. Soucasné metody meéfeni jednoho z jeho klicovych
parametru, efektivni mezifazové plochy, viak poskytuji pouze informace o rozloZeni
kapalné zadrze, ze které je obtizné rozhodnout, v kterém misté skutecné dochazi ke
sdileni hmoty. Zakladem nami vyvijené metodiky je méreni povrchové teploty kapalného
filmu na strukturované vyplni Mellapack pomoci termokamery. Fazové rozhrani kapaliny
neaktivni v pfenosu hmoty se dostdva do rovnovahy s jddrem toku pary a jeho teplota je
tak vyssi, nez v pripadé kapaliny aktivni. Tento prispévek popisuje Upravy aparatury, kterd
umozni poridit termografické snimky kapalného filmu na povrchu vyplné. A to za
destilaénich podminek, jak ho nachazime ve skute¢ném elementu strukturované vyplné.




High capacity batteries: Effect of electrode
morphology on transport

Bc. Zbynék Tomiska (M1)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Micro-structured materials are at the centre of the research focused on electrodes used
in high-capacity batteries. The crucial property of micro-porous structures can be
attributed to the very high specific surface area, allowing significantly faster reaction
kinetics than for the bulk counterparts. A better understanding of the internal
morphological complexity of these materials allows for utilization of their maximum
potential.This work focuses on the model of the influence of complex morphology on
transport properties of the spatially 3-D micro-porous electrode, specifically, carbon felt,
used in redox flow batteries. As a generally fibrous media, carbon felt is usually
compressed for enhancement in performance, whereas the optimum compression ratio
depends on several factors.The micro-structured material was reconstructed from micro-
tomography imaging and diverse statistical descriptors of morphology were developed
with the emphasis on the evaluation of spatial orientation of individual fibres. It was
found that the overall orientation of fibres changes with the compression. This
phenomenon explains experimental results showing the non-linearity of Carman-Kozeny
constant (connected with flow through porous media with internal morphology) towards
the compression ratio.




Termograficka a spektroskopicka studie klidné
hladiny v destilacnich podminkdch

Bc. Petr Hnidek (M1)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Destilace je v souc¢asné dobé jednou z nejpouzivanéjsich separacnich technik v chemickém
pramyslu. Nejpouzivanéjsi zafizeni pro destilaci jsou kolony, mezi nimiz jsou ve veliké
oblibé kolony plnéné. Mezi nejvétsi vyhody plnénych kolon, obzvldsté téch se
strukturovanou vyplni, patfi relativné jednoducha konstrukce, vysokd kapacita produkce
avyborné separacni vlastnosti. Pro svou komplexni geometrii a neustalené procesy sdileni
hmoty je ovsem velice obtizné matematicky popisovat procesy, které se uvniti téchto
kolon odehrdvaji. Namisto toho je ¢innost téchto zafizeni popisovana empirickymi vztahy,
vyuZivajici znalosti koeficientl prestupu hmoty a aktivni velikosti smaceného povrchu.
Tyto parametry jsou ovsem velice obtizné méfitelné. Proto byla sestavena aparatura
umoznujici tok kapalné smési v kontaktu s parni smési, ¢imz vytvafi zjednoduseny model
skrapéné strukturované vyplné. Tato prace se zabyva termografickym sledovanim hladiny
v modelové aparature v usporadani pro destilaci, porovnanim s termogramy pofizenymi
pfi absorpénich experimentech a jejich popis za pomoci koncentracnich profil(, které byly
naméreny pomoci Ramanovy konfokalni mikrospektroskopie.



Vliv viskozity na hydrodynamiku v probublavanych
kolonach

Bc. Anna Rejzkova (M2)

Skolitel: Ing. Maria Zednikova, Ph.D.

Probubldvané kolony patfi mezi vicefazové reaktory (systém kapalina-plyn) vyuZivané
v fadé technologii. Popis hydrodynamickych rezim0 je dulleZity pro jejich navrh a
spolehlivy provoz. Tato prace se zabyva studiem hydrodynamickych reZim(
v probublavané koloné s kapalinami, které modeluji napfiklad viskdzni vsadky
v bioreaktorech.Ménit hydrodynamické chovani Ize fadou faktorl (viskozita, povrchové
napéti, geometrie kolony). V této préci je zkouman vliv viskozity, pficemz ostatni vlivy jsou
eliminovany nebo vyznamné potlaceny. Pro tento ucel byla zkoumdna fada vodnych
roztokud glycerolu v rozmezi koncentraci od 1 hm. % do 35 hm. % a odpovidajici viskozity
do 2,6 mPa-s. Pro kazdou vsadku byla promérena kfivka zavislosti zddrze plynu na
mimovrstvové rychlosti plynu.Pro méreni byla vyuZita kolona z plexiskla (délka 2 m,
primér 0,14 m) a distributor plynu zajistujici vSechny hydrodynamické rezimy. Zadrz
plynu byla uréena z expanze probubldvané kapalné vrstvy jak vizudlné, tak pomoci
obrazové analyzy. Pro pfesnou charakterizaci vsadky byly stanoveny jeji fyzikalni
vlastnosti (hustota, viskozita, povrchové napéti, vodivost). Z namérenych zavislosti byly
vyhodnoceny prechody mezi jednotlivymi reZimy a jednotlivé vsadky porovnany mezi
sebou.
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Obrdzek 1: Zavislost zadrZe plynu na mimovrstvé rychlosti plynu,
P,, P, — pfechod mezi jednotlivymi reZzimy zdvisi na viskozité



Strukturované katalytické vrstvy pro zlepseni
funkcnich viastnosti filtru

Bc. Ondfej Simdnek (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Spalovaci motory mohou produkovat toxické plyny a pevné ¢astice, které negativné
pUsobi na lidské zdravi i na Zivotni prostfedi. Pro sniZzeni mnoistvi plynnych emisi se
v automobilech vyuZivaji katalyzatory. Pevné cCastice byvaji zachycovany ve filtrech
pevnych ¢astic. Kombinaci téchto zafizeni je katalyticky filtr pevnych &astic. Jedna se o
vostinovy keramicky filtr, na néjz je nanesena porézni vrstva y-aluminy s nanoc¢dsticemi
katalyticky aktivni platiny. Je pozadovana vysokd konverze plynnych Skodlivin i filtraéni
ucinnost ¢astic, ovsem pfi zachovani nizké tlakové ztraty. Pokud je katalyzator nanesen
pouze v tenké vrstvé uvnitf porl stény, je dosaZzena nizka tlakova ztrata, ale nemusi byt
dosazeno pozadované filtracni ucéinnosti. Pfi naneseni katalyzatoru v souvislé vrstvé na
vnéjsi povrch stény, je filtraéni u¢innost vysok3d, ale za cenu nepfijatelné vysoké tlakové
ztraty. Cilem vyzkumu bylo dosahnout rozmisténi katalyzatoru, které by kombinovalo
vyhody a potlacovalo nedostatky téchto struktur. Snahou bylo ¢astecné zaplnéni velkych
pérl ve sténach filtru a vytvoreni tenké a porézni vrstvy na vnéjSim povrchu stény.
Nanaseni katalyzatoru bylo provadéno ve dvou krocich, pficemz byly ménény parametry
nanasenych suspenzi jako pH, velikost ¢astic nebo hmotnostni zlomek pevné slozky.



Experimentalni studium chovani aniontove
vymeénnych membran
Bc. Petr Smejkal (M1)

Skolitel: doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Elektrodialyza je elektromembranovd separaéni metoda pouzivana k Upravé vodnych
roztokl soli. Hlavni aplikaci elektrodialyzy v primyslu je vyroba pitné vody pomoci
odsolovani morské vody. Proces je zaloZen na principu migrace nabitych iontl soli
k opacné nabité elektrodé. Toho je vyuzivano v zafizeni nazyvaném elektrodialyzér, ktery
obsahuje svazek stfidavé usporadanych iontové vyménnych membrdan. Toto usporadani
zajistuje snizovani koncentrace soli na tzv. diludtové strané membrany a zvySovani
koncentrace na koncentratové strané. Tato prace zkouma vliv rGznych aniontl
pochazejicich z pfislusnych sodnych soli na chovani elektrodového systému obsahujici
aniontové vymeénnou membrdnou. Toto chovani je zkoumano jednak mérenim
voltampérovych charakteristik pro vybrané roztoky a dale pozorovanim jevl nastavajicich
pfi aplikaci nadlimitnich proudovych hustot. Mezi tyto jevy patfi Stépeni vody a dale
konvekce fizena elektrickym polem. Stépeni vody je kvantifikovdano méfenim zmén v pH
hodnoté roztok( na diluatové strané membrdny, intenzita konvekci se vyhodnocuje
pomoci metody PIV. Vyhodnocend data jsou vztazena na typ pfitomného aniontu a jeho
velikost.



Vyvoj metody pro testovani dezinfekcniho prostredku
s prodlouzenym ucinkem

Bc. Lucie Vecerkova (M1)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

ZvySena mira pouzivani dezinfekénich pfipravk( v posledni dobé zpUsobila vyssi produkci
téchto latek v rlznych formach. Pozornost je soustfedéna zejména na dezinfekci pokozky
rukou, jez vyzaduje vyuziti zdravi neSkodnych latek a predejiti ptiliSnému namahani
pokozky (napfiklad vysusenim ethanolickymi roztoky). VSechny soucasné dostupné
prostiredky maji pouze jednorazovy ucinek, proto je nezbytna opakovand aplikace. Vyvoj
pripravku, jez by byl schopen udrzet pokozku Cistou po delsi dobu, a tim poskytl vyssi
ochranu pfi méné casté aplikaci, jiz probiha. Vhodna metoda testovani dlouhodobého
ucinku, ktera je nezbytna pred uvedenim prostfedku na trh, je obsahem této prace.
Predpoklada se, ze prodlouzeni u¢inku bude zajisténo postupnym uvolfovanim aktivnich
slozek z &astic, v nichZ budou zachyceny, a které budou ulpivat mezi papilarnimi liniemi
(Doplnujici obrazek). Pfi zohlednéni tohoto konceptu je tfeba testovat dezinfek¢ni tcinek
Castic, miru jejich ulpivani v papildrnich liniich a otér pfi kontaktu s rdznymi povrchy,
ovliviujici dobu setrvani castic na k(izi. Nékteré pristroje nemohou zkoumat primo lidskou
pokoZku, jevi se proto jako uzitec¢né vytvofrit také repliku povrchu lidské ruky z vhodného
materialu, kterd bude pfi testovani vyuZita pro lepsi vizualizaci vysledkd.
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aktivni latka nosic aktivni latky

topologie klize

vysokeé riziko dlouhotrvajici
kontaminace ochranny efekt

£ / PO
SEM HV: 5.0 kV WD: 6.38 mm | VEGA3 TESCAN
View field: 830 ym Det: SE 200 pm
SEM MAG: 250 x  Date(m/dly): 08/06/21 Performance in nanospace



Chemické inzenyrstvi VIII

MISTO: B 139

KOMISE
doc. Ing. FrantiSek Rejl, Ph.D. (predseda)

Ing. Lucie Maskova

Ing. Filip Zavrel

Ing. Marie Plachd

Ing. Libor Labik, Ph.D. (Mondi)

PROGRAM

08:30

08:30

08:50

09:10

09:30

09:50

10:30

zahajeni

Bc. Ondrej Gebousky (M2, Ing. Jan Haidl, Ph.D.)

Hydraulicky model ejektoru kapalina-plyn: odvozeni a validace

Bc. Adéla Gottfriedova (M2, Ing. Viola Tokarova, Ph.D.)

Priprava periodickych struktur pomoci kyslikové plasmy
Bc. Adam Hrdy (M2, prof. Ing. Michal Pfibyl, Ph.D.)

Matematické modelovdni separace chirdlnich Idtek pomoci kontinudlni
elektroforézy

Bc. Slavomir Kilar (M2, prof. Ing. Franti$ek Stépéanek, Ph.D.)

Nanomletie suspenzie castic prolieCiva

Bc. Klara LukdSova (M2, Ing. Ondfej Kaspar, Ph.D.)

Vyvoj dezinfekénich nosica s prodlouZenym tcinkem
Bc. Jiti Perner (M2, Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.)

How does surface roughness dffect electrostatic charging of particulate matter:
Theoretical study



10:50 Bc. Ondrej Studenik (M2, Ing. Martin Isoz, Ph.D.)

ZlepSeni vyhodnoceni parametrii kontaktu nepravidelnych téles v CFD-DEM resici

pomoci virtudlIni sité

11:10 Bc. Milo$ Vaclavik (M2, prof. Ing. Miroslav Soé3, Ph.D.)

Hledadni a priprava novych krystalickych forem trimekainu

11:30 Bc. AlZzbéta Zemankova (M2, doc. Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.)

Investigation of phase behavior and physical stability of co-amorphous systems
for drug delivery systems

vyhlaseni vysledku



Hydraulicky model ejektoru kapalina-plyn: odvozeni
a validace

Bc. Ondrej Gebousky (M2)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Ejektor kapalina-plyn (EKP) je proudové cerpadlo, které vyuziva kapalinu o vysokém tlaku
k dopravé a kompresi plynného média. V primyslu se EKP pouZivaji jako distributory plynu
do probublavanych kolon, vyvévy ¢i zatizeni pro intenzivni vyménu hmoty. Hlavni
prednosti EKP je jejich minimalisticka konstrukce bez pohyblivych &asti, z niz vyplyvaji dalsi
benefity —nizké potizovaci naklady, bezpecny a spolehlivy provoz, snadna udrzba a dlouhd
Zivotnost. Nevyhodou je naopak absence spolehlivych navrhovych metod v dostupné
literatufe a nizka energeticka ucinnost. Jednou z moznosti zvySeni Ucinnosti EKP je pouziti
tzv. swirlu. Ten udéluje tangencidlni slozku rychlosti kapalnému paprsku, ktery se
nasledné vlivem odstredivé sily destabilizuje, a zvySuje mnozstvi prisdvaného plynu.
V rdmci této prace byl odvozen hydraulicky model EKP s destabilizovanym paprskem,
ktery popisuje mnozstvi pfisdvaného plynu v zavislosti na fyzikalnich vlastnostech obou
tekutin a provoznich parametrech apardtu. Model byl validovdn na zdkladé
experimentalnich dat, naméfenych na modularnich aparatech Eerpajicich vsemi tfemi
limitnimi sméry. Kromé samotného validovaného hydraulického modelu jsou soucasti
vysledk( také doporucené rozsahy geometrickych parametrd EKP a swirlu.



Priprava periodickych struktur pomoci kyslikové
plasmy

Bc. Adéla Gottfriedova (M2)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

Topografické povrchy o rliznych tvarech, vzorech a velikostech struktur mohou byt
pozorovany v prirodé na listech rostlin, kizi nékterych Zivocichli, nebo i na povrsich
v bézném Zivoté. Struktury na povrchu spoleéné s jeho chemickym slozenim a
mechanickymi vlastnostmi mohou zajistit hydrofobicitu, samocistici vlastnosti, omezeni
odporu pri obtékani, antibakteridlni vlastnosti nebo ovlivnit adhezi k povrchu. Kvili
takovym interakcim strukturovanych povrch( s prostfedim jsou v poslednich desetiletich
vyvijeny metody, kterymi topografie pfirodnich povrchd mlzZe byt napodobena. Tato
prace se zaméfuje na pfipravu struktury sinusoidniho vrasnéni na svrchni vrstvé
polydimethylsiloxanu s vyuzitim kyslikové plasmy. Pomoci plasmy je mozné upravovat
mechanické vlastnosti polymer(l a tim vytvaret vrstvy o rlizné elasticité. Toho lze vyuZit
k spontannimu vzniku periodického vrasnéni o charakteristickych rozmérech v fadech
desitek nm. Metoda je zalozena na vzniku mechanické nestability pfi nerovnosti
kontrakénich sil v jednotlivych vrstvach materidlu diky uvolfiovani napéti viozeného na
materidl. Vyhodou je moZnost pfimého ovlivhovani pfipravované struktury vkladanym
napétim, dobou expozice a vykonem pf¥i oxidaci plasmou.



Matematické modelovani separace chiralnich latek
pomoci kontinudlni elektroforézy

Bc. Adam Hrdy (M2)

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

Témér 50 % léciv dostupnych na trhu, predstavuji chiralni latky. Farmakologicky aktivni
enantiomer se metabolizuje jinak nez druhy enantiomer, ktery je bud’biologicky neaktivni
nebo se dokonce projevuje nezadoucimi ucinky. Jednim z pristup( vedoucich k pfipravé
Cistych enantiomerl je elektroforéza v pfitomnosti rozpustného chiralniho selektoru,
napriklad 8-cyklodextrinu. Cilem této préce je vytvoreni matematicko-fyzikalniho modelu
ortogonalniho systému, ve kterém probiha kontinualni separace chiralnich latek pomoci
elektroforézy. Systém je tvorfen hlavnim separac¢nim kanalkem a dvéma postrannimi
rezervoary, ve kterych jsou umistény elektrody, které vkladaji stejnosmérné elektrické
napéti kolmo na protékajici elektrolyt. Vzorek migruje vlivem vlozeného elektrického pole
v prostfedi tekouciho nosného elektrolytu. V separac¢nim kanalku dochazi k vychyleni
elektricky nabitych molekul ze sméru konvektivniho toku v dlsledku elektromigracniho
transportu. Enantiomer preferenc¢né interagujici s chirdinim selektorem tvori komplex.
Vznik komplexu je doprovdzen zménou elektroforetické mobility, coz ma obvykle za
nasledek zpomaleni transportu slozky v elektrickém poli. Enantiomer, ktery neni
zpomalovan, odchazi hlavnim separa¢nim kandlkem, zatimco druhy enantiomer prechazi
do boéniho rezervoaru.



Nanomletie suspenzie castic prolieciva

Bc. Slavomir Kilar (M2)

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

Paliperidon palmitat je dlhodobo pdsobiace depotné injekéné antipsychotikum
(podavané intramuskularne), ktoré sa vyuziva ako akutna a udrziavacia lie¢ba schizofrénie
u dospelych. Oproti perorélnej liekovej forme je vyhodnejsie, pretoze zlepsuje adherenciu
pacienta k liebe, zaistuje stabilné plazmatické hladiny lieciva a zniZuje sa aj frekvencia
podavania. Taktiez sa ukdzalo, Ze depotné injekcie vedu k nizSej miere relapsu ochorenia
a rehospitalizacie.To, ako sa bude paliperidon v tele uvoltiovat, zavisi od velkosti ¢astic
suspenzie. Vadsina tychto suspenzii pre depotné injekcie sa vyraba mletim. Z tohto
doévodu sme sa zaoberali prave touto jednotkovou operdciou, kde sa porovnavala
redukcia velkosti ¢astic pri troch ré6znych usporiadaniach mlecieho okruhu — closed loop,
open loop a continuous open loop. Odber vzoriek prebiehal v stanovenych intrevaloch a
nasledne sa meralo rozdelenie velkosti ¢astic (PSD) jednotlivych vzoriek.V ramci budtcej
prace na projekte bude vytvoreny model mletia, ktory bude predpovedat PSD produktu
pri znamom PSD suroviny, resp. naopak.



Viyvoj dezinfekcnich nosicu s prodlouzenym ucinkem
Bc. Klara Lukasova (M2)

Skolitel: Ing. Ondfej Kaspar, Ph.D.

V dnesni dobé je dezinfekce v jakékoliv formé jednou z nejdulezitéjSich soucasti naseho
Zivota. Pfedevsim pro jednotlivce je duleZité dezinfikovat si ruce, coz kazdy z nas provadi
nékolikrat denné. Aktudlné pouZivané dezinfekéni prostfedky, u kterych je oficidlné
prokdzano, ze funguji proti onemocnéni Covid jsou v prevdiné vétSiné zaloZzené na
alkoholové bdzi. Aktudlné pouzivané dezinfekéni prostiedky poskytuji pouze
jednorazovou ochranu. Dlouhodobého ucinku téchto dezinfekci lze docilit pouze
opakovanym poufZitim, které zplsobuje vysouseni kliZze. Jako dalsi aspekt je tfeba vzit
potaz, Ze nékteré nabozenské kultury nedovoluji kontakt s alkoholem, kam tedy spadd i
pouZiti dezinfekénich prostredkll. Cilem mé prace je tedy vyvinout dezinfekéni prostredek,
ktery by poskytoval dlouhodoby ucinek v rdmci nékolik hodin. Tento pfipravek by nebyl
zaloZeny na alkoholové bazi. Aby tohoto mohlo byt docileno, je nutné aktivni latku
zapouzdfit do vhodného nosice o takové velikosti, aby se castice mohly zachytit
v papildrnich liniich pokryvajicich k(zi. K tvorbé castic bude pouZita technologie
rozprasovaciho suseni, kdy je aktivni latka zapouzdfena za pouZiti chitosanu. Pfi pouziti
crosslinking metody bude mozné docilit Zddaného prodlouzeného ucinku, jelikoz se
aktivni 1atka bude uvolfiovat postupné.



How does surface roughness affect electrostatic
charging of particulate matter: Theoretical study

Bc. Jifi Perner (M2)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Electrostatic charging causes severe problems during production and handling of
particulate matter, such as polymers or drugs causing, for instance, fouling of reactor
walls during production of polyethylene in fluidized beds, insufficient pharmaceutical
powders blending homogeneity, or even dust explosions. Despite the significance of these
problems, the mechanism of electrostatic charging is not fully understood yet. One of the
guestions remaining open in this research area is the effect of particle surface roughness
on the charging dynamics, which has so far been described only using empirical
correlations or complex Finite Volume Method (FVM) models. In this work, we developed
a first-principles Discrete Element Model (DEM) which allows us to predict intensity of
particle charging after particle-wall contact under various conditions, assuming real
surface topology of the particles taken from Atomic Force Microscopy (AFM) images. The
model thus enables us to evaluate the contact area depending on the particles’ velocity
and surface roughness. The amount of charge transferred during the contact is predicted
in good agreement with experimental data.



Zlepseni vyhodnoceni parametru kontaktu
nepravidelnych téles v CFD-DEM rfesici pomoci
virtudlni sité

Bc. Ondfej Studenik (M2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

V chemicko-inZzenyrské praxi existuje rfada procesd s pevnou fazi dispergovanou
v tekutiné. Uvedme napfiklad nandseni suspenze ¢i podobné déje, kdy jsou cEastice
v systému dostatec¢né velké na to, aby ovliviiovaly charakter proudéni a rozmistény
dostateCné husté na to, aby pfichazely do kontaktu s hranicemi domény i se sebou
navzdjem. Takové déje Ize simulovat spfazenim metod vypocetni dynamiky tekutin (CFD)
s metodou diskrétnich elementl (DEM). Soucasné CFD-DEM feSice, aproximuji ¢astice
idedlnim dobfe parametrizovanym tvarem, napf. kouli ¢&i elipsou. Vyhodnoceni
vzajemného silového pusobeni takovych idedlnich téles je zavislé na nékolika malo
tvarovych parametrech. Skutec¢né ¢astice ale ¢asto zjednodusit na idedlni télesa nelze a je
nutné uvazovat nepravidelnost jejich tvaru. Pro nepravidelna télesa je pfesnost DEM
vypoctu kontaktnich sil uréena kvalitou reprezentace jejich povrchu vypodetni siti, tj.
jemnosti vypocetni sité. DEM ma tak radové vyssi naroky na jemnost sité nez CFD. V této
praci prezentujeme implementaci tzv. virtudini sité pro DEM vypocet, kdy jsou hranicéni
bunky v kontaktu ddle lokalné déleny, ovSem bez modifikace CFD sité. Tim dosahujeme
presnéjsSiho vypoctu kontaktnich sil s radové nizsi vypocetni narocnosti, nez by
predstavovalo adaptivni zahustovani CFD sité.
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Hledani a priprava novych krystalickych forem
trimekainu

Bc. MilosS Vaclavik (M2)

Skolitel: prof. Ing. Miroslav S0é§, Ph.D.

PfestoZe neustalé probihd vyvoj novych molekul pro l1é¢bu nejriiznéjSich onemocnéni,
tento proces vétsinou trva déle nez dekadu a je velice finanéné narocny. Z tohoto divodu
se Castéji pristupuje ke zlepSovani vlastnosti jiz pouzivanych |éCivych latek. V soucasnosti
je nejvice problémovou vlastnosti nizkd rozpustnost a s ni souvisejici biologicka
dostupnost. Jednou z moznosti, jak tyto vlastnosti zlepsit, je vyuZitim krystalickych forem
|éCiv. Mezi tyto formy patfi kokrystaly sklddajici se z l1éCiva a prislusného koformeru. Tato
prace se vénuje trimekainu, I[éCivu pouzivanému jako lokalni anestetikum a
antiarytmikum. Na pozici koformeru bylo vyzkouSseno jedenact farmaceuticky
pouzitelnych karboxylovych kyselin. Vzorky byly nejc¢astéji pfipravovany pomalym
odparovanim roztoku za pomoci dvou rlznych rozpoustédel nebo filtraci. Vzorky, u
kterych doslo ke krystalizaci, byly charakterizovany na rentgenové praskové difrakci.
Pomoci této metody bylo moZné najit kombinace, které vytvareji kokrystaly. Uspéiné
kombinace byly zkoumany pomoci vicero metod, které poskytly uziteCny nahled do
chovani a struktury nalezenych kokrystal(. Poslednim krokem je pfiprava monokrystal(
k analyze na monokrystalické rentgenova difrakci, diky ¢emuz je mozné vyresit modely
krystalickych struktur.



Investigation of phase behavior and physical stability
of co-amorphous systems for drug delivery systems

Bc. Alzbéta Zemankova (M2)

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

Numerous drugs exhibit a poor aqueous solubility that limits their bioavailability, thus
presenting a serious concern for oral administration. A promising way to improve
bioavailability is the amorphisation of drugs. The amorphous phase is, however, a
thermodynamically unstable state with a tendency to recrystallize. Co-amorphous
systems (CAMs) represent a viable strategy for stabilizing a drug in its amorphous form
using a co-former that prevents drug recrystallization. CAMs are combinations of low
molecular weight components that are mixed into a homogeneous single-phase
amorphous mixture. To gain information on the mechanisms of CAM stabilization and
optimize their design, phase diagrams for several combinations drug—excipient were
investigated using calorimetry. Another important aspect governing the applicability of
CAMs is their long-term physical stability, which is usually determined by experimental
monitoring over a period of typically two years. In this work, the physical stability of CAMs
was extensively investigated using a combination of calorimetric measurements and
theoretical modelling of the average relaxation time using which long-term physical
stability can be efficiently estimated. The impact of excipient on the amorphous phase
stability was also evaluated.



Ustav fyziky a méFici techniky (444)
USTAVNI KOORDINATOR

RNDr. Pavel Galéaf, Ph.D.
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Vitézslav Mares$ (B3, RNDr. Pavel Galar, Ph.D.)

Vyvoj hybridnich elektrod pro technologii Li-lon baterii vyuZivajicich
nanokrystalického kfemiku

Vit Smutny (B3, Dr. Mgr. Jana JireSova)

Studium vlivu nizkoteplotniho plazmatu na viastnosti semen

Bc. Jan Hrudka (M1, doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.)

Vyvoj vypocetniho clusteru a jeho aplikace pfi simulacich molekulové dynamiky

Bc. Jakub Kopenec (M1, RNDr. Pavel Galar, Ph.D.)

Nanostrukturni kfemik a studium jeho vznétlivosti

Bc. Filip Matéjka (M1, RNDr. Pavel Galar, Ph.D.)

Optimalizace systému plazma aktivované vody pro vysokodusi¢nanové
koncentrace
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Bc. Aneta Pagacova (M1, Mgr. Anna Fucikova, Ph.D.)

Konverzni filtr pro kriminalistickou a pfirodovédnou UV fotografii na bdzi
nanocdstic

Bc. Matus Toriska (M1, Dr. Mgr. Jana JireSova)

Nizko teplotnd plazma ako ndstroj modifikdcie osteointegracnych materidlov pre
kostné ndhrady

Bc. Karolina Kestlerovd (M2, Ing. Josef Khun, Ph.D.)

Studium bezpecnosti nanorousek a nanorespirdtort

Bc. Marcela Korcova (M2, Ing. Ladislav Fiser, Ph.D.)

Studium moZnosti provozniho testovdni mléka optickymi metodami

Bc. Oskar Marelja (M2, prof. Ing. Dr. Martin Vriata)

Priprava Arduino obvodu a programu pro otvirdni/zavirani optiky laseru k
pfipraveé citlivych vrstev senzort

Bc. Lucie Vabrouskova (M2, Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.)

Detekce plynnych ldtek vznikajicich bakteridlnim rozkladem Zivocisné tkané

vyhlaseni vysledku



Vyvoj hybridnich elektrod pro technologii Li-lon
baterii vyuzivajicich nanokrystalického kremiku

Vitézslav Mares (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Galaf, Ph.D.

Technologie lithium-iontovych baterii je v dnedni dobé jedna z nejzasadnéjSich témat
moderni energetiky. Jedna se o nejrozsitenéjsi a nejefektivnéjsi technologie schopné
ucelného skladovani energie a jejich aplikace jsou témér v jakékoliv elektronice. Z tohoto
dlivodu je otazka jejich evoluce, vzhledem k efektivnéjSimu uchovavani energie a dlouhé
Zivotnosti, jesté dulezitéjsi. Jako jeden z nejzajimavéjSich pristupl nové generace Li-
iontovych baterii je vyuziti anodického materidlu na bazi kfemiku, jelikozZ jeho teoreticka
kapacita dosahuje az 4200 mAh/g. Vzhledem k béiné vyuZivanému grafitovému
materialu, mluvime o teoretickém narlstu kapacity az 10krat. Nicméné s pritomnosti
kfemiku v lithiovém systému jsou spojeny specifické parazitni jevy, které zminény narlst
negativné znehodnocuji. Kfemik typicky degraduje vlivem extrémniho mechanického
stresu v zavislosti na neustdlych objemovych zménach béhem elektrochemického
procesu. V ramci této prace je navrieno feSeni zminéného nedostatku vyuzitim
nanokrystalického kfemiku, ktery ma velky potencidl zvladat mechanicky stres. Hlavni
zameéreni nasledné predstavuje samotna priprava a optimalizace anodického materidlu
pro technologie Li-ion baterii na zdkladé kombinace nanokrystalického kiemiku, vodivého
materidlu, pojiva a rozpoustédla.




Studium vlivu nizkoteplotniho plazmatu na vlastnosti
semen

Vit Smutny (B3)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Snaha o ovlivnéni urcitych vlastnosti riznych druhl semen je po svété rozsitena uz desitky
let. PFi téchto typech experimentl se pouZivaji nejcastéji dormantni semena, kterd maji
pomérné tlusté osemeni. Tato ochranna vrstva zpUsobuje i do¢asné zastaveni ¢i omezeni
fyziologickych procesd uvnitf semene za cilem Uspory energie az do doby, kdy budou pro
semeno priznivé podminky k uvolnéni energie a pocatku kli¢eni. K obejiti tohoto stavu je
pouzivano nizkoteplotni plazma, coz je ¢astecné ionizovany plyn a obsahuje chemicky
aktivni ¢astice jako jsou reaktivni formy kysliku a dusiku, UV fotony, elektrony a ionty.
V naSem pfipadé je plazma generovano na aparature skladajici se z injekéni jehly, kterd je
pripojena ke kladné svorce zdroje vysokého napéti a kovového krouzku, ktery je pfipojen
ke svorce zaporné. Diky tomuto zapojeni je vytvofen kometarni vyboj vychazejici z jehly,
prochazejici skrz kovovy krouzek, ktery pomaha smérovat aktivni ¢astice. Pod nim je
umistén drzdk se semenem, které je témito ¢asticemi “bombardovano”. Kontakt osemeni
s aktivnimi ¢asticemi plazmatu zpUsobuje jeho postupné porusovdani a umoznéni snazsiho
priniku vody pod ochrannou vrstvu semena. To zahdji kaskddu reakci vedoucich
k samotnému kli¢eni.




Vyvoj vypocetniho clusteru a jeho aplikace pri
simulacich molekulové dynamiky

Bc. Jan Hrudka (M1)

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

S neustalym posouvanim Moor(ivova zdkona k jeho limitlim, ¢i dokonce jeho pokoreni
objevy poslednich let, je realizace vypocetnich simulacnich Uloh a experiment( v praxi
stale castéjsi. Jednim z pristupld simulace chemicko--fyzikadlnich vlastnosti latek je
molekulovd dynamika, které se v této praci vénuji, a to konkretné jeji aplikaci na
jednoduché vice slozkové systémy, jejich regulaci a analyzu.V teoretické ¢asti se tak
zaméruji na stru¢né uvedeni do problematiky spolecné s vystavénim postupu k realizaci,
optimalizaci a regulaci simulace samotné. Vsechny takto ziskané zkusenosti aplikuji
v experimentalni ¢asti této prace, jejiz cilem je zdokumentovat pribéh vyvoje simula¢niho
programu.Kazda nové Cast simulace byla vystavena testim a aplikacim pro ovéreni jeji
funkcnosti ale i spravnosti, pficemz vysledky téchto experiment( jsou uvedeny ve
vysledcich této prace, kde vidime at uz aplikace termostatd, fazova rozhrani
nemisitelnych kapalin &i vznik membran z amfifilnich molekul.Druhou ¢asti mé prace bylo
zhotoveni prostfedi k provozovani sérii téchto simulaci, clusteru. Ten byl sestaven za
vyuZiti centralniho serveru a pocitach Ustavu fyziky a méfici techniky, kdy jejich
dynamickou kombinaci za pomoci mnou vyvanutého softwaru mi byl odemknut rozsahli
vypocetni prostor.




Nanostrukturni kremik a studium jeho vznétlivosti

Bc. Jakub Kopenec (M1)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Rozvoj novych technologii se dnes miizZe zdat nezastavitelny, existuji ale omezeni, kterd
brani v prekraCovani jistych hranic. Jednou z téchto prekazek je omezeny rozsah
fyzikdlnich a chemickych vlastnosti béZznych materidll jako je elektrickd vodivost,
kvantovy vytéZek, povrchova reaktivita a dalsi. Jednou z cest, jak dale modifikovat tyto
vlastnosti je pfechod k nanostrukturnim formam. Ty, diky vyznamnému vlivu povrchu a
kvantovym efektim, umoznuji prekracovat tuto hranici. Typickym pfikladem jsou
nanocastice kiemiku. Kfemik je diky svému hojnému zastoupeni na Zemi a dobrym
polovodi¢ovym vlastnostem zdkladem mnoha elektrickych soucdstek a zafizeni. Tyto
nanocastice maji oproti makro kfemiku i nové vlastnosti: vysokd efektivita generace
svétla, povrchova reaktivita, vdzani vodiku za urcitych podminek s ¢imz je spojena i zména
vznétlivosti. PfestoZe schopnost vazani vodiku je dnes vyznamnou vlastnosti predevsim
pro energetiku, vysokd mira vznétlivosti je az na vyjimecné pfipady nezddouci. M3
soucasnd prace je tedy zamérena na studium podminek pfipravy nanocastic kiemiku
s vazanym vodikem a studiem jejich vznétlivosti. Syntéza probihd metodou netermalniho
plasmatu, u které byl ménén pouzivany vykon a mnozstvi vodiku, kdy jejich zvySovani
vedlo prevaziné ke snizovani vznétlivosti.

. “



Optimalizace systému plazma aktivované vody pro
vysokodusicnanové koncentrace

Bc. Filip Matéjka (M1)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Aplikace vysokoteplotniho plazmatu jsou rozsifené v primyslu i vyzkumu. Plazmatické
vyboje pfi nizkych teplotach, tzv. nizkoteplotni plazma, ma obdobny potencidl aplika¢niho
rozSifeni. Diky nizké teploté jsou schopny jemné interakce s Zivymi organismy ¢i povrchy,
které mohou byt nasledné chemicky ¢i biologicky modifikovany.Cilem prace je
optimalizace systému nizkoteplotniho plazmatu pro generovani vysokych koncentraci
dusikatych specii ve vodé a objasnéni efektu variability téchto koncentraci. V lokdalni
vzdusné atmosfére plazmatického vyboje dochazi ke generovani dusikatych a kyslikatych
specii (radikal(), které interaguji nejen v plynné fazi, ale prechazi pres fazové rozhrani
s kapalinou a v jejim objemu se rozpousti, vznikd tzv. plazma aktivovanad voda.
Koncentrace a typ rozpusténych specii ve vodé zavisi na podminkach reaktivni plynné faze
systému, kterymi jsou geometrie reaktoru a vlastnosti vysokonapétového pulzniho
vyboje. Plynna faze byla zkoumana emisni spektroskopii vyboje a sloZeni kapalné faze
pomoci koncentracnich méreni dllezitych latek, tj. NO3, NOz a H20;. Vysledkem
optimalizace bylo nalezeni podminek pro vysoké koncentrace NOs™ (v fadu tisici mg/l),
bez pfitomnosti reaktivniho H,0,, které jsou vhodné pro stabilni a efektivni modifikaci
kfremikovych nanokrystal(.
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Konverzni filtr pro kriminalistickou a prirodovédnou
UV fotografii na bazi nanocastic
Bc. Aneta Pagacova (M1)

Skolitel: Mgr. Anna Fu¢ikova, Ph.D.

V kriminalistické i pfirodovédné praxi se béZné setkdme s ozafovanim biologickych vzorkd
UV zarenim k jejich zviditelnéni ¢i studiu luminiscence, coz mize vést ke strukturnim
zménam DNA a tim i degradaci genetického materidlu obsazeného ve vzorku. Biologické
vzorky jsou schopné také sami o sobé emitovat UV zareni procesem luminiscence nebo
prirozené se vyskytujici UV zafeni odrazet reflektanci. Cilem této prace tedy bylo vytvorit
filtr na bazi nanocastic ¢i fluorescencnich barviv schopnych absorbovat fotony UV zareni
a konvertovat je do viditelné oblasti. Diky této konverzi by bylo mozné tyto fotony zachytit
béZznou kamerou. Prvnim krokem této prdace bylo optimalizovat podminky vyroby PMMA
filtr( a nasledné pfipravit filtry obsahujici rizné druhy nanocastic, fluorescencnich barviv
nebo fluorescencnich inkoustl extrahovanych z permanentnich popisovacl. U vSech
vyrobenych filtrll byly zkoumdny optické vlastnosti, homogenita, luminiscence a
transmitance v zavislosti na vinové délce a tloustce filtru. Na zakladé provedenych méreni
bylo vyhodnoceno, Ze kromé nanocastic Leda sulfide CANdot, které emituji ve viditelné
oblasti minimum zafeni, jsou vSechny ostatni pouzité fluorescenéni materidly vhodné na
vyrobu konverznich filtrd.



Nizko teplotna plazma ako nastroj modifikacie
osteointegracnych materialov pre kostné nahrady

Bc. Matus Toriska (M1)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Projekt vznikol spolupracou s Ustavom experimentalnej mediciny Akadémie vied Ceskej
republiky. Cielom prace je modifikdcia biomateridlov uréenych pre kostné implantaty.
Modifikované su tri hydroxyapatitové materidly - hydroxyapatit, kalcium deficientny
hydroxyapatit a B-trikalciumfosfat. Biomaterialy su oSetrované nizkoteplotnou plazmou
za atmosférického tlaku na vzduchu, alebo vo vodnom prostredi. Hlavnym efektom
plazmatického oSetrenia je modifikacia povrchovej Struktury a zvySenie zmacavosti
materidlov, ¢o pomaha k vy$sej miere adhézie buniek zapojenych v kostnej remodelacii.
Vizudlne zmeny v povrchovej Struktire su sledované pomocou SEM analyzy a zmeny
v povrchovom zloZzeni modifikovaného materidlu su sledované pomocou analyzy EDS.
Rozdiely v zmacavosti su pozorované vdaka zmene kontaktného uhlu vody na
modifikovanej vzorke. Nami oSetrené biomateridly dalej putuji na Jdstav
experimentalenej mediciny, kde sa bude overovat, ¢i maju oSetrené vzorky pozitivny vplyv
na rast buniek zapojenych v kostnej remodel3cii.



Studium bezpecnosti nanorousek a nanorespirdtort

Bc. Karolina Kestlerova (M2)

Skolitel: Ing. Josef Khun, Ph.D.

Nanorousky se staly béZnou a dulezitou soucasti naseho Zivota v poslednich dvou letech
kvlli koronavirové pandemii. Nanomaterialy v nich pouZité na jednu stranu zvysuji jejich
ucinnost proti zachycenym mikroorganismm, ale na druhou stranu, pokud by dochazelo
k jejich uvolnéni do dychacich cest, predstavovaly by zdravotni riziko. Mezi tato rizika pat#i
napriklad mutace DNA, poskozeni proteint, produkce kyslikovych radikalu a dalsi. Mezi
nejcastéji pouzivanymi nanomateridly patti AgNOs, TiO2, C (CNT —carbon nanotubes), atd.
V ramci této prace bylo testovano nékolik vybranych nanorousek a nanorespiratord
dostupnych bézné na trhu. Nejprve byly metodou SEM a EDX charakterizovany vsechny
vrstvy ve vzorcich z hlediska jejich struktury a prvkového slozeni. Vidy v jedné z nich by
se mél nachazet nanomaterial. Na obrazku 1 Ize vidét pravé jednu z takovych moZnych
struktur. Poté byla navriena a zkonstruovana jednoduchd aparatura na testovani
nanorousek a nanorespirator(l z hlediska mozného uvolnovani (nano)materialu. Vzorky

byly zméreny pti parametrech odpovidajicich lidskému dechu.
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Studium moZnosti provozniho testovdni mléka
optickymi metodami

Bc. Marcela Korcova (M2)

Skolitel: Ing. Ladislav Fider, Ph.D.

Kvalita mléka stada skotu je podstatnym ukazatelem sledovani zdravotniho stavu zvifat i
ekonomiky provozu. Pravidelné se kontroluje pfi tzv. kontrole uZitkovosti provadéné
jednou mésicné. Pri KU se zjistuje dojivost a obsah tuku, bilkovin a laktézy a dalsich. Jelikoz
zdravotni stav dojnice se mlZe ménit rychleji, byla by vyhoda, moznost sledovat nékteré
parametry mléka pfimo na dojirné za provozu. Pfi ndvrhu takového analyzatoru je
potfeba zohlednit podminky na dojirné, musi byt dostate¢né robustni, musi byt
z material(, vhodnych pro styk s potravinami. Jednou z mozZnosti je vyuZiti optickych
metod, pricemzZ se vyuZivad optickych vlastnosti zavisejicich na sloZzeni mléka. V Uvahu
pfichdzi nefelometrie (odrazené svétlo) ¢i turbidimetrie (proslé svétlo). Intenzita
proslého, resp. odrazeného svétla je pti experimentech zaznamendvdna pomoci
spektrometru s rozsahem vinovych délek od 350 do 1000 nm. Cilem experimentl je
vytypovat si vinovou délku, pfi které dojde k maximalni absorpci ¢i rozptylu zafeni
vzorkem v zdvislosti na obsahu tuku, bilkoviny ¢i laktdzy. Pro provozni méreni kvality
mléka se na zakladé téchto experimentl navrhne vhodny zdroj zareni (LED nebo
polovodicovy laser) a detektor (fotodioda i fototranzistor).
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Priprava Arduino obvodu a programu pro
otvirdni/zavirdni optiky laseru k pfipravé citlivych
vrstev senzoru

Bc. Oskar Marelja (M2)

Skolitel: prof. Ing. Dr. Martin Vriiata

V rdmci prace byl vytvoren Arduino systém, jehoz ukolem je pomdhat s pulzni laserovou
depozici pfi vytvareni citlivych vrstev senzorl. Jedna se o jednoduchy stavovy automat se
tfemi stavy - vybér stavu, stav nastavovani poctu pulzll a stav pocitani pulzll na
vstupu.Software je psan v jazyce Arduino. Hardware je Arduino UNO, mechanické relé,
display (LCD/OLED) a 16-tlacitkova klavesnice.



Detekce plynnych ldatek vznikajicich bakteridlnim
rozkladem Zivocisné tkané
Bc. Lucie Vabrouskova (M2)

Skolitel: Ing. PFemysl Fitl, Ph.D.

PFi rozkladu ZivociSné tkané dochazi ke vzniku smési plynnych latek, které spadaji do
kategorie VOC (Volatile Organic Compounds), tedy vysoce tékavé organické slouceniny.
Takovymi slou¢eninami jsou napfiklad alkoholy, aldehydy, ketony, organické kyseliny a
jejich estery. V této praci se zaméruji na analyzu vybranych latek, a to predevsim analyzu
alkoholll a aldehyd( (dekanal, nonanal, butanol, pentanol a hexanol). Vybrané VOC
analyzuji pomoci hmotnostni spektrometrie (plynovy analyzator Omnistar GSD 320 —
rozsah do 300 amu), a nasledné i senzory s nanostrukturovanym povrchem. U kazdé latky
byl proméren jeji rozpad s rlznym nastavenim ionizacniho zdroje hmotnostniho
spektrometru. Nasledné byly vybrané latky o koncentracich 50 ppm proméreny jak
hmotnostnim spektrometrem, tak senzorem s aktivni vrstvou tvofenou ZnO nanodraty
(viz. obrazek). U¢elem tohoto srovnani je porovnat parametry (mez detekce, rychlost
odezvy) pfipravenych senzorl s parametry komercniho analyzatoru s hmotnostnim
spektrometrem.

chemorezistor s nanodraty ZnO



Ustav poc¢itacové a Fidici techniky (445)
USTAVNI KOORDINATOR

Ing. lva Nachtigalova, Ph.D.

SEZNAM SEKCI
1. Aplikovana informatika a kybernetika |

2. Aplikovana informatika a kybernetika Il
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Aplikovana informatika a kybernetika |

MISTO: A40

KOMISE
Ing. Iva Nachtigalovd, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Jan Vrba, Ph.D.
RNDr. Pavel Cejnar, Ph.D.

Ing. Jan Svihlik, Ph.D.

PROGRAM
08:15 zahajeni

08:30 Bc. Ondrej Vacha (M1, Ing. Olga Rubesova)

Analyza a zpracovdni obrazu z termdlni kamery Panasonic grid-eye
08:50 Bc. Matéj Fricl (M2, prof. Ing. AleS Prochazka, CSc.)
Adaptivni rozpozndvdni obrazovych segmenti

09:10 Bc. Jakub Tomes (M1, Ing. Olga RubesSova)

Utilization of ESP32 for object detection applications
09:30 Jakub Seiner (B2, Ing. Jan Vrba, Ph.D.)
Pocitacovd aplikace pro analyzu dat pomoci detekce novosti

09:50 Bc. Adéla Novdkova (M2, Ing. Jan Vrba, Ph.D.)

SCADA systém pro zkusebnu elektrickych motord
10:10 Bc. Tomas Jirsa (M1, Ing. Jan Vrba, Ph.D.)

Generovdni syntetickych snimki hydrogelovych robotii pomoci generativnich
kompetetivnich neuronovych siti



10:30 Bc. Patrik Valdbek (M1, Ing. MSc. Martin Klauco, PhD., Slovenska technicka
univerzita v Bratislave)

Bezdotykové ovlddanie zariadeni gestami ruk

10:50 Bc. Monika Spakovd (M1, Ing. Richard Valo, Ph.D., Slovenska technicka univerzita
v Bratislave)

Konstrukcia a programovanie robotickyho vozidiel so vSsesmerovymi kolesami

vyhlaseni vysledk



Analyza a zpracovani obrazu z termalni kamery
Panasonic grid-eye

Bc. Ondrej Vacha (M1)

Skolitel: Ing. Olga Rube$ova

Termalni kamery jsou vyuzivany v celé Skale odvétvi. Svoje uplatnéni nachdazeji napfiklad
pri kontrolach teplot rGznych mechanickych ¢asti, pfi detekci Unik( tepla v domech nebo
se také vyuZivaji jako senzory pro detekci gest. V této praci za pomoci cenové dostupné
termalni kamery Grid-EYE od Panasonic navrhuji, vytvarim a testuji systém pro analyzu a
zpracovani obrazovych dat. Cely systém je navrzen na Raspberry Pi a napsan v jazyce
Python. Zvolena termalni kamera Panasonic Grid-EYE ma rozlisSitelnost 8x8 pixelu. Pravé
z dlvodu malého rozliSeni kamery, které neumoznuje snadnou identifikaci zkoumaného
objektu, se v prdaci také vénuji interpolaci dat pro zjemnéni vysledného obrazu.
Zpracované a upravené pole dat z termalni kamery je nasledné zobrazovdno pomoci
knihovny matplotlib do obrazkového formatu png. V zavéru prace porovnavam ziskand
data z Grid-EYE kamery s daty z komerc¢né dostupnych termalnich kamer. Déle by se dalo
pokracovat zakomponovdnim neuronové sité pro rozliSeni predem naucenych scén,
napriklad odlisit hotici ohen a horkou ploténku na spordku.



Adaptivni rozpoznavadni obrazovych segmentu
Bc. Matéj Fri¢l (M2)

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

Dobrd interpretace termografického videa je dUleZitda pro spravné stanoveni
barevnych termogramech namérenych termokamerou Seek Thermal FF pro zafizeni
Android, jejich nasledny pfevod na teplotni matici a spolu s daty z pulsmetru a oxymetru
vyvinout metodiku pro sledovani fyziologickych funkci ¢lovéka zatéZovaného na rotopedu
s respiratorem a bez néj. Klasifikace pomoci dvouvrstvé neuronové sité zahrnuje sestaveni
matice priznakd, trénovani a validaci vysledkd.




Utilization of ESP32 for object detection applications

Bc. Jakub Tomes (M1)

Skolitel: Ing. Olga Rube$ova

The ESP32 is an inexpensive embedded platform with enough processing power for light
machine learning tasks. The ESP32-Cam development board combines an ESP32-S module
with an OmniVision OV2640 camera module. This combination allows high resolution
image data acquisition, along with light image analysis and wireless communications.
More involved calculations can be carried out by an Al accelerator like the EDGE TPU or a
cloud platform by utilizing the wireless capabilities of the ESP32. This work aims to assess
the possibilities of the ESP32 platform by designing a machine learning model capable of
identifying whether a license plate is present in the current camera feed. Transfer learning
is utilized in order to simplify dataset acquisition and reduce compute time required to
train a viable machine learning model.



Pocitacova aplikace pro analyzu dat pomoci detekce
novosti

Jakub Seiner (B2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Detekce novosti je ve zpracovdni signald pomérné dlleZitou metodou se znacnym
potencidlem vyuZiti. Jednim z mist, kde lezi jeji vyuziti je napftiklad zdravotnictvi nebo
internetova bezpecénost (detekce demence z EEG, detekce podvodného prihlaseni). Jejim
cilem je hledani abnormalit ve velkém mnoZstvi dat. Jednim z moZnych pfistupt k detekci
novosti je vyuziti tzv. adaptivnich metod. Adaptivni metody detekce novosti jsou
implementovany v knihovné PADASIP. Pro jeji vyuziti bylo ale doposud potfeba mit
alespon elementarni znalosti programovani v jazyce Python, coZz s aplikaci, o které
pojednava tento pfispévek, uz nebude potreba. V ramci projektu bylo vytvofeno grafické
uzivatelské rozhrani k této knihovné vhodné pro pouziti neodbornou verejnosti. UzZivateli
je umoznéno nacist soubor s daty, vybrat danou ¢asovou fadu, typ adaptivniho filtru a
jeho parametry a zobrazit si v interaktivni formeé vysledek nékolika metod detekce novosti
a porovnavat rlizné pristupy. UZivatel si mlze vysledky svého zpracovani ukladat ve formé
obrazkl a textovych soubor(, ve kterych jsou uloZena potfebna nastaveni programu.



SCADA systém pro zkuSebnu elektrickych motort

Bc. Adéla Novdakova (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Cilem prace je sestavit testovaci stand na méreni charakteristik elektrickych motora,
navrhnout a implementovat nadiazeny fidici kontrolér, ktery bude posilat pozadavky do
fidicich jednotek dil¢ich ¢asti a monitorovat stav systému pres sit zabudovanych senzoru.



Generovani syntetickych snimkd hydrogelovych
robotl pomoci generativnich kompetetivnich
neuronovych siti

Bc. Tomas Jirsa (M1)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Hydrogelovi roboti jsou malé objekty s rozmérem v fadu stovek mikrometrd, které lze
ovladat pomoci laserového paprsku. Roboty je mozné spojovat do vétsich komplexnéjsich
celkd, které pak mohou poskytovat nové funkce. K manipulaci s roboty slouZi automaticka
platforma, na niz jsou roboti lokalizovani pomoci kamery a nasledné jsou automaticky
zamérovani a ozarovani laserovym paprskem. Experimenty jsou vSak ¢asové naro¢né a
proto by bylo vhodné vytvorit digitdIni dvojée této platformy pro ovéreni funkcionality
novych robot(, testovani algoritm( pro jejich lokalizaci, pldnovani tras atp., coz by
umoznilo testovat celou fadu problému spjatych s touto problematikou in sillico, véetné
fotorealistické vizualizace. Cilem této prace je ovéfit, zda Ize generovat fotorealistické
obrazy mikrorobotli pomoci kompetitivnich neuronovych siti (GAN), aby mohly byt
pouZity jako fotorealisticky vystup simulace a pfipadné tuto sit navrhnout, natrénovat a
optimalizovat.



Bezdotykoveé ovladanie zariadeni gestami ruk

Bc. Patrik Valabek (M1, Slovenska technickd univerzita v Bratislave)

Skolitel: Ing. MSc. Martin Klau¢o, PhD.

V praci sa venujeme rozpoznavaniu statickych gest ruk v redlnom ¢&ase. Vyuzitim polohy
ruky na obrazovke v kombinacii s rozpoznanym gestom sa nam podarilo plne nahradit
mysku zariadenia. Vytvoreny program je naprogramovany v jazyku Python. Venovali sme
sa Uloham ako rozpoznavanie ruky od pozadia, tréning a testovanie rozpozndvacieho
algoritmu a ovladanie zariadenia v redlnom case. V prvej ¢asti je potrebné pomocou web
kamery zachytit prave ruku uzivatela. Nasnimame samostatne pozadie a odfiltrujeme ho
aby sme dostali obraz nasej ruky. Pomocou takéhoto spbsobu si vytvorime databdzu
obrazkov. Ruka bude znazorriovat rozliéné gesta v roznych polohach a vzdialenostiach od
kamery. Pre rozoznavanie gest pouzijeme konvoluéné neurénové siete (CNN). CNN su
zname ako trieda neurénovych sieti pouzivanych na rozpozndavanie obrazu a klasifikacia.
Budeme porovnavat jednotlivé siete, ktoré sme natrénovali. Pozrieme sa aj na to, ako
vplyva zmena svetelnej jasnosti gesta na presnost predikcie. V poslednej casti sa
pokusime predikciu z CNN previest na akény zasah do zariadenia. Akondhle CNN dané
gesto rozozna, vysle prikaz do systému. Okrem gest, snimame aj polohu ruky, ¢im vieme
zabezpedit pohyb kurzora po obrazovke.



Konstrukcia a programovanie robotickyho vozidiel so
vsesmerovymi kolesami

Bc. Monika Spakova (M1, Slovenska technickd univerzita v Bratislave)

Skolitel: Ing. Richard Valo, Ph.D.

V poslednych desatrociach pritahuje pozornost vsesmerovy mobilny robot, ktory ma
Sirokospektralne vyuZitie. Pri robotoch vyuZzivame vSesmerové kolesd, ktoré sa mézu
pohybovat do vsetkych smerov. V préci sa zaoberame zhotovenim a ovladanim dvoch
robotickych vozidiel. Pri prvom robotovi vyuZivame riadiacu jednotku EV3 z rady LEGO
MINDSTORMS a v druhom robotovi je zavedeny modul WEMQOS ESP32. Oba roboty su
skonstruované tak, aby bolo umoznené ich vzdialené ovladanie. Vyuzity je infracerveny
senzor pri prvom vozidle, ktory zachytava signal z infracerveného ovladacda. Vozidlo
s modulom ESP32 je ovladané pomocou mobilnej aplikacie, ktora spociva v Bluetooth
komunikacii medzi zariadenim a vozidlom. Pomocou senzorov pre meranie vzdialenosti
sme u vozidiel naprogramovali autondmne parkovacie manévre. Tieto manévre spocivali
v hladani parkovacieho miesta do ktorého by vozidlo zaparkovalo a ndsledné
zaparkovanie podla senzorov a vyparkovanie na pévodné pozicie. Pri prvom vozidle sme
taktiez navrhli program pre vyhybanie sa nehybnej prekazke.
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Bc. Tereza Svatoriova (M2, RNDr. Michal Kolar, Ph.D.)

Struktura a dynamika zuZeni peptidového tunelu v ribozomu

Bc. Ondrej Sklddal (M1, doc. Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.)

Meéreni pohody prostiedi pomoci meteorologické stanice

Bc. Markéta Stejdifova (M1, doc. Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.)

PLGA systémy s kolchicinem pro cilené doddvani Iéciv

Anna Kovarnova (B3, Ing. Martin Isoz, Ph.D.)

Redukce fadu modelu pomoci vlastniho ortogondlniho rozvoje s posuvem a
umélych neuronovych siti

Bc. Ondiej Golda (M2, Ing. Jan Vrba, Ph.D.)

Systém pro méreni objemového koeficientu pfestupu hmoty

Bc. Timotej Pitak (M2, Ing. Jan Vrba, Ph.D.)

Path planning for microrobots

Bahadir Mert Erdugan (M1, doc. Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.)

Preparation and characterization of PLGA microparticles for drug delivery



10:50 Bc. Timea Mészdarosova (M1, doc. Ing. Radoslav Paulen, Ph.D., Slovenska

technicka univerzita v Bratislave)

Modelovanie laboratdrnej destilacnej kolony v gPROMS ModelBuilder

vyhlaseni vysledk



Struktura a dynamika zuzeni peptidového tunelu
v ribozomu

Bc. Tereza Svatoriova (M2)

Skolitel: RNDr. Michal Kola¥, Ph.D.

Syntéza protein( je pro Zivot naprosto nezbytna, protoZe proteiny se ucastni vSech déjl
v Zivych organismech. Kli¢ovou roli pti proteosyntéze hraje komplex zvany ribozom, ktery
je zodpovédny za vznik peptidové vazby mezi jednotlivymi aminokyselinami tvoficimi
proteiny. Tyto vazby vznikaji hluboko v ribozomu a rodici se protein posléze putuje
vystupnim tunelem, ktery ma proménlivou Sitku a v nejuzSim misté je tvoren
ribozomalnimi proteiny ulL22 a ul4. Vyznam tohoto zuzeni zatim neni znamy. K lepsSimu
pochopeni jeho vyznamu nam mohou pomoci pocitacové simulace, ty oviem generuji
rozsahla data a je zapotfebi je efektivné a pfesné interpretovat. Vhodnym nastrojem
k popisu struktury a dynamiky zuzeni by méla byt konstrukce Markovova stavového
modelu (MSM), ktery v idedlnim pfipadé umozZni zhrubeny popis termodynamického a
kinetického chovani. JeSté pred zahajenim konstrukce MSM je vhodné simulace
analyzovat pomoci stfedni kvadratické odchylky atomarnich pozic (RMSD). Analyzovéna
byla sada 4 trajektorii ribozomu, vypocty RMSD naznaluji asi 4 hlavni konformace
proteinu ulL22 a asi 2 hlavni konformace ul4.



Meéreni pohody prostredi pomoci meteorologické
stanice

Bc. Ondrej Skladal (M1)

Skolitel: doc. Ing. Du$an Kopecky, Ph.D.

Cilem prace bylo vytvofit webovou aplikaci schopnou zpracovavat a zobrazovat data,
namérena meteorologickou stanici Vantage Pro2 a senzorem kvality ovzdusi Airlink od
spole¢nosti Davis Instrument. V samotném pocatku feseni bylo nutné navrhnout, jaka
data budou vykreslovana, véetné jejich podoby, a to vSe v zdvislosti na dostupném
hardware a software. Ke zpracovani a vykreslovani bylo pfistupovano vice zpUsoby.
V aplikaci se zobrazuji jednak trendy vyvoje veli¢in ve formatu *.png, které jsou
generovany pfimo na strané meteorologického serveru Meteoberry, ktery je propojen
s konzoli Davis Vantage Pro2. Déle jsou zobrazovany aktualni hodnoty mérenych velicin,
které jsou ziskany z XML souboru, generovaného meteoserverem Meteoberry. Posledni
zpUsob je sbér dat pfimo z cloudu WeatherLink spolecnosti Davis Instruments. Na cloud
jsou data prlibézné nahravana pres WeatherlLink Live, coZ je samostatné fungujici interni
jednotka, schopna sbirat data z meteorologické stanice, ¢i dalSich pridavnych senzor(.
Soucasti feseni je také popis probihajici komunikace, pouzitého software a hardware a
postupu pro zobrazovani meteorologickych dat ve webové aplikaci.
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Aktualni hodnoty méfrenych veli€in

PUEDIRSI  Pramémé hodnoty v ramei hodiny  Primémé hodnoty v ramci dne

Cas posledniho méfeni: 24.03.2021 17:12:01

Vnitfni teplota [*C] 19.3
Tiak na konzoli [hPa] 9933

Vnitini vihkost [%] 3

Aktualni hodnoty

Vytvoril



PLGA systémy s kolchicinem pro cilené dodavani léciv
Bc. Markéta Stejdifova (M1)

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

Vyvoj systému pro dodavani léciv zaloZzeny na polymernich nanocdsticich muize fesit jednu
z hlavnich vyzev pfi boji s rakovinou, a to zlepsSeni biologické dostupnosti Ié¢iva v téle.
Hlavnim cilem je tedy vytvoreni takového systému, ktery podpofi cileni IéCiva a umozni
mu kontrolované uvolfiovani. Zaroven musime myslet na velkou toxicitu cytostatickych
léCiv a na moznosti ochrany zdravych bunék. Kopolymer kyseliny glykolové a kyseliny
mlécéné (poly(lactide-co-glycolide) - PLGA) patfi k nejpouzivanéjSim biologicky
odbouratelnym polymerdm, pro jeho dobrou biologickou kompatibilitu a moZnost
kontrolovatelné degradace hydrolyzou. Dalsi vyhodou je moznd Uprava povrchu PLGA na
pozadované vlastnosti (napf. zvySeni rozpustnosti). Uzavieni kolchicinu do polymerniho
systému ma potencidl z divodu cytostatickych ucink( kolchicinu, ale zaroven pro snizeni
jeho vysoké toxicity.



Redukce radu modelu pomoci vlastniho
ortogondlniho rozvoje s posuvem a umélych
neuronovych siti

Anna Kovarnova (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Z divodu narok priimyslu 4.0 na digitalizaci vyvoje technologii a pokrocilé fizeni systému
roste sloZitost modell bézné vyuZivanych v inZenyrské praxi. To s sebou pfirozené prinasi
rostouci vypocetni ¢as nutny k vyhodnoceni téchto model(, coz komplikuje jejich vyuZiti
v optimalizaci ¢i fizeni procesll. Jednim z moZnych feseni tohoto problému jsou metody
redukce rfadu modelu, které snizuji vypocetni ndrocnost opakovaného vyhodnoceni
modelu pfi zméné jeho parametr(. Jednou z rozsifenych metod redukce radu modelu je
metoda kombinujici vlastni ortogonalni rozvoj (ang. proper orthogonal decomposition,
POD) s Galerkinovou projekci (GP). Tato metoda ma vsak dvé hlavni omezeni, (i) GP
vyzaduje znalost rovnic popisujici dany problém, a (ii) vystup redukovaného modelu
vytvoreného POD je rekonstruovan superpozici v case neménnych prostorovych struktur,
coz se ukazuje jako nevhodné pro systémy s dominantnim transportem. Cilem této prace
je odstranéni téchto dvou omezeni, (i) nahrazenim GP umélou neuronovou siti, a (ii)
kombinaci POD s casové zdvislym transportnim operatorem umoZiujicim efektivni
zpracovani systému s vyznamnou transportni slozkou. Vyvijené metody a jejich vyhody
jsou ilustrovany na prikladech z oblasti vypocetni dynamiky tekutin.

Pivodni model

(2 kulicky transportované doménou)

SMEr POhybU  —-

Redukovany model Redukovany model
s vyuzitim POD s vyuzitim sPOD

O
— —e

16 médd 2 mody (= osmkrat méné dat)




Systém pro mereni objemového koeficientu prestupu
hmoty

Bc. Ondrej Golda (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Cilem tohoto projektu je sestavit funkéni systém pro méfeni objemového koeficientu
prestupu hmoty. Tento koeficient je klicovym parametrem pro vypocet aeracni kapacity
bioreaktord (fermentor(). Pfimé wvyuZiti je v navrhovani fermentord a uréovani
optimalnich rychlosti ota¢ek michadel. Projekt vychdazi ze zastaralého FeSeni tohoto
systému, ktery byl umistén v laboratofich chemického inzenyrstvi (VSCHT Praha) a je
zaloZen na Uzké spolupraci s Ustavem Chemického inzenyrstvi na VSCHT Praha.Obsahem
projektu je analyza zminéného procesu méreni objemového koeficientu prestupu hmoty
s kolegy z chemického inZzenyrstvi, nasledné pak na zakladé zjisténych informaci navrzeni
a nakup vsech potrebnych zafizeni pro stavbu celé aparatury a v neposledni radé pak
nastaveni vsech potrebnych ¢lenl systému a tvorba softwarového reseni celého méreni.



Path planning for microrobots
Bc. Timotej Pitdk (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Soft robotics is a relatively new field, so even their basic locomotion needs to be
researched. The thesis provides an overview of the classic path planning approaches and
investigates two of them on an automated platform for hydrogel microrobots. The
algorithms were tested and compared by path length, computation time, and ability of
robots to follow the path by calculating the ratio of planned path and actual path which
the robot took. A* and the optimal version of rapidly exploring random trees (RRT*) were
implemented for the experiment. Taken together, the findings suggest that A* is more
suitable. Path length for five maps was always shorter with A*, and average computation
time was 5.40 seconds, while rapidly exploring trees yielded results in 9.78 seconds. The
ratio of the path was 0.51 and 0.57 using A* and RRT*, respectively. The final number is
in favor of RRT*. However, RRT* had outliers present and the calculated values had high
variance, while results using A* were approximately the same with low variance. This kind
of unpredictability using RRT* is hardly desirable, so A* was also considered as better in
this aspect. Thus, the A* is more appropriate for microrobots used for the thesisi.



Preparation and characterization of PLGA
microparticles for drug delivery

Bahadir Mert Erdugan (M1)

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

Polymeric microparticles are very popular carriers that are used to enhance the
bioavailability (e.g., poorly water soluble drugs) and the bio-distribution of the active
pharmaceutical ingredients (APls). Among the different types of polymers, poly(D, L-
lactide-co-glycolide) (PLGA) is a widely studied and FDA-approved polymeric drug delivery
vehicle. The main role of the PLGA is to carry and control the kinetics of the API release
and therefore effective release of the API. Despite these advances, there is a lack of
knowledge about the relationship between the structural features of the polymeric
carrier, APl—polymer miscibility, encapsulation efficiency, and APl release profile.
Therefore, as a model study, PLGA based microparticles were prepared by oil-in-water
(o/w) single emulsion using four APIs (i.e., indomethacin, ibuprofen, naproxen, and
paracetamol) at different API loadings. The effect of the processing conditions on the
properties (shape, mean size, etc.) of the particles was studied. The drug loading,
encapsulation efficiency, physico-chemical and solid state properties of the
microparticles were investigated using various analytic techniques. The relationship
between the latter properties and the APl—polymer miscibility was established.



Modelovanie laboratdrnej destilacnej kolony v
gPROMS ModelBuilder

Bc. Timea Mészarosova (M1, Slovenska technickd univerzita
v Bratislave)

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

Destilaény proces tvori doleZiti sucast mnohych priemyselnych odvetvi. Presny
matematicky model méZe byt uZitoény nastroj na simuldciu podmienok, ktorych
identifikacia na fyzickom zariadeni je neredlna alebo prili$ finanéne narocna. Preto sme sa
rozhodli zostrojit matematicky model laboratérnej destilacnej koldny v pokrocilom
programe gPROMS ModelBuilder, ktory je navrhnuty pre modelovanie
chemickotechnologickych procesov. Vzhladom na to, Ze destila¢na koléna je pomerne
komplexny systém, celkovy model bol vytvoreni postupne a skladd sa z Ciastkovych
modelov, ako napriklad vardk, kondenzator a destilaénd koléna. Navrhnuty model sa
nasledne ladi podla parametrov redlnej destilacnej koldny. Funkcénost vytvoreného
modelu v programovom prostredi gPROMS ModelBuilder sme overili porovnanim
simulaénych vysledkov a experimentalnych dat. Vzhladom na dosiahnuté vysledky mozno
konstatovat, Ze navrhnuty model ma pomerne vysoku presnost v porovnani s readlnou
destilacnou kolénou a verne opisuje jej spravanie. Pocas modelovania sme uvaZovali
separdciu binarnej zmesi metanol-voda. V buducnosti by sme sa chceli dany model
zovseobecnit a aplikovat aj pre separaciu dalSich zmesi.



