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Prinasime zdravi a wellbeing pro vice nez
100 milion lidi po celé Evropé.

VYVIJIME VYRABIME

Inovujeme a hleddme nové Pfimo v Praze vyrdbime vice nez
zpUsoby vyroby vysoce 1500 kvalitnich generickych
kvalitnich a dostupnych k0. léCivych pfipravk.

SLOUZIME STARAME SE

% Prindsime zdravi a wellbeing pro @ O nase lidi, nase partnery a nasi
viechny generace. Nasim lékim ‘Qé] @ planetu. Vytvafime skvélé misto
w rocné dUvéruje vice nez 100 pro prdci.
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INOVACE V

GENERIKACH: JAK
MUZE CHEMIK MENIT
SVET PACIENTU

S PAVLEM SEBKEM

Zentiva patfi mezi nejvétsi vyrobce lééiv v Ceské
republice. Kazdy rok pfimo v Praze vyrobi témér 140
miliont baleni generickych Iéku. Zentiva pusobi ve
vice nez 30 evropskych zemich, jejim srdcem ale
zUstava Praha — nejen sidlo vedeni firmy, ale také
centrum pro vyzkum a vyvoj. Pravé zde vznikaji
inovace, které posouvaji genericka léciva o uroven
vys. Co obnasi vyvoj generik a kde je prostor pro
mladé chemiky a farmaceuty? Odpovida Pavel Sebek,
feditel vyzkumu a vyvoje v Zentivé.

Soucasny genericky pramysl stoji na
inovacich, které skute¢né zlepSuji
zZivot pacientt. Uz davno nejde jen o
.Kopirovani“ originalnich Iéciv, ale o
vytvareni novych, dostupnéjSich a
ucinnéjSich feseni. Mladi odbornici
zde maji obrovskou pfilezitost
skute€né néco zménit.

Inovace v generickém primyslu
probihaji na tfech Urovnich.

Na prvni drovni je cilem uvést
generikum na trh co nejdfive po
vyprSeni patentu originalniho IéCiva.
To vyZaduje nalézt vlastni produktova
a technologicka feseni, ktera
neporusuji duSevni vlastnictvi tfetich
stran. Diky v€asnému vstupu
generického |éCiva na trh se pak
moderni terapie stavaji dostupnéjsi
pro SirSi okruh pacientt. Druha uroven
se zaméfujeme na efektivné;jsi

a udrzitelngjsi vyrobni procesy. Tyto
inovace umoznuji snizit vyrobni
naklady, ale zaroven i ekologickou
stopu IéCiva. Na treti urovni vytvarime
novou pfidanou hodnotu pro pacienta
— hledame zpusoby, jak vylepsit
existujici terapii.

Zaméfujeme se napfiklad na eliminaci
nezadoucich ucinkd, zvyseni klinické
ucinnosti, nové indikace pro existujici
molekuly, rychlejSi nastup ucinku,
nebo naopak na protrahovany ucinek
tam, kde je to pro pacienta vhodnéjsi,
popfipadé na zménu rezimu podavani
|é¢iva. Pfikladem muze byt
analgetikum, které dnes pacient bere
kazdé Ctyfi hodiny. Lék jsme upravili
tak, aby ucinek nastoupil okamZzité a
vydrzel celych osm hodin. Pacient
tudiz mize v klidu prospat celou noc.

Obrovsky. Nejde jen o to, aby lék

fungoval. Napfiklad inovace vedouci
ke zlepSeni adherence s medikaci

prokazatelné zlepsuji terapeuticky
vysledek, snizuji celkové naklady na
Iéky Ci hospitalizace nebo operace, a
tak Setfi zdravotnimu systému
znacné mnozstvi prostredku.

Pravé dokoncujeme rozsifeni
vyvojovych kapacit v Praze. Nyni
mame Vv laboratofich 230
spolupracovnikl a 20 kolegl pracuje
v Ankleshwaru v Indii. Chystame
také dalSi rozSifeni vyvojovych
kapacit otevienim nového
vyvojového centra. Pracovni
prostfedi je mezinarodni, pracovnik
jazykem je anglictina. Kromeé generik
spolupracujeme také s partnerskymi
startupovymi firmami na vyvoji
originalnich Iéciv. Stale hledame
mladé talentované védce, ktefi maji
ambici délat Spickovou
farmaceutickou védu na svétové
urovni.

ZENTIVA



T T PRO.MED.CS

Praha a.s.

Jsme prosperujici ceska farmaceuticka
spolecnost s mezindrodnim presahem

a vlastnim védeckym vyzkumem a vyvojem.

Nase spoleCnost v poslednich letech

vyznamné roste, a to nejen v Cechach, ale

i v zahrani¢nich regionech, ve kterych nase
spole¢nost plsobi.

Nase léky prispivaji k Gcinné lécbé a zlepseni kvality
Zivota pacientd. Zkoumame nejnovéjsi poznatky
lékarské védy a zacllehujeme je do strategie nasi
spolecnosti. Cilem firmy PRO.MED.CS Praha a.s. je uvadét
na trh bezkonkurencni, moderni, Ucinné a cenové dostupné
léky nejvySSi mozné kvality.

Primarné se zamérujeme na gastroenterologii a hepatologii,
mame vsak mnohem Sirsi zabér - nabizime i léky pro kardiologii,
neurologii, l&¢bu poruch CNS a dalsi.

Nase lécCivé pripravky vyrabime také ve vyrobnim zavodé
v Praze a prodavame je ve vice nez triceti zemich po celém
Sveté.

Poskytujeme podporu vyzkumnym tymdm a nezavislym
laboratofim pri hledani inovaci a sdilime nejnovéjsi
poznatky s védci a lékafi v Cechéch i v zahranidi.

Davame prostor k profesni seberealizacivice nez
deviti stdm kvalifikovanych zaméstnancd. Ve
firemni centrale v Praze pracuji mezinarodni
tymy sloZené z odbornikl z riznych zemi
a kulturnich prostredi.

VLASTNi VEDECKY VYZKUM A VYVOJ

VLASTNi VYROBA V PRAZE

TRIMEDJOB_148x210mm_v2.indd 1 @ 16.11.2022 13:19:26



ZAJIMAS SE 0 SVET FARMACIE?

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

PAK SE PRIDEJ K NAM
A OBJEV NAS SVET!

Absolventi VSCHT u nas nachazeji uplatnéni
nejcastéji na téchto oddélenich:

Vyvoj lékovych forem
Vyroba léciv

Farmakovigilance

OO e

Registrace léciv

CO TI NABIDNEME?

~=2 Préaci na projektech, které vedou ke zlep$eni kvality Zivota pacientl

=7 Prostredi firmy, které podporuje inovativni lécebné metody

=2 Atraktivni mzdu i bez predchozi praxe

=2 Mnoho prostoru pro odborné vzdélavani a kariérni rozvoj

~=2 Lakavé benefity

=2 Pratelsky tym, ktery jde za spolecnym cilem - prispivat ke zdravi nasich
pacientl

=2 Designové kancelare na Brumlovce
www.promedcs.com
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SIDAT, spol. s r.o.

Zakladni udaje o spolecnosti:

SIDAT

AUTOMATION —
— INFORMATICS

Za 35 let jsme automatizovali a projekty vyrobni informatiky vybavili technologie za bezmala 40 miliard K¢.

v ove

Obory nasi ¢innosti jsou Komplexni automatizace, Vyrobni informatika, Dodavky HW, Servis 24/7 a Skoleni.
V poétu vice nez 100 zaméstnancl dosahujeme obratu téméf 400 milionG K& na projektech v Ceské republice i

zahranici.

Nabizime:

Nekorporatni firemni kulturu, moderné zafizené kanceldre na Praze 5, moznost ¢aste¢ného HO a dalsi.

Predevsim ale zajimavou a cenénou praci a podporu Vaseho profesniho rozvoje.

Moznosti pro studenty a absolventy:

Junior PLC programator/
projektovy inzenyr

Junior PLC programator/
projektovy inZenyr

OIL & GAS

Junior programator
webovych aplikaci

¢ Budete uvadét do Zivota vyrobni linky
a jednoucelové stroje pro zakazniky
v CRi zahrani¢i

e Zapojite se do vytvareni fidiciho SW
v prostiedi SIEMENS TIA PORTAL,
SIEMENS PCS7 nebo ProLeiT

¢ Naucite se navrhovat a programovat
operatorské panely

o Ziskate pfistup ke kurzim v nasem
certifikovaném SIEMENS 3kolicim
stiedisku

Ceho miiZete byt soucasti:

Energy Manager Pro
v pivovaru Starobrno

Kontakt:

Ing. Petra Majerova
Vedouci persondlniho oddéleni

¢ Budete uvadét do Zivota
technologické celky a vyrobni procesy
pro zakazniky v CR i zahranici

¢ Zapojite se do vytvéreni fidiciho SW
v prostiedi SIEMENS PCS7, TIA PORTAL
véetné HMI vizualizace

o Ziskate pfistup ke kurzim v nasem
certifikovaném SIEMENS $kolicim
stredisku

e Spoluprace s kolegy se zahranici

Indorama Ventures
Mobility Bohemia

SIDAT, spol. s r.o., Jinonicka 80, 158 00 Praha 5, Ceska republika

M: +420 737 811 096

petra.majerova@sidat.cz / web: www.sidat.cz

¢ Budete spolupracovat na tvorbé
aplikaci pro sbér a prezentaci dat
z vyroby

¢ Zapojite se do konfigurace aplikace
dle pozadavkul zékaznika a feseni jeho
poZadavkd

* Budete se rozvijet pod dohledem
zkusenych kolegt

Ridici a Batch
systémy pro PPF



mailto:petra.majerova@sidat.cz
http://www.sidat.cz/

Ustav analytické chemie (402)

USTAVNI KOORDINATOR

Ing. Martin Clupek, Ph.D.

SEZNAM SEKCI

e Analyticka chemie |

e Analyticka chemie Il
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Analyticka chemie |

MISTO: A105

KOMISE

doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D. (pFedseda)

Ing. Lucie Habartovad, Ph.D.

Ing. Karel Vavra, Ph.D.

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

SOUTEZICI
e Bc. Matyas Garnol — Optimalizace ex vivo Ramanovy spektroskopie vzorkl v nativnim stavu:

potkani brzlik a mozek (M2, Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.)

e Bc. Barbora Kolafova — Hydrochlorid 3,4-DMMC v hledacku kvantové chemie: vibracni
analyza (M2, doc. Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.)

e Bc. Anna Maskova — Pfiprava 1-buten-3-yn-2-olu a jeho spektroskopicka analyza (M2, doc.
Ing. Lucie Kolesnikova, Ph.D.)

e Bc. Jana Pavlisova — Studium NMR interakcnich konstant pres vice vazeb pro strukturni
analyzu molekul (M2, doc. RNDr. Martin Dracinsky, Ph.D.)

e Bc. Katarina PoZgayova — Analyza pigmentov v nabrusovych preparatoch pomocou
Ramanovej mikrospektroskopie (M2, Ing. Marcela Dendisov4, Ph.D.)

e Bc. Adéla Pfadova — Srovnani SERS-aktivnich velkoploSnych a kompozitnich substrat( pro
detekci a identifikaci dopaminu (M2, Ing. Vadim Prokopec, Ph.D.)

e Bc. EliSka Radlova — Analyza aerosolovych ¢astic pomoci NMR spektroskopie (M2, Ing. Jan
Sykora, Ph.D.)



Analyticka chemie Il

MISTO: A21

KOMISE
e prof. Dr. RNDr. David Sykora (predseda)
e doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D.

e Ing. Gabriela Broncova, Ph.D.

SOUTEZICI
e Michal Charvat — Vliv dlouhodobého skladovani na radiofotoluminiscencni vlastnosti

fosfatovych analogovych dozimetr( (B3, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

e Bc. Tomas Formanek — Povrchové modifikované magnetické nanocastice pro
enantioseparaci mandlové kyseliny (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

e Bc. Tomas Fryba — Studium zavislosti pH roztokd organickych chlorovanych latek na
obdrzené davce y zaFeni. (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

e Bc. Bogdan Hryshkevich — Srovnani disolu¢nich technik pro lé¢ivé pfipravky ve vyvojové fazi
a optimalizace vybrané metody (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

e Bc. Monika Marouskova — Priprava, charakterizace a studium vazebnych vlastnosti
magnetickych nanocastic modifikovanych B-cyklodextrinem (M1, doc. RNDr. Ing. Pavel
Rezanka, Ph.D.)

e Barbora Miskova — Studium sorpcnich vlastnosti geopolymeru pro Cs-137 pfi rlznych
teplotach (B3, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

e Bc. Michal Serfel — Elektrochémiou proti zlo€inu: Screening krvnych stép redoxnym farbivom
(M1, Ing. Gabriela Broncova, Ph.D.)

e Bc. Marek Simko — Analyza potencidlniho antiobezitika na bazi triazol& (M2, prof. Dr. RNDr.
David Sykora)



Vliv dlouhodobého skladovani na radiofotoluminiscencni
vlastnosti fosfdtovych analogovych dozimetrt

Michal Charvat (B3)

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

Tato prace se zabyva vlivem Ctyficetiletého skladovani na radiofotoluminiscenéni vlastnosti krystald
metafosfore¢nanu sodného dopovaného stfibrem (NasPO4:Ag). Zminéné krystaly se dfive pouZzivaly
jako materidl citlivy na ionizacni zafeni pfi vyrobé dozimetrd. Cilem bylo posoudit, zda i po
dlouhodobém skladovani je odezva krystalll pfi ozareni dostatecna pro jejich zamyslené pouziti. Byly
zméreny hodnoty luminiscencni odezvy po skladovani a srovnanim s vysledky ziskanymi jinym
pfistrojem stejného typu bylo pomoci dvouvybérového t-testu zjiSténo, Ze pfi méreni nedochazi
k staticky vyznamnym rozdildm. Nasledné byly krystaly ve spolupraci se Statnim Ustavem radiacni
ochrany ozafovdny gama zafenim emitovaného radionuklidem ®Co v postupnych déavkach o
velikostech 0,05, 0,15 a 0,3 Sv. Z naméfené odezvy byla vypoctena ucinnost jednotlivych krystall a
vyhodnocena stabilita luminiscen¢ni odezvy. Nasledné bylo nékolik vybranych vzorkli mechanicky
ocisténo a byla sledovana pfipadna zména odezvy, na zakladé, které bylo vyhodnoceno, zda nedochazi
k poskozeni struktury.



Povrchove modifikované magnetické nanocastice pro
enantioseparaci mandlove kyseliny

Bc. Tomas Formanek (M2)

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

Chiralita léc¢iv zasadné ovliviiuje jejich biologickou aktivitu, nebot odlisné enantiomery jedné latky
mohou vykazovat zcela rozdilné farmakologické ucinky od terapeuticky Zadoucich az po toxické,
karcinogenni, teratogenni ¢i mutagenni projevy. Z tohoto ddvodu je velmi dlleZité pfi syntéze nové
vyvijenych |éciv obsahujicich chiralni centra jednoznacné urcit, ktera konfigurace je biologicky aktivni,
a nasledné zajistit uc¢innou separaci cileného enantiomeru z reakéni racemické smési.

Vzhledem k neustalému rozvoji metod enantiomerni separace se zvysSuje i vyznam vyuziti modernich
pristupli, které kombinuji vysokou separaéni Gcéinnost, selektivitu, snadnou prdmyslovou
implementaci a ekonomickou vyhodnost.

Jednim z perspektivnich feSeni je pouziti vhodné modifikovanych magnetickych nanocastic na bazi
Fes0,4, které diky svym fyzikdlné-chemickym vlastnostem umozniuji efektivni a opakované
proveditelnou separaci chiralnich sloucenin v laboratorni i priimyslové praxi. Tato prace se zaméruje
na pfipravu, charakterizaci a pouziti modifikovanych magnetickych nanocastic.



Studium zavislosti pH roztoku organickych chlorovanych
|[dtek na obdrZené davce y zareni.

Bc. Tomas Fryba (M2)

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

Ptiinterakci chlorovanych latek s y zafenim dochazi ke vzniku kyseliny chlorovodikové, coz se projevuje
zménou pH roztoku. JestliZe je k ozafovanému roztoku chlorované latky pfidan vhodny pH indikator,
je mozné pozorovat barevnou zménu smési. Pozorovani barevného prechodu je zakladnim principem
detekce y zareni kolorimetrickymi dozimetry. Tato prace se v prvni ¢asti zaméruje na studium zavislosti
zmény pH roztokd vybranych chlorovanych latek rozpusténych v methanolu v zavislosti na obdrzené
davce y zafeni. Pro dalsi zkoumani byl nasledné ptipraven roztok se zvolenym pH indikdtorem
a chlorovanou latkou, ktera podléha skokové zméné hodnoty pH.



Optimalizace ex vivo Ramanovy spektroskopie vzorku v
nativnim stavu: potkani brzlik a mozek

Bc. Matyas Garnol (M2)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Vcasna diagnostika a sledovani vyvoje onemocnéni lidskych tkani vyZaduji spolehlivé metody
zpracovani biomedicinskych dat. Ramanova spektroskopie umoznuje neinvazivni ziskani chemického
,otisku” tkani, ktery mize slouzit jako zéklad pro jejich klasifikaci pomoci metod strojového uceni.
Uspésnost téchto piistupll viak zasadné zavisi na kvalité a reprezentativnosti dostupnych dat. Cilem
projektu je optimalizovat méreni nativnich vzork( brzliku a mozku potkan( tak, aby vznikla rozsahl3,
kvalitni a dobfe anotovana sada dat Ramanovych spekter. Optimalizace zahrnuje vybér vlastnosti
vzorku, vybér méficich parametr(i, minimalizaci Sumu a zajisténi reprodukovatelnosti méreni. Takto
vytvorena sada dat umozni testovani a srovnani riznych metod strojového uceni a zaroven poslouzi
jako zaklad pro vyvoj modell vyuZitelnych v ramci pfenosového uceni, které mohou byt pozdéji
aplikovany i na lidské tkané. Ocekavanym prinosem prace je vytvoreni robustniho datového zakladu
pro nasledné biomedicinské analyzy a demonstrace vyznamu optimalizace datového sbéru pro Uspéch
algoritmickych metod v diagnostice.



Srovnani disolucnich technik pro léciveé pripravky ve
vyvojové fazi a optimalizace vybrané metody
Bc. Bogdan Hryshkevich (M2)

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

Disolucni testy predstavuji kli€ovy nastroj pro hodnoceni uvolfiovani ucéinné latky (API) z IéCivych
pripravkd a pro predikci jejich chovani in vivo. NejCastéji pouZivanou aparaturou je USP Apparatus 2
vSak nemusi vidy dostatecné presné simulovat podminky v gastrointestindlnim traktu. Pokrocilejsi
aparatury, jako USP Apparatus 3 (reciprokujici valec) a USP Apparatus 4 (pritocny systém), umoznu;ji
realisti¢téjsi modelovani in vivo prostfedi a mohou byt vhodné pro komplikovanéjsi pfipravky. V ramci
této prace byly studovany potahované tablety obsahujici Spatné rozpustnou ucinnou latku, jejichz
bioekvivalencni studie (BES) vykazala opacné vysledky oproti ocekavani, coz vedlo k potfebé vyvoje
disolu¢ni metody s vyssi prediktivni hodnotou. Prototypy tablet byly testovdny na aparaturach USP
Apparatus 2, USP Apparatus 3 a USP Apparatus 4 v rliznych disolu¢nich médiich a podminkach. Zatimco
disolucni testy provedené na aparaturach USP Apparatus 2 a USP Apparatus 4 neodrazely trendy
pozorované v BES, vysledky ziskané pomoci aparatury USP 3 vykazovaly obdobné trendy v uvolfiovani
APl, coZ naznaluje, Ze aparatura USP 3 muZe Ilépe simulovat fyziologické podminky
gastrointestinalniho traktu a pfedstavuje vhodny nastroj pro vyvoj prediktivni disolu¢ni metody. Dalsi
optimalizace této metody by mohla pfispét k lepSimu porozumeéni vztahu in vitro—in vivo a zefektivnéni
vyvoje peroralnich lékovych forem.



Hydrochlorid 3,4-DMMC v hleddcku kvantové chemie:
vibracni analyza

Bc. Barbora Kolarova (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Tereza Uhlikovd, Ph.D.

Syntetické kathinony predstavuji zdvaznou hrozbu pro lidské zdravi vzhledem kjejich silnym
stimulaénim ucink{im, které mohou pti zneuzivani vést k predavkovani i umrti. Kvali rychlému uvadéni
novych derivatQ kathinonu na trh a nedostatku Udajd o nich je potfeba mit k dispozici spolehlivé
metody jejich identifikace a detekce vyuZitelné ve forenzni praxi. K hlubSimu porozuméni témto
latkdm na strukturni drovni Ize efektivné vyuZit metody vibracni spektroskopie spolu s kvantové
chemickymi vypocty, zalozenymi napfriklad na teorii funkcionalu hustoty (DFT). Tyto vypocetni metody
nam umoznuji predikci spektralnich a dalSich vlastnosti nové vznikajicich derivatq, jejich konformer(
i riznych polymorfnich struktur. Predmétem této préce je studium vibracnich vlastnosti hydrochloridu
3,4-dimethylmethkathinonu (3,4-DMMC), ktery je fazen na seznam ¢. 4 psychotropnich latek v pfiloze
¢. 4 k nafizeni vladdy ¢. 463/2013. Byla provedena optimalizace geometrii matefské molekuly,
samostatného hydrochloridu 3,4-DMMC a jeho krystalické formy. Nasledné byla predikovana vibraéni
spektra, kterd budou dale porovnavana s experimentem.

3,4-DMMC

Absorbance (a.u.)

200 100 14
Wavenumber (cm!)

Zdroje obrdzky:

David Becking (Walter Sisulu NBG)

Callister, W. D., Jr.; Rethwisch, D. G. Vibrational Heat Capacity. Materials science and engineering: an introduction. John Wiley & Sons, Inc. (2018), p. 700.
3,4-DMMC (3,4-Dimethylmethcathinone). Dostupné z: https://researchchemicalskopen.net/pt/produto/34-dmmc-34-dimethylmethcathinone/.



Priprava, charakterizace a studium vazebnych vlastnosti
magnetickych nanocastic modifikovanych 6-
cyklodextrinem

Bc. Monika Marouskova (M1)

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

Rozliseni enantiomernich forem IéCiv je naprosto stéZejni pfi jejich vyvoji a analyze z divodu moznych
odlisnych ucink( jednotlivych optickych izomerQ. V ramci testovani vhodnosti rliznych separacnich
technik byl vytvofen modelovy systém modifikovanych magnetickych nanocastic ur¢eny pro budouci
vyuziti v separaci tokem v magnetickém poli. Byly vytvoreny Fes04 magnetické nanocastice, na néz byl
prostfednictvim (3-isokyanatopropyl)triethoxysilanu navazan chiralni selektor B-cyklodextrin. Jako
modelova sloucenina byl pouzit fenolftalein, ktery, ac achirélni, je vhodnou testovaci latkou, nebot je
schopen se vazat na B-cyklodextrin a ma vysoky molarni absorpcni koeficient pfi 554 mm. Systém byl
charakterizovdn pomoci nasledujicich analytickych technik: UV-VIS spektrofotometrie k urceni
podminéné konstanty stability komplexu cyklodextrin-fenolftalein; infracervena spektroskopie
(zeslabeny totdlni odraz a transmise pro pevnou a kapalnou fazi) a termogravimetrie pro sledovani
jednotlivych fazi syntézy; dynamicky rozptyl svétla pro zjisténi primérl a zeta potencialu nanocastic.
Vysledkem prace jsou dulezité informace o modelovém separacnim systému pro budouci vyuzZiti
podobnych systému nejen ve farmaceutickém vyzkumu.



Priprava 1-buten-3-yn-2-olu a jeho spektroskopicka
analyza

Bc. Anna Maskova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Lucie Kolesnikova, Ph.D.

Kyslikaté slouceniny predstavuji vyznamnou skupinu latek intenzivné zkoumanych v mezihvézdném
prostredi. Pfikladem jsou aldehydy, ketony a jejich tautomerni formy, enoly, které jsou povaZovany za
klicové meziprodukty v syntéze prebioticky vyznamnych latek. V mezihvézdném prostredi byly na
zakladé rotacnich prechodld doposud identifikovany tfi enoly: ethenol, (2)-ethen-1,2-diol a 3-
hydroxyprop-2-enal. Jednoznacna detekce téchto latek v astronomickych spektrech by vsak nebyla
mozna bez predchozich laboratornich experimentd poskytujicich referenéni data. Tato studie se
zaméruje na pripravu 1-buten-3-yn-2-olu, dalsiho astrofyzikalné vyznamného enolu, a jeho naslednou
charakterizaci pomoci rotacni spektroskopie. Tento nestabilni enol byl pozorovan v plynné smési
vzniklé pyrolyzou 1-ethynylcyklobutanolu a ve frekvenénim rozsahu od 153 do 179 GHz se podafilo
poprvé jednoznacné identifikovat a zméfit rotacni prechody jeho dvou mozZnych konformaci. Vysledky
této prace predstavuji prvni krok pro budouci hledani 1-buten-3-yn-2-olu v mezihvézdném prostredi.



Studium sorpcnich vlastnosti geopolymeru pro Cs-137
pfiruznych teplotdch
Barbora Miskova (B3)

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

Vyuziti jadernych elektraren jako zdroje elektrické energie ve vétSim méfitku je i nadale aktudlni téma,
které s sebou prinasi potifebu efektivniho a bezpecného zplsobu nakladani s radioaktivnim odpadem.
Jeho nevhodné uskladnéni by totiz mohlo vést k uUniku vysoceaktivnich radionuklidd do Zivotniho
prostfedi a zplsobit zdvazné ekologické izdravotni nésledky. Proto se v CR planuje vystavba
hlubinnych UlozZist, ve kterych by byly pravé pro bezpecéné uchovani aktivnich material( a ochranu
biosféry pred radionuklidy vyuZivany inZenyrské bariéry. Jednim z moznych materiald, ktery by byl
soucasti téchto bariér, je geopolymer. BEhem svého provozu v hlubinném uloZisti bude vystavovan
plsobeni podzemni vody pfi rlznych teplotach. Prozkoumat vliv teploty na sorpéni vlastnosti
geopolymeru pro izotop Cs-137 si klade za cil predkladana prace.



Studium NMR interakcnich konstant pres vice vazeb pro
strukturni analyzu molekul

Bc. Jana PavlisSova (M2)

Skolitel: doc. RNDr. Martin Draéinsky, Ph.D.

NMR spektroskopie je dllezitym nastrojem pro strukturni analyzu molekul. Pro uréovani molekulové
struktury jsou v NMR béZné vyuZivany interakéni konstanty 'H-'H pfes dvé a tfi vazby. Pfedmétem
tohoto vyzkumu vsak byly interakéni konstanty pfes vice vazeb (ptes Ctyfi a pét vazeb), které v béZzném
1D spektru ¢asto nejsou pozorovatelné. Pro ziskani téchto malych interakénich konstant byla mérena
homonuklearni J-resolved spektra s vysoce rozliSenou osou ukazujici interakéni konstanty. Dale byla
méfena long-range COSY spektra, ve kterych Ize pozorovat malé interakce mezi vodiky. Experimentalni
data byla doplnéna o DFT vypocty. Bylo analyzovano vice latek, obsahujicich ve své strukture vodiky
vzdalené vice nez tfi vazby — jednou z nich byl 1,2-epoxy-3-phenoxypropan. Cilem prace bylo zméfit
interakcni konstanty pfes vice vazeb a zhodnotit, zda tyto interakéni konstanty umoznuji detailnéjsi
charakterizaci struktury organickych latek. Konkrétné v pripadé 1,2-epoxy-3-phenoxypropanu bylo
ukdzano, Ze interakéni konstanty pres vice vazeb mohou rozlisit diastereotopni vodiky, které se
v molekule vyskytuji.
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J-resolved spektrum ukazujici existenci malych interakcénich konstant pres Ctyfi vazby mezi vodiky v
molekule 1,2-epoxy-3-phenoxypropanu



Analyza pigmentov v nabrusovych preparatoch
pomocou Ramanovej mikrospektroskopie

Bc. Katarina PoZgayova (M2)

Skolitelka: Ing. Marcela Dendisové, Ph.D.

Ramanova mikrospektroskopia predstavuje klti¢ovu analyticki metdodu vyuZivana pri materidlovom
vyskume a charakterizacii umeleckych diel, najma v oblasti identifikdcie pigmentov v historickych
a modernych vrstvach malieb. Technika umoZfiuje neinvazivnu alebo mikroinvazivnu analyzu a vdaka
vysokému priestorovému rozliseniu poskytuje moznost analyzovat jednotlivé castice pigmentov
priamo v mikrovrstvach malby. Nabrusové preparaty predstavuju vhodnu formu vzorkovania, ktora
umoziiuje Studovat stratigrafiu vzoriek a si¢asne minimalizuju invazivitu zasahu do originalu. Cielom
tejto prace je identifikovat pigmenty pritomné v ndbrusovych preparatoch pomocou Ramanovej
mikrospektroskopie a posudit jej prinos pri charakterizacii malieb s komplexnou struktirou. Rovnako
sa praca zameriava na optimalizaciu experimentdlnych podmienok vratane vyberu vinovej dizky
laseru, ¢asu a poctu akumulacii a nasledného spektralneho spracovania. Analyza sa zameriava na
identifikaciu anorganickych aj organickych pigmentov ¢i detekciu degradacnych produktov. Ramanova
mikrospektroskopia preukazala vysoku citlivost pri identifikacii pigmentov a vysledky prace zaroven
poukazuji aj na jej limity, najma v pripadoch vyraznej fluorescencie alebo pritomnosti zmesi
pigmentov s komplexnou Strukturou.



Srovnani SERS-aktivnich velkoplosnych a kompozitnich
substratd pro detekci a identifikaci dopaminu

Bc. Adéla Pradova (M2)

Skolitel: Ing. Vadim Prokopec, Ph.D.

Dopamin je dileZity neurotransmiter, ktery ovliviiuje fadu neurofyziologickych procest. Ma zasadni
vyznam pro medicinu napftiklad kvuli diagnostice rlznych nervovych onemocnéni. V lidském téle se
ovsem nachazi ve stopovém mnozstvi, coZ je pro obvyklou Ramanovu spektroskopii pod mezi
detekce. Diky povrchovému zesileni signalu molekul adsorbovanych na kovovych nanostrukturach
Ize dosahnout detekce velmi malych koncentraci. Cilem této préace je porovnani dvou riznych typ(
substratd na bazi kiemiku a platiny a posouzeni jejich vhodnosti pro detekci. V priibéhu experimentd
bylo zjiSténo, Ze dopamin ve vodném roztoku oxidativné polymeruje za vzniku polydopaminu (PDA),
coz je latka s vyznamnymi fyzikalné-chemickymi vlastnostmi, mezi néz patfi nizka toxicita, citlivost na
zménu pH nebo biodegradabilita. Polydopamin ma potencial se v budoucnosti uplatrfiovat naptiklad
v chemoterapii Ci fototerapii. V této praci byl kfemikovy i platinovy substrat deponovan ve stfibrné
Iazni a nasledné byly naméreny koncentracni fady pfi dvou rliznych vinovych délkach 785 nm a 532
nm.



Analyza aerosolovych castic pomoci NMR spektroskopie

Bc. Eliska Radlova (M2)

Skolitel: Ing. Jan Sykora, Ph.D.

Aerosoly jsou neustale pfitomné v nasem okoli, kde ovliviiuji kvalitu ovzdusi a mohou mit i nepfiznivé
ucinky na zdravi. Vyznacuji se velmi rozmanitym sloZzenim, které zahrnuje anorganické i organické latky
majici rizné vlastnosti. Polarni organické slouéeniny rozpustné ve vodé tvofi hlavni podil organickych
sloucenin v atmosférickych aerosolech. Jejich chemicka analyza umoZriuje mimo jiné sledovat
variabilitu sloZeni aerosolovych ¢astic v zavislosti na ro¢nim obdobi a dokonce identifikovat i jejich
plvod, ¢imZ nasledné urcime zdroje znecisténi atmosféry. Jednou z metod vhodnych pro analyzu
polarnich organickych latek je NMR spektroskopie. Pfedmétem préce proto bylo pFipravit knihovnu *H
NMR spekter sloucenin spojovanych s chemii aerosoll a pouZit ji k analyze série vzork( redalnych
aerosolovych castic. Vhodné vzorky byly ziskany z odbérové stanice umisténé v blizkosti tepelné
elektrarny v TuSimicich. Odbéry probihaly do dobu 30 dni v zimnim i letnim obdobi. Ziskana data byla
nasledné analyzovdna pomoci jednorozmérnych statistickych metod.



Elektrochémiou proti zloCinu: Screening krvnych stop
pomocou redoxného farbiva.

Bc. Michal Serfel (M1)

Skolitel: Ing. Gabriela Broncova, Ph.D.

Tradi¢né predbezné testy na detekciu krvi na mieste ¢inu ¢asto poskytuju faloSne pozitivne alebo
negativne vysledky, ¢o poukazuje na potrebu spolahlivejsich analytickych postupov. Voltametricka
metdéda s vyuzitim metylénovej modrej (MM) ako redoxného mediatora ponika citlivd
elektrochemicku detekciu hemoglobinu (Hb). Merania boli realizované pomocou cyklickej voltametrie
v trojelektrodovom usporiadani s uhlikovou pracovnou elektrédou vo fosfatovym pufri o pH 5 ako
elektrolyte. Pritomnost funkénej vrstvyy MM na povrchu elektrédy bola potvrdena a charakterizovana
infracervenou a impedancnou spektroskopiou. Pomocou MM bol Uspesne detekovany Hb v umelych
aj prasacich krvnych stopach s réznou dizkou schnutia (30 min aZ 2 tyZdne) a boli ziskané konzistentné
vysledky aj pri Ciastotne degradovanych vzorkach v rozmedzi 20-29 pg-ml™. Realistickost forenznych
situdcii bola otestovana pouzitim €istiacich prostriedkov. ZI¢ové mydlo nemalo vplyv na kvalitativnu
detekciu Hb v krvnych stopéch, zatial ¢o Persil™ znemoiZnil Uplne analyzu. Navrhnutd metdda
poskytuje vysoku citlivost, reprodukovatelnost a nizku toxicitu aindikuje potencial pre praktické
vyuzitie vo forenznej detekcii krvnych rezidui.
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Analyza potencidlniho antiobezitika na bazi triazolu

Bc. Marek Simko (M2)

Skolitel: prof. Dr. RNDr. David Sykora

Obezita predstavuje zavazné civilizacni onemocnéni s rychle rostouci prevalenci, které zvysuje riziko
metabolickych, kardiovaskularnich a dalSich komplikaci a predstavuje vyznamnou zatéz pro zdravotni
systémy. Tento trend podtrhuje nutnost hledani novych terapeutickych pfistupl. Klicovou roli v
regulaci prijmu potravy hraje hormon ghrelin, ktery prostfednictvim receptoru GHSR1a v hypothalamu
stimuluje pocit hladu a pfijem potravy, ¢imZ predstavuje potencidlni vhodny cil pro vyvoj terapeutik
regulujicich prijem potravy. Nékteré latky na bazi 1,2,4-triazolu jsou antagonisté GHSR1a, a proto maji
terapeuticky potencidl. V této praci byla vyvinuta a optimalizovdina LC-MS metoda
pro kvantifikaci vybrané triazolové latky, zaméfena na hodnoceni jeji in vitro stability
a farmakokinetiky. Ziskana data poskytuji cenné informace pro dalsi optimalizaci chemické struktury
studované latky a posouzeni jeji vhodnosti pro preklinické studie.
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Elektrochemie tamoxifenu
Bc. Vojtéch Bi¢ak (M2)

Skolitel prof. RNDr. Jifi Ludvik, CSc.

Tamoxifen (TAM, Schéma 1 a 2) je syntetické léCivo. V Zadné z dosud publikovanych praci se
nevyskytuje jednoznacny dlikaz o jeho elektrochemickych produktech. Prace zabyvajici se
elektrochemickou redukci (Schéma 1) se odkazuji na nasyceny produkt (RED). Prace zabyvajici se
elektrochemickou oxidaci (Schéma 2) uvadeéji jako produkt substituovany fenanthren (PHEN, shodny s
produktem fotochemické oxidace). V obou pfipadech se predpoklada vyména 2 elektronl na jednu
molekulu TAM. MozZnych elektrochemickych produkt oxidace je vice (viz Schéma 2). Tato prace si
klade za cil systematickou studii elektrochemie TAM, zjisténi jeho elektrochemickych produktl a
upfresnéni mechanismu redukce i oxidace. Proto jsme se nejprve zaméfili na obecny elektrochemicky
vyzkum TAM (DC-polarografie, RDE, CV). Pro syntézu produktl byly provedeny preparativni
elektrolyzy, nasledované jejich analyzou pomoci NMR. Aktudlnim cilem je optimalizace preparativni
elektrolyzy a nasledna analyza produkt( dalsimi metodami (GC-MS, fluorescencni spektroskopie).
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Schéma 2: Oxidace TAM. Prehled uvaZovanych reakci v celkovém oxida¢nim mechanismu. Uvedené
hodnoty byly vypocteny na drovni B3LYP/6-31+G(d) v ramci CPCM.



Zhaseni fluorescence BODIPY tetrazinem: Ab initio studie
a molekulova dynamika

Vladislav Bojko (B3)

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

Fluorogenni sondy v bioortogondalnim zobrazovani se aktivuji az po specifické reakci, coz umoznuje
selektivni detekci biomolekul. Typickym systémem je fluorofor BODIPY (dipyrromethenbordifluorid)
znaceny tetrazinem, kde jadro BODIPY nese fluorescencni signdl a tetrazin jej zhasi az do okamziku
reakce. Dosavadni studie naznacuji zhaseci mechanismy, ale chybi popis procest na Urovni ¢asového
vyvoje v elektronové excitovanych stavech. V této praci byly charakterizovany elektronové prechody
v energetickém minimu pro dva modelové BODIPY—tetrazinové komplexy, které se lisi mirou m-
konjugace, i pro jejich jednotlivé fragmenty. U obou komplex( byly nalezeny delokalizované i
fragmentoveé lokalizované prechody, u nichZ doslo k posunu excitacnich energii a intenzit prechodu.
Dale byla vypoctena absorpcni spektra rliznymi metodami elektronové struktury a zplsoby vzorkovani
geometrie, se zahrnutim kvantovych efekt(l jader. Pro tetrazin byly porovnany vypocty metodou
nuclear ensemble method s vypoc¢tem vibronickych spekter v Condonové aproximaci. Ukazalo se, Ze
pro reprodukci spektra tetrazinu je nutné zahrnout vibronické efekty. Byly také provedeny pilotni
vypocty emisnich spekter. Dale byl simulovan c¢asovy vyvoj v excitovanych stavech pomoci
neadiabatické molekulové dynamiky.



Exploring Biologically Relevant Cation—rt Interactions in
Aqueous Solutions

Maté&j Cervenka (B3)

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

Cation—Tt interactions are widespread in biological systems, contributing to membrane protein
stability, gene regulation, and molecular recognition. Yet their direct observation in bulk aqueous
solution has long been considered experimentally challenging, if not impossible. Here, we present
direct measurements of cation—mt interactions in water using neutron diffraction and photoelectron
spectroscopy, applied to a model system of tetramethylammonium and phenol. These compounds
mimic the methylated ammonium groups present in the neurotransmitter acetylcholine and the
aromatic sidechain of tyrosine, respectively. Both neutron diffraction and photoelectron spectroscopy
indicate the presence of cation-mt interactions, and their concordance lends strength and clarity to the
overall interpretation. Molecular dynamics simulations provide complementary structural insight that
supports the experimental observations. This study builds upon our recent work (J. Phys. Chem. B,
2025, DOI: 10.1021/acs.jpch.5c02001).




Effect of guanidinium thiocyanate on model interfaces

Bc. Michal Cotek (M1)

Skolitel: Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

Guanidinium thiocyanate (GdmSCN) is a strong protein denaturant. Recently, we have developed a
Kirkwood—-Buff-based force field for GAmSCN, which quantitatively reproduces the bulk properties of
aqueous solutions, such as density and activity. In this contribution, we use molecular dynamics
simulations to explore the impact of GAmMSCN on the stability of model hydrophobic interfaces. First,
we studied the influence of added GAmSCN on the surface tension at the air/water interface. Second,
we examined the effect of GAMSCN on the solubility of small hydrophobic solutes, such as methane.
Our results provide the first step towards the microscopic rationalization of the extraordinary potency
of GAMSCN in protein denaturation.



Theoretical insights into ultrafast core-level transient
absorption spectroscopies of organometallic complexes

David Fiala (B2)

Skolitel: Ing. Vit Svoboda, Dr. sc. ETH Zirich

Organometallic complexes hold great promise as photocatalysts due to their tunable electronic
structures and intrinsic photoactivity. Among them, iron pentacarbonyl Fe(CO)s represents a
prototypical system for investigating ultrafast studies focusing on metal-to-ligand charge transfer
(MLCT) dynamics. Upon photoexcitation at 266 nm, Fe(CO)s undergoes stepwise ligand dissociation,
forming the unsaturated Fe(CO)s, which can act as a catalytically active intermediate. However, the
early electronic and structural dynamics that initiate this process remain insufficiently understood. In
this work, theoretical interpretation of ultrafast dynamics probed by transient absorption
spectroscopy measurements is being presented. Our detailed analysis of transient absorption
spectroscopy identifies the orbitals involved in MLCT state, which ligand dissociates and clarifies how
our insights correlate with the experimental observations. A detailed understanding of these ultrafast
processes governing the onset of photoinduced dissociation dynamics in organometallic complexes is
essential for the rational design of sustainable photocatalysts based on earth-abundant metals, for
the development of next-generation photovoltaic materials, and for addressing existing gaps in the
literature of ultrafast science.
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(Spektro)elektrochemicka studie nitroaromdtu a jejich
poutave barevné interakce s nukleofily

David Gabaj (B3)

Skolitelka: Ing. Karolina Salvadori Ph.D.

Elektronové deficitni aromatickd jadra obsahujici dobfe odstupujici skupiny (nej¢astéji halogenidy)
predstavuji klasické substraty pro nukleofilni aromatické substituce. V pripadech, kdy aromatické
jadro takové skupiny neobsahuje, pfipadné jsou-li vhodné upraveny reakcéni podminky, lze v ramci
syntetickych strategii uvazovat i o méné obvyklé substituci atomU vodiku na aromatickém kruhu. Tyto
atomy vsak nejsou schopny samovolné odstoupit ze vznikajicich Meisenheimerovych intermediat( bez
vnéjsiho zdsahu. Timto zasahem maze byt napfiklad oxidace za poufiti silnych chemickych oxidac¢nich
Cinidel. Selektivnéjsi a zaroven ekologictéjsi alternativu k témto cinidlim muiZe predstavovat
elektrochemicka oxidace, jejiz studium je hlavnim cilem této prace. V Uvodni casti byly pomoci
vybranych analytickych metod charakterizovany vychozi aromatické nitroderivaty. Nasledné byla
podrobné zkoumana reaktivita modelové nitroslouceniny s vybranymi nukleofily. Na zakladé ziskanych
poznatkll byla provedena elektrochemicka oxidace, ktera vedla ke vzniku o¢ekdvaného substituéniho
produktu. PrestoZze vysledky potvrdily plvodni pfedpoklady, detailni studium chovani vzniklych
intermediatll zaroven otevrelo fadu novych otazek pro dalsi vyzkum.
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Elektrochemicky indukované adsorpcni mechanismy
aromatickych thiol studované pomoci SERS

Bc. Jakub Havranek (M1)

Skolitelka: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Elektrochemicka povrchem zesilena Ramanova spektroskopie (EC-SERS) umozZiiuje detailni studium
adsorpénich procest na rozhrani kov—molekula s vysokou citlivosti i selektivitou. Tato prace se
zamérfuje na elektrochemicky fizenou adsorpci dvou aromatickych thiold p-xylen-a-thiolu a 4-
aminobenzenthiolu na zlatych a stfibrnych plasmonickych substratech. Méfeni probihala v nami
navrzené elektrochemické cele kompatibilni s Ramanovym mikroskopem inVia (Renishaw), pfi tfech
excitacnich vinovych délkach (532, 633 a 785 nm). Sledovany byly zmény v intenzité a poloze
charakteristickych Ramanovych pasl v zavislosti na aplikovaném potencidlu a tyto zmény byly
korelovany s orientaci a usporadanim molekul vici povrchu substratu. Vysledky naznacuji odlisné
adsorpéni chovani obou zkoumanych molekul, pficemzZ analyzovana data ukazuji komplexni zavislost
vibraéni odezvy na typu substratu, excitacni vinové délce i aplikovaném potencialu. Pozorované trendy
poskytuji novy pohled na elektrochemicky fizené interakce aromatickych thiol s kovovymi povrchy
a oteviraji prostor pro jejich dalsi vyuZiti v oblasti plasmonicky laditelnych senzor( a povrchové
chemie.
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Studium magnetického pole v kontextu chirdlni separace
pres membranu

Bc. Ondrej Hlavacek (M2)

Skolitel: doc. Ing. Pavel Iz&k, Ph.D., DSc.

Chirdlni organické slouceniny se vyskytuji ve formé enantiomer, jejichZ fyzikalné-chemické vlastnosti
jsou ve vétsiné pripadl témér totozné. Tato skutecnost ztéZuje jak selektivni syntézu jednoho z
enantiomer( v enantiomernim prebytku, tak jejich naslednou separaci z racemické smési. Jednim z
novych pristupll k jejich oddélovani je chirdlni membranova separace, které je predmétem této
experimentalni prace. Zdmérem je zvysit Ucinnost separace vyuzitim dalSich hnacich sil nez pouze
koncentra¢niho gradientu. V této préci se kromé samotného vyzkumu enantioselektivni membranové
separace soustfedim také predevsim na studium vlivu magnetického pole na jeji pribéh. K méreni je
vyuzivana difuzni cela s dvéma odbérovymi misty (pfed a za membrdnou) a magnet o sile ptiblizné
0,3 T. K modifikaci polymerni membrany byl vyuzZit sulfobutylether-B-cyklodextrin (SBE-B-CD), jehoz
aniontovy charakter a prostorova selektivita umoZiuji navadzani na membranu a interakci s
enantiomery. Analytem byl béZny Boc-Trp (oba enantiomery) a jeho specidlné syntetizovana
magneticky responzibilni forma, pouZita pro experimenty v magnetickém poli.



Photochemistry of Phosphine-Based Nickel Complexes
Filip Holecek (B2)

Skolitel: Ing. Daniel Bim, Ph.D.

Nickel is increasingly popular in organic catalysis for its unconventional reactivity differing from
traditional palladium catalysts, showcasing Ni' species as one of the key intermediates. However, this
oxidation state is highly unstable; therefore, a reliable method for in situ generation is needed. We
report on the photoactivity of (phosphine)Ni"ArCl complexes and their potential as accessible sources
of Ni' by direct irradiation. Our work focuses on synthesis and characterization of phosphine-based
complexes with varying electron-donating ability and steric hindrance of the ligands. Studied
complexes, commercially available or prepared by two-step synthesis, show a change in their
absorption spectra upon irradiation by 385 nm light, most notably, an increase in the absorbance at
~360 nm (Figure 1 for DCPFNi"(o-tolyl)Cl). Kinetic studies of photoactivations were carried out,
showing first-order kinetics. Exposure of irradiation products to air reveals high reactivity of the
generated species, observed by the disappearance of the peak at ~360 nm. Lastly, DCPFNi'Cl was
prepared synthetically, and its absorption spectrum was compared with the one obtained by
irradiation. Results confirmed the irradiation of DCPFNi"(o-tolyl)Cl yields target DCPFNi'CI.
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Figure 1: Time-dependent absorption spectra obtained by 385 nm LED irradiation of DCPFNi(o-tolyl)Cl for a total
time of 4 hours.



Sigma-diry a jejich nekovalentni interakce jako kohezni
motiv pro molekularni krystaly

Jifi Hrubant (B3)

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

Nevazebné interakce hraji velkou roli v molekularnich krystalech a ovliviiuji pfitom jejich fyzikalné-
chemické vlastnosti. K nevazebnym interakcim patti i relativné nedavno objevené interakce sigma-
dér. Vliv sigma-dér na kohezi molekularnich krystald mlze byt zkouman chemickymi vypocetnimi
metodami na vybranych organickych molekulach, které obsahuji skupiny odcerpavajici elektrony
schopné v krystalové mriZce vyznamné interagovat se sigma-dirou vhodného nekovového prvku. Tato
interakce je v této praci zkoumdna z pohledu interakcnich energii parovych interakci a také z pohledu
celkové koheze polymorfnich krystalovych struktur, v nichZ se interakce sigma dér vyskytuji v rizné
mitfe. Kvantové-chemické vypocty mrizkovych energii a kvazi-harmonické modelovani fononl pak
umoznuje detailni analyzu a srovnani termodynamické stability zkoumanych struktur v zavislosti na
teploté. Modelovany jsou i krystalové struktury s cilenymi substitucemi atom vykazujicich sigma diry
svymi analogy ztéZe skupiny periodické tabulky, coZz umoZniuje specificky se zaméfit pravé na
vyhodnoceni interakci sigma dér a jejich vlivli na kohezi molekularnich krystal(.
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Exploring Microsolvation Effects in the UV-VIS
Absorption Spectra of Aromatic Radical Anions

Bc. Zuzana Hybnerova (M1)

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

Radical anions of aromatic hydrocarbons serve as key intermediates in wide range of chemical
reactions. They are typically formed in an electron transfer process from an alkali metal (assumed to
take place via a solvated electron intermediate) into an unoccupied m* valence orbital. Gaining insight
into the electronic structure of these specimens is crucial to understand and optimize reaction
conditions in Birch-like reductions. Moreover, their characteristic absorption in the UV-VIS makes
them interesting for photo-induced reactions. In previous research endeavours, electronic structure
calculations (TD-DFT and multi-reference) were utilised to predict the absorption spectra of the radical
anions, including focus on the vibrational resolution present in the concurrently measured
experiment. Based on the alignment of theory and experiment (or lack thereof) one of the potential
paths to improvement could be focusing on the specific solvation effects present. While this research
is still ongoing, preliminary results are presented.



Finding the Right Mix: Designing Flexible Drug—Polymer
Formulations for 3D Printing

Patchawee Jarucharttada (B3)

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

3D printing presents new opportunities for personalized drug delivery, particularly for poorly soluble
compounds with limited bioavailability. Realizing this potential requires printable, flexible drug—
carrier systems with well-characterized thermal behavior. In this study, a representative model
compound and a versatile polymeric carrier were used to develop formulations suitable for extrusion-
based processing. Key thermal and solubility properties were predicted using computational and
theoretical methods, then validated experimentally via calorimetry. Modeling indicated limited
solubility of the compound in the polymer, informing the selection of a moderate-concentration blend
for initial extrusion trials to assess processability and mechanical flexibility. A plasticizer was
incorporated to improve flexibility, with its proportion optimized through thermal analysis. The
resulting blend was successfully processed under controlled conditions, yielding a material with
favorable thermal and mechanical properties suitable for further development as a printable,
amorphous filament.



Construction of Wannier Orbitals and Determination of
Crystal Field Parameters for Ce-Doped Y3Al50;

Jakub Jezek (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. David Sedmidubsky

In Density Functional Theory (DFT), the 4f states in lanthanides are often too delocalized, which leads
to unreliable energy levels. To address this, two approaches are applied. The first approach involves
transforming the DFT electronic structure into Wannier functions, which are localised on an atom,
enabling direct evaluation of the Crystal Field Parameters and calculation of the Zero-field Splitting.
The second approach focuses on determining the effective Hubbard parameter U the local
correlation potential that is usually considered as an adjustable parameter. The assessment from DFT
is shown for a well-studied material, Ce-doped YsAls01, garnet, a compound with applications ranging
from scintillation detectors to light-emitting diode phosphors. The results are compared with the
standard spin-orbit calculation.




Computational Investigation of the Ultrafast
Photoinduced Dissociation Dynamics of Iron
Pentacarbonyl

Magdaléna Jursova (B2)

Skolitel: Ing. Vit Svoboda, Dr. sc. ETH Zirich

Catalysis by transition metal complexes has become a crucial part of modern chemistry. Although their
catalytic effects are well established, the exact steps often involving ultrafast excited-state dynamics
remain poorly understood. The photoinduced dissociation of Fe(CO)s is a representative example.
Excitation at 266 nm triggers dissociation of CO to form Fe(CO)4 within tens of femtoseconds, followed
by a second cleavage producing Fe(CO)s; on the picosecond timescale, generating unsaturated,
catalytically active species. Despite recent efforts, there are still many open questions about the early
dynamics of this light-triggered reaction. M-edge spectroscopy, which probes 3p to valence
transitions, has emerged as a promising tool to study such processes. This work presents a
computational investigation of the primary photodissociation step of Fe(CO)s leading to Fe(CO)4. The
study explores the electronic and structural landscapes of the system and provides data relevant to
its photochemistry. The results will be used to interpret upcoming experiments using attosecond
transient absorption spectroscopy. Finally, these efforts will improve understanding of the ultrafast
excited-state processes in catalytic complexes, thus improving their properties opening new venues
in catalysis.



Time-Resolved Approach to Ultrafast Chirality Changes
Mediated by Photodissociation of Epichlorohydrin

Ondrej Kejzlar (B2)

Skolitel: Ing. Vit Svoboda, Dr. sc. ETH Zirich

Chirality is the non—superimposability of an object on its mirror image, a property that shapes its
interactions with light and matter. Understanding chiral molecules is therefore essential across many
fields. Photoelectron circular dichroism (PECD) is a powerful technique that measures asymmetries in
the spatial distribution of electrons photoionised by circularly polarised light, providing information
about molecular chirality. In this work, | calculate PECD of epichlorohydrin (ECH). Excitation with a
200 nm (= 6.2 eV) laser pulse induces dissociation of the C—Cl bond in ECH, and time-delayed circularly
polarised light pulses capture the resulting time-resolved PECD (TRPECD) signal. My work focuses on
simulating the molecular dynamics of ECH triggered by the photodissociation and performing
electron—molecule scattering computations to predict TRPECD spectra. These results will later be
compared to experiments. Combining these simulations with experiments allows us to visualise chiral
dynamics and gain insight into the mechanisms of photoinduced dissociation, chiral selectivity, and
ultrafast molecular processes.



Non-Condon effects with Spin—Orbit Coupling: A Route
to Quantitative Spectra

Bc. Marek Klima (M2)

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

My work explores the combination of two extensions to the usual approximation made while
modelling UV absorption spectroscopy. First one of these approximations is Franc—Condon
approximation. | expand it by employing second-order Herzberg—Teller expansion. Second thing | am
accounting for is spin—orbit coupling (SOC), since | want to model forbidden singlet—triplet transition.
As a part of this effort, | explore behaviour of spin-orbit coupling and the dependency of transition
dipole moment on molecular vibrations within model systems, which include NOs~, butadiene, and 9-
fenyl-9H-karbasol. Those systems are known for the importance of second-order Herzberg—Teller
expansion and show singlet—triple transition. The ultimate goal of my work is then to implement newly
developed approach for modelling direct singlet—triplet one- or two-photon absorption or emission
spectra employing second-order Herzberg—Teller expansion with constant SOC in time-dependent
representation.



EUV Source Chemistry: Ab Initio Dynamics for Sn-lon
Reduction by Molecular Hydrogen

Bc. Jan Kores (M1)

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

Extreme ultraviolet (EUV) lithography is a new major advancement for the semiconductor industry,
which allows printing tiny features onto silicon wafers for the creation of advanced computer chips. A
tin plasma is used for the generation of EUV light at 13.5 nm. The plasma is, however, emitting high-
energy Sn ions, which damage the mirrors collecting the EUV light. To prevent this, the plasma is
surrounded by hydrogen gas in order to slow down and reduce the highly charged ions. The reduction
process is successfully used in practice, yet the quantitative characteristic and molecular
understanding of elementary processes is not known. In my previous work, | have developed a tool
which allows us to perform ab initio molecular dynamics in a diabatic basis using constrained density
functional theory (CDFT) and the Landau—Zener formula. The tool can be adapted to the collisions of
Sn ions and molecular hydrogen. Therefore, the aim of this work is to try to describe these reactions
using CDFT and explore them using this framework, uncovering the reaction mechanism.



The role of non-canonical amino acids
on the protoribosome

Michael Kfivan (B3)

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

The protoribosome, carrying the peptidyl transferase centre, represents an ancestral core of modern
ribosomes. Fragments of several ribosomal proteins, so called rPeptides, extend toward the PTC and
stabilize the RNA (1). In this study, we explore the conformational stability of a T. thermophilus
protoribosome model upon substitution of lysine and arginine residues with their shorter prebiotic
analogues, diaminobutyric acid (DAB) and diaminopropionic acid (DPR). We aim to probe the prebiotic
chemical space with its distinct amino acid composition, which differs from that of contemporary
proteins. Using all-atom molecular dynamics simulations, we observe weaker binding of certain
rPeptides to the RNA, although their overall association is maintained. These findings suggest that
while the prebiotic analogues provide reduced structural stabilization compared to the canonical
residues, they may have been sufficient to support a stable protoribosomal construct during early
evolutionary stages.

(1) Codispoti et al.: The interplay between peptides and RNA is critical for protoribosome
compartmentalization and stability, Nucl. Acids Res. 2024.
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Simulation Model of the Mitochondrial Ribosome

Bc. Rudolf Kvasnovsky (M1)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kol&¥, Ph.D.

Mitochondrial ribosomes (mitoribosomes) are biomacromolecular complexes composed of dozens of
proteins and several RNA chains. Located within mitochondria, they facilitate mitochondrial
translation. Compared to other ribosomes, mitoribosomes are highly specialised and, in mammals,
synthesise only 13 mitochondrial proteins. Their study may have a major impact, for example on the
development of more efficient antibiotics, as bacterial ribosomes are their evolutionary ancestors and
share certain structural similarities. However, during evolution, mitoribosomes have also acquired
many unique structural features that make their composition distinct. This project focuses on building
an all-atom simulation model of the human mitoribosome in explicit solvent and ions to mimic
physiological conditions. It includes obtaining a suitable experimental model, followed by optimisation
and equilibration steps performed using the molecular dynamics program GROMACS. Due to the
system’s size and computational demands, the project progresses slowly and is not yet complete, but
it is already in its final stage. As no such model currently worldwide exists, this work may significantly
advance understanding of mitoribosomal dynamic behaviour and contribute to progress in
simulations of large biomacromolecular systems.



Priprava magnetickych nanocastic na bazi UiO-66-NH2
a ZIF-8 pro efektivni separaci O, od N,

Bc. Tomas Mathauser (M2)

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

Kryogenni destilace a absorpcéni vypirky patfi k nejcastéji pouZivanym metoddm separace plynda.
Nicméné jejich energeticka narocnost vede k rozvoiji alternativnich procest, jako jsou membranové
separace nebo adsorpéni metody PSA (Pressure Swing Adsorption) a TSA (Temperature Swing
Adsorption). V PSA/TSA procesech se smés plynud cyklicky vede kolonami s adsorbentem, ktery diky
rozdilné afinité selektivné vaze konkrétni plyny. Inovativni porézni nanocastice MOF (Metal-Organic
Frameworks) pfedstavuji nadéjnou novinku pro adsorpcni aplikace. Jedna se o prostorové uspofadané
2D/3D struktury, tvofené kovovymi ionty (klastry) s propojkami z organickych ligand(. Modularni
struktura MOFU umoznuje jejich snadnou modifikaci pro zvyseni afinity vici konkrétnim plyntm. Vedle
funkcionalizace -NH; skupinami, se jednd o navazani magnetické komponenty, kterd umozni efektivni
separaci paramagnetického O, (pfitahovan magnetickym polem) od diamagnetického N, (odpuzovan
polem). Cilem této prace je syntéza hybridnich magnetickych nanocastic (HMN, Obr.1) na bazi MOFU
UiO-66-NH, a ZIF-8 a oxidd MnFe;04. Nejprve budou pfipraveny MnFe,04 nanocastice s cilem
optimalizovat jejich magnetickou silu a poté budou solvotermalné pripravené HMN testovany s
vyuzitim gravimetrické sorpéni metody pro O; a N..

COOH
A NH2

HQN N/
a) COOH

] ———
Obrazek 1: a) Strukturni vzorec UiO-66-NH;; b) STEM analyza hybridniho materiadlu UiO-66-
NH,-MnFe,0, se zvyraznénym vyskytem Mn a Fe iontl



Ab initio modelovadni fotooxidace katalyzované Sc(lll)
komplexy

Bc. Jan Misek (M1)

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

Cerstva prace z nasi univerzity (Nature Communications 16, 7851, 2025) ukazuje, 7e komplex skandia
Sc(OTf); prekvapivé slouZi jako fotokatalyzator. Koncept je demonstrovan na aerobni oxidaci
benzylové skupiny (napf. toluenu, arylovych alkohol(, ...) ¢i substituci nitrilové skupiny za vodik
v aromatickych systémech (napt. difenylether, bifenyl, ...). Cilem této prace je pomoci technik ab initio
modelovani objasnit strukturu vznikajicich Sc(lll) komplext solvataci Sc(OTf)s v acetonitrilu. Nasledné
bude za pomoci metod kvantové chemie prozkoumdna jejich fotokatalytickd aktivita simulaci
absorpcnich spekter véetné energetiky excitovaného stavu. Dlraz bude dale kladen na podrobnou
charakterizaci reakéniho mechanismu iniciujici oxidaci. Klicovym krokem tohoto mechanismu je
prenos elektronu (SET, z anglického single-electron transfer) mezi reaktantem a Sc(lll) komplexem
v excitovaném stavu, ktery bude popsan technikami umoznujici deskripci diabatickych stav(i. Bude
také diskutovdna elektronova struktura Sc(lll) iontu a moZnosti charakterizace rychlosti jednotlivych
elementarnich déju.
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Obrazek 1: €ast navrhu reakéniho schématu katalyzy Sc(lll) komplexu v acetonitrilu na zidkladé experimentu (upraveno)
(Tolba, A.H., El-Zohry, A.M., Khan, J.l.et al. Redox-innocent scandium(lll) as the sole catalyst in visible light
photooxidations. Nat Commun 16, 7851 (2025). https://doi.org/10.1038/s41467-025-63233-4;
CC-BY: http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/)



Tetrasubstituted Allenes as Probes of Axial Chirality in
Photoelectron Circular Dichroism: Theory and Synthesis

Klara Mladkova (B2)

Skolitel: Ing. Vit Svoboda, Dr. sc. ETH Zirich

Chirality governs molecular behaviour, making its control essential for the rational design of
pharmaceuticals, catalysts, and functional materials. Advances in ultrafast spectroscopy now allow
probing of chiral photoelectron circular dichroism (PECD) spectroscopy. This method is based on
directional asymmetry in photoelectron emission after ionization, offering an insight into electron
dynamics inaccessible to conventional optical methods. To explore axial chirality by PECD,
tetrasubstituted allenes were chosen as model systems. Their linear C=C=C backbone with orthogonal
n-bonds gives rise to chirality when terminal substituents differ. In this work, theoretical UV/VIS and
ECD spectra calculations identified several promising candidates for future PECD measurements. A
target molecule (allene 1) was synthesized via two synthetic pathways yielding a racemic mixture.
Comprehensive 'H and 3C NMR analyses, including 1D and 2D (*H-'H COSY, long-range COSY and
NOESY, and *H-'3C HSQC and HMBC) techniques, confirmed its structure. Theory and synthetic work
are essential to obtain suitable compounds for planned PECD measurements to study axially chiral
molecules, so far omitted structural motif in PECD experiments.
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Studium vlastnosti reak&nych medziproduktov niklovej
fotoredoxnej katalyzy pomocou elektroanalytickych
metod

Bc. Rebeka Morvaiova (M2)

Skolitel: Ing. Daniel Bim, Ph.D.

Jednym z najcastejSie pouzivanych postupov pripravy C—C a C—heteroatém vazieb sa stali cross-
couplingové reakcie katalyzované prechodnymi kovmi. V sicasnosti sa ako uUcinny katalyzadtor do
popredia dostava nikel, ktory v redoxnych reakciach prednostne podlieha dvojelektrénovym
prechodom, ¢o z neho robi déleZitu nahradu za vzacne kovy v katalyze. Pod tieto prechody spada
Ni(0)/Ni(/l) a v sucasnosti zaujimavejsi prechod Ni(/)/Ni(/ll), vyuzivany v katalytickych cykloch, ktory
kombinuje tradi¢ny dvojelektronovy redoxny mechanizmus v oxidativnej adicii a reduktivnej eliminacii
organickych latok s jednoelektronovym redoxnym mechanizmom aktivacie niklu a/alebo reaktivitou
s organickymi radikalmi. Samotna Struktura areaktivita niklovych intermediatov je kvoli ich
metastabilite nedostatocne preskimana. KedZe niklové komplexy v oxidaénych stavoch Ni(/) su velmi
nestabilné, cieflom tejto prace bola priprava komeréne nedostupnych Ni(//) komplexov a nasledne ich
analyza spojena s analyzou komplexov beZne dostupnych pomocou UV-Vis spektroskopie
a elektroanalytickych metdd, vdaka ktorym sme schopni Ni(/) komplexy generovat in situ. Porovnanim
redukcne-oxidacnych vlastnosti bezne pouzivanych niklovych katalyzatorov aich metastabilnych
reakénych medziproduktov budeme schopni lepsie pochopit vztah medzi $truktirou a reaktivitou
tychto medziproduktov v cross-couplingovych reakcidch.



In silico interpretace tvorby kokrystalu ibuprofenu
s biokompatibilnimi koformery

Tomas Mraz (B2)

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

Uréité kazdy z nas alesporni jednou v Zivoté uzil analgetikum (Iék proti bolesti), at uz napfiklad na bolest
hlavy, zubl nebo menstruacni bolesti. Mnoho z téchto |éCiv
obsahuje jako Ucinnou Iléfivou latku (APl — active pharmaceutical ingredient)
2-(4-isobutylfenyl)propionovou kyselinu zndmou pod oficidlnim nazvem ibuprofen. Vyskytuje se
v rliznych chemickych formach jako je racemat, amorfni forma, sll a dalsi. Moderni farmacie hleda
zpUsoby, jak zlepsit vlastnosti béiné pouzivanych |éc¢iv, naptiklad zvysit jejich rozpustnost,
vstfebatelnost a kinetickou stabilitu, pomoci novych chemickych forem. Jedna z nabizenych forem je
kokrystal, pevna latka sloZzena ze dvou nebo vice rlznych molekul spojenych pomoci nekovalentnich
interakci. Tyto latky jsou ve vztahu hostitel-host, kde v roli hostitele vystupuje dana API a hostem je
biokompatibilni koformer. V této praci se zabyvam pravé interpretaci jednoho z takovych systém{,
kde je ucinna léciva latka ibuprofen, ktery zde vystupuje za doprovodu 2-aminopyrimidinu. Tento
systém jsem studoval pomoci in silico (modelovani pomoci vypocetni techniky) vypocetnich metod
vyuzivajicich kvantové mechanickych vypoctli a hodnoceni termodynamické stability. Zaméfil jsem se
na porovnani Gibbsovych energii Cistych latek a kokrystalu v rdmci kvaziharmonické aproximace na
urovni teorie hustotniho funkciondlu a na modelovani acidobazické reaktivity ibuprofen s danym
koformerem s cilem posoudit mozZnosti preskoku protontd vedoucich od kokrystalu k iontové soli.

Elementarni krystalova
burika ibuprofenu
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Thermodynamic properties and phase behaviour of
oxazolines with model APls

Emmeline Murton (B3)

Supervisor: prof. Ing. Kvétoslav RUzZi¢ka, CSc.

This work investigates the thermodynamic properties and phase behavior of selected mono(2-
oxazoline) compounds with naproxen as a model active pharmaceutical ingredient (API). The studied
oxazoline derivatives include 2-methyl-, 2-ethyl-, 2-butyl-, and 2-phenyl-2-oxazoline. Due to complex
thermodynamic behavior observed for 2-ethyl- and 2-butyl-2-oxazoline, the focus is on 2-methyl- and
2-phenyl-2-oxazoline. The heat capacities of the condensed phases were measured using Tian—Calvet
calorimetry (SETARAM Microcalvet) between 255.15 and 331.15 K. Measurements above 331.15 K
were limited by sample loss, mitigated by sealing vessels with Teflon cord. The phase behavior of
naproxen—2-methyl-2-oxazoline and naproxen—2-phenyl-2-oxazoline systems was studied by
differential scanning calorimetry (DSC 2500) from 183.15 to 438.15 K. Tammann diagrams were
constructed to determine eutectic compositions and molar enthalpy changes, and corresponding
phase diagrams were developed to illustrate liquidus and eutectic temperatures.
These results provide new insights into the intermolecular interactions between naproxen and
mono(2-oxazoline) derivatives, enhancing understanding of their thermodynamic behavior and
relevance to poly(2-oxazoline) systems.



How substrates enter glutamate dehydrogenase active
site in crowded environment: cleft or shortcut?

Bc. Daniel Mysak (M1)

Skolitel: Mgr. Ing. Eva Krupi¢kova PluhaFové Ph.D.

Living organisms regulate their life functions through enzymes, whose activity is highly sensitive to the
surrounding environment. The cellular interior is densely packed with macromolecules, yet most in
vitro enzyme studies are performed in simple aqueous buffers, neglecting crowding effects. Using all-
atom molecular dynamics simulations, we studied effects of pH, different substrates and crowded
environment on glutamate dehydrogenase (GDH) structure and dynamics [1]. Our current research
focuses on the ligand access, since under certain conditions product release represents the rate-
limiting step [2]. Using enhanced sampling methods (steered MD and umbrella sampling), we modeled
and quantified substrate release pathways. Several exit routes were identified and grouped into three
dominant ones. Optimized pulling simulations under different solvent conditions revealed how
molecular crowding influences the Gibbs free energy profiles and substrate release mechanisms of
GDH.

Figure-1:-Our-model-system-with-zoom-into-the-active-site-and-highlighted-three-leaving-paths'

[1] Rosario G. et al. Can macromolecular crowding help regulate glutamate dehydrogenase activity? ACS Omega. 2025 Oct 30;10.
doi:10.1021/acsomega.5c07618

[2] Bera AK. et al. Allosteric regulation of glutamate dehydrogenase deamination activity. Scientific Reports. 2020;10:16785.
https://doi.org/10.1038/s41598-020-73743-4



Povrchové napéti rtiznych roztoku surfaktantu

Bc. Tomas Navratil (M1)

Skolitel: Ing. Maria Zednikova, Ph.D.

Tato prace se zabyva studiem interakci slabé povrchové aktivnich |latek na rozhrani kapalina—plyn.
Cilem bylo experimentdlné popsat chovani 1-pentanolu, 1-oktanolu a a-terpineolu z hlediska jejich
vlivu na statické a dynamické povrchové napéti a viskoelastické vlastnosti rozhrani. Povrchova napéti
byla méfena metodami Wilhelmyho desticky, Du Nolyho prstence a bublinkového tensiometru,
reologické vlastnosti pak rotacnim reometrem. Ziskana data byla analyzovana pomoci adsorpcnich
izoterm (Langmuirova, Frumkinova) a model( kinetiky adsorpce (difuzni, Langmuir—Hinshelwoodova
a jeji modifikovana verze). Vysledky ukazaly, Ze i slabé povrchové aktivni latky mohou vyznamné
ovliviiovat povrchové napéti a mezifazovou reologii. Nejvyraznéjsi ucinky byly pozorovany u 1-
oktanolu, ktery vykazal nejvyssi afinitu k rozhrani a nejvétsi reologickou odezvu.



Diarylethene Based Acylhydrazones Photoswitches:
Synthesis and Spectroscopy

Michal Novotny (B3)

Skolitel: doc. RNDr. Eva Muchovad, Ph.D.

This work focuses on diarylethene-based acylhydrazone photoswitchable molecules, in which one aryl
unit is either a thiophen-2-yl or a thieno[3,2-b]thiophen-2-yl group, and the other is a phenyl group.
The study covers all stages of research—from molecular design and synthesis to spectral and
computational characterization. Several compounds were synthesized in larger quantities in
preparation for liquid-jet X-ray photoelectron spectroscopy (XPS) experiments. All compounds were
confirmed using *H NMR and HRMS, and characterized using UV-Vis spectroscopy and solid-state XPS.
Additionally, single crystals of two compounds were grown and analyzed using X-ray crystallography.
For the computational studies, MRSF-TDDFT was employed to describe the complex open-shell
systems. Molecular dynamics coupled with LR-TDDFT was used to simulate highly accurate UV—Vis
absorption spectra. Finally, methods for describing core excitations, such as EOM-CCSD, were also
utilized.

1.2 1

1.0 4

o
)
A

o
o
A

Absorbance

0.4 1

0.2 1

0.0 A

250 300 350 400 450 500
Wavelength [nm]



Ab initio Modelling of Molecular Solar-Thermal (MOST)
Systems

Marek Plachy (B3)

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

Conventional solar panels are a popular, inexhaustible, and emission-free alternative to traditional
fuel-based sources. However, the whole concept has one major drawback — they cause electrical grid
instability. Solar generation peaks during high-irradiance periods causing overvoltage and conversely,
ceases completely at night, requiring compensation. Molecular Solar-Thermal Systems offer a
compelling alternative. A photon-induced isomerisation of the norbornadiene/quadricyclane
(NBD/QC) system was studied. Potential energy surface (PES) was examined using rigid, relaxed, and
nudged elastic band (NEB) scans at the CASSCF(2,2) level to estimate the reaction coordinate.
Energetic properties of the reaction (energy storage density, enthalpy, reverse reaction barrier) were
calculated also at the CASSCF(4,4) and semiempirical OM3-MRCISD levels. Nonadiabatic molecular
dynamics with widely used fewest switches surface hopping (FSSH) algorithms will be applied for
further analysis. Developed procedure will be used for benchmarking NBD/QC derivatives and
structurally different molecular frameworks (azobenzene, stilbene, DHA/VHF, spiropyran, etc.).
Results will be discussed in the context of engineering implementation of MOST devices, including
recommendations for rational molecular design with balanced properties.



Conformational properties of erythromycin bound to the
ribosome exit tunnel

Denis Sebo (B2)

Skolitel: doc. RNDr. Michal Kol4F, Ph.D.

Erythromycin is a representative of the macrolide antibiotic class that inhibits bacterial protein
synthesis by binding within the ribosomal nascent peptide exit tunnel near the peptidyl transferase
center. In this work, | examined the conformational variability of erythromycin across 23 ribosome—
erythromycin complexes publicly available in the Protein Data Bank and analyzed local tunnel
flexibility to identify structural motifs associated with ligand accommodation. To complement the
structural comparison, | performed a molecular dynamics simulation of erythromycin in water and
evaluated its intrinsic flexibility. Obtained results provide insight into the relationship between
erythromycin conformation and ribosomal tunnel geometry and will be extended toward quantifying
the energetic barrier of the transfer of erythromycin into its binding pocket.



Studium polymorfismu z pohledu kalorimetrie a méereni
tlakd sytych par
Bc. Jifi Snajdr (M1)

Skolitel: doc. Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

Tato prace navazuje na predchozi ¢innosti vramci akce COST BEST-CSP zamérené na studium
polymorfniho chovani organickych materidl(. Zabyva se popisem a interpretaci organickych
polymorfnich systémdi, dopliiuje nova data pro jiz studované latky a rozsifuje zabér o nové. Na
polymorfni chovani zde je nahlizeno z pohledu diferen¢ni skenovaci kalorimetrie (DSC), ktera umi
detekovat transformace mezi kondenzovanymi fazemi, i z pohledu rovnovahy krystalicka forma —
para.

Z pohledu DSC jsem se nejvice vénoval 2,2'-dipyridylaminu, a sice vSem tfem jeho zndmym
krystalickym formam. Mimo jiné jsem zjistil, Ze je Ize vSechny ptipravit in situ krystalizaci z taveniny
vhodnou volbou teplotniho rezimu, ackoli dosud byly krystalizovany z rliznych rozpoustédel. Diky
tomu neni nutné pfipravovat pro kazdy DSC experiment novy vzorek, cozZ praci vyrazné zefektiviiuje.

Dale jsem méfil sublimacni tlaky 4’-Hydroxyacetofenonu, pro ktery jsem v predchozi praci urdil tlaky
sytych par kapaliny. Zatim se podafilo z tohoto pohledu studovat pouze krystalickou formu |, i tak Ize
alespon posoudit konzistenci tlakd sytych par s mérenim teploty a entalpie tani pomoci DSC. Nyni
méfim sublimacni tlaky formy a pyrazinamidu, u néhoz data z DSC naznacuji, Ze bude mozné studovat
i sublimacni tlaky forem 6 a y.



Biofyzikalni charakterizace lipidovych kapének: Role
lipidového slozeni

Mgr. Richard Sochor (M2)

Skolitel: Mgr. Sarka Pokornd Jungwirth Ph.D.

Lipidové kapénky (z angl. lipid droplets, LDs) jsou dynamické bunécné organely, které slouzi jako hlavni
intracelularni zasobarna neutrdlnich lipidd, pfedevsim triacylglyceroll (TAG) a sterolovych ester( (SE).
Drive byly povaZovany pouze za pasivni UlozZisté energie, avSak moderni vyzkumy ukazuji, Ze hraji
aktivni roli v celé fadé bunécnych procesl. Strukturdlné jsou lipidové kapénky unikatni. Na rozdil od
vétsiny ostatnich organel nejsou obklopeny klasickou dvojitou lipidovou membranou, ale
monovrstvou fosfolipidd, kterd oddéluje hydrofobni jadro neutralnich lipidG od cytosolu. Nasim cilem
je experimentalné vytvofit LD o definovaném slozZeni riznych TAG a SE a pomoci rlznych fluoroford,
citlivych na polaritu okolniho prostifedi, zkoumat vliv téchto lipidd na biofyzikalni vlastnosti LD.
Budeme vyuZivat fluorescencni techniky jako je méreni emisnich spekter a casové-rozliSnych spekter.
Charakterizace LD s rliznym lipidovym sloZzenim pomoci fluorescencnich parametr(i nasledné umozni
studovat vliv sloZeni LD v Zivych burikdch v realném case. Dlouhodobym zamérem tohoto projektu je
ovéfit vliv lipidového sloZeni na interakci a pfipadnou agregaci alpha-synucleinu, proteinu, ktery tvori
toxické plaky v mozku pacientl s Parkinsonovou chorobou.



Hledani tranzitnich stavd minimalizaci: reakcni bariéry z
perspektivy excitovanych stavu

Lukas Tabery (B2)

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

Cilem prace je vyvoj nové techniky umoziujici hledani tranzitnich stavd prostou minimalizaci s
vyuzitim informaci o vice elektronovych stavech. Tranzitni stav (TS) byva chapan jako sedlovy bod na
ploSe potencidlni energie a hledan sofistikovanymi numerickymi metodami. Jejich pouZiti je vSak
vypocetné narocné a vyzaduje dobrou znalost lokalniho tvaru PES. Obvykle je nutné znat alespon
Castecny Hessian a mit k dispozici pocatecni strukturu v blizkosti skute¢ného tranzitniho stavu. V rdmci
predkladané prace pouzivam jinou perspektivu. Nahlizim na TS jako na vysledek interakce diabatickych
stavl odpovidajicich reaktantlim a produktlm. V blizkosti jejich kfiZzeni na reakéni koordinaté vznika
oblast odpovidajici tranzitnimu stavu, pricemz reakéni koordindtu lze pak chapat jako interpolaci
elektronové struktury mezi témito dvéma stavy. K ziskani diabatickych stav( wvyuZivdm
metodu constrained density functional theory (CDFT), ktera umoznuje definovat nabojovy a spinovy
charakter na vybranych fragmentech a tim konstruovat diabatické stavy s jasnym chemickym
vyznamem. V praci navrhuji funkcional, jehoz minimalizaci Ize aproximovat tranzitni geometrii. Tato
minimalizace je demonstrovdana na sadé jednoduchych, CDFT-popsatelnych reakci, jmenovité
nukleofilnich substitucich a pfenosech radikalu.



Vyvoj a testovdni novych kompozitnich materidlt na
bazi polyHEMA a UiO-66-NH, pro membranoveé
separace CO, od permanentnich plynu

Bc. Adéla Ulrichova (M1)

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

Tato prace je zaméfena na pfipravu a testovani inovativnich kompozitnich material( pro efektivni
separaci CO, ze smési plynud. Byla studovana pfiprava tzv. mixed matrix membrane (MMM) s cilené
zabudovanymi MOF nanocdsticemi UiO-66-NH, (Obr. 1a) v poly(2-hydroxyethylmethakrylatu)
(polyHEMA) (Obr. 1b). Nanocastice UiO-66-NH,, které byly syntetizovany v rdmci prace, mohou diky
pfitomnosti —NH, skupin reagovat s —OH skupinami v polymernim nosici. Takto kontrolovana
depozice nanocastic do polymerni matrice umoZiiuje pFekondni obvyklych potizi spojenych
s pfipravou MMM materiall, u kterych vlivem nekontrolované depozice aditiva pfi vytvareni
membrany dochazi k agregaci a sedimentaci nanoaditiva a dalsim defektdm v morfologii
membranového materidlu, coz se negativné projevuje na vysledné separacni schopnosti materialu
vlivem poklesu selektivity. V rdmci prace byla studovana sorpce CO; v neplnéném polymeru a ve
vzorcich MMM s kontrolovanou i nekontrolovanou depozici UiO-66-NH,. Gravimetrické sorpcni
experimenty potvrdily pozitivni vliv kontrolované depozice na separacni vlastnosti polyHEMA-UiO-66-
NH, membranovych materialQ, které vykazovaly 4x vétsi sorpci v porovnani s neplnénym polymerem.
Sorpce nekontrolované plnéného polymeru se stejnym mnozstvi nanoaditiva pak byla jen 1,5x vétsi.

COOH
a) A b)
N
0"?"’*0 n
H;N O.rZI"—- .'—Zf -0
HOOC \HOQZ,___O.? /}{)—COOH 0 0
O~

2\ IU"{ Zrlr -0 NH3

Q-:;-“I/D

o

[ OH
H;N’Q

COOH

Obr. 1: Strukturni vzorec a) MOF nanocastic UiO-66-NH,, b) polyHEMA



Chiral X-ray Spectroscopies in the Liquid Phase

Bc. Jakub Vokrouhlicky (M2)

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

An intriguing and little explored aspect is the chirality transfer from (chiral) solute to an achiral solvent
molecule, a phenomenon known as chiral imprinting. We anticipate that the X-ray core-level
spectroscopies are ideally suited to tackle this effect: they allow an element-specific but also a site-
specific probing of individual atoms within a molecule even in condensed environments. My study
focuses on investigating the chirality of alanine in aqueous solution by employing K-edge X-ray
absorption spectroscopy (XAS), specifically X-ray circular dichroism (XCD). | have performed TD-DFT
calculations of alanine + water clusters and calculated their corresponding K-edge XAS and XCD
spectra. XCD spectra were also calculated from snapshots of alanine and its immediate solvation shell,
extracted from quantum mechanical/molecular mechanical dynamics simulations of alanine within a
water droplet. The next crucial step is to compare these computational spectra against experimental
results, which is now possible as | have been awarded beamtime at the Berlin synchrotron (BESSY).
For this project, | will collaborate with Dr. Christian Schewe, a pioneer in liquid flat-jet technology,
which allows for element-specific K-edge probing of solvents and solutes within the bulk liquid.



Ribose Photochemistry in Space: Nonadiabatic Reaction
Pathways

Bc. Katarina Vosovicova (M2)

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

The number of identified saccharide-type molecules in the interstellar medium and on comets has
been steadily increasing, raising the key question of their stability under cosmic radiation. The
photochemistry of ribose can provide insights into the chemical processes on early planets, and the
formation of life in space or on Earth, as it is a component of RNA. Despite its importance, there are
no available ab initio photodynamical studies of most saccharides, including ribose. To mimic space-
like conditions, computational chemistry methods were applied, overcoming the limitations of
experimental setups. Building on previous research on amino acids, the photodynamics of ribose were
studied in the gas phase, focusing on its global minimum form—cyclic 8-D-ribopyranose. Two
computational approaches were used for comparison: CASSCF (Complete Active Space Self-Consistent
Field) and the newly developed approach MRSF-TDDFT (Mixed-Reference Spin-Flip Time-Dependent
Density Functional Theory). With this state-of-the-art approach, possible reactive channels were
identified to provide new insights into the photostability and chemical evolution of prebiotic
molecules in astrochemical environments.

(™

Figure 1: Ribose in its global minimum of 8-D-ribopyranose
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VVyvoj mikroprutocné cely pro heterogenni fotokatalyzu

Matous Bartdk (B3)

Skolitel: Ing. Vanluchene Anna Ph.D.

Grafiticky nitrid uhliku (g-CsN4) je vyznamny a udrzitelny fotokatalyzator, ktery nabizi feseni
naléhavych environmentalnich a energetickych vyzev. Jeho syntéza, pochopitelné mozna mnoha
zpUsoby, zaznamenava nejvétsi Uspéch ve formé tepelné polymerizace. Jak pravi klasik: ,Levny dZban
chova vzneseny napoj.”, a tak i v tomto pripadé plati, Ze z prekurzord zanedbatelné ceny, jako jsou
mocovina, melamin ¢i kyselina cyanurova mizZe vzniknout pfinejmensim prakticky nastroj s vyuzitim
napfi¢ obory chemického inZenyrstvi. Diky jeho necekanym vlastnostem, at uz jde o vrstveny povrch
a sp2-hybridizaci vedouci k elektrické vodivosti a separaci nosi¢d naboje nezbytné pro efektivni
fotokatalyzu; Sifce zakazaného pasu umoZiujici vyuZiti viditelného zareni, nebo témér
gargantuovskému specifickému povrchu poskytujicimu dostatek plochy pro adsorpci reaktant(
zprostredkujicimu efektivni prestup hmoty. Jelikoz se intenzita zafeni sniZuje exponencialné
s tloustkou vrstvy, cilem této préace je vyvoj a vyroba mikropritocné cely uréené pro fotokatalytické
experimenty s heterogennim katalyzatorem na bazi g-CsN4 ve formé suspenze; syntéza, Uprava a
charakterizace dfive jmenovaného katalyzatoru a porovnani efektivity modelové reakce ve vsadce a
v pritoc¢ném reaktoru.



VVyvoj 3D modelu palivového clanku s pevnym
elektrolytem

Bc. Lukas Bednar (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Palivové ¢lanky s pevnym elektrolytem (SOFC) jsou zafizeni, kterd umoZznuji chemickou pfeménou
paliva a oxidantu produkovat elektfinu a teplo. Mezi jejich hlavni vyhody patfi vysoka ucinnost
konverze energie na elektfinu, zanedbatelna koncentrace nezadoucich vedlejsich produktl a flexibilita
v moznych pouZitelnych palivech (vodik, methanol, amoniak a dalsi). V této praci byl vyvinut 3D CFD
model reaktoru s planarnim c¢lankem. Model reaktoru se sklada z péti regionu: katody, anody, pevné
membrany a volného prostoru na strané anody i katody. Elektrody a pevny elektrolyt jsou popsané
zénami s efektivnimi transportnimi a elektrochemickymi vlastnostmi. Model zahrnuje proudéni plynu,
Stefanovu-Maxwellovu difuzi slozek plynu k povrchu elektrod, elektrochemickou povrchovou reakci a
transport iontl a elektronl skrz elektrody a membranu. Numerické fesenf je ziskdno pomoci metody
konecnych objem( v prostfedi OpenFOAM a je paralelizovano pro efektivni vyuZiti vypocetniho
vykonu. Vyvinuty model je vhodny pro zkoumani transportnich omezeni a jejich vlivu na funkci ¢lanku
za rGznych provoznich podminek (provozni teplota, proudové zatizeni, pritok a sloZeni paliva).
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Oveéreni radiometrického modelu popisujici vicenasobneé
castecné odrazy na fazovem rozhrani

Adam Bohac (B3)

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

Tato prace se zabyva experimentdlnim ovérenim radiometrického modelu, ktery popisuje vicendasobné
CasteCné odrazy vznikajici primarné na optickém rozhrani KBr—vzduch v destilacni aparature
umoziujici termografické sledovani stékajiciho kapalného filmu. Pfitomnost téchto odrazl vyznamné
ovliviiuje termografické méreni povrchové teploty kapalnych film( pfi destilaci, a proto je jejich
pochopeni klicové pro presnou interpretaci méreni. Méreni bylo realizovano pomoci termokamery
pracujici v infracervené oblasti 7,5-13 um, pfiéemZ byla pouZita okénka z bromidu draselného
umoznujici prachod infracerveného zareni. Odrazivost optického rozhrani byla vypoctena z
Fresnelovych rovnic, jejiz vysledna hodnota byla pouzita jako parametr radiometrického modelu.
Experimentdlni méreni bylo provedeno na aparature zahrnujici termokameru, ¢erné téleso, zrcatko a
okénka z bromidu draselného. Namérena data byla nasledné zpracovana a porovnana s teoretickymi
hodnotami, ¢imZ byla posouzena platnost modelu a jeho schopnost popisovat vliv vicendasobnych
odrazl na méreni fazového rozhrani.




Viyuziti vodnich clon pri uniku nebezpecného plynu
Bc. Jifi Bohuslav (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Prace se zabyva uzitim vodnich clon jako bezpecénostniho zafizeni v chemickém primyslu. Vodni clony
jsou standardnim a dostupnym prostfedkem, ktery miZe pfi mimoradnych situacich slouZit jako
bariéra blokujici Siteni unikajiciho nebezpecného plynu, ¢i jako prekazka pro siteni sdlavého tepla pfi
poZaru, které muize mit devastujici ucinky na okolni technologie v priimyslové vyrobné. Jsou tedy
prvkem omezujicim ndsledky nehod na lidském zdravi, Zivotnim prostfedi i na ekonomické Urovni.
Dlavodem pro rozhodnuti o jejich nenasazeni pfi mimoradné situaci vSsak mize byt pfilis velky rozsah
Uniku ¢i moZnost vzniku elektrostatického naboje, ktery dokdze iniciovat pozar oblaku uniklé hoflavé
latky. Problémem je vSak také sloZita prfedpovéd chovani unikajiciho plynu interagujiciho s vodnimi
clonami. V ramci prace bude zkoumano, jak vyuZit moznosti CFD (Computational Fluid Dynamics)
modelovani k pfedpovédi uc¢inku vodni clony pfi Uniku amoniaku.



Kopermeace: vliv ucinnych ldtek na priachodnost
lipozomalnich membran

lva Brhelova (B2)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.

S pokrokem mediciny a starnutim populace se stalo bézné uZivat vice rGznych 1ékd soucasné. Je
dllezité brat v potaz, zda se ucinné latky neovliviuji, a jestli navzdjem neméni svou prostupnost
biologickymi membranami, aby v dlsledku nedochazelo k predavkovani pacientl. Jako dobry
modelovy systém pro studium biologickych membran slouzi lipozomy, duté nanocastice se sténou
z fosfolipidové dvojvrstvy, které nam umoznuji sledovat permeaci ucinnych latek bez dalSich
biochemickych faktorl. Nasim cilem je zkoumat bézné dostupné ucinné latky s rlznou rozpustnosti a
permeacnimi vlastnostmi a méfit, jak jejich pfitomnost ovliviiuje vylucovani ucinné latky z lipozomd,
vtomto pfipadé fluorescencni latky 5(6)-karboxyfluoresceinu. Ztoho hodldme urcit, které latky
permeaci podporuji a které ji naopak limituji. DaleZzitym bodem, na ktery se chceme soustfedit, je

fazovy prechod membrany, kde permeace rapidné stoupa.



Studium transportnich jevu v 3D tisténé hydrogelové
matrici

Bc. Bukac Lukas (M1)

Skolitel: doc. Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

Kontrolované uvolfiovani bioaktivnich latek je klicové pro jejich terapeutické vyuziti. Allicin, latka
fungujici jako prirozena obrana cesneku, je zndmy svymi silnymi antimikrobidlnimi ucinky, avsak
zaroven se rychle rozklada. Pomoci imobilizace prekurzort allicinu v hydrogelu Ize dosahnout in-situ
syntézy pfimo v misté Ucinku. Pro dosaZeni aplikaci na miru a lepsi kontrolu nad procesem vyroby
nosicll prekurzorQ se vyuzivd 3D biotisténi. Takto vytvorené filmy jsou pred degradaci ochranény
lyofilizaci. Tento pfistup nabizi slibnou moznost, jak vyuzit antimikrobidlni vlastnosti allicinu s prfesnosti
potiebnou pro lékarské aplikace. Tato studie se zaméfuje na zkoumani transportnich a reakcnich
podminek v hydrogelu s cilem stanovit parametry, které budou nasledné vyuzity pro tvorbu 3D
simulaci celého systému. Hlavni zkoumané parametry jsou efektivni difuzni koeficienty allicinu a jeho
prekurzord, jak v neosetrenych, tak v lyofilizovanych a nasledné hydratovanych filmech. K reakcéné-
difusnimu modelovani bude vyuzit program COMSOL. Pomoci téchto simulaci bude mozné efektivnéji
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VVyvoj in situ optické mérici metody v michanem
laboratornim bioreaktoru

Viktor Bursik (B3)

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

V bunécném inZenyrstvi je spravné michani kultivaéniho média klicové pro zajisténi homogenniho
prostfedi a optimalniho rlstu Zivoc¢isnych bunék. Nedostatecné promichavani mlze vést k tvorbé
bunécnych agregat(, naopak priliSné michani povede ke zvySeni mortality. Pro usnadnéni a sniZeni
nakladll na vyzkum se misto vlastni bunécné linie ¢asto pouZivaji agregaty z polymethylmetakrylatu
(PMMA). V praxi se k charakterizaci velikosti PMMA agregatli vyuzivd metoda statického rozptylu
svétla (SLS), ktera je vSak obtizné proveditelna pfi praci s reaktory mensich objem, vzhledem
k omezenému mnoizstvi vzorku. V rdmci této prace byla vyvijena alternativni metoda umoziujici
méreni velikosti agregatl pod optickym mikroskopem. Tento pfistup je Setrnéjsi ke spotiebé vzorku a
umoziiuje on-line analyzu. Suspenze PMMA agregatu je Cerpana stfikackovou pumpou do 3D vytisténé
mikrofluidni cely vlastni vyroby a pro méreni velikosti snimanych agregatl byl implementovan
automaticky vyhodnocovaci algoritmus v softwaru Imagel. Klicovym vysledkem préace je dostupna
opticka méfrici metoda schopna charakterizace hydrodynamického stresu uvnitf michaného reaktoru
ambr250® v zavislosti na operacnich podminkach. Takto vyvinutda metoda umoZni snadno
charakterizovat pouZivany bioreaktor v zavislosti na geometrii a typu michadla, zédroven je snadno
prenositelnd a mohla by byt vyuZita pro vyhodnocovani ostatnich ¢éasticovych systémda
pozorovatelnych pod optickym mikroskopem.



Chirdlni separace s vyuZitim membranovych procesu

Bc. Jana Bursikova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Pavel Iz&k, Ph.D., DSc.

V soudasné dobé ve farmaceutickém primyslu roste poptavka po enantiomerné Cistych lécivech.
Jednotlivé enantiomery casto vykazuji rozdilnou biochemickou aktivitu, coZ zasadné ovliviiuje
ucinnost léciv i riziko jejich nezadoucich Gc¢inkl. Kvyrobé chirdlné Ccistych latek lze vyuZivat
asymetrickou syntézu, nebo rizné techniky pro separaci racemickych smési. Tato prace se zabyva
moznosti vyuziti komerénich poréznich membran pro enantioselektivni separace zalozené na
preferencni komplexaci chiralniho selektoru s jednim z enantiomer( analytu. Modelovym analytem
byl N-Boc-L,D-tryptofan, jehoz L-forma preferencné vytvari nekovalentni inkluzni komplexy s chiralnim
selektorem, sulfobutylether-B-cyklodextrinem. Vyrazny rozdil ve velikosti tohoto komplexu a volného
enantiomeru umozfuje jejich separaci pomoci filtrace pfes porézni membranu Ultracel® 1 kDa. Préce
se zaméruje na optimalizaci parametri ovliviujicich Géinnost primé filtrace kolmo k membrané (dead-
end reZim), zejména sloZeni rozpoustédla, molarniho poméru selektoru vici analytu, provozniho tlaku
a zpusobu provedeni separace v jednotkovém nebo kaskddovém usporadani. Cilem prace bylo
posoudit, zda komercéni porézni membrany mohou predstavovat vhodny zaklad pro enantioselektivni
separace aminokyselinovych derivatli zaloZzené na rozdilné velikosti komplexu a volného analytu.



Modelovani hydrogenace a hydrogenolyzy
methylbenzenut v trubkovém reaktoru se smacenym
lozem

Bc. Jan Cincibuch (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Prace se zabyva vyvojem matematického modelu katalytického trubkového reaktoru se smacenym
loZzem, ve kterém probiha hydrogenace a hydrogenolyza kapalnych methylbenzen(. Cilem je vytvorit
model reaktoru v souladu s experimentdlnimi vysledky, zejména teplotnimi profily a namérfenymi
konverzemi. Model zahrnuje dvé nasledné reakce — hydrogenaci modelového aromatického
uhlovodiku na cyklicky nasyceny uhlovodik a nasledné stépeni na modelovy alifaticky uhlovodik,
pficemz druha reakce probihda az za zvySené teploty. Na zdkladé experimentdlnich dat byly
vyhodnoceny kinetické parametry reakci, které umoznuji simulacim reprodukovat namérené konverze
pfi rlznych teplotnich profilech. Materidlové a entalpické bilance pro osové soumérny trubkovy
reaktor se sdilenim tepla pres plast jsou feSeny metodou konecnych objeml v C++ knihovné
OpenFOAM. Vyvinuty model umoznuje simulovat redlné chovani reaktoru a analyzovat vliv provoznich
parametrl na konverzi a selektivitu. Prace tak ilustruje, jak kombinaci experimentalnich dat a simulaci
Ize vyvijet modely vyuZitelné pro lepsi porozuméni a optimalizaci primyslovych katalytickych
reaktord.
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Molecular dynamics observations of binary interactions
of small molecules in agueous solutions

Bc. Milana Dejakova (M1)

Skolitel: Ing. Terezie Cisafova

When a medication is taken, the overall behaviour and bioavailability inside the body are determined
by its pharmacological and physicochemical properties. Pharmacological characteristics, such as the
mechanism of action and pharmacokinetics of the formulation, are relatively well understood. On the
other hand, the physicochemical characteristics of individual compounds remain less explored due to
the complexity of experimental measurements. Mentioned properties, including permeability and
hydrogen-bond donors and acceptors, are typically examined individually for each active
pharmaceutical ingredient. However, in reality, drugs are often administered in combination, which
raises questions about their mutual interactions. Do these molecules form clusters that slow their
absorption in the body? Are there any interactions that enhance each other’s transport? As these
processes are difficult to study experimentally, this work employs molecular dynamics simulations to
answer these questions. The aim is to study binary interactions between commonly prescribed drugs
to explore their behaviour.

initial state: end state:




Matematické modelovdni deaktivace a reaktivace
katalyzatoru Pd/SSZ-13

Bc. Hoang Phi Hung Do (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Navzdory rastu elektromobility jsou dieselové motory stale nejvice zastoupenym typem pohonu a
v pfipadé nakladnich automobil( tomu tak bude i v delSim ¢asovém horizontu. Spalovaci motory jsou
bohuZel zdrojem emisi skodlivych oxidd dusiku (NOy), pficemz nejvétsim problémem je omezeni emisi
béhem studeného startu motoru, kdy jesté nefunguje systém pro selektivni katalytickou redukci NOy
(SCR). To lze resit pomoci pasivniho adsorbéru NOx (PNA), naptiklad typu Pd/SSZ-13, ktery byl zkouman
v ramci této prace. Pfi niz3ich teplotach (pod 200 °C) se oxidy dusiku vaZou chemisorpci na aktivni Pd?*
centra a uvoliuji se az béhem vyssich teplot, kdy uzZ je funkéni SCR systém pro redukci NOy. Vlivem
redukénich sloZek v plynu (napf. CO) v3ak za niZsich teplot dochdzi k pfeméné Pd?* na Pd®, migraci
atomU Pd ze struktury katalyzatoru a shlukovani do vétSich nanocastic. Tento jev zpUsobuje sniZeni
poctu aktivnich center pro adsorpci NOx. Tuto deaktivaci Ize ¢astecné zvratit za vyssich teplot, kdy
dochézi k oxidaci a rozkladu nano&astic a ukotveni Pd** zpét do struktury katalyzatoru. V rdmci této
prace byl vytvoren reakéné-kineticky model, ktery umoznuje predpovidat priibéh adsorpce a desorpce
oxid( dusiku a zaroven iproces deaktivace a reaktivace katalyzatoru v zavislosti na provoznich
podminkach.
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Optimization of a Zinc—lodine Hybrid Flow Battery:
Influence of Current Density and Membrane
Characteristics

Martin Drnec (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

As the demand for carbon-free energy generation grows, a stable energy storage system is required
to compensate for the intermittent nature of renewable energy sources. In recent years, flow battery
technology has emerged as a promising solution to this challenge. The zinc—iodine hybrid flow battery
(ZIHFB) is a variant of flow batteries with strong potential due to its high theoretical capacity and good
stability when operated within suitable conditions. This work builds on and expands previous ZIHFB
optimizations, specifically by investigating the effect of different charging/discharging current
densities and their influence on the distribution of zinc electrodeposition on the negative electrode.
Additionally, the behavior of cation exchange membranes was examined, focusing on the permeation
of zinc, iodide, and polyiodide ions. Understanding the permeation processes may be the key to
overcoming current technological limitations.
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Figure adapted from: Fan, D., et al., Progress and challenges of zinc-iodine flow batteries: From energy
storage mechanism to key components. Journal of Energy Storage, 2024. 92: p. 112215.



Population balance modelling of wet grinding processes
for the production of pharmaceutical nanocrystals

Mathis Dupire (M2)

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

Nanocrystals offer new perspective for API formulation thanks to their sub-micron size and permit to
decrease waste of API, which is due to a poor dissolution of it. The goal of this study is to model the
particle size distribution of nanocrystals which are being milled through a wet milling process. To
model this distribution, the breakage function B and the breakage rate function S are modelled with
generic equation and adapted with experimental data. An ideal mixing in both the milling chamber
and the tank, no particle agglomeration and size independent particle residence time are assumed for
the model. Furthermore, the breakage function rate S is also calculated with the data to be compared
with the generic equation and determined the relative error between those different methods. In
order to calculate S, it is firstly determined for the biggest size class which dies into smaller size class.
Then, this process is repeated until the size class studied is not entirely dead through a certain amount
of time.



Enkapsulace allicinu pomoci inkluzni komplexace a
rozprasovaciho suseni

Bc. Vojtéch Dvorak (M1)

Skolitel: doc. Ing. Ondfej Ka$par Ph.D.

V poslednich letech si bakterie stale castéji vytvareji rezistenci vici bézné pouzivanym antibiotikim.
Mezi hlavni pfi¢iny patfi napfiklad nizka adherence pacientl k predepsané lécbé ¢i akumulace
antibiotik v Zivotnim prosttedi. Bakterie jsou tak vystavovany témto latkdm v nizkych koncentracich,
coz jim umoznuje vybudovani rezistence. Proto je potfeba obratit pozornost na alternativni formy
antibiotik. Jednou takovou je napfiklad pouZiti chemicky nestalych latek, protoze bakterie nedostanou
dostatecny Cas k vybudovani rezistence. S pouzitim nestdlych latek ale prichazi problém v dlouhodobé
stabilité 1éCiv a v jejich efektivnim dopravovani na cilovd mista v téle. Jednou z takovych latek je
thiosulfinat allicin, pfirozené se vyskytujici v ¢esneku, kterym se zabyva tato prdce. Allicin vykazuje
vyrazné antimikrobialni Gc¢inky a slouZi jako obranny mechanismus cesneku proti skidciim. Problém s
allicinem spociva v jeho extrémni reaktivité, v krevnim obéhu by rychle zreagoval a ztratil své
antibiotické vlastnosti béhem nékolika minut. Proto se tento vyzkum zabyval Iékovou formou, ktera
by se dala lokalné dorucit, a to presnéji do plic. Cilem bylo vytvofit antibiotické castice ve kterych je
pomoci inkluzni komplexace a rozprasovaciho suseni enkapsulovan.



Design and Fabrication of a Microfluidic Flow Cell with
Passive Mixers

Bc. Monika Felcmanova (M1)

Skolitel: Ing. Anna Vanluchene, Ph.D.

Microfluidic reactors allow precise control of reactions at the microscale. Their high surface-to-volume
ratio enhances heat and mass transfer, reducing reaction times and reagent use. They also align with
green chemistry principles by supporting safer, more efficient continuous processes with lower
environmental impact. In this work, a PDMS microreactor with integrated passive herringbone mixers
was developed. In small channels, flow is laminar and mixing occurs only by diffusion. Herringbone
grooves create chaotic advection, overcoming laminar flow limitations at low Reynolds numbers. The
chip was fabricated via soft maskless lithography using SU-8 negative photoresist and direct laser
patterning, allowing fast design iteration without traditional photomasks. A two-layer process was
used to precisely reproduce the channel geometry, creating a platform suitable for photochemical
applications requiring uniform light exposure. Such systems can support more sustainable synthesis
in green chemistry and pharmaceutical production.



Modelovani nukleace a rustu nanocdstic v misici komore

Bc. Jakub Fisner (B1)

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

AZ 40% potencidlné aplikovatelnych |éciv se Spatné rozpousti ve fyziologickém roztoku, coz
predstavuje komplikaci pro soucasny farmaceuticky vyzkum. V ramci vyzkumu reformulace aktivnich
farmaceutickych latek do vyhodné formy nanoddstic je kontrola jejich distribuce velikosti jednim z
klicovych krokl. Tento krok muze byt realizovan pomoci kontinudlni kapalné antisolventni krystalizace
v mikrofluidnim misi¢i. Tato krystalizace je vyrazné ovlivnéna dynamikou miseni, lokalnim stupném
presyceni i kinetickymi a materidlovymi vlastnostmi léciva. Takto rozsahly parametricky prostor Cini
experimentalni optimalizaci naro¢nou a nakladnou. Cilem prace je vytvofit a validovat model
kontinualniho mikrofluidniho misi¢e, ktery umozni predpovédét distribuci velikosti nanocastic IéCiva.
Model kombinuje populaéni bilanéni rovnice a mocninnou kinetiku nukleace a rlstu. Pomoci
numerickych simulaci a porovnanim s experimentalnimi daty budou zkoumany vlivy geometrie misice,
poméru pratokd a koncentrace sloZzek na vyslednou velikostni distribuci nanodastic. Prvotni vysledky
obsahuji parametrickou studii mikrofluidniho misice a predstavuji krok smérem k navrhu prediktivniho
modelu kontinudlnich zafizeni, ktery umozni vyvoj Spatné rozpustnych |éCiv bez nutnosti rozsahlého
experimentalniho testovani.
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Navrh a optimalizacia reaktivnej absorpcnej kolony na
zachytavanie oxidu uhlicitéeho

Bc. Lukas Halabuk (M2, Slovenska technicka univerzita v Bratislave)

Skolitel: prof. Ing. Ludovit Jelemensky, DrSc.

Absorpcia oxidu uhli¢itého (CO,) z plynnych pridov do kvapalnych rozpustadiel je Siroko skimanym
procesom prestupu latky medzi plynom a kvapalinou. Jednou z beZzne pouZivanych metdd je pouzitie
alkalickych roztokov ako je hydroxid sodny (NaOH), ktory reaguje s CO, za vzniku uhli¢itanu sodného
(Na,COs) a hydrogén uhli¢itanu sodného (NaHCOs). Pritomnost chemicke] reakcie v systéme vyrazne
zvysuje rychlost prestupu latky. V sprejovych kolénach sa kvapalina privadza vo forme kvapiek, ¢im sa
vytvara velky medzifazovy povrch. Kvapky p6sobenim gravitacie padaju, zatial ¢o plyn prudi zdna
kolény smerom nahor, ¢im vznika protipriddny kontakt. Kvapalina bola dispergovana z hornej Casti
kolény vo forme kvapiek, ktoré reagovali so stUpajucim plynom bohatym na CO,. Bol zostaveny
matematicky model v prostredi MATLAB, ktory zahffia dynamiku kvapiek, transportné javy, kinetiku
chemickych reakcii a energetickl bilanciu systému. Reakcia CO, s NaOH bola modelovana ako rychla,
difuziou obmedzena reakcia veduca k tvorbe uhlicitanu a hydrogénubhlic¢itanu sodného. Model umoznil
simulaciu zmien velkosti kvapiek, odparovania a teplotnych efektov pocas padu kvapiek kolénou. Na
zaklade numerickych vysledkov bola realizovana optimalizacia prevadzkovych a konstrukénych
parametrov s cielom maximalizovat ucinnost absorpcie CO, a premeny NaOH. Vyvinuty model
poskytuje spolahlivy nastroj pre navrh, optimalizaciu a scale-up sprejovych kolén urc¢enych na procesy
zachytavania CO,.



Priprava pevné amorfni disperze pomoci sprejového
suseni

Bc. Vojtéch Hampl (M2)

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

Hlavnim neduhem perordlné podavanych léCiv je jejich nizka biologicka dostupnost, zplsobena nizkou
rozpustnosti a permeabilitou. Ty jsou pro vétsinu novych latek a latek s potencidlnim léCivych Gcinkem
velmi nizké, coZz ma za nasledek komplikace s jejich vyvojem a testovanim, nebo jejich Uplné zavrhnuti.
Tento problém se Casto resi syntézou proléciv, nebo zvysenim mnozZstvi léCiva a excipientl, coz vede
ke zvyseni nakladu, nebo u konkrétni latky neni tento postup vibec mozny. Moznym feSenim, kterym
se ve své praci zabyvam, je pfiprava |éCiva ve formé pevné amorfni disperze. Amorfni stav je
charakterizovany absenci zfetelného intermolekularniho usporadani s nizkou termodynamickou
stabilitou, coZ sniZuje energii spojenou s rozpousténim, jelikoZz nemusi dochazet k rozkladu krystalické
struktury. V pevné amorfni disperzi navic dochazi k spolecnému rozpousténi léciva a polymerniho
nosice, coz vede k zvyseni smacivosti a dispergovatelnosti vysledné smési oproti krystalickému stavu.
Cilem prace je pfiprava pevné amorfni disperze pomoci sprejového suseni a nasledna studie vlastnosti
pfipravené smési a parametr(, které cely proces ovliviuji.



Priprava a charakterizace strukturovanych povrchu
pomoci laserové litografie

Bc. Tomas Hanzl (M1)

Skolitel: doc. Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

V pfirodé se nachazi rada povrch, které diky své mikro- aZ nanostrukture vykazuji unikatni fyzikalni a
biologické vlastnosti. Nékteré z téchto povrchl jsou schopny ovliviiovat adhezi a morfologii bakterii,
coZz se stava inspiraci pro vyvoj funkénich biomimetickych material. V této praci se zaméruji na
pfipravu mikrostrukturovanych povrch, které napodobuji vybrané prirodni struktury, a to pomoci
bezmaskové laserové litografie. Prvnim krokem je optimalizace parametrd procesu, zejména intenzity
osviceni fotorezistu a geometrie vznikajicich struktur, scilem dosahnout co nejjemnéjSiho a
reprodukovatelného povrchového reliéfu. Pro tento ucel byly ptipraveny struktury ve tvaru kruhovych
pilitkd, u nichZ byly systematicky ménény rozméry i expozicni parametry. Kvalita pfipravenych struktur
byla vyhodnocovana pomoci rastrovaci elektronové mikroskopie (SEM). V nasledujicich krocich bude
cilem rozsifit pfipravu o sloZitéjsi typy struktur inspirované ptirodnimi povrchy a studovat chovani
bakterii na téchto povrsich.

Snimek ze SEM: struktura 5 um pilirkd



Elektrochemicky model a numericka implementace
digitalniho dvojcete Li-ion baterie

Bc. Ivana Havlenova (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Pro spolehlivou predikci Zivotnosti a optimalizaci provozu Li-ion baterii je nezbytné detailni
porozuméni transportnim a reakénim déjim v elektrolytu. Zatimco zjednodusené modely typu
ekvivalentnich obvodd mohou selhavat pfi popisu lokalnich jevl, modely zaloZené na fyzikalné-
chemickém popisu umoznuji zachyceni interni dynamiky ¢lanku v Sirokém rozmezi podminek provozu.
Tato prace prezentuje numerickou implementaci jednorozmérného elektrochemického modelu Li-ion
baterie zaloZzeného na systému rovnic Poisson—Nernst—Planck (PNP), které popisuji elektrodifuzi iontd
v elektrolytu. Model je implementovan v MATLABuU a vyuZiva metodu konecnych objema (FVM). Mimo
jiné model popisuje ¢asovy vyvoj koncentraci iontll Li* a PFs~ vlivem difuze a migrace v elektrickém
poli, pficemzZ potencidl je uren feSenim Poissonovy rovnice. Prezentované vysledky ukazuji casovy
vyvoj koncentracnich a potencialovych profild. Vyvinuty model predstavuje zaklad pro budouci
digitalni dvojce €lanku, které bude dale rozsifeno o déje v poréznich elektrodach, degradacni déje,
utvareni SEI (solid-electrolyte interface) vrstvy na anodé a limitovanou interkalaci lithia za nizkych
teplot.



Preparation and Testing of Graphitic Carbon Nitride Thin
Films for Microfluidic Photocatalytic Reactors

Tomas Heimerle (B3)

Skolitel: Ing. Anna Vanluchene, Ph.D.

Graphitic carbon nitride (g-CsN4) has emerged as a widely studied photocatalyst due to its low cost,
stability, and visible-light activity. It is easily synthesized via simple thermal condensation of nitrogen-
rich precursors like urea or melamine. However, this produces a photocatalyst as a fine powder, which
presents two major limitations. First, in slurry-type photoreactor the suspended particles scatter and
absorb light inefficiently, leading to poor light utilisation and reduced photocatalytic performance.
Second, the resulting fine powder is difficult to recover from water, making large-scale or continuous
operations impractical. To solve this, significant research is focused on immobilization, where g-C3N4
is anchored onto stable, macroscopic supports like polymer foams, ceramic membranes, or glass. This
creates a fixed, reusable catalyst system capable of continuously treating flowing water without
requiring post-treatment filtration. This technology is increasingly important to address the rising
complex problem of organic pollutants in wastewater. In this work, we focus on the synthesis of g-
C3N4 and compare several immobilization strategies, evaluating their efficiency and stability.



Deactivation and reactivation of Pd centers in S57-13
zeolite for NOy adsorption

Bc. Anezka Hendrychova (M1)

Supervisor: prof. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Reducing emissions from combustion engines is essential for protecting air quality and human health.
Modern engines therefore employ catalytic systems that convert toxic gases such as CO,
hydrocarbons, and NOy into harmless products (CO,, N,, and H,0). In diesel engines, NO, removal via
the selective catalytic reduction (SCR) process is particularly challenging at low exhaust temperatures.
SCR systems are highly effective only above 200 °C and remain inactive during cold starts. To reduce
NOy emissions during this period, a passive NO, adsorber (PNA) can be installed upstream of the SCR
catalyst. The PNA captures NOy at low temperatures and subsequently releases it as the SCR system
warms up, enabling efficient conversion. This study investigates Pd/SSZ-13 zeolites as PNA materials.
Different deactivation and reactivation conditions are tested to evaluate their effect on the NOy
storage capacity. Particular attention is paid to CO-induced migration of Pd atoms from the zeolite
structure into larger nanoparticles, and their redispersion at higher operating temperatures.
Adsorption performance is assessed by measuring NO, concentration profiles during isothermal
adsorption and temperature-programmed desorption, providing insights into how operating
parameters influence the PNA performance.
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Priprava a testovani katalyzatoru pro rozklad NH3 a
jeho vyuziti v palivovych clancich
Bc. Matéj Honzik (M2)

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

Rozklad amoniaku je zdsadnim krokem pfi cyklu, jenzZ slouzi k akumulaci prebytkové elektrické energie
béhem spickovych vykon( obnovitelnych zdrojl a jeji zpétné preméné na elektfinu v pripadé previsu
poptavky. Prebytkova energie mize byt pouZita k syntéze amoniaku, ktery se da na rozdil od vodiku
dobre dlouhodobé skladovat i transportovat v kapalném stavu. Tato prace se zaméfuje na pfipravu a
testovani katalyzatoru pro rozklad amoniaku, pficemz vznikly vodik lze vyuzit v palivovych ¢lancich.

Katalyzator byl pfipraven kapilarni impregnaci roztoku Ni(NOs), do porézniho nosice y-Al,0s. Po
ususeni byl katalyzator kalcinovan, slisovan, rozmélnén a byla vybrana frakce 400-600 um, ktera
zajistuje prijatelnou tlakovou ztratu v trubkovém pritocéném laboratornim reaktoru. Méfeni rozkladu
amoniaku probihalo formou teplotnich ramp 100-500 °C, kdy byl katalyzator testovan cerstvé
pfipraveny, aktivovany i deaktivovany, ato pfi rlznych sloZenich vstupni smési. Nad 400 °C byla
dosaZena vysoka konverze, ktera zlstavala stabilni i po delsi dobé provozu. Nasledné byl katalyzator
nanesen do tenké vrstvy ve strukturovaném monolitickém reaktoru, ktery je vhodny pro vyssi pritoky
reakcni smési. Struktura a rovhomérnost nanesené vrstvy byla ovéfena pomoci snimk( z elektronové
mikroskopie (SEM).



Modelovanie destilacneho procesu Cs frakcie s dorazom
na limitné parametre

Bc. Dusan Hribik (M2, Slovenska technickd univerzita v Bratislave)

Skolitel: doc. Ing. Miroslav Variny, PhD.

Propylén je klucovou surovinou petrochemického priemyslu pre vyrobu polypropylénu, ktorého
rastlca produkcia spdsobuje pretazenie jednotiek na separaciu C3 frakcie. Tieto kolény patria medzi
energeticky najnaroc¢nejsie procesy, kedZze blizkost teplot varu propanu a propylénu vyzaduje vysoky
reflux a velky pocet etdzi. Vyuzivaju sa dve konfiguracie. Vysokotlakova koléna s kondenzaciou
chladiacej vody a nizkotlakova s tepelnym cerpadlom. Energetickd naro¢nost v3ak zostava vysoka,
preto sa skimaju hybridné systémy spajajlce destilaciu a membranovu separaciu. Studia analyzuje
integraciu membranovej jednotky a konfiguracie s dvoma nastrekmi do existujucej C3 koldny s cieflom
zvysit kapacitu a zniZit spotrebu energie bez velkych investicii. Modelovanie v Aspen Plus a MATLAB
ukazalo, ze membranova jednotka zniZuje refluxny pomer, zlepsuje energeticku bilanciu a odstranuje
prevadzkové obmedzenia. Hybridny pristup tak predstavuje perspektivne rieSenie modernizacie
separacie propdnu a propylénu.

Tato praca bola vypracovana s podporou grantu Agentury na podporu vyskumu a vyvoja ¢. VV-MVP
24-0365.



Design and development of microfluidic devices for
tuberculosis research

Bc. Romana Hupkova (M2)

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

Tuberculosis (TB) remains one of the world’s most serious infectious diseases, with millions of new
infections each year and increasing resistance to available antibiotics. The emergence of antibiotic-
resistant strains underscores the need for new research tools that allow detailed observation of
mycobacterial behaviour under controlled conditions.

This work focuses on the design and testing of microfluidic chips intended for single-cell monitoring
of Mycobacterium smegmatis (MSMG), a non-pathogenic model organism physiologically similar to
M. tuberculosis. Several geometric layouts were fabricated, including straight microchannels and
rectifier structures designed to improve bacterial trapping efficiency. MSMG cultures were
successfully introduced into the devices, and initial tests showed that larger channel dimensions
captured single cells only sporadically, confirming the necessity of design optimization.

In future work, chip geometries will be refined to enable reliable single-cell isolation and long-term
observation. Integration with a pump-controlled flow system will allow precise control of medium
flow, reagent delivery, and creation of a stable microenvironment for extended live-cell studies,
supporting more effective TB-related research.



Studium tvorby vzoru kapek ethylsalicylatu v systémech
se surfaktanty

Radim Ivanovic (B3)

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

Tato prace se zabyva studiem chovani kapek ethylsalicylatu (s barvivem ¢i bez) na hladiné vodného
roztoku dekanoatu sodného v Petriho misce. Nejprve kapka ethylsalicylatu tvofi tenkou vrstvu, ve
které postupné vznikaji kruhové mezery. Po urcité dobé prechazi systém do faze pulzovani. Jednotlivé
mezery se spoji ve vétsi ovalné. Ethylsalicylat tvofi chapadlovité utvary. Tyto Utvary se poté
kaskadovité deformuiji. Po téchto deformacich se Utvary postupné transformuji do stabilnich kapek. a
systém vchazi do faze klidové. Prvotni experimenty ukazuji, Ze rychlost, jakou ethylsalicylat dopada na
hladinu dekanoatu, priamér Petriho misky, vyska vrstvy dekanodtu, pouzité barvivo a pH roztoku
ovliviiuji chovani systému. Jednd se o zakladni vyzkum dosud nepopsaného excitabilniho systému.
Nejprve je potfeba navrhnout experimentalni usporadani a postup provadéni experimentu tak, aby
vysledky byly reprodukovatelné a minimalizovaly vliv lidské chyby. Soucasti prace je vyvoj
automatizovaného systému pro davkovani kapek, pricemz nékteré jeho komponenty byly pfipraveny
pomoci 3D tisku. Zasadni je i snimani a vyhodnocovani experiment(l. V rdmci této prace je vyuzivana
stinografie (schlieren metoda) zprostfedkovana optickou aparaturou vlastni vyroby, téZ obrazova
analyza pomoci knihovny openCV v Pythonu a méfeni lokalniho povrchového napéti kapilarami. Cilem
prace je identifikovat klicové faktory a mechanismy vedouci k pozorovanému dynamickému chovani
systému.




Extension of Flory’s crystallization theory for polymer-
diluent systems

Bc. Vilém Jancik (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

The pursuit of predictive models for polymer-diluent equilibrium estimation inevitably leads to a
theoretical description of various effects in these systems. In the case of polymer crystallinity, a
correction parameter fitted to experimental data is commonly used. In this work, a more rigorous
approach based on Flory’s crystallization theory was applied. This theory originally described only the
temperature dependency of crystallinity; thus, we expanded it to account for diluent effects. These
effects eventually result in a decrease in polymer crystallinity induced by the diluent. Particular
attention was given to ensuring the universal applicability of the proposed model by formulating it in
terms of activity coefficients, which can be utilized by various thermodynamic models. The validity of
our model was assessed by comparison with experimental data, namely TD-NMR measurements
obtained within our research group.



Studium vlivu elektrického pole na separaci enantiomeru
pomoci iontovymenné chiralni membrany

Bc. Jan Pavel Jisa (M2)

Skolitel: doc. Ing. Pavel Iz&k, Ph.D., DSc.

V modernim svété, kde celosvétova populace roste kazdym dnem a spotfeba farmaceutik neustale
stoup3d, je dalezitéjsi nez kdy drive vyvijet u¢inné metody pro vyrobu enantiomerné Cistych latek.
Enantiomery jsou molekuly, které jsou navzdjem zrcadlovymi obrazy. Jejich separace je velmi obtizn3,
protoZe maji témér shodné fyzikalni i chemické vlastnosti. K jejich oddéleni je nutné vytvofit chiralni
prostiedi, které umozni rlizné stereoselektivni interakce s chirdlnimi selektory. Pfikladem muizZe byt
chirdlni chromatografie nebo nové vznikajici enantioselektivni membrdnové procesy. V obou
pfipadech maji enantiomery odlisSnou afinitu k chirdlnim rozpoznavacim mistlim na chromatografické
koloné nebo v membrané, cozZ vede k jejich separaci v disledku rozdilnych retencnich ¢asd v koloné
nebo rozdilnych rychlosti transportu pfes membranu. Nase studie zkouma vliv elektrického pole na
transport enantiomer( pres chiralni iontovyménnou membranu. Transport enantiomerl fizeny
koncentraénim gradientem pres membranu je popsan modelem zpomaleného transportu, ktery vede
k nasyceni chiralnich vazebnych mist a tim k poklesu selektivity v case. Proto je elektrické pole
nastavovano tak, aby bud podporovalo, nebo naopak brzdilo difuzi enantiomer( pfes membranu. Nas
cil je prodlouzit separacni schopnost membrany a sledovat vliv faktord, jako velikost aplikovaného
napéti nebo slozeni média na nasyceni chirdlnich vazebnych mist.



Neural network as a metamodel for bioplastic
production optimization

Bc. Kevin Klee (M2)

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

Being both bio-sourced and biodegradable, polylactic acid (PLA) has become the most popular
bioplastic used in the world today. A multiscale mathematical model has been built to determine
rheological properties of PLA melt during production with the potential to become a soft sensor in on-
line optimization and control of the polymerization reactor. Unfortunately, prediction of detailed
polymer molecular architecture using the Monte Carlo method (which is incorporated in the
developed model) is computationally demanding, thereby limiting use of the model in real time during
production. Therefore, the goal of this work is to develop an artificial neural network (ANN) as a
metamodel to be used in real-time PLA production. The structure of the employed ANN is presented
along with results concerning the prediction of molecular weight distribution and complex viscosity
by the metamodel.



Cesta k bezezbytkove recyklaci lithium-iontovych baterii
— kvantitativni zhodnoceni 1. cyklu recyklace

Bc. Jan Korbel (M1)

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

Recyklace lithiovych akumulatorl predstavuje jednu z klicovych vyzev pfi likvidaci spotrebicd,
automobil(l a technologii. Cilem je nalézt ekonomicky srovnatelnou alternativu k vyrobé novych
akumulator( z primarnich surovin. V laboratofi Sdileni hmoty testujeme metodiku hydrometalurgické
recyklace materialu kladné elektrody lithiovych akumulatord — smésného oxidu niklu, manganu a
kobaltu (NMC). Kjeho rozpusténi je vyuzit nafedény roztok kyseliny sirové, po némz ndsleduje
vysrazeni regenerovaného NMC vodnym roztokem hydroxidu lithného. Kli¢ovou operaci je zpracovani
filtratu — vodného roztoku siranu sodného — elektrodialyzou s bipolarnimi membranami (EDBM), ¢imz
je znovu ziskan roztok kyseliny sirové a hydroxidu lithného. Cilem mé prace je ovéfit funkénost
recyklacniho postupu pfi zpracovani analyticky cistého NMC, vyhodnotit spotfebu energie a urcit
potifebné mnozstvi dopliovanych surovin nutné k udrzeni koncentraci vstupujicich roztoka.



VVyvoj mikrofluidni platformy pro studium bakteridlniho
biofilmu
Bc. Filip KFiz (M1)

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

Cysticka fibréza je autosomalné recesivné dédi¢né onemocnéni, projevujici se defekci genu CFTR,
ktery kdduje chloridové kanaly. PostiZzena je predevsim dychaci soustava, ale mize byt ohrozena i
soustava travici ¢i reprodukeni systém. Diky defekci chloridovych kanall dochazi k nadmérné tvorbé
hlenu, coZ vede naptiklad ke zhorSenému dychani. Toto onemocnéni nelze zcela vylécit a vede ke
zkracené délce Zivota. V roce 1980 byly predpoklady, Ze polovina pacientl se nedozije 12 let, v dnesni
dobé se priimérna Zivotni délka zvysila na 38 let. S rostoucim trendem Zivotni délky je vidét posun
v lécbé tohoto onemocnéni, ale i tak je velmi mala Skala komercné dostupnych léciv. V této studii se
zamérujeme na ucinky ptirodniho antibiotika allicinu na bakterii Pseudomonas aeruginosa, jejiz vyskyt
se spojuje s onemocnénim cystické fibrézy pravé diky produkovanému hlenu. Castokrat tato bakterie
vytvari velice rezistentni biofilm. Pro simulaci prostfedi plic jsme navrhli mikrofluidni Cip, ve kterém
bude moziné testovat efekt allicinu na bakterialni biofilm v pritoc¢ném rezimu. Prace v mikrofluidnim
zafizeni ndm prinasi mozZnost ¢asové zavislosti vlivu allicinu na bakteridlni kmen a umoZiuje vytvofit i
koncentracni gradient studované latky. Touto dynamickou metodou tak mizeme efektivné nahradit
standardni metody v multi-jamkovych destickach, které funguji ve stacionarnim rezimu.

Pripraveny mikrofluidni Cip



Microemulsion Electrolytes for Redox Flow Batteries:
Membrane selection and symmetric-cell testing

Bc. Jan Kriek (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Energy from renewable sources fluctuates daily and seasonally, requiring efficient storage to balance
its excess and shortage. Redox flow batteries (RFBs) offer a scalable and safe solution, typically using
electrolytes based on metallic active species. Their scarcity and high price motivate use of organic
active species, which, however, often show low aqueous solubility. Microemulsion (mE) electrolytes,
composed of a polar (water) and a non-polar solvent together with surfactant and cosurfactant,
enable use of cheap non-polar organic active species while maintaining high ionic conductivity and
safety of the aqueous phase. Organic components of mEs may interact with polymeric ion-exchange
membranes, enhancing swelling or electrolyte cross-over, while some chemically stable membranes
exhibit high areal resistance reducing voltage efficiency. In this work, several promising commercially
available membranes were pre-selected based on chemical stability, conductivity (EIS) and
permeation tests. Subsequently, these membranes were further tested under operational conditions
by: i) permeation test with charged mE electrolyte and ii) symmetric-cell cycling, to further assess
membrane suitability and the electrochemical stability of the ferrocene-based mE system during
cycling.



Imobilizace fotokatalytickych deazaoxaflavint pro
aplikaci v mikroreaktorech

Bc. Vladimir Krucky (M1)

Skolitel: Ing. Anna Vanluchene, Ph.D.

Fotokatalyza predstavuje moderni pfistup k organické syntéze, umoZznujici provadét reakce za mirnych
podminek s vyuzitim svétla jako zdroje energie. Tradi¢ni kovové fotokatalyzatory nabizeji vysokou
ucinnost, avsak jejich toxicita, cena a obtiznd recyklace omezuji praktické vyuZiti, zejména ve
farmaceutické vyrobé. Rostouci dliraz na udrZitelnost proto sméfuje k vyvoji Cisté organickych
systéml, které jsou ekologictéjsi a bez rizika kontaminace tézkymi kovy. Mezi nejvyznamnéjsi
organické fotokatalyzatory patfi flaviny, jejichz strukturalni analogy — deazaoxaflaviny (DAOFy) — si
zachovavaji obdobné fotofyzikalni a redoxni vlastnosti, ale nabizeji vyssi stabilitu a jednodussi syntézu.
Tato prace se zaméfuje na prenos DAOF z homogennich do heterogennich podminek prostfednictvim
jejich imobilizace na sklenéné stény mikroreaktoru. Mikroreaktory umoznuji efektivnéjsi vyuziti svétla
vysoky pomeér specifického povrchu k objemu reaktoru. Integrace DAOF do mikroreaktoru tak otevira
cestu k nepretrzité fotokatalyze s recyklovatelnym, environmentdlné udrzitelnym, levnym a stabilnim
katalyzatorem.
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Meéreni tepelneho toku deskovymi termoclanky
v prostredi pozaru
Bc. Dalibor Krunt (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Pozary predstavuji jedny z nejhorsich typl havarii nejen v chemickém prdmyslu, nebot ¢asto zplsobuji
velké materialni skody, ztraty na Zivotech a ohrozZeni zasahujicich hasic¢l. Tomu se snaZi predchazet
poZarni inZzenyrstvi. Pro validaci matematickych modell poZar( a nasledny navrh bezpecénosti budov
atp. se provadi pozarni zkousky, pfi kterych je zkoumano jak vybrany objekt hofi. Pfi téchto mérenich
se pozoruje mnoho veli¢in z ddvodu finan¢ni naro¢nosti experimentu. Ve svém vyzkumu ve spolupraci
s Technickym Ustavem pozarni ochrany HZS CR se zabyvam méfenim tepelného toku. K tomu se dnes
pouzivaji ndkladné a kiehké senzory, coz vsak komplikuje jejich vyuZiti v terénnich podminkach. Hleda
se proto alternativa, kterou by mohl byt deskovy termoclanek, jenz je jednodussi, odolnéjsi a levnéjsi.
Jedna se o zafizeni skladajici se z kovové desticky, oplastovaného termoclanku a izolace. Pro spolehlivé
méreni je potfeba optimalizovat provedeni termoclanku pro naroc¢né podminky. To musi byt takové,
aby odolalo vysokym teplotam, vykazovalo mechanickou odolnost a umoznilo co nejpresnéjsi méreni.
Z vysledk( probéhlé pozarni zkousky vychazi, Ze data z deskového termoclanku jsou srovnatelnda s daty
z komercéniho senzoru. K Uspésnému zavedeni je potreba lépe vyresit spojeni desticky s izolaci.



Optimization of current methodology for measuring
physical parameters during the bread baking process

BSc. Iris Leitmannova (M1)

Supervisor: prof. Dr. Ing. Tomas Moucha

Bread baking is a traditional process that has evolved over generations to achieve the most desirable
product. While the qualitative knowledge is extensive, its mathematical representation remains
unexplored. Developing a well-designed model based on accurate experimental data would not only
explain the scientific understanding of baking but could potentially reduce electricity consumption in
industrial production. This research primarily focuses on designing and optimizing a measurement
methodology for analyzing heat and mass transfer, heating conditions, and humidity. Since the
temperature control plays a crucial role in the experiment, a suitable measuring device, equipped to
withstand high temperatures, was selected. Given that the temperature stability has a great influence
on the response speed, the instrument had to be calibrated to account for measurement delays. To
qguantify these delays, a simple experiment was performed that simulated a step function at a
temperature change on the surface of the instrument. The measuring curves outputted by the sensor
were benchmarked against a certified PT100 thermometer. The mathematical model was then
enriched with these results, leading to more representative data collection. Additionally, to avoid
production lags, the procedure duration was decreased to a minimum. The proposed methodology
was tested at a partner facility.



Stanoveni hodnot ksa na sypané vyplni NeXRing 1.2
systemem NH3/H2504

Bc. Filip Lipowski (M1)

Skolitel: Ing. Lukds Valenz, Ph.D.

Separacni procesy, zvlasté absorpce, jsou ve velké mife pouzivany pfi snaze odstranit nebo
minimalizovat emise Skodlivych latek vytvorené z primyslovych procesl. Mezi tuto snahu odstranéni
nezadoucich sloZek patti i absorpce NH3 z odpadnich plynl. V soucasné dobé se hojné pristupuje
k rate-based modelovani vyménikt sdileni hmoty. Samotné modelovani vyuzivd mnoha charakteristik,
mezi které patfii objemovy koeficient prestupu hmoty v plynné fazi neboli ksa, které bylo predmétem
méfeni v této praci. Experimentalni ¢ast zjistovani hodnot kea bylo provadéno v absorpéni koloné o
prdméru 300 mm za pouziti vyplné NeXRing 1.2 na systému vzduch-NHs/voda-H,S0,4. Vyhodnocené
hodnoty byly porovnany s jiz dfive namérenymi daty na stejné mérici aparatute na totozném systému
NH3/H,SO; a nasledné s daty naméfenymi na systému SO,/NaOH. Z tohoto porovnani byl poté
vypocten exponent m, vyjadrujici zavislost kea na difuznim koeficientu. Cilem této prace je ziskani
novych dat, které budou pouZity ve vyvoji nového modelu pro predikci objemovych koeficientd
prestupu hmoty v plynné fazi, ktery by presnéji predikoval hodnoty ksa pro rlizné systémy.



Study of partition coefficient in the liposomal membrane

Bc. Krystof Luhan (M1)

Skolitel: Ing. Martin Roudny

Liposomes are vesicles composed of phospholipids that closely resemble human cellular membranes.
They self-assembly spontaneously in an aqueous environment, encapsulating a portion of the
surrounding medium during the formation. This phenomenon is used in the pharmaceutical industry
to enable targeted delivery of active pharmaceutical ingredients (API), which would in standard
administration form exhibit unwanted side effects. Notable APIs delivered with liposomes are used in
chemotherapy and are approved for use for almost 30 years, and other applications are still in
development. Despite this success, there are many APls unsuitable for such means of delivery. This
leads to a question; how do we know which APIs can be used in liposomes? The answer is hidden in
two variables — the permeability and the partition coefficient. Whilst permeability can be studied
rather easily, via either thermal or temporal release measurements; there are just a few methods for
reliable study of the partition coefficient. This work focuses on devising a method for measuring the
partition coefficient of fluorescent dye, and how it is influenced by the presence of common APlIs in
the measured samples. The results can lead to development of systems for effective simultaneous
delivery of different APIs.



Navrh a modelovani expozicni komory pro testovani
inhalacnich nanokrystalickych lekovych forem

Bc. Filip Machac (M1)

Skolitel: Ing. Denisa Lizoriova, Ph.D.

Prace se zaméfuje na navrh a modelovani expozi¢ni komory urcené pro in vitro testovani inhalacnich
Iékovych forem. Podstatou této komory je zprostfedkovat expozici plicnich bunék aerosolu tvofenému
nanokrystaly |éCiv v kapalném médiu a tim umozZznit experimentalni hodnoceni depozice a biologické
dostupnosti inhalac¢nich forem. Vyhodou nanokrystalll je zvysena rychlost rozpousténi 1éCiv a tim i
jejich biologicka dostupnost, coz je zvlasté prinosné u latek se Spatnou rozpustnosti ve vodé, typické
pro vétsinu soucasné pouzivanych léciv.

Aerosol je generovan nebulizérem s technologii vibrating mesh, pficemz expozi¢ni komora je navrzena
tak, aby zajistila homogenni depozici mikroc¢astic na plicni burnky kultivované na rozhrani vzduch—
kapalina pomoci technologie Transwell. Prace se zaméruje na parametry, jako je doba expozice,
rovnomeérnost dorucéené davky a minimalizace ztrat mimo cilenou oblast. Soucdsti projektu je CFD
modelovani proudéni a distribuce mikrocastic v prostredi komory pomoci softwaru COMSOL
Multiphysics. Vysledky mohou pfispét k vyvoji novych metod pro hodnoceni biologické dostupnosti
inhalaénich forem a k navrhu efektivnéjsich systému pro plicni podani 1éCiv.



Testovani pasivniho adsorbéeru NOy pro redukci emisi
béhem studeného startu

Petr Madlik (B2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Snizeni emisi znecistujicich latek je nezbytné pro ochranu Zivotniho prostiedi a lidského zdravi.
Moderni spalovaci motory proto vyuZzivaji katalytické systémy, které preménuiji toxické plyny, jako jsou
CO, uhlovodiky a NOy, na zdravotné neskodné produkty (CO,, N, H,0). Mezi témito znecistujicimi
latkami jsou obzvlasté skodlivé oxidy dusiku (NOx), protoZe pfispivaji k tvorbé smogu a respiracnich
onemocnéni. BEhem studeného startu spalovaciho motoru nejsou vyfukové plyny dostate¢né zahraté,
a katalytické systémy tak z{stavaji neaktivni, a to zpravidla aZz do teploty 200 °C. Cilem vyvijeného
pasivniho adsorbéru NOy (PNA) je zachytit pfi nizkych teplotach oxidy dusiku pomoci chemisorpce a
nasledné je uvolnit, jakmile katalyticky systém pro jejich redukci dosdhne poZadované provozni
teploty. Tato prace se soustfedi na experimentalni testovani PNA katalyzatoru na bazi Pd/SSZ-13
v laboratornim reaktoru za podminek napodobujicich cyklus studeného startu a nasledného ohrevu.
Pomoci méreni vystupnich koncentraci plyn( jsou stanoveny klicové provozni parametry, celkova
adsorpéni kapacita a teplotni profil desorpce NO,. Ziskané vysledky prispivaji k optimalizaci provoznich
podminek PNA systém( a k lepsimu pochopeni déjii odehravajicich se na povrchu katalyzatoru.



Development of an in vitro bronchial cell model for
testing respiratory drug delivery

Bc. Tibor Malinsky (M1)

Skolitel: Ing. Denisa Lizoriova, Ph.D.

The oral bioavailability of many drugs is limited due to their low aqueous solubility. Furthermore,
orally administrated drugs encounter obstacles as the drugs are sensitive to the gastrointestinal
environment and are significantly metabolized in liver. A promising solution to these challenges is
respiratory drug delivery. The advantages of this pathway are quicker onset of action, low biological
barrier, large surface area, and possibility of both local and systematic drug delivery. Nanocrystals are
an attractive drug formulation for inhalation delivery. Most of the inhaled particles deposit in
tracheobronchial and alveolar regions. Some of these particles dissolve and are absorbed, however, a
portion is removed by immune system (macrophages) and ciliary clearance. The objective of this
project is to determine what quantity of the drug enters the bloodstream and optimize a method for
determination. An in vitro cellular model is being developed using bronchial cell line BEAS-2B and
curcumin nanocrystals as a model drug.



Singlet Oxygen Oxidations in the Microflow Cell
Photocatalyzed by g-C3N4

Bc. Andreas Maton (M2)

Skolitel: Ing. Anna Vanluchene, Ph.D.

Reactive oxygen species (ROS) are highly important in synthetic chemistry because they can serve as
powerful and green oxidants, enabling atom-efficient introduction of oxygen-containing functional
groups, which is especially relevant for the synthesis of active pharmaceutical ingredients (APIs). These
can be generated photochemically, where a photocatalyst activates molecular oxygen under light
irradiation. In this context, carbon nitride materials are promising metal-free photocatalysts for singlet
oxygen (*0) formation. Within this group, graphitic carbonitride (g-CsN4) and polyheptazine imides
(NK-PHI) represent two different subclasses that differ in structure and surface properties. Both
catalysts were synthesized and evaluated in this work. However, singlet oxygen (102) is difficult to
produce in the traditional batch setup using photochemistry, due to the poor penetration of light
through the reactor. In addition, they have a short lifespan, which further complicates their use.
Photochemistry in microfluidic chips offers a promising solution, because the small channels
dimensions provide a much larger surface-to-volume ratio, allowing more efficient illumination. This
work aims to design a microflow cell, immobilize the catalysts on glass and evaluate their efficiency in
generating singlet oxygen, with the goal of improving sustainable and scalable ROS production.



Déleni benzinu procesem rektifikace ve spolecnosti
ORLEN Unipetrol

Bc. Jan Mazak (M1)

Skolitel: Ing. Lukd$ Valenz Ph.D.

V rafinerii ORLEN Unipetrol dochazi k déleni surového benzinu na tfi frakce, a to na jedné z tamnich
rektifikaCnich kolon. Z horni ¢asti kolony je odebiran lehky fez benzinu, v dolni ¢asti destilacni zbytek
neboli tézky fez. Ze stfedni ¢asti kolony je pak odebiran stfedni fez, ktery je veden do stripovaci kolony,
ve které dochazi k vystripovani zbylych lehkych podil(l. Pfed nastfikem surového benzinu do kolony je
nejprve predehfivan proudem stfedniho fezu, poté proudem tézkého fezu, a nakonec prochazi
tepelnym vyménikem, kde je dohfivan parou. Samotna rektifikacni kolona je vytapéna reboilovaci
peci, kde se jako palivo vyuZiva topny plyn. Cilem moji prace je sestavit hmotnostni a entalpickou
bilanci bilanci. Ty budou vychozim bodem pro sestaveni model(i, pomoci nichZ budou porovnany rizné
varianty provozovani zafizeni a posouzeni vlivu vytapéni kolony topnym plynem a pfedehrevu nastfiku
parou. Hlavnim cilem préce je zjistit, zda-li je efektivnéjsi a ekonomicky vyhodnéjsi topit vice v koloné
a spotfebovavat topny plyn, nebo naopak vice predehfivat nastfik parou za predpokladané uspory
topného plynu a pomoci firmé k lepSimu hospodareni.



Bioanalytické hodnoceni nanokrystal( nintedanibu v in
vitro modelu plicni fibrozy

Bc. Hana Moravcikova, M2

Skolitel: Ing. Denisa Lizoriova, Ph.D.

Idiopatickd plicni fibréza je onemocnéni charakteristické zjizvenim plicni tkdné bez zjevné priciny.
Projevuje se dusnosti, kaslem a zvySenou Unavou pfi namaze v disledku snizené kapacity plic. Ackoli
je incidence této choroby relativné nizk3, jeji vyzkum je zasadni, nebot bez medikace je predpokladana
doba doZiti po diagndze jen tfi az pét let. Pro lécbu idiopatické plicni fibrézy jsou v soucasnosti
schvaleny pouze dva léky — pirfenidon a nintedanib, které vsak priibéh onemocnéni pouze zpomaluji.
V této praci byly pfipraveny nanokrystaly nintedanibu pomoci metody mokrého mleti, které byly
stabilizovany fosfolipidy. Dlvodem pro tvorbu nanokrystall je nizka peroralni biologicka dostupnost
nintedanibu a ¢asté nezadouci Gc¢inky soudasné peroraini formy. Nintedanib ve formé nanokrystald
ma také potencidl pro inhalaéni podani, coz by mohlo zvysit koncentraci IéCiva ptimo v cilové tkani,
sniZit potfebnou davku a nezadouci Ucinky. Soucasné byly provedeny prvotni experimenty na burnkach
plicniho epitelu a fibroblastech za ucelem tvorby trojrozmérného modelu plicniho sklipku pomoci
metody Transwell, kdy buriky epitelu budou kultivovany na hornim povrchu a fibroblasty na dolnim
povrchu porézni membrany. Tento model bude dale vystaven profibrotickému ciniteli bleomycinu.



Pocitacovd simulace dezintegrace a disoluce tablety

Bc. Adam Opravil (M1)

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

Tablety jsou nejvice pouzivanou Iékovou formou. Pfipravuji se lisovanim tabletovaci smési sloZzené
z Castic ucinné latky a pomocnych latek jako plniv a dezintegrant(. Pro nasledné dostatecné rychlé
uvolnéni ucinné latky z tablety je nutna dezintegrace tablety na mensi fragmenty, a to pretrhanim
interpartikularnich vazeb vzniklych pfi lisovani. Mechanismus dezintegrace znac¢né zavisi na formulaci
tablety a procesnich parametrech jako napfiklad lisovaci sile. Tyto aspekty ovliviiuji rychlost vzniku a
velikost fragment(l tablety, ze kterych se posléze uvolriuje G¢inna latka. Cilem této prace je popsat
dezintegraci a disoluci tablety matematickym modelem zahrnujicim cely proces od zformovani
praskového kompaktu aZ po sestrojeni disolucni krivky ze vzniklych fragment(. Vlastni dezintegrace je
popsana metodou diskrétnich elementd (DEM), kdy je tabletovaci smés tvofena populaci primarnich
Castic, ze kterych je posléze zformovan kompakt. Mezi ¢asticemi v kontaktu jsou vytvoreny vazby.
V prlibéhu nasledného bobtnani dezintegrantu dochazi k mechanickému namahani a pfipadné i
k poruseni vazeb, coz vede k fragmentaci tablety. Simulace rozpousténi vybranych fragmentl
poskytne disolucni kfivku pro kazdou velikostni tfidu fragmentl, superpozici téchto kfivek poté
vychazi celkova disoluéni krivka.




Automatizace screeningu lipidickych formulaci léCiv a
vliv michani na jejich samoemulsifikaci

Bc. Jan Pchalek (M1)

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

Nizkd rozpustnost mnoha ucinnych farmaceutickych latek ve vodném prostredi predstavuje zasadni
vyzvu pro dosaZeni dostatecné biologické dostupnosti (podilu podané davky, ktery se dostane do
systémového obéhu). Mezi slibna feseni patfi samoemulguijici lipidové systémy (SMEDDS), které jsou
schopné spontanné tvorit emulze olej-voda pti kontaktu s gastrointestinalnimi tekutinami. Klicovym
problémem feSenym v této praci je proces screeningu SMEDDS, ktery se tradi¢né provadi manualné
pomoci c¢asové narocnych kombinatorickych metod. Navic vliv kvality promichani na ucinnost
emulsifikace nebyl dosud dostatecné prozkoumdn. DalSim cilem prace je zjednoduseni analyzy
velikosti ¢astic emulzi. V rdmci této prace byl navrzen a zkonstruovan staticky misi¢ s variabilnim
poétem misicich elementl, ktery umoznil fizené studium vlivu homogenity na emulsifikaci. Kvalita
emulsifikace byla urcéena rychlosti narlstu turbidity a velikosti vznikajicich kapek. NizZsi homogenita
vedla k nechténé separaci fazi, zatimco vys$si homogenita zrychlila Zadanou tvorbu kapek. Pro
prekonani ¢asové narocnosti manudlniho screeningu bylo vyvinuto automatizované zafizeni, které
integruje senzory turbidity a robotické rameno pro manipulaci se vzorky. Automatizovany proces byl
pfiblizné 2,5x rychlejsi nez soucasny postup a jeho funkénost byla ovéfena na modelové formulaci.



Desalination of seawater for oyster farming using
electrodialysis

Bc. Helena Petranova (M1, Technicka univerzita v Liberci)

Supervisor: Ing. Lukas Vaclavik

Seawater desalination is essential for providing water resources suitable for human consumption,
agriculture and aquaculture. This study focuses on the application of electrodialysis to prepare water
for oyster farming. The objective of the laboratory-scale experiments was to achieve on P EDR-Y
elektrodialysis unit conductivity of 100 mS-cm™ in the concentrate and 15 mS-cm™ in the diluate, while
maintaining a pH range of 7.8-8.4. The target conductivities were reached; however, several
operational challenges occurred. Gas bubbles accumulated in the electrode solution, reducing liquid
flow, and membranes were fouled with magnesium oxide originating from seawater. Analyses further
revealed high chlorine content in the concentrate and yellow discoloration of the solutions. These
issues were mitigated by treatment with activated carbon, which significantly improved the diluate
quality —its pH reached nearly optimal 7.9 and the yellow haze was removed. The results confirm that
electrodialysis is a promising method for seawater treatment in aquaculture and can deliver
conditions close to those required for oyster farming. Nevertheless, additional pH control and removal
of by-products remain necessary to ensure optimal water quality for long-term application.

Figure 1 Left: P EDR-Y elektrodialysis unit (a) with membrane (b) and temperature control (c), Right:
membrane module



Linearni kapslovacka pro flexibilni kombinace léCiv

Daniel Petrok (B3)

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

Personalizovana vyroba |éCiv a kombinovana terapie jsou aktudlni sméry, které formuji vyvoj
farmaceutické vyroby. Soucasna technologie vyroby je zamérena na hromadnou vyrobu jednotlivych
Sarzi |éCiv, proto neni pro vySe uvedené sméry idealni. Cilem mého vyzkumu je navrhnout a
otestovat laboratorni prototyp linedrniho stroje na plnéni Zelatinovych kapsli, ktery by dovolil
kombinovat vice rliznych 1éciv, a byl diky tomu vhodny pro vyrobu flexibilnich kombinaci IéCiv. Oproti
béZnému rotacnimu usporaddni, linearni uspofddani umoziuje zvysSovat, jak pocet
kombinovatelnych |éCiv, tak i propustnost vyroby, jednoduchym pfidavanim modull. Dalsi vyhodou
této modularity je moZnost operativné ménit pomér léciv v rliznych sarZich podle potieby, bez
nutnosti odstaveni kapslovacky. V prvni fazi se zaméruji plnéni kapsli, kvali jeho technologické
narocnosti. Soucasny prototyp je sestaven z komponent vytisténych na 3D tiskarné a pro simulaci
|éciva jsou pouzity mikrotablety.
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Vliv sazi na CFD modely pozadrt

Bc. Bara Pin¢akova (M2)

Skolitel: Ing. Vojtéch Sélek, Ph.D.

Saze jsou jemné pevné Castice uhliku, které vznikaji pti nedokonalém spalovani organickych latek. Pfi
poZaru maji saze zasadni vliv na okolni prostfedi — ovliviiuji naptiklad teplotni pole, pfenos tepla
salanim a viditelnost. Zhorsena viditelnost vyrazné komplikuje orientaci v prostoru i samotny pribéh
evakuace osob. Zaroven se kour a toxické saze Sifi po celém objektu, coZ vede k rozsahlému znecisténi
i mimo pfimé ohnisko poZaru. Odstranéni téchto usazenin byva technicky slozité a financné narocné.
Aby bylo mozZné Iépe porozumét chovani sazi a jejich vlivu na pribéh a disledky poZéru, vyuZivaji se
pokrocilé simulacni nastroje, jako je program Fire Dynamics Simulator (FDS). Tento program umoznuje
modelovat Sifeni pozarl, véetné koure, sazi, tepla a dalSich parametr(, cozZ je klicové pro predikci
chovani pozarli a navrh ucinnych protipoZarnich opatfeni. V této praci se zaméruji na modelovani
chovani sazi v programu FDS, s dlrazem na jejich vliv na viditelnost, teplotu, radiaci a dalsi klicové
parametry. Cilem je lépe porozumét roli sazi pfi numerickém modelovani pozarli a podpofit
tak efektivni prevenci a analyzu pozarnich rizik.




VVyvoj meracieho zariadenia na urcovanie salaveho a
konvekcného prenosu tepla v priemyselnych objektoch

Bc. Adam Pipiska (M2)

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

Sdlavé vykurovacie systémy sa v priemyselnych objektoch vyuZivaju na efektivny prenos tepla bez
potreby ohrievania celého objemu vzduchu. Riadenie tychto systémov byva zaloZzené na merani
teploty vzduchu, hoci pre kvalitu vyroby je ¢asto rozhodujuca teplota materidlu. Vzduch sa ohrieva az
sekundarne od povrchov a jeho teplota je ovplyvnena prudenim. Teplota povrchu poskytuje presnejsiu
informaciu o stave materidlu, avsak pri jeho vaésich rozmeroch nemusi zodpovedat teplote v celom
objeme. T4 mozno urcit nepriamo, ak st zname intenzita salavého toku a koeficient prestupu tepla.
Hoci tieto veli¢iny je mozné merat, zariadenia na ich stanovenie su prili$ nakladné pre pouzitie ako
duplicitny meraci prvok. Preto bolo navrhnuté cenovo dostupné meracie zariadenie, vhodné pre trvalu
inStaldciu v priemyselnych podmienkach. Princip merania spociva v sledovani teplotnej odozvy
referenéného materialu s réznou emisivitou povrchu. Hodnoty ziskané tymto zariadenim mozu slizit
ako vstup pre prediktivne riadenie, ktoré zniZuje spotrebu energie pri dodrZani teplotnych
poziadaviek. Zariadenie zaroven umozZiuje vyhodnotenie Ucinnosti a technického stavu salavych
systémov.
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Obr 1: Casovy priebeh teploty referenéného materialu s emisivitou povrchu €



Vliv provozni teploty na ucinnost a stfednédobou
stabilitu vanadovych redoxnich prutocnych baterii

/ofie Plchutova (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Redoxni pratocné baterie (RPB) nabizi vysoce Skalovatelné a nehotlavé feseni problému akumulace
energie z obnovitelnych zdroju, jejichz proménlivost ohroZuje stabilitu elektrické rozvodné sité.
Nejrozsitenéjsim a v primyslu jiz vyuZzivanym typem téchto baterii jsou vanadové RPB, které vynikaji
zejména dlouhodobou Zivotnosti. Nevyhodou je vSak nizka hustota energie a vykonu zplsobena
nizkou rozpustnosti a nestalosti kladného elektrolytu pfi teplotach nad 40 °C v disledku nevratné
precipitace pétimocného vanadu. Cilem této prace je posouzeni stfednédobé stability kladného
elektrolytu vanadové RPB za zvysené teploty a pro rlizna sloZeni elektrolytu. Za timto Ucelem byla
vyvinuta testovaci aparatura, umoznujici komplexni charakterizaci laboratornich monoclanki
v Sirokém rozsahu teplot s moznosti pribézného monitorovani relevantnich parametr(, jakymi jsou
teplota elektrolytu, napéti a potencialy baterie i referencniho ¢lanku a objem elektrolytu v zasobnicich
s hydraulickym spojenim slouzicim k prlbéznému vyrovnavani hladin. Ziskana data budou zakladem
rozsireného procesniho modelu, jenZz umoZzni racionalné posoudit moZnosti vysokoteplotniho provozu
baterie a vyuZitelnosti pro ko-akumulaci tepla.
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Development of a microfluidic chip for studying
oxidative photocatalytic reactions in two-phase flow

Adam Plsek (B3)

Skolitel: Ing. Anna Vanluchene Ph.D.

Traditional oxidation reactions often require stoichiometric oxidants that are consumed during the
process and are not environmentally friendly. Photocatalytic oxidation reactions offer an alternative
approach, in which a photosensitizer enables the conversion of molecular oxygen into singlet oxygen,
a highly effective oxidant. In this way, it is possible to sustainably obtain an effective oxidant directly
from air. However, performing such reactions in large volumes is problematic due to poor mass
transfer and ineffective use of light. The solution is to use microfluidics with Taylor flow, which enables
better mass transfer and uniform illumination of the reaction mixture. The aim of this work is to
develop a microfluidic chip for photocatalytic oxidation reactions using stable gas-liquid Taylor flow,
and to investigate how parameters such as slug length influence reaction conversion and efficiency. A
silicon wafer with a microstructured design was prepared by laser photolithography, which serves as
a mold for the subsequent production of PDMS chips by soft lithography. So far, Taylor flow has been
generated in the microfluidic chips, although it is not yet optimally controlled. This will be optimized
next and subsequently applied in a model photocatalytic reaction.



Controlled degradation of hyaluronic acid via thermal
hydrolysis: Kinetic and thermodynamic aspects

Bc. Monika Polackova (M2)

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

Hyaluronic acid, a naturally occurring polysaccharide present in the human body, plays a vital role in
biomedical, pharmaceutical and cosmetic applications owing to its excellent biocompatibility. A key
challenge in tailoring the functionality of hyaluronic acid-based products lies in controlling its
molecular weight, as the physicochemical properties are highly dependent on it. Among the possible
approaches to control its molecular weight, controlled depolymerisation through thermal hydrolysis
under subcritical water conditions may represent a new and mostly unexplored method without need
of using additional substances. In this work, a mathematical model was developed to describe this
process and to investigate underlying kinetic behaviour. The developed model enables to study the
influence of unexpectedly produced by-products and systematically analyse possible kinetic
mechanisms of the reactions accompanying the depolymerization reaction. The model further
incorporates the thermodynamic aspects through viscosity-dependent adjustment of the kinetic
constants, replying to the observed decrease in reaction rate with increasing polymer concentration
and chain entanglement.



Kontrola uvolriovani léciva pomoci potahu castic ve
fluidnim lozi
Matéj Rehacek (B3)

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

Tato prace pojednava o fizeném uvolfiovani éCiva z jeho Iékové formy. Cilem je navrhnout systém, u
néhoZ nedochazi k okamzitému uvolnéni IéCivé latky, ale k uvolnéni oddalenému v definovaném case.
Tohoto jevu lze docilit pomoci funkéni vrstvy polymerniho potahu nanesené na kulovych ¢asticich.
Potah se nanasi na castice ve fluidnim lozZi, které umoZnuje rovnomérné potaZeni vrstvy
s homogennim obsahem. Funkéni vrstva je tvofena kombinaci ve vodé rozpustného a nerozpustného
polymeru o zndmém slozeni a tloustce. Volbou jejich vzajemného poméru by mélo byt moziné
dosahnout libovolné doby, po jejimZz uplynuti zacne dochdzet k uvolnéni Iéciva. Po rozpusténi
rozpustné slozky vznikne z nerozpustného polymeru porézni matrice, skrz kterou muize ucinna latka
difundovat do okolniho prostredi. Pribéh je mozné sledovat pomoci disolucnich testl zobrazujicich
zavislost koncentrace uvolnéné latky na ¢ase. Rliznym sloZzenim funkcni vrstvy potahu lze fidit Casovy
profil uvolfiovani tak, aby in vitro napodoboval podminky prichodu Iékové formy gastrointestindlnim
traktem. Proces umoznuje cilené nastaveni disolu¢niho profilu bez zasahu do plvodniho chemického
sloZeni Castice. Tento technologicky postup muiZe byt dale aplikovan pro rlzné ¢astice s rlznou
velikosti a morfologii.
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Obrazek 2 SEM snimek funkéniho potahu castic



In vitro analyza inhalacnich pripravkd pro in situ vyrobu
antibiotik

Bc. Anna Reiserova (M2)

Skolitel: Ing. Denisa Lizoriova, Ph.D.

Inhala¢ni podavani antibiotik pfedstavuje moderni a mimoradné perspektivni pfistup v lécbé infekci
dychacich cest. Umoznuje cileny zdsah pfimo v misté infekce a zaroven minimalizuje vznik
antimikrobialni rezistence. Tato prace ptindsi inovativni pohled na vyuiziti allicinu, pfirodniho
antibiotika nachazejiciho se v cesneku (Allium sativum), jehoZ unikatni nespecificky mechanismus
ucinku a velmi kratky polocas rozpadu (fadové nékolik minut) prispivaji k potlaceni rozvoje bakterialni
rezistence. Diky své tékavé povaze mUze byt allicin podavan jak v plynné, tak v kapalné formé, coz
otevira cestu k vyvoji novych inhalac¢nich lécCiv. Prace se zaroven zaméruje na ochranu bunék plicniho
epitelu pred pripadnymi nezadoucimi Ucinky allicinu prostfednictvim antioxidantu glutathionu, ktery
je pfirozenou soucasti obranného systému lidského téla. Glutathion reaguje s allicinem za vzniku méné
reaktivnich produktd, ¢imz efektivné sniZuje cytotoxicitu a chrani buriky pred oxidacnim stresem. Pro
experimenty byl pouzit Transwell model plicniho epitelu, ktery napodobuje realné prostredi lidskych
plic. Tento model umoziuje sledovat interakce mezi linii plicnich bunék (A549), allicinem,
glutathionem, v podminkach blizkych in vivo systému. Cilem prace bylo urcit terapeuticky bezpecné a
ucinné koncentrace allicinu jako Cisté latky a ve formeé inhalacnich mikrocastic pfipravenych sprejovym
susenim.



Stanoveni hodnot ksa na sypané vyplni NeXRing # 0.7 v
absorpcni kolonée

Bc. Veronika Rychla (M1)

Skolitel: Ing. Lukds Valenz, Ph.D.

Hodnoty kea z rliznych literarnich modelU se lisi az nasobné. Jedna z moznych pficin je zavislost kea na
difuznim koeficientu, ktera je v mocninném tvaru. Literarni modely jsou obvykle postaveny na teorii
mezni vrstvy, ze které vyplyva hodnota exponentu m = 0,67. Na nasem pracovisti se dlouhodobé
vénujeme vyhodnoceni m zejména na strukturovanych vyplnich pro nizké pratoky kapalné faze.
Ukazuje se, Ze s rostoucim pritokem kapalné faze (rostoucim kea) se hodnota m zvysuje. Tento trend
je Zadouci potvrdit na vyssich pritocich kapalné faze. Za timto Ucelem byla upravena pata kolony a
odtok kapaliny do nadrze. Cilem této prace je poskytnout data k vyhodnoceni hodnoty m na sypané
vyplni NeXRing # 0.7 na systému SO,/NaOH v koloné& DN 300. Hodnoty kea byly stanoveny pro pratoky
kapalné faze 5 — 60 m/h a rychlosti plynu 0,5 — 2,5 m/s. | pfes opakovana méreni vysly hodnoty ksa
pro 3 nejvyssi pratoky kapalné faze stejné (v ramci chyby méreni). Je zndmo, Ze kg nezavisi na priatoku
kapalné faze, zatimco efektivni mezifazova plocha s rostoucim pritokem kapaliny roste. Hodnoty
efektivni mezifazové plochy byly na nasem pracovisti jiz zméreny (Svoboda, 2021) a vykazuji podobny
trend jako kca, kdy hodnoty efektivni mezifazové plochy pro 3 nevyssi pritoky kapaliny se nelisi o vice
nez 2 %.



Elektrochemickeé generovani H>O, pro vyuziti pri uprave
vody

Bc. Antonin Saifrt (M1)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Peroxid vodiku je hojné vyuZivanou chemikalii v chemickém primyslu, hlavné jako oxidacni a
dezinfekéni ¢inidlo. Jeho velkou vyhodou je, Ze se samovolné rozklada a vzniklé produkty jsou, na rozdil
od jinych oxidovadel, netoxické. Diky tomu se hodi k vyuZiti naptiklad pfi Upravé vody nebo
v potravinarském a farmaceutickém primyslu. Jedna se, zejména v koncentrované formé, o silné
korozivni a nebezpecné cinidlo, s ¢imZ jsou spojeny vysoké naklady na skladovani, nakladani a
pfepravu. V procesech pouzivajicich zfedény roztok (do 1 %) lze tyto ndklady omeazit
elektrochemickym generovanim H,0O, pfimo v misté spotfeby. To by eliminovalo vétSinu nakladu
potfebnych na prepravu a skladovani koncentrovaného roztoku, protoZe by bylo moiné lokdalné
vygenerovany peroxid na misté okamzité vyuZzit pro dany ucel. Cena spojena s pouZitim H,0; by se pak
sestavala hlavné z ceny elektrické energie potfebné na elektrochemickou reakci a pocatecnich naklad(
na zafizeni. Tato prace se vénuje provéfeni moznosti primyslové vyroby zfedénych roztokd H,0,
elektrochemickou cestou, a to dvéma zplsoby: redukci kysliku na katodé a oxidaci vody na anodé.
Zamyslenym vyuzitim technologie je kvarterni Cisténi odpadnich vod, nové vyZadované dle legislativy
EU.



Glukanové castice coby nosic nukleovych kyselin

Bc. Barbora Saskova (M1)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanus Ph.D.

Tato prace se zaméruje na vyvoj nosice pro vakcinu proti viru deformovanych kfidel (DWV), ktery patfi
mezi nejrozsifenéjsi a vysoce infekcni viry véely medonosné (Apis mellifera). Infekce timto virem
zpUsobuje deformace kfidel u dospélych jedincl nakaZzenych v larvalnim stadiu, ¢imZz ohroZuje
Zivotaschopnost celych vcelstev. Jako nosic vakciny, resp. nukleovych kyselin, jsou v pfipadé této prace
vyuzivany glukanové castice (GPs) pripravené z kvasinek Saccharomyces cerevisiae pomoci alkalické a
acidické extrakce. Diky své B-glukanové struktufe jsou tyto Castice rozpoznavany a fagocytovany
bunikami imunitniho systému. Jejich porézni struktura i hydrofilni vlastnosti umoznuji zachyceni a
transport Ucinnych latek, avSak u dobfe rozpustnych latek, jako jsou nukleové kyseliny, dochazi ve
vodnim prostredi k jejich rychlému uniku ze struktury GPs. Hlavnim cilem prace proto bylo zajistit
zadrzZeni nukleovych kyselin pomoci latek, které mohou s nukleovymi kyselinami tvofit komplexy a tim
tak zlepsit jejich retenci ve stukture GPs. V rdmci prace byla nalezena jednouchd metoda umoznujici
pfipravu LGPs, otestovano nékolik sloZeni latek vhodnych pro zachyceni nukleovych kyselin a
optimalizovany podminky pro skladovani vzniklych kompozitd.



Stanoveni hodnot ksa na sypané vyplni NeXRing # 0.7
v absorpcni koloné ID 150

Bc. Nastassia Shautsova (M1)

Skolitel: Ing. Lukds Valenz, Ph.D.

V chemickém primyslu ma absorpce nezastupitelné misto jako jedna z nejdulezitéjsich separacnich
operaci. V poslednich desetiletich se pfi ndvrhu absorpcnich zafizeni stale Castéji uplatriuje tzv. rate-
based pristup, ktery pro stanoveni priméru a vysky kolony vyuZivd znalosti transportnich a
hydraulickych charakteristik. Vzhledem k velkému poctu existujicich systém( kapalina—plyn vSak neni
mozné u vsech experimentalné urcit potfebné parametry. Z tohoto dlivodu se ¢asto vyuzivaji modely,
které tyto parametry pfedpovidaji za jinych podminek. Pfi aplikaci na systémy odlisné od téch, na nichz
byly puvodné ovéreny, ale tyto modely casto selhavaji. Pro jejich zpresnéni je proto nezbytné
vyhodnotit ksa pomoci vice rlznych systémi. Tato prace se zaméfuje na studium vztahu mezi
objemovym koeficientem pfestupu hmoty v plynné fazi kea a difuznim koeficientem. Méreni probihalo
pro systém NHs-H,SO4 v koloné o priméru 150 mm s vyplni NeXRing 0.7. Ziskané hodnoty ksa byly
nasledné porovnany jak s vysledky dfivéjsich méreni stejného systému na koloné o priiméru 300 mm,
tak i s daty pro systém SO,—NaOH. Cilem této prace bylo zjistit, jestli ma pramér kolony vliv na hodnoty
ksa stanovené na sypané vyplni.



Kontinualna mikrofluidicka synteza lipozomov: studium
vplyvu hydrodynamickych parametrov

Bc. Simona Stafiova (M2)

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

Mikrofluidicka technoldgia predstavuje moderny pristup k priprave lipidovych nanocastic, ktory
umoziiuje ich kontinudlnu tvorbu s vysokou presnostou, reprodukovatelnostou a moznostou
Skalovania. Ciefom tejto préace je preskimat vplyv procesnych parametrov mikrofluidickej syntézy,
najméa celkového prietoku a pomeru faz, na vznik, velkost a morfolédgiu lipozomov pripravenych z
roznych fosfolipidovych zmesi. Lipozomy boli pripravované pomocou mikrofluidického mieSacieho
systému s T-geometriou, pricom podmienky mieSania boli systematicky menené s cielom
optimalizovat Struktirne a fyzikdlne vlastnosti Castic. Charakterizacia prebiehala metdodami
dynamického rozptylu svetla (DLS) a transmisnej elektrénovej mikroskopie (TEM), ktoré umoznili
detailné hodnotenie velkosti, homogenity a morfologickych charakteristik pripravenych Castic. Ziskané
vysledky potvrdzuju vyrazny vplyv hydrodynamickych parametrov a zloZenia lipidovej fazy na
samousporiadavanie lipidov pocas kontinudlnej mikrofluidickej syntézy. Praca prispieva k lepSiemu
pochopeniu vztahu medzi podmienkami pripravy a Struktdrnymi vlastnostami lipidovych nanocastic a
poskytuje zaklad pre ich racionalnu optimalizaciu pre Specifické aplikacné oblasti.



Aplikace akustickych vin v mikrofluidnich reaktorech

Bc. Ondrej Stejskal (M1)

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

Tento vyzkum se zaméfuje na studium akustickych vin generovanych piezoelektrickym jevem pro
intenzifikaci transportu hmoty v pratocnych mikrofluidnich zafizenich. VyuZiti akustickych vin
predstavuje slibnou alternativu pro intenzifikaci chemickych proces( oproti konvenénim metodam,
jako je mechanické michani. Pouziti akustickych vin je Setrné k biologickému materialu a energeticky
Usporné, umoznuje kontinudlni manipulaci, separaci, fokusovani ¢astic i michani. Byla studovana
aplikace akustického vinéni pro zintenzivnéni extrakce. Mikrofluidni Cipy pro generovani kapek a
extrakci byly pfipojeny k rlznym druhlm piezoelektrickych generatort. Jako akustické generatory byly
vyzkouseny piezokeramicka tycinka, piezokeramicky disk a nebulizér, pficemz nejvhodnéjsi se ukazal
byt nebulizér pro poufziti s extrakénim mikrocipem. Pro experimenty byla jako extrahovana latka
zvolena methylcerven z divodu snadné vizualni indikace, kdy tato latka byla extrahovana z vody do
oleje. Studoval se vliv vstupniho proudu do aktuatoru na extrakéni Gcinnost. BEhem experimentu bylo
dosazeno pozorovatelného ucinku akustickych vin na zefektivnéni extrakéniho procesu. Dale
se pracuje na generovani akustickych vin z piezokeramické tyc¢inky pomoci silnéjsiho generatoru RITEC
RAM-10000 a integrace tycinky pfimo do mikrofluidniho Cipu pro dosazeni lepsich vysledka.



Preparation and characterization of oral dispersible films (ODFs) prepared by
continuous melt procedure

Marek Stépanek (B3)

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

Oral dispersible films (ODFs) represent a promising yet still underutilized dosage form for
pharmaceutical administration. Their main advantage lies in their quick disintegration upon contact
with saliva, making them suitable for patients who experience difficulties with common orally
administered dosage forms. There are several different methods of producing ODFs, including solvent
casting, compression, and continuous melting processing. Unlike batch-based procedures, continuous
melt production offers a more scalable and cost-effective manufacturing alternative. The objective of
this study is to find an optimal polymer combination that, when mixed with copovidone forms a
functional carrier matrix for cannabidiol (CBD). The development process focused on three key
aspects: the ability to form stable films determined by melting and degradation temperatures, the
mechanical robustness required for handling and processing, and the disintegration performance
critical to rapid dissolution after ingestion. By systematically examining these properties, this work
aims to establish an optimal polymer composition that balances processability, mechanical integrity,
and rapid disintegration, paving the way for efficient large-scale production of CBD-loaded ODFs.



Studium redoxne mediovanej reakcie vyvoja kyslika pre
zinkovo-kyslikovu prietokovu bateériu

Bc. Michal Stevuliak (M1)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

S narastajucim podielom produkcie elektrickej energie z obnovitelnych zdrojov, ktorych dodavky su
premenlivé, sa zvySuje dopyt po vysokokapacitnych ulozZiskach energie. Redoxné prietokové batérie
(RPB) predstavuju potenciadlne riesenie tohto problému vdaka ich jednoduchej sSkalovatelhosti a
potencidlne dlhej Zivotnosti oproti sucasne vyuzivanym vysokokapacitnym akumulatorom. Na trhu
overenl vanadiovu RPB limituje vysSia cena a toxicita elektrolytu. Preto sa hladaju lacnejsie
a bezpecnejsie alternativy. V mojom prispevku je navrhnuty atestovany koncept hybridnej
prietokovej batérie (HPB) na baze zinok-vzduch s dvojzlozkovym kladnym elektrolytom, vdaka
ktorému prebiehaju redoxne mediované reakcie vyvoja a redukcie kyslika. Tento pristup by mohol
znizit energetickd naroc¢nost a tym zvysit Géinnost technoldgie oproti $td. variante batérie s priamym
vyvojom a redukciou kyslika na kladnej elektréde. V tejto praci boli Studované moznosti vyvoja kyslika
pomocou medidtora na baze hexakyanoZelezitanového komplexu na katalytickom materidli. Bol
testovany vplyv vlastnosti katalyzatorov na baze uhliku a niklu a prevadzkovych podmienok na ¢asovo
priestorovu intenzitu reakcie. S optimalizovanym systémom bol overeny inovovany koncept s vyuZitim
symetrického laboratdrneho ¢lanku RPB.



Priprava strukturovanych Ni/Al,Oz katalyzdtord
Ondrej Stocek (B2)

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

Strukturované katalyzatory predstavuji moderni feSeni pro fadu pramyslovych procesl, kde je
pozadovan vysoky prutok reakéni smési a zaroven nizka tlakova ztrata. Oproti klasickym sypanym
katalyzatordm vykazuji vyrazné nizsi tlakovou ztratu a niZsi omezeni vnitfni difuzi. Tato prace se
zaméruje na pripravu a charakterizaci strukturovaného katalyzatoru, jehoz aktivni vrstvu tvofi Ni/y-
Al,Os. Katalyzatory tohoto typu nachazeji uplatnéni naptiklad pfi vyrobé vodiku reformingem zemniho
plynu &i rozkladem amoniaku. Katalyzator byl pfipraven metodou kapildrni impregnace porézniho
nosice y-Al,0s roztokem Ni(NOs),. Po kalcinaci praskového katalyzatoru byla nasledné vytvorena
vodna suspenze uréend k naneseni na kordieritovy monoliticky substrat s kanalky o hustoté 300 cpsi.
Cilem bylo dosahnout rovnomérné a mechanicky stabilni katalytické vrstvy po celé délce kanalkd.
Charakterizace nanesené vrstvy byla provedena pomoci skenovaci elektronové mikroskopie (SEM),
ktera umoznila detailni pozorovani morfologie povrchu a porézni struktury nanesené vrstvy. Na
zakladé ziskanych vysledk( a dilCich Uprav postupu bude mozné optimalizovat proces nanaseni tak,
aby se zlepsila Ucinnost katalyzatoru a souc¢asné minimalizovaly materidlové ztraty béhem ptipravy.



Kontinudlni odsolovani roztoku chloridu zinechatého
pomoci modelového elektrodialyzniho systéemu.

Bc. Matéj Valta (M1)

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

Tento semestralni projekt navazuje na bakalarskou praci zamérenou na elektrodialyzu (ED) roztokd
ZnCl; s novou, optimalizovanou konfiguraci diluatniho kanalu vyuZivajici gravitacni konvekci. Cilem
tohoto projektu je hloubkova voltampérova charakteristika a optimalizace provoznich podminek.
Mérenim voltampérovych charakteristik ptfi proménnych parametrech (pritok, proud nebo mira
odbéru horni vrstvy). Snahou bylo identifikovat limitni proud, stanovit oblast stabilniho provozu.
Projekt tak poskytuje klicova data pro ovéreni stability a efektivniho vyuzZiti navrzené technologie v
pramyslovém méritku.



Simulace hofeni elektromobilu v uzavfeném prostoru
Bc. Ondrej Vanécek (M1)

Skolitel: Ing. Vojtéch Salek Ph.D.

Elektromobily (EV) se v poslednich letech staly béZnou soucasti silni¢niho provozu a jejich dostupnost
neustale roste. S jejich rozsirenim vsak prichazeji i specificka rizika, zejména v pripadé pozaru. Horeni
trakénich baterii, provazené jevem thermal runaway, mlze probihat i bez pfistupu kysliku a je
doprovazeno uvolfiovanim znaéného mnozstvi tepla a toxickych latek. Tato rizika jsou obzvlast zavazina
v uzavienych prostorach, jako jsou podzemni garaze, kde dosud chybi jasné stanovené pozadavky na
zajiSténi pozarni bezpecnosti.

Prace se zabyvd modelovanim pozaru elektromobilu (EV) v gardZzovém prostoru pomoci softwaru Fire
Dynamics Simulator (FDS). Cilem bylo vytvofit a systematicky kalibrovat numericky model na zakladé
dat z redlného experimentu pozaru EV v garazovém prostoru. BEhem kalibrace modelu byly testovany
rizné Urovné komplexity definovani tepla uvolriovaného pfi hoteni.

Vystupem prace je prvotni model, ktery vykazuje dobrou shodu s experimentdlné zmérenymi
teplotami a teplenymi toky. Tento model predstavuje vychozi bod pro budouci parametrické studie,
umoznujici bezpecné a efektivné testovat vliv rliznych protipozarnich opatreni (napf. sprinklerd,
nucené ventilace) nebo scénari sifeni pozaru.




Sliding ferroelectric catalyst for carbon nanoparticle
generation

Johana Vanickova (B2)

Skolitel: Dr. Timotheus Verhagen (FZU AV CR v.v.i.)

Two-dimensional (2D) van der Waals materials, when assembled with a deliberate interlayer twist,
can manifest emergent sliding ferroelectricity. Using micrometre-scale ferroelectric domains as
spatially resolved reaction templates, we demonstrated that such ferroelectric interfaces exhibit
intrinsic catalytic activity under ambient, room temperature conditions. Spatially extensive
ferroelectric domains, extending over tens of micrometres, facilitate the direct observation of
hydrocarbon-to-carbon nanoparticle transformation within moiré-patterned regions exhibiting
favourable polarization orientations. Notably, the reaction kinetics are markedly enhanced upon
exposure to broadband white-light irradiation. These findings underscore the significant promise of
moiré-engineered 2D heterostructures for applications in heterogeneous catalysis and precision
surface chemistry modulation.
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Reaktor na vyrobu pukancov ako vzdeldvaci nastroj na
vyucbu chemického inZinierstva.

Mark Vashchenchuk (B3, Slovenska technickd univerzita v Bratislave)

Skolitel: Ing. Tomas Kurdk, PhD.

Mnoho zdujemcov o Studium chemického inZinierstva nema jasnu predstavu, ¢im sa tento odbor
zaobera. Cielom projektu je pribliZit podstatu chemického inZinierstva na priklade navrhu zariadenia
na vyrobu pukancov. Na tento Ucel bol zvoleny reaktor s fluidnym 16zkom, ktory umoziiuje produkciu
a separaciu pukancov v jednom procese. Sériou experimentov boli ziskané potrebné udaje na
vytvorenie matematického modelu zariadenia. Vysledkom préce bude fyzické zariadenie spolu s jeho
matematickym dvojéatom, ktoré poslizi na propagaéné a popularizaéné uGcely chemického
inZinierstva.

Fluidna
vrstva

—




Development of Stable Emulsions for Sustainable Hair
Dyes from Peruvian Plants

Bc. Sebastidan Guillermo Vasquez Lecaros (M1)

Supervisor: Ing. Anna Vanluchene, Ph.D.

The aim of this research is to enchance and upgrade the formulation of the permanent hair dyes made
out from peruvian plants and its impact in the manufacturing process of this product. It is the
continuation of the bachelor thesis with the title of Process design of permanent hair dyes made from
plants. This project started in March 2022 in Lima, Peru with Universidad de Ingenieria y Tecnologia —
UTEC alongside the supervision of PhD Patricia Araujo Pantoja from the department of Chemical
Engineering from UTEC. To reduce the damage caused to the hair by ammonia and hydrogen peroxide,
the use of monoethanolamine and peracetic acid respectively was chosen. It was also decided to use
alternative oxidation coupling compounds to para phenyldiamine (PPD) to reduce the risk of
poisoning. The coupling compounds chosen were 4-aminophenol and resorcinol. The afore mention
upgrade includes the increase of emulsion stability by the adition of peruvian-plant based components
and test out dyeing efficiency and time. Density and visvosity will be measured in order to optimize
raw material costs. The emulsion stability will be measured as well in order to increase the final
product shelf time and make sure that the product will have good quality.



Model protiproudého prani buniciny na varne Kamyr
v papirné Mondi Stéti a.s.
Bc. Mikulas Vaszi (M2)

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

Na zadatku roku 2025 byl v papirné ve Stéti otevfen novy papirensky stroj PM10. Tato inovace
vyzadovala Upravu technologie a navyseni kapacity vSech provozl predchazejicich papirenskym
strojim. Konkrétné kontinudlni varna Kamyr, odkud je bunicina posilana mimo jiné pravé na PM10,
byla celd prestavéna. Na praci lince byla pridana nova zafizeni a existujici aparaty byly rozsiteny o
moznost obtokd, aby kapacitné stacily i pfi provozu za vyssiho vykonu kv(li novému stroji. Model pro
pavodni praci linku vytvofil v programu MS Excel profesor Potlicek z pardubické univerzity a nyni bylo
potieba tento model aktualizovat podle souc¢asného usporadani provozu.

Prani buni¢iny je ztechnologického hlediska protiproudd extrakce/vyluhovani. Ugelem je vy¢istit
Cerstvé uvarenou bunicinu od cerného vyluhu (nezreagované chemikalie a produkty vareni) pro dalsi
zpracovani. Na praci lince varny Kamyr se vyskytuji rizna praci zafizeni, jako tlakové difuzory (PD),
zahustovaci buben a praci lisy. Za praci zafizeni se rovnéz povazuje spodni ¢ast vafaku, kam se privadi
Spinavy filtrat z praci linky za ic¢elem ochlazeni reakéni smési a zastaveni varné reakce. Prani je vedlejsi
ucinek, ke kterému pfi tomto kroku dochazi.

Za ucelem detailni simulace a nasledné optimalizace varny Kamyr byl proto vytvofen matematicky
model procesu v jazyce Python, ktery poslouzi technologlim k simulaci praci linky pfi riznych scénafich
zapojeni pracich aparata.
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Obrazek 3: Schéma praci linky



VVyvoj automatizovaného prostredi pro testovani resice
s vnorenou hranici a Reynoldsovym stredovanim:
VV\vhodnoceni vlivu struktury vypocetni sité

Vit Vecernik (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

V nasi laboratofi vyvijime teSi¢ pro proudéni tekutin kombinujici metodu vnorené hranice s
Reynoldsovym stfedovanim. N&$ fesi¢ umozZnuje pomoci vnorené hranice promitat komplexni
geometrie do vypocetni sité, aniz by muselo dojit k jeji deformaci, a to prostfednictvim skalarniho pole
A a Upravy fidicich rovnic. V rdmci vyvoje byl dosud feSi¢ testovan pouze na jednoduchych
ortogonalnich sitich. Cilem mé prace je rozsifit testovani na slozitéjsi typy siti a pro usnadnéni
testovani vytvofit automatizované testovaci prostiedi v jazyce Python, které cely proces urychli.
Pomoci tohoto prostredi je testovan vliv trojuhelnikové sité a sité s ndhodnym posunutim uzld na
rGzné simulace, napf. proudéni kolem profilu NACA nebo zpétné proudéni za schodem, s vyuZitim
modell turbulence k—¢, realizable k—¢, k—w a k—w SST. Hodnocen je zejména vliv sité na stabilitu
vypoctu, konvergenci a presnost vysledk( v porovnani se standardnim fesicem bez vnorené hranice.
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Stanoveni hodnot ksa na sypané vyplni NeXRing 1.2
v absorpcni kolonée

Bc. Yuliia Viktosenko (M1)

Skolitel: Ing. Lukds Valenz, Ph.D.

Absorpce patfi mezi klicové separacni procesy chemického inZenyrstvi a hraje zasadni roli pfi snizovani
emisi Skodlivin z primyslovych zdroj. Navrh absorpcnich kolon podle rate — based pristupu vyZaduje
znalost transportnich a hydraulickych charakteristik vyplni, mezi néz patfi objemovy koeficient
prestupu hmoty v plynné fazi ksa. Vzhledem k rozmanitosti pouzivanych systému a vyplni neni mozné
u vSech experimentalné stanovit potfebné charakteristiky, a proto se k predikci ¢asto vyuZivaji literarni
modely. Jejich presnost viak byva omezena pfi pfenosu na jiné systémy, coZz mize vést k chybnému
navrhu kolonovych aparat(. Cilem této prace bylo méreni ksa na systému vzduch — SO,/voda — NaOH
na vyplni NeXRing 1.2 v koloné o priiméru 300 mm pfi hustotach zkrapéni B=5, 10, 20 a 40 m3-m=2-h™",
Namérené hodnoty byly porovnany s daty pro systém NHs/H,SO, a na jejich zakladé byl stanoven
exponent m, ktery vyjadfuje zavislost ksa na difuznim koeficientu. Ziskana data byla dale vyuZita k
ovéreni platnosti vybranych modell na moderni sypané vyplni ¢tvrté generace. Vysledky prispivaji
k zpfesnéni ndavrhovych vypoctl absorpcnich kolon a k rozsifeni databaze experimentalnich dat
potiebnych pro vyvoj presnéjsiho modelu.



Tracking the invisible: Gas Diffusion in Polymer melts
trough Optimized Simulation and Experiment

Bc. Vanesa Virsikova (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Tracking the invisible movement of gases within molten polymers reveals a hidden world of molecular
motion that influences the quality and sustainability of modern plastics. This work investigates the
diffusion of volatile organic compounds (VOCs) in polymer melts, including HDPE, LLDPE, and recycled
polypropylene, under processing-relevant conditions. The principal motivation of this work is polymer
recycling. Experiments using a custom high-temperature setup confirmed that diffusion depends on
temperature. Measurements for diffusing compounds with higher molar mass proved to be
inconsistent, likely due to condensation effects. To overcome this, the apparatus has been upgraded
to allow for more stable measurements. In parallel, the Python-based diffusion model is being
developed and refined to improve data processing and to support an open-science approach for better
understanding of gas transport in polymer processing.



Atomically Precise CuPd Pentamer Clusters for Catalytic
Dehydrogenation of Cyclohexene

Petr Vitek (B3)

Supervisor: RNDr. Stefan Vajda CSc., Dr.habil.

The subnanometer size of the clusters grants them different properties compared to bulk materials,
owing to quantum effects, which become pronounced at this scale. The atoms of most metal clusters
are undercoordinated, making even minor changes in their composition or size more pronounced
than in the bulk material. In addition, support influences the clusters through the cluster-support
interaction by altering the electronic structure of the clusters. This provides us with an additional
parameter with which the catalytic properties can be fine-tuned.

In this study, atomically precise Cus-,Pd, (0 < n < 5) clusters were deposited on ultra-thin zirconia
(ZrO3) support and tested during cyclohexene dehydrogenation. To investigate the sole effect of
composition on the activity and selectivity of the nanocatalyst, the cluster size and metal loading were
kept constant for each sample. It was shown that replacing even one atom of Cu with atom of Pd had a
significant effect on the catalytic properties, altering the activity while maintaining 100% selectivity
toward benzene. The results revealed that under given reaction conditions, which were set for oxidative
dehydration (ODH), the reaction produced not only H,0, but also H,. It was found that oxygen is crucial
for the reaction and by adjusting the oxygen concentration the selectivity toward H; can be modified.
This system can be used as a liquid organic hydrogen carrier (LOHC), as LOHCs represent a potentially
energy-efficient solution for hydrogen storage.

Non-carbon products
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Figure 1: Schematic representation of the dehydrogenation of cyclohexene on
the surface of the nanocatalyst. Cyclohexene is converted to benzene during
which water and hydrogen are formed.






Priprava a charakterizace teplotne-responsivnich
mikrorobotu pro studium mechanostimulace

Alex Vrabec (B3)

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

Za Ucelem studia vlivu cyklického mechanického namahani na burky vazivové tkdné mohou byt tyto
bunky enkapsulovany v hydrogelu, ktery lze nasledné opakované roztahovat hydrogelovym
mikroaktuatorem, obsahujicim ve své teplotné responsivni ¢asti pNIPAM, jehoZz ohfev zplsobi
reverzibilni tvarovou zménu a nasledné roztazeni uchytnych koncl mikroaktuatoru. Pfiprava
mikroaktuator(l probihd metodou stop-flow litografie v mikrofluidnim cipu, uZivajici k polymerizaci
osvit UV svétlem pres fotomasku poZadovaného tvaru. Diky pfitomnosti nanocastic koloidniho zlata
v termoresponsivni ¢asti aktuatoru Ize jeji ohfev a nasledné smrsténi vyvolat rovnéz jejim osvicenim
laserem, pticemZ je teplo generovdno pomoci plasmonové rezonance. Tato prace se zabyva
optimalizaci sloZzeni mikroaktuatord s cilem dosahnout poZzadované miry jejich roztazeni pti biologicky
relevantnich teplotach a umoznit tak cyklickou mechanostimulaci bunék co nejblize se podobajici
jejich namahani prirozené se vyskytujicimu v tkanich slach a vazd.



Viyvoj a optimalizace produktu Oil Marbles
Tri Minh Vu (B2)

Skolitel: Ing. OndFej Rychecky, Ph.D.

Tato prace se zaméfuje na vyvoj produktl na bazi Oil Marbles, coZ jsou pevné lipidické Castice.
Zminéné Castice jsou slozeny z lipidického jadra, které obsahuje Gcinnou latku, emulsifikacni Cinidlo,
ztuZovadlo a ethanol, a déle ze slupky z pevnych ¢astic na bazi hydroxypropylmethylcelulézy (HPMC),
které chrani jadro od koalescence. Samotna vybrana ucinna latka je pri pokojové teploté voskovita a
lepiva, coz neni idealni pro jeji primyslové zpracovani. Soucasné dostupné formulace na trhu vyzaduji
od uZivatele alespon 8 kapsli pro splnéni denni davky. Proto za Ucelem zvySovani komfortu pro
uzivatele a optimalizace vyrobniho procesu doslo k reformulaci produktu na Qil Marbles.

Na konci vyrobniho procesu je tfeba odstranit ethanol susenim, které je energeticky a ¢asové narocné.
Proto je cilem prace optimalizovat susici proces. V ramci této prace byly porovnany 3 metody suseni,
konkrétné volné suseni, konvekéni suseni a suseni pod snizenym tlakem. Experimentalné byl naméren
ubytek hmotnostivzorku v ¢ase a podle namérenych dat byl sestaven jeho vyvoj pomoci exponencialni
regrese.




Studium nanokrystalickych formulaci leciv v pokrocilem
in vitro modelu plic

Lenka Vyhlidalova (B3)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Orélné podavana léciva Casto narazeji na problémy s nizkou biologickou dostupnosti. To je zplisobeno
predevsim jejich slabou rozpustnosti ve vodé, citlivosti na prostredi traviciho traktu a vyraznym
metabolickym zpracovanim pfi prvnim prdchodu jatry (tzv. ,first pass effect”). Vhodnou alternativou
miUZe byt inhalacni podani nanokrystall léciva ve formé aerosolu pfimo do plic. Tento zplUsob podani
mUZe zlepsit biologickou dostupnost IéCiva, snizit mnoZstvi nevyuzité davky a zvysit celkovou ucéinnost
|éciva pro pacienta. Metoda je vhodna jak pro léCiva urcena k 1é¢bé onemocnéni plic, tak i pro |éCiva
pUsobici systémové. Tato prace se zaméfuje na vytvoreni fyziologicky relevantniho in vitro modelu
plicni bariéry, na kterém lze testovat vstifebavani vybranych formulaci. Nanokrystaly pfipravené
metodou mokrého mleti byly otestovany na dvou typech bunécénych kultur — v ponofeném systému a
na rozhrani kapalina-vzduch (Obr. 1). U modelu na rozhrani kapalina-vzduch byla pozorovana nizsi
propustnost nez u ponofeného modelu.

Obr. 1 Dva typy bunécnych kultur — systém ponofeny a na rozhrani kapalina-vzduch



Development of an in vitro method for measuring
substance release from liposomes

Hubert Wanék (B3)

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

For a drug to work in the body, it must first reach its target site. This often means it must pass through
one or more biological membranes, for example, from the intestine into the blood or from the blood
into a cell. The ability of a substance to cross these barriers is called permeability and it is therefore a
key factor in drug development. It directly influences how a drug is absorbed, distributed throughout
the body, and how effective it will be. This work is focused on developing a method and finding optimal
conditions for measuring the leakage of substance that is not influenced by the presence of liposomes
that are used to simulate biological membrane. This method uses 1,10-phenanthroline as the
permeating probe encapsulated inside liposomes. As the substance crosses the phospholipid
membrane, it reacts with Fe?* ions present in the outside solution and forms a stable, orange-colored
complex. The permeation is further measured using UV-Vis spectrometer by tracking the absorbance
increase. The work also evaluates the method’s sensitivity and the stability of the complex.



Prevedeni vsadkoveé centrifugace na polovsadkovou pri
pripravé glukanovych castic
Bc. Martin Weisl (M2)

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

Glukanové castice jsou mikroskopické struktury ziskdvané separaci z kvasinek Saccharomyces
cerevisiae. Pfiprava Castic se sklada ze tfinacti po sobé jdoucich krokd zahrnujicich kyselou a alkalickou
hydrolyzu za zvysenych teplot a fadu promyvacich krokd vodou a organickymi rozpoustédly. Po
dokonceni kazdého kroku je suspenze pred zavedenim nového Cinidla centrifugovana. V soucasnosti
je centrifugace provadéna vsadkoveé, proces je viak velice ¢asové naro¢ny a vyZzaduje mnoho lidského
usili. V ramci tohoto projektu byla zavedena pritocna centrifugace s vytézkem srovnatelnym vUci
vytézku z pGvodniho procesu a zaroven s vyraznou ¢asovou Usporou. Podminky jejiho provozu byly
Uspésné odhadnuty na zékladé orientacniho vypoctu, pfedpoklada se vSak moznost dalsi optimalizace.
Do nového modelu jsou dale zavadény automatizacni prvky a cely systém je doplnény o dily vlastniho
navrhu a konstrukce. Tento polovsadkovy rezim také nabizi moznost scale-upu, ve smyslu zpracovani
vétsiho mnoZstvi materialu, bez navyseni celkové velikosti zafizeni, coZ by pro vsadkovou variantu
nebylo mozné. Jednim zcill tohoto projektu je navySeni celkového mnoiZstvi produktu na
desetinasobek pdvodni hmotnosti dosahované vsadkovym procesem.



Matematicky model nukleace stavelanu vapenatého v
elektrickem poli

Bc. Katefina Zednickova (M1)

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

Elektrické pole umoznuje fizenou interakci elektricky opacné nabitych reaktant( a jejich naslednou
reakci za vzniku definovanych produkt(l, ¢ehoz Ize vyuzZit pfi vyrobé krystalickych ¢i amorfnich nano- a
mikroc¢astic nebo pfi reakcich komplementarnich biologickych molekul, napfiklad antigenl a
protilatek. Jako modelova reakce byla zvolena tvorba a naslednd precipitace $tavelanu vapenatého,
pfi niz se v nosném elektrolytu setkavaji stavelanové a vapenaté ionty, dochazi k pfesyceni a vznikaji
krystalky ¢i amorfni Castice této soli, jeZ je zakladni slozkou ledvinovych kamenu. Proces precipitace
a krystalizace probihd ve dvou krocich. Prvnim je nukleace, kdy vznikda nova pevna faze v podobé
zarodecnych jader, po niz nasleduje rlist téchto jader postupnym zabudovavanim ¢astic z presyceného
roztoku. Byl vytvofen jednorozmérny model nukleace stavelanu vapenatého ve vnéjsim elektrickém
poli, v némZ se nejprve v roztoku tvofi iontové pary a pii dostatecném presyceni dochazi k nukleaci,
pro jejiz popis byla pouZzita klasicka nukleacni teorie. Vyvinuty matematicky model umoznuje vypocitat
rozloZeni koncentraci jednotlivych slozek (iontl, iontovych pard a jader) a elektrického pole podél
zvoleného sméru. V dalsi fazi vyzkumu bude do modelu zahrnut rlst krystal( s vyuZitim modelu
populacni bilance.
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Vliv provoznich podminek na funkci pasivniho adsorbéru
NO;

Bc. Lukas Ziebiker (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

V soucasnosti je kladen stale vétsi diraz na sniZzovani emisi, proto je kazdy spalovaci motor vybaven
katalytickou soustavou, preménujici plynné sSkodliviny (CO, NOy, CiH,) na zdravotné nezavadné
produkty. U vznétovych motorl jsou oxidy dusiku odstrafiovany systémem selektivni katalytické
redukce (SCR). Ten je vsak ucinny aZ pfi teplotach nad 200 °C, jichz motor pfi studeném startu
nedosahuje. Pfed SCR Ize zaradit pasivni adsorbér NO, (PNA), ktery pfi nizkych teplotach oxidy dusiku
zachytdava a po dosazZeni provozni teploty je uvolfiuje. V této praci jsou studovany vzorky zeolitu SSZ-13
impregnovaného Pd. Katalyzator je po kalcinaci aktivovan pfi 750 °C, kdy se Pd iontové vyménuje do
zeolitové struktury. Behem opakovaného provozu za nizkych teplot se katalyzator ¢astecné deaktivuje
— vlivem pfitomného CO se Pd" redukuje na Pd® a shlukuje do vétsich nano&éstic. Provedené
experimenty v laboratornim reaktoru simuluji realné podminky ve vyfukovém systému, kdy se PNA
opakované deaktivuje béhem studenych start(l a nasledné reaktivuje pfi zvySené provozni teploté.
Adsorpcni kapacita jednotlivych vzorkd je vyhodnocovéna z integralu koncentracnich profili NO,.
Ziskana data pfispivaji k hlubsimu pochopeni kinetiky jednotlivych déjl a vlivu provoznich podminek
na aktivitu PNA katalyzator(.

nanocastice Pd
na vnéjsim povrchu

ionty Pd vyménéné — klastry Pd
v zeolitovém cyklu — v zeolitové strukture

N

Z,Pd" se hydrolyzuje na ZPd"OH mikroporézni zeolit krystal zeolitu
(struktury < 1 nm) (100 nm - 1 pum)
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Volyv netermalnej plazmy na priebeh klicenia semien

Alexandra Angelovi¢ova (B3)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Plazma sa povaZuje za Stvrté skupenstvo hmoty. BeZne sa s iou stretdvame v prirode v podobe
bleskov, polarnej Ziary ¢i hviezd. Plazma ma pre nas aj Siroké a velmi uzito¢né vyuZitie. Jednou z oblasti
vyuzitia plazmy je aj polnohospodarstvo. Ukazuje sa totiz, Ze plazma ma potencidl pri zlepSeni rastu
rastlin, zvySuje ich odolnost a zlepSuje ich kli¢ivost. Mnohé druhy rastlin klicia velmi pomaly za beznych
podmienok a potrebuju napriklad silno kyslé prostredie, ¢o je vSak celkom nepraktické pre beznych
polnohospodérov. Tento problém mézeme riesit vyuzitim netermalnej plazmy, ktord nevyuziva vysoké
teploty, a preto je vhodna na osSetrenie biologickych materidlov, ako si semena. V tejto praci sa
budeme zaoberat vplyvom netermalnej plazmy na kli¢ivost semien. Pozornost budeme tiez venovat
zmenam pH a mernej vodivosti vodného roztoku semien kontrolnej skupiny a skupiny osetrenej
netermalnou plazmou pomocou pH elektrédy a vodivostnej sondy. Tieto parametre nam pomozZu
lepsie porozumiet tomu, ako plazma ovplyviiuje chemické prostredie potrebné pre rast. DalSou
Castou tejto prace bude porovnavanie obsahu chlorofylu a karotenoidov kontrolnej skupiny
a skimanej skupiny.

Yerndped

Obr.1 — kontrolna skupina Obr.2 — skupina oSetrena plazmou



Bakteriadlni rezistence na plazmatem aktivovanou vodu

Bc. Lucie Dorazilova (M2)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana JireSova

Bakterialni rezistence na antibiotika predstavuje v soucasné dobé velkou vyzvu pro zdravotnictvi.
Plazmatem aktivovana voda (PAW) se jevi jako perspektivni dezinfekéni metoda vyuZivaji reaktivni
kyslikové a dusikové Castice generované netermalnim plazmatem. PAW pouZivana v této praci vznika
plUsobenim koronového vyboje v konfiguraci hrot-hladina v reZzimu prechodové jiskry na destilovanou
vodu. Cilem této prace je ovéreni moznosti vzniku rezistence na PAW u bakterie Escherichia coli 4517.
Celkem bylo provedeno 37 pasazi s PAW a s antibiotikem chloramfenikol. Toto antibiotikum bylo
zvoleno jako referencni latka — podle literatury u bakterie Escherichia coli na chloramfenikol rezistence
vznika. Vznik rezistence byl u bakterii ovéfovan stanovenim minimalni inhibi¢ni koncentrace na PAW
a chloramfenikol.

EC 4517V37 EC 4517 P37

EC 4517 A37 EC 4517 F37

Obr. 2: 37. pasaZe bakterie E coli 4517 na chromogennim TBX agaru (V37 — voda, P37 - PAW, A37 — aPAW, F37 —
chloramfenikol)



Vliv netermalniho plazmatu na povrchové vlastnosti
semen

Bc. Christopher William Heinz (M2)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Vétsina semen rostlin prochdazi obdobim dormance. U jistych semen je dormance slab3, kdy u
seminka zapocne kliceni témér okamzité po zaseti. AvSak u nékterych semen je klidové stddium
téZce prerusitelné, coz mlze byt zplsobeno hormonalni nerovnovahou (endogenni dormance) nebo
tvrdym ochrannym obalem (exogenni dormance). U bobovitych dfevin prevlada exogenni dormance,
kterou je seminko schopno prekonat jen pfi extrémnich podminkach (napf. velmi kyselé prostiedi) za
stéle nizké Uspésnosti. Osetfenim semen netermalnim plazmatem a plazmatem aktivovanou vodou
je mozné v nékterych pfipadech problém exogenni dormance vyresit.

Netermalni plazma je ionizovany plyn vznikajici za plsobeni zdroje velkého mnoZstvi energie, kdy
jsou elektrony molekul plynu uvolfiovany z jejich atomU a stavaji se volnymi. Plazmatem aktivovana
voda je voda, na kterou netermalni plazma plsobi a méni jeji vlastnosti. Obal semene je plisobenim
plazmatu narusen a tim je dormance prolomena. AvSak kazda metoda generace netermdlniho
plazmatu plsobi jinym zplsobem na rizné druhy rostlin. Dfive se pro nalezeni vhodného oSetreni
pouze zvolil jeden ze zplsobl expozice a po nékolika dnech se zjistilo, jestli seminko pozitivné
reaguje. Kontrolni experimenty byly ¢asové narocné a spotiebovalo se velké mnoZstvi seminek. Tato
prace se zaméfila na zjisténi spojitosti mezi pfijmem vody do seminka, kli¢ivosti a metodou expozice
semene netermalnimu plazmatu. Podle mnoZstvi nasaknuté vody pres obal semene lze urcit, které
oSetreni je vhodné.

Obr. 4: Neovlivhéné seminko Obr. 4: Nasaknuté barvivo seminkem



Syntéza kremikovych nanostruktur atypickych rozmeért
pomoci inovativni geometrie plazmatickych reaktoru

Bc. Lucie Kasykova (M1)

Skolitel: RNDr. Pavel Galat, Ph.D.

S rozvojem modernich technologii roste vyznam polovodi¢ovych nanomateriall, mezi nimiz zaujimaji
kfemikové nanocastice (SiNPs) vyznamné postaveni. SiNPs predstavuji perspektivni material diky své
netoxicité, optickym vlastnostem a moznosti cilené povrchové Upravy. Tyto vlastnosti umoznu;ji
uplatnéni SiNPs v celé radé aplikaci, napriklad v lithiovych bateriich, kde vynikaji vysokou elektrickou
kapacitou. Pro jejich efektivni fungovani v bateriovych systémech je vSak nutné zajistit stabilitu pfi
opakovanych cyklech lithiace a delithiace, které zplsobuji vyraznou objemovou expanzi materialu.
Tento problém Ize minimalizovat vyuzitim amorfnich SiNPs nebo optimalizaci jejich velikosti.

Cilem této prace je syntéza SiNPs o velikosti vétsich desitek nanometrl pro jejich potencialni vyuZiti v
lithiovych bateriich, které nelze pfimo pfipravit jinou soucasnou technologii. K syntéze téchto castic
byly pouZity tfi inovativni geometrie plazmatickych reaktor(l. Tyto typy reaktorl se od sebe lisi
predevsim zplsobem Fizeni doby zdrZeni, coz je parametr hrajici klicovou roli pfi rastu ¢astic do vétsich
rozmérU. Vlastnosti SiNPs byly analyzovany pomoci SEM a Ramanovy spektroskopie.
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Obr. 1 Dvoustupnovy plazmaticky reaktor (vlevo), reaktor ve tvaru spiraly (uprostred) a
reaktor ve tvaru barky (vpravo).



Optimalizdcia svetelnej emisie SiV optickych centier v
diamante pre pokrocilé bezpecnostné aplikdcie

Miriam Meli$ova-Cugova (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Galat, Ph.D.

Forenznd analyza sa zameriava na identifikdciu predmetov za Ucelom urcenia pravosti, v pripade
falzifikatov ich pévodu. Techniky falSovania sa stale zlepsuju, preto je vyvoj metdd pre odhalovanie
hlavnym predmetom forenznych vied. V st¢asnosti sa pouziva identifikacia fyzikdlnymi znackami ako
su fluorescencné vlakna, farbiva a hologramy aplikované na povrch materidlu. Ich nevyhodou je
moznost poskodenia ¢i hapodobenia vzhladom na kvalitu vyroby. Jednym z potencialnych rieseni su
svetlo-emitujuce nanomateridly pre vytvorenie Specifickej a trvalej znacky. Kandidatom su
diamantové optické centrda na baze kremiku, SiV centra, ktorych svetelnd emisia je v blizkej
infradervenej oblasti, takZe su nepozorovatelné volnym okom. Vyhoda SiV centier spociva v ich
extrémnej robustnosti, nakolko su znacky odolné voci vysokym teplotam, chemikalidm a UV Ziareniu,
¢im prekonavaju stabilitu beznych farbiv. Priestorové rozloZenie SiV centier vytvara unikatnu opticku
mapu, ktord sluzi ako fyzicky neklonovatelna funkcia, ¢im by takéto znackovanie predchadzalo vzniku
falzifikatov. Tato praca sa zameriava na vytvorenie diamantovych vrstiev s SiV centrami s r6znou
hustotou pomocou CVD techniky, a na analyzu zavislosti ich optickych vlastnosti. Na charakterizaciu
emisnych vlastnosti bola pouzitd fotoluminiscenéna spektrometria. Kvalita materidlu deponovanych
vrstiev bola kontrolovand Ramanovou spektroskopiou, a pre sledovanie morfoldgie povrchu bola
vyuzita skenovacia elektrénova mikroskopia.
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Obr.1: Bruseny diamant Obr.2: SEM snimka Obr.3: Ramanovo spektrum
deponovanej vrstvy diamantu



Interakce nanodiamant( s proteiny na urovni
jednotlivych castic: studie pomoci AFM

Daniela Mlynarova (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Galat, Ph.D.

Nanodiamanty predstavuji slibné nanocdstice pro medicinské a biologické aplikace diky své
biokompatibilité, chemické stabilité a nizké cytotoxicité. Pfi kontaktu s biologickym prostfedim se vSak
jejich povrch spontanné pokryva vrstvou proteind — tzv. proteinovou koronou, ktera zdsadné ovliviiuje
chovani nanocastic v organismu. Cilem prace je studovat vznik této korony na Urovni jednotlivych
Castic pomoci mikroskopie atomarnich sil (AFM) v zavislosti na povrchové chemii a zeta potencidlu
nanodiamantl. Pfipravila jsem koloidni roztoky oxidovanych a hydrogenovanych detonacnich
nanodiamantl (DND), u nichZz jsem provedla zakladni charakterizaci metodami dynamického
svételného rozptylu (DLS) a zeta potencialu. Poté jsem je nanesla na Si substrat a sledovala jejich
morfologii a velikost pomoci mikroskopie atomarnich sil (AFM) a skenovaci elektronové mikroskopie
(SEM). V dalsi fazi budu sledovat interakci téchto castic s modelovymi proteiny v biologicky-
relevantnim prostiedi a jejich morfologické zmény po adsorpci biomateridlu. Vysledky umozni lépe
porozumét chovani nanodiamant( v biologickych systémech a pfispéji k jejich budoucimu vyuZziti
v bioinZenyrstvi.

Obr. 1: Vizualizace interakce hydrogenovanych a oxidovanych nanodiamant( s proteiny.



Tepelné stimulovaneé jevy jako nastroj pro charakterizaci
materidlu

Bc. Denis Najman (M2)

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

Jiz od praddvna lidé pozorovali, jak se latky méni vlivem tepla, napfiklad jak kdmen pohlti zar a kov se
rozzhavi do ruda. Kdyz material zahtejeme, zacne ,, mluvit”. Svym svétlem, uvolnénymi elektrony ci
zménou vodivosti ndm prozrazuje, co se déje v jeho nitru ¢i na povrchu. Tepelné stimulované jevy
vyuzivaji praveé tuto schopnost — pfeménuji prostou reakci materidlu na teplo v cenny zdroj informaci
o strukture a vlastnostech tohoto materialu.

Tato prace se zaméfuje na studium a vyuZiti tepelné stimulovanych jevl jako prostfedku pro
charakterizaci fyzikalnich a chemickych vlastnosti material(i, zejména tenkych vrstev s potencidlnim
vyuzitim v senzorice. Mezi sledované jevy patfi tepelné stimulovana luminiscence, desorpce a
exoelektronovd emise v zavislosti na teploté. Tyto procesy umoznuiji citlivé zkoumat defekty, nosice
nabojl, povrchové stavy a interakce na rozhrani materidlu a okolniho prostredi.

Méfeni jsou provadéna v podminkdch ultravysokého vakua, které minimalizuji vnéjsi interference a
umoznuji presnéjsi sledovani reakci na povrchu materiadlu béhem jeho zahtivani. Soucasti prace je
rovnéZz optimalizace experimentalni aparatury pro méreni tepelné stimulovanych jevl a navrh
postupl, které umozni zlepsit presnost a reprodukovatelnost vysledki. Ziskana data pfispivaji k
hlubsimu pochopeni vztaht mezi mikrostrukturou, defekty a funkcionalitou material(, coz je klicové
pro jejich dalsi vyuziti v senzorovych, detekcnich a fotonickych technologiich.
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Termodiagnostika mikrosenzort pro detekci plynu

Bc. Cyril Popek (M2)

Skolitel: Ing. PFemysl Fitl, Ph.D.

Tato prace se zabyva vyuzitim termografickych kamer vybavenych mikroskopickymi objektivy pro
zobrazovani a méreni teplot mikro objektl. Zaméfuje se na porovnani dostupnych komercnich
pristrojl z hlediska technologie pouZitych detektord, spektralniho rozsahu, teplotni citlivosti (NETD),
rozliSeni detektoru a dosaZitelného prostorového rozliSeni. Pouzity jsou vybrané kamery jako Micro-
Epsilon TIM640, Infratec Variocam HD, HikMicro Pocket 2 a Infratec IMAGE IR9450, vietné jejich
softwarovych nastrojl. V experimentech jsou méfena teplotni pole modelovych mikroobjektd, jako
jsou struktury na kifemikovych a keramickych Cipech, mikrotopné spiraly, kovové kontakty a tenké
vrstvy pouzivané v senzorice plynd. Pro kazdou kameru jsou hodnoceny limity prostorového a
teplotniho rozliseni, reprodukovatelnost a citlivost méfeni. Dale je diskutovan vliv emisivity,
numerické apertury a hloubky ostrosti na presnost detekce teploty mikroskopickych struktur. Cilem
prace je posoudit vhodnost jednotlivych termografickych systém( pro presné méreni teploty v
mikroméritku a vymezit jejich limity pro aplikace v mikroelektronice, senzorice a pfi charakterizaci
tenkych vrstev.
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Obrazek 5: llustrativni obrazek senzor( pro méreni jejich termografickych vlastnosti




Zmeny chemickych a mechanickych vilastnosti
polymérnych materidalov po expozicii netermdlnou
plazmou

Romana Remenova (B3)

Skolitel: Ing. Ladislav Figer, Ph.D.

Jednym z modernych sp6sobov dezinfekcie povrchov je vyuZitie netermdlnej plazmy. Vyhodou
netermalnej plazmy je jej ucinna inaktivacia mikroorganizmov za nizkych teplot. Teplotna degradacia
materialu nie je rizikom, avsak pri pdsobeni plazmy vznikaju reaktivne ¢astice, ktoré mozu spdsobit
neziadldcu oxidaciu polymérnych retazcov a ovplyvnit tym ich Struktdru a vlastnosti. Tato praca sa
zameriava na sledovanie zmien chemickych a mechanickych vlastnosti polymérnych materidlov po
dlhodobej expozicii netermalnou plazmou. Skiimané boli vlastnosti ako pevnost, taznost, vrubova
hldzevnatost, zmacavost povrchov a elektrickd vodivost. Pozorovany bol aj narast hmotnosti, ¢o
vysvetluje ,zachyteny” kyslik v désledku oxiddcie povrchu. Sledované materidly zahffiaju prirodny
kaucuk (NR), butadienstyrénovy kaucuk (SBR), silikdnovy kaucuk (MQ) a polypropylén (PP), ktoré su
Casto vyuzivané v medicinskych, priemyselnych a spotrebitelskych aplikaciach.
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Graf 1: Zmeny pevnosti v tahu polymérnych materidlov po expozicii NTP

Obr. 1: Analyza zmacavosti povrchu — meranie kontaktného uhlu kvapky na povrchu



Charakterizace plazmatem aktivované vody

Bc. Adriana Sedova (M1)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Pevna dusikatd hnojiva vyrabéna z amoniaku a kyseliny dusi¢né predstavuji vyznamnou zatéz pro
Zivotni prostredi, jelikozZ jejich vyroba je energeticky ndrocnd a zavisla na fosilnich palivech. Kapalna
hnojiva se proto jevi jako efektivnéjsi a udrzitelnéjsi alternativa. Jednou z inovativnich metod jejich
vyroby je vyuZiti netermalniho plazmatu, konkrétné plazmatem aktivované vody (PAW). Tu lze vyrobit
napriklad aplikaci prechodové jiskry na vodni hladinu, ¢imZ se kapalina obohacuje o reaktivni formy
kysliku a dusiku (RONS). Vysledkem je biologicky aktivni roztok podporujici rlst rostlin. Prvnim krokem
k efektivnimu vyuzZiti PAW je jeji charakterizace, tedy urcenichemického sloZeni a fyzikalné-
chemickych vlastnosti, jako jsou koncentrace dusi¢nan(, peroxidd, pH a vodivost. Tyto parametry se
bézné stanovuji pomoci sond ¢i indikacnich papirk(, které vak vyZaduji naro¢nou manipulaci a ¢asto
poskytuji jen orientacni vysledky. Proto se jako uzivatelsky prijemnéjsi a presnéjsi alternativa nabizi
impedancni spektroskopie, jez umoZiuje komplexni vyhodnoceni elektrochemickych vlastnosti
roztoku. Cilem prace je ovéfit, zda mlZetato metodanahradit tradi¢ni sondy
a papirky pti charakterizaci PAW. Pro experimentalni ovéreni byla pouZita koncentracni fada roztok(
kyseliny dusi¢né.

Obr. 7: Sondy Obr. 7: Rukola



Vliv netermalni plazmy na elektronické soucdstky

Bc. Hana Sikolova (M1)

Skolitel: Ing. Ladislav Figer, Ph.D.

Netermalni plazma (NTP) je hojné vyuZivano k povrchovym tpravam bez vyrazného ohievu materiald
a také k efektivni dezinfekci povrch(, coZ pfinasi fadu vyhod, ale také urdita rizika. Pti plisobeni NTP
dochazi ke generovani reaktivnich ¢astic, jako jsou ionty a radikaly, které mohou zplsobovat korozi a
oxidaci povrchll, coZ napfiklad sniZuje vodivost a mlzZe zhorsit mechanickou stabilitu spojd. Tyto
procesy méni povrchové napéti materiall, ale mohou i zvySovat prechodovy odpor v kontaktech.
Dlouhodobé vystaveni NTP navic mUze vést k mikroskopickym poskozenim v materidlovych vrstvach
konektor(l, coZ snizuje jejich Zivotnost a spolehlivost v citlivych elektronickych obvodech. Z téchto
dlvodd byly vybrané vzorky exponovany reaktivnimi casticemi produkovanymi netermalnim
plazmatem bipolarniho korénového vyboje. Na zakladé vysledkl ziskanych v ramci mé bakalarské
prace byly experimenty byly rozsifeny na nové soucastky, konkrétné potenciometry. Nasledné bylo
zkoumano, zda opakované zapojovani konektord néjak ovlivni méreny odpor a jestli timto procesem
dojde k setfeni nevodivé vrstvy vzniklé expozici netermalnim plazmatem.

Tabulka 1:Hodnoty odchylek dat neexponovanych a exponovanych potenciometrt

Priumér

Neexp. |0,9987|0,9989| 0,999 |0,9989|0,9997 |0,9996 | 0,9998 | 0,9997 | 0,9997 0,9993

Exp. |0,9961|0,9983|0,9992|0,9975|0,9977|0,9962|0,9969 |0,9977|0,9985|0,9993| 0,9976

Obrazek 8: Aparatura pro méfeni vlastnosti potenciometri




Navrh metodiky pro overeni moznosti vzniku rezistence
na netermalni plazma

Barbora Spodniakova (B3)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire3ova

Diky produkci reaktivnich forem kysliku a dusiku, které poskozuji bunééné struktury mikroorganismd,
predstavuje netermalni plazma vyhledovy nastroj s vyraznym antimikrobidlnim ucinkem. V soucasné
dobé je jeho vyuZiti predmétem mnoha vyzkum s potencidlem aplikace v mediciné a potravinarskych
¢i sterilizacnich technologiich. Zatim vsak neni dostatecné objasnéno, zda opakovana expozice
mikroorganism( netermalnimu plazmatu nemaze vést ke vzniku rezistence, obdobné jako napfiklad u
antibiotik.

Tato prace se zaméfuje pravé na ndvrh metodiky pro testovdni moZnosti vzniku rezistence
mikroorganism@ vici plsobeni netermalniho plazmatu. Pozornost je vénovana kultivaci kmend
bakterii Escherichia coli 0157 a Citrobacter freundii 3184 a jejich opakovanému vystaveni subletalnim
davkam plazmatu a ndslednému porovnani s kontrolnimi vzorky a se vzorky osetfenymi UV zarenim.
Postup zahrnuje pripravu suspenzi s bakteriemi, jejich oSetfeni a vyhodnoceni rlstu prezivsich kolonii
po jednotlivych cyklech expozice.

Vysledky experimentu poskytnou podklady pro optimalizaci dezinfek¢nich postupl a prevenci vzniku
rezistence pfi aplikacich netermalniho plazmatu.

C. freundii 3184 — kontrolni vzorek bez C. freundii 3184 — po expozici NTP C. freundii 3184 — po expozici UV zafeni
oSetfeni



Vliv velikosti kfemikovych nanocdstic na tvorbu
proteinové korony

Jakub Sulc (B3)

Skolitel: Ing. Filip Maté&jka

Jakmile nanomateridl vstoupi do biologického prostiedi, jeho povrch je okamZité pokryt vrstvou
biomolekul, predevsim protein(, ktera formuje takzvanou proteinovou koronu. Proteinova korona se
stava skute¢nym rozhranim, které interaguje s bunécnymi receptory. Stava se novou , biologickou
identitou” c¢astice. Tuto biologickou identitu c¢astice je mozné modulovat pomoci zakladniho
fyzikdlniho parametru: zakfiveni povrchu. Rozdilné zakfiveni povrchu znatelné ovliviiuje reaktivitu
nanocastic, coz z nich déld chemicky odlisné entity. Cilem této prace je prozkoumat, jak odlisné
zaktiveni povrchu, dané rliznymi velikostmi kiemikovych nanocastic, ovliviiuje formovani a vysledné
vlastnosti proteinové korony. Nanocdstice budou po povrchové terminaci imobilizovany pomoci
APTESové vrstvy, kde budou vystaveny fetalnimu bovinnimu séru, po jehoZ interakci s ¢asticemi dojde
ke wvzniku proteinové korony. Na téchto proteinovych koronach budou pomoci mikroskopie
atomarnich sil (AFM), pozorovdny vlastnosti jako je vySka, drsnost a ,hustota®. Dale budou ¢astice
aplikovany na vzorky Zivych bunék, kde bude za pomoci AFM pozorovan vliv na fyziologii
cytoplazmatické membrany.
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Obr. 1: Vznik proteinové korony po interakci nanocastice s biologickym materidlem Zdroj: Monopoli
et al., Nanomedicine, 2015. Dostupné z:
https://www.tandfonline.com/doi/full/10.2217/nnm.15.188



Od plazmatu k funkcnimu povrchu: upravy SiQDs a jejich
vliv na strukturu a reaktivitu

Bc. Michal Vasicek (M1)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Kfemikové kvantové tecky (SiQDs) vynikaji unikatnimi optickymi vlastnostmi, nizkou toxicitou a
Skalovatelnosti coZ z nich &ini perspektivni materidl pro aplikace, jako jsou fotovoltaika ¢i cilené
dorucovani léciv. Cilem naseho vyzkumu je zlepsit efektivitu luminiscence a dispersibilitu SiQDs
pomoci pokrocilych metod povrchovych modifikaci.

Jednou z hlavnich vyzev soucasné technologie SiQDs je pretrvavajici neschopnost pfipravit soubor QDs
fadi pfitomnost strukturnich defektl danych komplikovanou syntézou nebo pfitomnost povrchovych
stav(. Predkladana préce se snazi do této zahady nahlédnout. Studium vlivu povrchu bylo provedeno
tak, ze SiQDs byly Zihany v Ar/H2 atmosféfe v intervalu teplot od 150 do 900 °C. Bylo zjisténo, Ze
Zihanim se méni sloZeni povrchu a Ze povrchy svétSim zastoupenim SiH2 vazeb jsou efektivnéji
modifikovany. Byl také studovan vliv sekundarniho plazmatu na povrch QDs, kde se také testovala
modifikace povrchu za letu parami dodec-1-enu. Tato modifikace zlepSila prvotni dispersi SiQDs a
navic tyto QDs vykazovaly pfiblizné trojnasobné zvyseni PLQY oproti neoSetfenym vzorklm. Detailni
studium vlivu plvodniho povrchu SiQDs na vysledek modifikace byly QDs také leptany pomoci HF.
Tento pfistup vede k odleptani amorfnich, oxidovanych ¢i defektnich ¢asti povrchu. Touto metodou
bylo zjisténo, Ze dodecylem terminované SiQDs dosahli PLQY pies 20 %. Povrchova struktura SiQDs je
tedy zdsadni pro jejich optické vlastnosti, vysledky ale také naznacuji znacny vliv vnitfni struktury QDs
na jejich optické vlastnosti, tudiz potifebu optimalizace samotné struktury SiQDs.

Obrazek 1. Kfemikové kvantové tecky s rdznymi povrchovymi modifikacemi pod (366 nm) svétlem.
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kompozitnich materidll pro aplikace v ochrané proti elektromagnetickym rusenim (M2, doc.
Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.)

e Bc. Jarmila Terpakova — Parameter sensitivity analysis in Laser Peening simulations (M1, Ing.
Martin Isoz, Ph.D.)

e Bc. Tereza Tumova — Zpracovani signall v predikci degradace bateriovych ulozist
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e Bc. Michal Zajcev — Matematické modelovani Li-ion akumulator( pro posouzeni riznych
nabijecich protokold (M2, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)
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e Matéj Ungr — Vyvoj aplikace pro odhad unavy ¢lovéka s vyuzitim strojového uceni (B3, Ing.
Jan Kohout, Ph.D.)
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e Marek Vesely — Model loT feSeni chytré mistnosti (B3, Ing. Lukas Mrazik)
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penetrating peptides and EDTA (B3, doc. Mario Vazdar, Ph.D.)



Datova integrace a automatizace v laboratornich
systemech

Bc. Vladislav Aulich (M2)

Skolitel: Gonzalo Araya Vargas

Prace se zaméfuje na datové fizenou optimalizaci chemickych proces( a integraci laboratornich
pfistrojd do samooptimalizacni platformy urcené pro autonomni fizeni experiment(. Platformy
zaloZené na principech bayesovské optimalizace predstavuji efektivni pfistup k feSeni tloh typu ,,éerna
skfinka“, kdy pri vhodné zadané sadé okrajovych podminek dokdZou s minimalnim poctem
experimentl konvergovat k optimalnim reakénim parametrdm. V pfipadé pratocnych (flow) reaktort
se navic nabizi moZnost plné automatizace celého experimentdlniho procesu, véetné ddvkovani,
méreni a vyhodnocovani, ¢imz dochazi k vyznamnému sniZeni podilu rutinni laboratorni prace. Cilem
realizované prace bylo prozkoumat moznosti propojeni méficich a fidicich zafizeni s nadfazenym
systémem a ovladat infrastrukturu pro automatizovany sbér, pfenos a zpracovani procesnich dat.
Daraz byl kladen zejména na komunikaci s laboratornim hardwarem prostrednictvim rozhrani R$232
a OPC serveru. Soucasti prace byla zejména integrace autosampleru do systému LabManager a
grafickd vizualizace v softwaru LabVision pro monitoring a fizeni experiment(. Vysledky prispivaji k
rozvoji samooptimalizacnich platforem a potvrzuji potenciadl datové fizeného pfristupu v oblasti
moderniho chemického vyzkumu a vyvoje.
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Web Application for Collecting and Classifying Voice
Recordings of ORL Patients

Bc. Lukas Fiala (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Artificial intelligence is becoming an important part of modern medicine. Our research group, in
cooperation with the Department of Otorhinolaryngology at University Hospital Kralovske Vinohrady,
focuses on analyzing voice disorders using machine learning methods. One of the successful projects
is a voice classification system that evaluates patient voice recordings. My task was to develop a secure
web application that allows doctors to use this classifier online and to manage patients, their
diagnoses and recordings. The system is built with the open-source Django framework in Python and
uses PostgreSQL for database management. Audio files are stored externally on the CESNET Simple
Storage Service to improve reliability and reduce server load. Because of the sensitive nature of
medical data, security is ensured through OAuth 2.0 and OpenlD protocols implemented via Keycloak
and a reverse proxy creating a private network. The entire project runs in Docker containers for stable
deployment.The long-term goal is to support doctors in making accurate and objective diagnoses of
voice disorders and to expand the system to other medical institutions.

OAuth 2.0 + OpenlD Deployed by g™ docker:
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Matematicky model pro kontrolu vyfukovych plynu
v systéemu CVS

Bc. Simon Hudinek (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Systém CVS (Constant Volume Sampler) zajistuje pomoci fedéni konstantni objemovy tok plynd do
analyzator(i béhem emisnich testl automobil(l. Jakmile relativni vlhkost v tomto systému dosahne
stanovené horni hranice, pfi které by mohla hrozit kondenzace, otevie se bezpecnostni ventil a test je
prerusen jako neuspésny. Bez predikce nema operator vcasnou informaci, zda k tomuto stavu béhem
testu dojde. Opakovani neluspésnych testll predstavuje nejen ¢asovou zatéz, ale i ekonomické naklady.

Prispévek predstavuje matematicky model vyvoje vihkostiv ¢ase a prostoru v systému CVS, validovany
na experimentalnich datech. Model umozniuje pted zahajenim testu zvolit vhodnou konfiguraci, ktera
udrzi vlhkost pod hranici pfi zachovani presnosti analyzatord.

V radmci prispévku bude predstavena struktura modelu, proces validace a prakticka implementace do
uzivatelsky pfrivétivého nastroje. Vyvinuté reseni pomaha optimalizovat proces emisnich testl a
vyhnout se nedspésnym experimenttm.

B vypocet pritoku plynu = O X

SKODA

Typ motoru
@ TSI © MPI
Parametry vozidla a odporti Redici vzduch
Hmotnost auta (kg): 1917 Teplota (°C): [23.7
Maximalnf vykon (kW): 140 Vihkost (%): |28
Maximalnf pratok (kg/h): 700

A(N): |189.4
B (N/(km/h)): 1@.753
C (N/(km/h)?): |0.04432

Jizdni cyklus

Soubor: |Vyber

Pokrocilé nastaveni

|




Segmentace hlasivek v laryngoskopickych obrazech
pomoci neuronovych siti

Bc. Jifi Ingr (M1)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Pfima laryngoskopie predstavuje klicovou metodu pro vysetfeni poruch hlasového ustroji, jez
umoziuje detailni sledovani struktury hrtanu a hlasivek. Tato prace se zabyvd rozpoznanim casti
hlasivek v zaznamech ziskanych z laryngoskopickych vySetfeni s cilem automaticky detekovat a
segmentovat jednotlivé struktury hlasového ustroji. K tomu jsou vyuZity modely hlubokého uceni
YOLO, uréené pro detekci a segmentaci objektl v obrazech, a MedSAM, varianta segmentacniho
modelu SAM urcend pro medicinské vyuZiti. Pro trénink modell slouZi obrazovy dataset
laryngoskopickych zaznamu vytvoreny ve spolupraci s Fakultni nemocnici Kralovské Vinohrady, v némz
jsou oznaceny casti hlasivek a gloticka Stérbina. Prace se zamérfuje na tvorbu a optimalizaci modelu
umélé inteligence schopného segmentovat snimky hlasivek s klinickou spolehlivosti a rychlosti
inference vhodnou pro praktické vyuziti. Vytvofeni modelu s vysokou presnosti segmentace mize
pfispét k rozvoji metod pro objektivni analyzu hlasového Ustroji v redlném case a zaroven umozni
efektivnéjsi a rychlejsi vyhodnoceni laryngoskopickych vysetieni.




Automatizace osazovdni desek plosnych spoju pomoci
robota Pick and Place na platforme LumenPNP

David Jandl (B3)

Skolitel: Ing. Daniela Janstova

Plo3né spoje dnes najdeme témér v kazdém odvétvi, at uz jako soucast velkych primyslovych linek,
tak i béZznych domacich spotrebicu. Tvofi zaklad kazdého elektronického obvodu, avsak jejich vyroba
neni ani zdaleka tak jednoduch3, jak by se mohlo zdat. Osazovani plosnych spoji (DPS) je mozné sice
manualné, avsak v poslednich letech roste poptavka po automatizovaném reseni. Jednim z efektivnich
pristupll je robot typu pick and place zalozeny na platformé LumenPNP. Manualni osazovani DPS ma
fadu nevyhod, nejen vyssi ndklady a delSi doba zpracovani, ale predevsim nachylnost k lidskym
chybam, které mohou vést k vadam a snizené kvalité vyrobku. Robot typu pick and place tyto problémy
eliminuje zajisténim presného a konzistentniho umisténi komponent, coz zajistuje vysokou kvalitu
finalnich vyrobk( a opakovatelnost procesu. Tento typ robota se stal klicovym prvkem moderni vyroby
elektroniky, zejména pro technologii povrchovych montdzi, kde umozriuje automatizovat proces
umisténi elektronickych komponent na DPS s vysokou rychlosti a presnosti.



UZivatelské rozhrani pro modul impedancniho
analyzdtoru ADMX2001

Bc. Jana Jarolimkova (M2)

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

Impedancni spektroskopie pfedstavuje klicovou metodu pro charakterizaci elektronickych soucastek,
elektrolytli a pevnolatkovych struktur v sirokém frekvencnim rozsahu. Méfici systém ADMX2001
(Analog Devices), umoZiiuje pfesnou akvizici dat, avSak postrada uZivatelsky privétivé softwarové
rozhrani, jelikoZ je systém urcen zejména pro zabudovani do pokrocilych testovacich a védeckych
aparatur. V ramci této prace tedy bylo navrzeno a implementovano rozhrani umoznujici komunikaci s
modulem ADMX2001, prenos dat do pocitace, jejich vizualizaci a zakladni analyzu. Byla ovérena
spravna funkénost komunikacni vrstvy i stabilita pfenosu dat v rozsahu 0,2 Hz — 10 MHz. Vysledny
systém tvoti zaklad pro dalsSi rozvoj méfici aplikace urcené k testovani elektromechanickych vlastnosti
tenkych vrstev na bazi organickych polovodicu.




Sliced and entropy-regularized Wasserstein distances for
a machine learning model of soot deposition
in catalytic filters

Bc. Matyas Khyr (M2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

It has been widely recognised in the scientific community that the choice of suitable metrics is crucial
in the development, evaluation and prospective applicability of machine learning models. The so-
called pixel-wise losses, such as mean squared error, essentially average local differences across
a given sample. However, they are generally incapable of reflecting the underlying geometrical and
structural relations. On the other hand, the class of geometric losses aspires to address this issue,
albeit at a higher computational cost. Since our previously developed neural network surrogate for
estimating the distribution of soot deposits inside the walls of catalytic filters trained with pixel-wise
losses currently lacks the robustness required for real-world application, we have embarked on a side
quest to obtain an improved set of metrics for this specific problem. Herein, we focus on the
implementation of selected metrics in the Keras TensorFlow framework and their characterisation
and comparison to pixel-wise losses. Specifically, we examine the performance of the sliced
Wasserstein distance and the Sinkhorn distance on both an artificial dataset and data from our
machine learning model.

Change in metrics with geometrical transformations of a circle
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Object Detection in Scientific Images Using YOLO
Models

Bc. Elmir Mamedov (M2)

Skolitel: Ing. Martin Schéatz, Ph.D.

Accurate detection of objects in microscopy images is critical for biological analysis. Manual detection
is labor-intensive, error-prone, and slow, especially for small objects in noisy microscopy images.
Traditional automatic image analysis detection methods are sensitive to noise and to variable focal
planes. This project aims to develop a workflow for automated detection of pollen grains using YOLO
deep learning models, with potential for real-time analysis. We plan to preprocess high-resolution
images and train multiple YOLO versions and network sizes to evaluate and identify the optimal
balance between detection precision and computational efficiency. Transfer learning from related
datasets followed by fine-tuning on pollen data is expected to improve model performance. We have
set up the computing environment on the Metacentrum cluster, and early tests with different YOLO
models demonstrate feasibility of training large models on multi-layer microscopy datasets. The final
workflow will support live prediction streaming for detection and multi-class classification, moving
toward real-time “smart microscopy” applications.



Viyuziti algoritmu zpétnovazebniho uceni v oblasti fizeni
biotechnologickych procesu

Karel Marik (B3)

Skolitel: doc. Ing. Pavel Hrnéifik, Ph.D.

Rizeni bioproces( ¢eli zasadnim vyzvdm v podobé nelinedrni dynamiky, stochastické povahy a
procesnich nejistot, které omezuji efektivitu tradi¢nich fidicich metod. Jako fesSeni predstavuji strategii
zaloZenou na zpétnovazebném uceni (RL), navrZenou s primarnim dlrazem na bezpecnost a stabilitu.
Cilem je nejprve preducit agenta, aby dosahoval obdobnych vysledk( jako stavajici metody, a nasledné
bezpecné nalézt vyssi produkéni maximum. Agent optimalizuje klicové fizené proménné — rychlost
pritoku substratu, pritok vzduchu a rychlost michani — s cilem maximalizovat vytézek a celkovou
produktivitu bioprocesu. Pro zajisténi vysledné stability byl zvolen algoritmus Quantile Regression
Deep Q-Network (QR-DQN). Na rozdil od klasického DQN, které se uci pouze primérnou ocekavanou
odménu, QR-DQN modeluje celou distribuci moznych odmén. To mu umoznuje Cinit risk-senzitivni
rozhodnuti, coZ vede k bezpecnéjsi konvergenci, potlacuje oscilace fizeni a minimalizuje riziko
neuspésnych sarzi.



In silico modelovani kompatibility erlotinibu—POx pro
vyvoj systému poddvani [éCiv
Bc. Magdaléna Mencikova (M2)

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

Nizkd rozpustnost mnoha aktivnich farmaceutickych slozek (API), zejména téch ze ttid Il a IV podle
Biofarmaceutického klasifikacniho systému (BCS), vede k omezené biologické dostupnosti a
predstavuje zasadni vyzvu pfi vyvoji lékovych forem. Pfes dlouholety vyzkum zlstdva nizka
rozpustnost ve vodé vyznamnym omezenim pro dosazeni optimalniho farmakokinetického profilu
|éCiv. Perspektivnim feSenim je pouZiti polymerl poly(2-oxazolint) (POx), které diky laditelnym
vlastnostem a biokompatibilité nabizeji Siroké moznosti pro formulaci |éCiv, napf. vamorfnich pevnych
disperzich ¢i polymernich micelach. Kompatibilita mezi APl a POx ovliviiuje klicové vlastnosti
formulace, avsak jeji predikce se dosud opird prevdiné o metodu pokus-omyl. Tato studie proto
vyuziva in silico modelovdani k hodnoceni kompatibility API-POx s erlotinibem (ERL) jako modelovym
API s cilem identifikovat vhodné struktury POx. Nasledné budou syntetizovany vybrané struktury POx
a budou vytvoreny fazové diagramy ERL-POx pro vyhodnoceni prediktivni sily modelovaciho pfistupu.



Comparison of PyTorch and TensorfFlow Frameworks for
Training Neural Networks

Bc. Sofie Meyer (M2)

Skolitel: Cejnar Pavel RNDr. Mgr. Ph.D.

The primary goal of this work is to examine the fundamental differences between two leading deep
learning frameworks: PyTorch and TensorFlow. The key distinction historically lay in PyTorch's eager
execution versus TensorFlow 1.x static graphs. However, both frameworks have evolved: TensorFlow
2.x now has eager execution, and PyTorch offers static-graph compilation via TorchScript since 2019.
This study aims to explore the practical effects of these changes in future comparisons.

To compare the frameworks’ characteristics, a ResNet-34 Convolutional Neural Network (CNN) was
implemented in PyTorch and trained on the ImageNet dataset. Two training variants were evaluated:
one using pre-initialized original weights and one trained from scratch. The training parameters were
further examined to achieve optimal results. The training was performed on a server equipped with
an NVIDIA A40 GPU and took approximately 23 hours. Importantly, these PyTorch models will serve
as the baseline for future comparisons with a TensorFlow implementation.

Accuracy/val training
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Priprava a charakterizace udrzitelnych uhlikovych
kovovych kompozitnich materiali pro aplikace v
ochrané proti elektromagnetickym rusenim

Bc. Elvina Naumova (M2)

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

Vyvoj ucinnych materidl( pro stinéni elektromagnetického ruseni (EMI) je zdsadni pro ochranu
lidského zdravi, elektronickych zafizeni a citlivych dat. Soucasné posun smérem k obnovitelnym
zdrojlim vyZaduje alternativy k matricim na bazi ropy. Tato studie hodnoti uhlikovo-kovové (C—M)
vedlejsi produkty, ziskané béhem plazmové katalytické pyrolyzy metanu pro vyrobu vysoce Cistého
vodiku, jako funkéni plniva v udrZitelnych filmech pro stinéni EMI. Lehké, flexibilni kompozitni filmy
byly vyrobeny s pouzitim matrice z celulézovych nanovldken (CNF) v kombinaci s ¢isténymi a
povrchové modifikovanymi C—M plnivy. Zaroven byl zkouman vliv zac¢lenéni elektricky vodivého
polymeru. Vysledné kompozity byly charakterizovdny z hlediska strukturnich a morfologickych
vlastnosti, elektrické vodivosti, mechanickych vlastnosti a Gcinnosti stinéni EMI. Vysledky demonstruji
potencial premény C-M vedlejSich produktd na komponenty s pridanou hodnotou pro obnovitelné,
vysoce vykonné materidly pro stinéni EMI.



Rust in performance-critical applications

Bc. Arian Adam Ott (M2)

Skolitel: RNDr. Mgr. Pavel Cejnar, Ph.D.

Rust is a compiled systems programming language that provides high performance and strong
memory safety guarantees through its borrow checker, which enforces ownership and borrowing
rules at compile time. This work presents Rust implementations of Breadth-First Search, Quicksort,
and Monte Carlo simulation, alongside straightforward Python translations for comparison. The
examples demonstrate typical Rust patterns such as borrowing slices to avoid unnecessary copies,
performing in-place operations, and writing generic functions for type-safe code reuse. Parallelism is
introduced using the Rayon library, which allows simple expression of multicore workloads through
iterators while preserving safety. Finally, a more applied project is shown: live interpolation of
experimental data through a graphical interface, developed as part of the author’s master’sthesis. This
illustrates how Rust can be used for real-world applications involving both computation and user
interaction.
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Parameter sensitivity analysis in Laser Peening

simulations

Bc. Jarmila Terpakova (M1)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Laser Peening (LP) is an advanced surface treatment technique used to enhance fatigue resistance of
mechanical components. In principle, fatigue resistance is increased by using high-intensity laser

pulses to induce compressive residual stresses to the component surface. The main advantages of
laser peening are its intensity, which leads to a depth of the treated region in the order of 1 mm, twice
the depth achievable through standard shot peening treatment, and its precision. To fully harness the

LP potential, predictive process simulation is crucial. Unfortunately, achieving such a simulation is
challenging due to the wide range of variables influencing the LP process. To advance the simulation

development, we perform a sensitivity study of the numerical model parameters, focusing particularly
on the temporal and spatial profiles of laser-induced pressure and the parameters of the Johnson—
Cook material model. The simulation results are validated against experimental measurements from

the literature.
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Zpracovani signalu v predikci degradace bateriovych
uloZist fotovoltaickych systemd

Bc. Tereza Tumova (M2)

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

Fotovoltaické systémy predstavuji moderni zplisob ziskavani elektrické energie z obnovitelnych zdroju
(ze slunecného zareni). Jednou z klicovych soucasti téchto systém( jsou akumulacni baterie, které
slouzi k ukladani vyrobené energie. Tato prace se zaméfuje na zpracovani dat namérenych z téchto
baterii a vytvoreni modelu pro predikci jejich Zivotnosti. Takova predikce umozni v€asnou vyménu
baterie pred degradaci, muize zvysit efektivitu systému a sniZit ztratu elektrické energie. Pro
zpracovani bylo vyuZito prostfedi MATLAB a rlizné statistické metody. PouZita data byla poskytnuta
pfimo z primyslové firmy a jejich rozsah umozniuje spolehlivéjsi vyhodnoceni vysledkd. Vysledkem
projektu je posouzeni poklesu primérné hodnotu napéti (v prdméru o -0.31 V/rok) a rostouciho
rozptylu (v priméru o 10.2 procent) v ¢ase pro dané uloZisté energie jako indikatoru degradace
bateriového systému. Cilem projektu je prispét k efektivnéjsimu provozu fotovoltaickych systém( a
podpofit jejich udrZitelnost.




VVyvoj aplikace pro odhad unavy clovéka s vyuzitim
strojového uceni
Matéj Ungr (B3)

Skolitel: Ing. Jan Kohout, Ph.D.

Unava predstavuje viudypfitomny fenomén, ktery systematicky naru$uje kognitivni a motorické
schopnosti ¢lovéka. Ackoli je jeji vliv ¢asto podceriovan, disledky mohou byt fatalni. Nejviditelnéjsim
pfikladem je silni¢ni doprava, problém vSak zdaleka nekonci za volantem. V celé fadé profesi, véetné
téch vyzadujicich neustalou interakci s pocitaovymi systémy, je ostraZitost a rychlé rozhodovani
naprosto klicové. Mimo jiné jde o operatory vyroby, dispecery ¢i pracovniky dohledovych center.
Pfestoze metody detekce Unavy existuji, ¢asto se jedna o statické modely, bez moZnosti adaptace,
zamérené prevazné na fidice. Cilem prace je proto vyvinout pocitacovou aplikaci, kterd dokaze s
pouzitim webkamery odhadnout miru Unavy s minimalnim ¢asovym zpozdénim. PouZivd k tomu
modely online (pribézného) strojového uéeni Vowpal Wabbit. Systém predikuje Unavu na zakladé
nékolika atribut(, jako napfiklad pomér stran oci (EAR), frekvence a délka mrkani, naklon hlavy nebo
zivani. Subjektivni anotace pro uceni poskytuje sam uzivatel pomoci grafického rozhrani programu.



Robotizace na webu pro vedecké vyuziti

Bc. Adam Vaculik (M2)

Skolitel: Ing. Jan Kohout, Ph.D.

Vybér vhodného casopisu pro publikaci védeckého ¢lanku predstavuje pro zacinajici vyzkumniky
narocny Ukol vyZadujici orientaci v mnozstvi odbornych periodik a znalost publikaéniho prostredi.
Cilem této prace je analyzovat moznosti vyuziti védeckych databazi pro doporucovani publikacnich
Casopistl a navrhnout reSeni zaloZzené na metoddach strojového uceni. Prace zahrnuje analyzu jak
placenych databazi (napf. Scopus, Web of Science), tak open access zdroja (napf. OpenAlex, Crossref),
pficemz hodnoti jejich dostupnost, pokryti dat, kvalitu metadat a moZnosti integrace prostrednictvim
API. Hlavnim vystupem prace je navrh a implementace databazového systému schopného integrovat
data z rlznych védeckych APl do jednotného prostfedi. Systém je navrien s dirazem na modularitu a
rozsifitelnost, coZz umoznuje snadné pridani dalsich datovych zdroji v budoucnu. Aktualné systém
integruje data z open access databazi OpenAlex a Crossref. Soucasti prace je také navrh modell
strojového uceni pro inteligentni doporucovani vhodnych publikaénich c¢asopisd na zakladé
charakteristik védeckého clanku. Prace vytvari zaklad pro budouci vyvoj komplexniho nastroje pro
podporu publikaéni ¢innosti vyzkumnikd na VSCHT Praha.



Automatizace vyhodnocovdni vliastnosti kolonii E. coli z obrazovych dat
Jakub Vencel (B3)

Skolitel: Ing. Lukas Mrazik

Mezi klicovy parametr sledovany v mikrobiologické praxi patfi pocet kolonii vyrostlych na Zivné ptdé
v Petriho misce. Z dlvodu vysokych pofizovacich nakladl komeréné dostupnych automatickych
pocitadel je stdle hojné vyuzivano rucni pocitani. Ve své praci jsem se soustredil na kompletaci a
testovani algoritm Cislicového zpracovani obrazu s cilem pocitani mikroorganismi automatizovat. Ze
ziskanych dat ve formé segmentacnich masek jsem dale extrahoval i jiné pfiznaky, které maji potencial
nalézt v mikrobiologickych vyzkumech své uplatnéni. Otestované algoritmy jsem implementoval do
softwaru s GUI, ktery by mohl nahradit manudlni segmentaci kolonii. Aplikaci jsem napsal v
programovacim jazyce Python s wvyuZitim open-source modulll (napfiklad OpenCV). Postupy
zpracovani obrazovych dat jsem vyvijel na datech poskytnutych vyzkumniky E. coli long-term evolution
experiment (LTEE).

(a) Pavodni obrazek (b) Maska po segmentaci

Obrazek 1: Ukazka segmentace kolonii



Model loT reseni chytré mistnosti

Marek Vesely (B3)

Skolitel: Ing. Lukas Mrazik

Prace se zabyva ndvrhem a realizaci modelu chytré mistnosti vyuzivajici technologie internetu véci.
Cilem projektu je vytvorit prenositelny model fizeného prostiedi, ktery demonstruje principy
automatizace a vyuZiti modernich technologii v domacim i priimyslovém prostfedi. Dlraz je kladen na
prehlednost, snadnou obsluhu a moZnost vyuZiti modelu pro edukacni a propagacni ucely studijniho
programu Chemicka kybernetika. Model je zhotoven z bézné dostupnych materiald, jako jsou difevéné
hranoly, pteklizka a plexisklo. Elektronicka ¢ast systému je tvofena dvéma mikrokontroléry ESP32 a
nadfazenym Fidicim systémem (pocitacem). Prvni mikrokontrolér zajistuje sbér dat z teploméru, druhy
ovlada akéni Eleny, kterymi jsou topeni a ventildtor. Komunikace mezi mikrokontroléry probiha
prostfednictvim protokolu MQTT, pficemz fizeni teploty i sledovani aktudlniho stavu probihd pres

grafické uzivatelské rozhrani (GUI) v nadfazeném fidicim systému.



Numerical simulations and experimental design - a story
on cell-penetrating peptides and EDTA

Kamila Yesmurzayeva (B3)

Supervisor: doc. Mario Vazdar, Ph.D.

The controlled transport of cargo into cells is vital for life-sustaining functions. Alongside the active
ATP-driven process of endocytosis, which plays a key role in transporting cargo across membranes,
another promising method, the direct passive energy-independent translocation, is particularly
relevant for controlled drug delivery. Short, positively charged cell-penetrating peptides (CPPs) are
commonly utilized vectors for this purpose. In this work, we demonstrate how numerical simulations,
specifically classical molecular dynamics (MD) simulations, are employed in the investigation of CPPs
composed of positively charged arginine residues (Args), which have shown significant penetration
activity in both model membranes and cells. Using MD simulations, we show the differences in
adsorption and aggregation at membranes, which is a necessary first step in the cell penetration
mechanism. Importantly, we also reveal how numerical simulations can not only help explain cellular
processes at the molecular level, but also play a crucial role in experiment design. Specifically, we
demonstrate that the addition of a commonly used chelator agent in biophysical experiments, EDTA,
prevents the cellular penetration of CPPs, contrary to the prevailing dogma in the biophysical
community.
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Matematické modelovadni Li-ion akumulatord pro
posouzeni riznych nabijecich protokolu

Bc. Michail Zajcev (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Lithiové ¢lanky se staly jednim z pilitll energetické transformace 21. stoleti, zatimco lithium a dalsi
materialy potfebné k jejich vyrobé zlstavaji omezenymi, strategickymi a kontroverznimi nerostnymi
zdroji. ProdlouZeni Zivotnosti téchto ¢lanku je tedy nezbytnym inZzenyrskym zadanim pro ekonomické,
enviromentalni i strategické ohledy. Pro Setrnéjsi provoz téchto akumulator jsou zkoumany rQizné
nabijeci protokoly. Perspektivni smér v tomto ohledu je pulzni nabijeni, kdy se ke stejnosmérné slozce
nabijeciho proudu ptidava i slozka stfidavd. Mnohé studie ukazuji na prodlouZenou Zivotnost a
zvySenou ucinnost, ale mechanismus stale neni jasny, nékteré studie se navic stavi k vyhodnosti
pulzniho nabijeni skepticky. V rdmci prezentace budou pfedstaveny moznosti a omezeni posouzeni
ucinnosti pulzniho nabijeni vici protokolu CCCV s pouZitim elektrochemickych model(, jako je single-
particle-model a rozsifeny model P2D. Na zakladé zavéra z kvalitativni analyzy modell je posouzeno,
zda-li je pro pulzni nabijeni mozna vyssi energetickd ucinnost nabijeni, nebo zda jeho mozné vyhody
leZi jinde nez v prosté energetické ucinnosti.





