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Analyticka chemie |

MISTO: A276

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

Ing. Lucie Kolesnikova, Ph.D.

Ing. Frantisek Kralik, Ph.D.

RNDr. FrantiSek Kesner, Ph.D. (NICOLET CZ s.r.0.)
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Bc. Michaela Cervinové (M2, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Stanoveni obsahu ostarinu pomoci kvantitativniho 1°F NMR

Bc. Jakub Harvalik (M1, prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka)

Studium pripravy derivati mocoviny a sledovadni jejich komplexacnich vilastnosti s
vybranymi anionty

Bc. Daniela Janstova (M2, Mgr. Alla Sinica, Ph.D.)

Ex vivo spektroskopickd analyza kolorektdlnich tkdni pro véasnou diagnostiku
kolorektdlniho karcinomu

vvvvv

VyuZitie infracervenej a Ramanovej spektroskopie na analyzu pelovych zin

Bc. Vitézslav Mares (M1, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Analyza struktury porfyrinovych derivdti nesymetrické Trégerovy bdze pomoci
spektroskopie NMR

Bc. Ema Mezihordkova (M2, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Meéreni teplotnich koeficienti *H NMR signdli CH skupin a studium vztahu k
chemickému okoli



10:30 Bc. Oldfich Péza (M1, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Identifikace molekulové struktury beta-substituovanych porfyrinovych derivati

pomoci NMR

vyhlaseni vysledku



Stanoveni obsahu ostarinu pomoci
kvantitativniho *°F NMR

Bc. Michaela Cervinova (M2)

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

Ostarin patfi mezi nejzndméjsi a oblibené zastupce tfidy SARM. Zkratku SARM nesou
chemické latky patfici do skupiny selektivnich moduldtord androgenniho receptoru.
V lidském téle pUsobi mechanismy podobné mechanismim androgenné-anabolickych
steroid(l. Jejich vyhodou je to, Ze produkuji méné androgennich vedlejSich uGcinkd, které
vznikaji specificky pravé po podani anabolickych steroidl. Ostarin je stale zkouman
v klinickych studiich a dosud jako léCivo neni schvalen. Kromé toho je uveden na
seznamu zakazanych latek Svétové antidopingové agentury kvali moznému zneuziti
v amatérskych a vrcholovych sportech. Navzdory tomuto zdkazu je ostarin nelegdlné
uvadén na trh jako doplnék stravy ve formé tablet nebo sypkého prasku. Vazinym
problémem je, Ze mnoiZstvi ostarinu uvddéného na etiketé mnohdy neodpovidd
redlnému slozeni. Cilem prace je stanoveni obsahu ostarinu v jednotlivych vzorcich
riznych dopliik( stravy pfistupnych na internetu pomoci kvantitativniho °F NMR a
srovnani ziskanych dat s informacemi na obalu. Mimo jiné je tato metoda vyuzita pro
potvrzeni pfitomnosti ostarinu ve vzorcich ¢i nalezeni a charakterizaci necistot z vyroby.
Charakteristické necistoty ve vzorku pak predstavuji signaturu vzorku, ¢ehoz lze vyuzit
pro uréeni pavodu vzorku.



Studium pripravy derivatti mocoviny a sledovani
jejich komplexacnich vlastnosti s vybranymi anionty

Bc. Jakub Harvalik (M1)

Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Maté&jka

Anionty jsou latky, které se v pfirodé pfirozené vyskytuji, avsak jejich rovnovaha do
znaéné miry zavisi nacinnosti ¢&lovéka. Rada z nich tak patfi kzavainym
environmentalnim polutantiim a [atkdm negativné ovliviiujicim organismy. V dUsledku
jejich nadmérného uZivani v zemédeélstvi se k nejrozsifenéjsSim polutantim radi také
fosforecnany, které zpUsobuji eutrofizaci vod. V této souvislosti jiz byla pfipravena fada
syntetickych struktur s rGznymi vazebnymi motivy, jez vyuzivaji ke komplexaci téchto
aniontl nevazebné interakce. Nejlepsich vysledkl pak dosahuji predevsim receptory
disponujici mocovinovymi motivy. PrestoZe jiz byla pfipravena fada velmi selektivnich
receptorll, tak se ukazuje, Ze jejich pouZitelnost je velmi omezenda — zejména kvdli
nemoznosti recyklace motiv(l. Z téchto dlvodu se cilem naseho vyzkumu stala ptiprava
modifikovanych elektrod. Nejprve vsak je nutné pfipravit jednoduché receptory, které
ve své strukture disponuji mocovinovym vazebnym mistem spolu s kotvici -SH skupinou.
Ty byly syntetizovany a plné charakterizovany, a poté vyuzity k analytickym mérenim.
Jejich udinnost byla studovana pomoci 'HNMR, respektive UV-VIS titracnich
experimentll, jez poslouzily k vyhodnoceni velikosti asociacnich konstant pro rGzné
anionty v polarnim aprotickém rozpoustédle (DMSO).



Ex vivo spektroskopicka analyza kolorektalnich tkani
pro vcasnou diagnostiku kolorektalniho karcinomu

Bc. Daniela Janstova (M2)

Skolitel: Mgr. Alla Sinica, Ph.D.

Kolorektdlni karcinom je celosvétové jednim z nejcastéjSich nadorovych onemocnéni.
Jeho Uspésna lécba je velmi zavisld na véasné diagnostice a zahdjeni terapie. Soucasna
metoda pro diagnostiku, histologie, je subjektivni a asové ndroc¢na. Z téchto dlivodul je
vyvijena nova diagnostickd metoda, vyuZivajici k hodnoceni Ramanovu spektroskopii. Ta
umoznuje rychlou analyzu tkani aposouvd moZnosti diagnostického vysetreni
od vizualniho hodnoceni na uUroven analyzy chemického slozeni tkané a lépe popisuje
pocatecni transformace bunék. Ramanova exvivo analyza tkani mulzZe odstranit
subjektivitu vysSetfeni a zkratit ¢as pro diagndzu. Studie probihd ve spolupraci se
IV.interni klinikou — gastroenterologie a hepatologie 1.lékarské fakulty a VSeobecné
fakultni nemocnice v Praze. Analyza vzork(i je provddéna u pacientli Ucastnici se
béiného preventivniho vysSetfeni. Béhem studie jsou hledany markery vhodné pro
spektroskopickou diagndzu kolorektdlniho karcinomu. Cilem studie je vyvinuti snadné
a rychlé diagnostické metody, ktera by byla snadno vyuzitelna v bézné lékafské praxi.



Vyuzitie infracervenej a Ramanovej spektroskopie na
analyzu pelovych zrn

vvvvv

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Malé, no s obrovskym potencidlom. Aj takto by sa dali charakterizovat pelové zrna —
mikro-metrické Utvary, nevyhnutné pre reprodukciu rastlin. Vysluzili si niekolko
unikatnych vlastnosti, ktoré zabezpecuju ochranu samdcich gamét uloZenych vich
sporopoleninovej schranke. Siroky rozsah uzitoénych vlastnosti pelovych zfn vedie k ich
vyuzitelnosti a aplikdciam vo viacerych vednych odboroch, s ¢im suvisi potreba ich
neustdleho skimania. Cielom predkladanej prace je charakterizovat pelové zrna
pomocou infradervenej spektroskopie s vyuzitim techniky Uplného zoslabeného odrazu a
Ramanovej mikro-spektroskopie, avkombindcii sviacrozmernymi Statistickymi
metddami ziskat informacie o Strukture, zlozeni a medzidruhovej réznorodosti. Oboma
technikami boli ziskané spektra pefovych zfn celkovo 6smych druhov rastlin, a to lipy,
dateliny, facélie, viby, maku, repky, agatu a pohanky, pricom na ziskanie Ramanovych
spektier bol pouzity excitatny laser svinovou di?kou 785 nm. Aj napriek tomu, Ze
Ramanove spektra su zatazené fluorescenciou, bolo moiné ziskat z nich spektralne
informacie charakteristické pre dané druhy. Na zdklade rozdielov v biochemickom
zloZeni je taktiez mozné dosiahnut klasifikaciu pefovych zfn podla jednotlivych druhov.



Analyza struktury porfyrinovych derivati
nesymetrické Trogerovy baze pomoci spektroskopie
NMR

Bc. Vitézslav Mares (M1)

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

Predkladana prace se vénuje pripravé a strukturni analyze porfyrinovych derivatd
nesymetrické Trogerovy bdze, které mohou byt vyuzitelné jako molekulové pinzety pro
chirdlni separace pomoci vysokoucinné kapalinové chromatografie (HPLC). Jejich
molekulova struktura md vhodnou geometrii, ktera umoZiiuje stereospecifické
mezimolekuldrni interakce s rdznymi chiralnimi analyty (napf. aminokyselinami) a
dokaze tak jejich enantiomery rozliSovat na molekuldrni drovni. Cilem této prace bylo
pfipravit, izolovat, precistit a strukturné charakterizovat tetrakis(fenyl)porfyrinovy
derivat nesymetrické Trogerovy bdze. Latka byla pripravena ve formé nikelnatého
komplexu a ve formé volné baze. 1zolace cilenych latek a meziproduktd jejich pfipravy
byla provedena pomoci sloupcové chromatografie a jejich Cistota sledovana pomoci
metod TLC a NMR spektroskopie. U izolovanych produktd bylo provedeno pftirazeni
jejich signdld NMR s vyuZitim *H NMR spekter véetné jejich teplotni zévislosti, 3C{*H}
NMR a 2D korelaénich (*H-'H COSY,'H-'H DQ COSY, *H-'H Long range COSY, H-H
NOESY, *H-13C HSQC a *H-3C HMBC) spekter NMR.



Meéreni teplotnich koeficienti *H NMR signdlii CH
skupin a studium vztahu k chemickému okoli

Bc. Ema Mezihordkova (M2)

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

Chemicky posun je zavisly na fadé vlivi, mezi které patfi i teplota.
Pro reprodukovatelnost chemického posunu je proto nezbytné mérit NMR spektra pfi
stabilni teploté. Praktickym ukazatelem této zavislosti je teplotni koeficient, tedy zména
chemického posunu dusledkem zmény teploty Dd/DT. Tyto teplotni koeficienty v 'H
NMR byly vminulosti studovany zejména pro signaly vodiki vazanych na
heteroatom (kyslik, dusik ¢i sira), kdy jsou hodnoty teplotnich koeficientd veliké a
koreluji se zapojenim téchto atom( do vodikovych vazeb. Pro jadra vodik( vazanych na
uhlik jsou hodnoty teplotnich koeficientd malé a jejich vztah ke strukture molekuly je
témér neznamy. Cilem mé prace je méfit teplotni koeficienty pro vodiky vazané na
uhlik a studovat jejich vztah k molekulové strukture studovanych latek.



Identifikace molekulové struktury beta-
substituovanych porfyrinovych derivati pomoci NMR

Bc. Oldfich Péza (M1)

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

Predkladand prace se vénuje pripravé a studiu molekuldrnich receptorii odvozenych
odbis-Trogerovych bazi, které maji porfyrinové jadro ve svém strukturnim motivu. Tyto
receptory by mohly najit uplatnéni v senzorové analyze, chemické katalyze nebo
medicinalni chemii jako fotosenzitizéry v PDT. Pro pfipravu téchto receptor( bylo nutné
izolovat a identifikovat vychozi porfyrinové derivaty, kterymi jsou izomery -
dinitrovanych metaloporfyrint. Identifikace téchto izomer( probihala pomoci 1D a 2D
NMR technik.



Analyticka chemie Il

MISTO: POSLUCHARNA A21 (A-239)

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

Ing. Jan Koucky, Ph.D.

Ing. Magda Vosmanska, CSc.
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zahajeni

Bc. Anna Amirianovd (M2, doc. RNDr. Dr. David Sykora)

Vyvoj analytické metody pro analyzu metabolitii u mykobakterii

Bc. Lenka Filipiakovd (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Stanovenie radionuklidov v péde Kunratického lesa rddioanalytickymi metédami

Bc. Daniela Min&akovd (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Vyuzitie dudlnych chirdlnych selektorov na separdciu halogénovanych katinénov
kapildrnou elektroforézou

Bc. Pavla Nekvapilova (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Vyvoj metody pro stanoveni trimekainu a jeho genotoxickych necistot

Bc. Lada Prostéjovska (M2, prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.)

Viiv vyskytu diabetu 1. a 2. typu na pachovou signaturu

Bc. Méria Vernerovd (M2, prof. RNDr. Sté&pan Urban, CSc.)

Teplotni stabilita pachové signatury ¢lovéka

Bc. Vaclav Znaminko (M2, Ing. Martin Clupek, Ph.D.)

Sorpce cesia a stroncia na cementové vyplriové materidly

vyhlaseni vysledkd



Vyvoj analytické metody pro analyzu metaboliti u
mykobakterii

Bc. Anna Amirianova (M2)

Skolitel: doc. RNDr. Dr. David Sykora

Bakterii Mycobacterium tuberculosis, plivodcem tuberkulézy, je v soucasnosti nakazena
aZ tretina veskeré svétové populace a kazdoroc¢né zpusobuje vice nez 1,5 milionu amrti.
Nejen infekénost, ale i stale vzrlstajici problém antibiotické rezistence u této bakterie je
dalsim ddvodem pro vyvoj novych cilenych chemoterapeutik proti tuberkuléze.Cilem
projektu bylo vyvinout separac¢ni metodu umozniujici analyzu nukleotid(l v divokém a
v mutantnim modelovém kmenu Mycobacterium smegmatis s upravenouinosin-5 -
monofosfat dehydrogenasou (IMPDH), cozZ je klicovy enzym v biosyntéze guaninovych
nukleotidi.Podafilo se vyvinout kvantitativni metodu kapalinové chromatografie ve
spojeni s tandemovou hmotnostni spektrometrii (LC-MS). K samotné separaci byla
pouzita HILIC zwitteriontova kolona. Metoda byla ¢aste¢né validovana pro nésledujici
parametry, limit detekce a stanovitelnosti, kalibracni zavislost, pfesnost a preciznost.
Nasledné byla metoda aplikovdna na analyzu redlnych vzork( vybranych bakterialnich
kmenu. Ziskana data potvrzuji, Ze pfitomnost upravené IMPDH vede k vyznamné zméné
hladiny nukleotidi.DalSim krokem je vyvoj metody pro necilenou metabolomickou
analyzu vyuzivajici vysoce citlivy hmotnostni spektrometr Orbitrap pro identifikaci
Sirsiho spektra metabolit(.



Stanovenie radionuklidov v péde Kunratického lesa
radioanalytickymi metodami

Bc. Lenka Filipiakova (M2)

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

Prvky s nestabilnym jadrom, ktoré podliehaji samovolnej premene, sa nachadzaju
medzi beznymi environmentadlnymi vzorkami. Prikladmi environmentalnych vzoriek
mo&zZu byt voda, vzduch, ¢i ako konkrétne v tejto praci, péda. Vdaka r6znemu pédnemu
podloZiu alebo kvéli priemyselnej vyrobe je zastupenie raddionuklidov v ¢eskych pédach
velmi rozmanité. Pre spravne skimanie je potreba pddu upravit, zhomogenizovat
a vysusit. Velkd ulohu hréd v skimani pédy aj odobrany horizont.V ramci tejto praci bola
vyvinuta metdda pre stanovenie radionuklidov v pode z Kunratického lesa, ktora je sice
blizko frekventovanej cesty a vybudovanej infrastruktury, ale nema v blizkosti Ziadnu
priemyselnd jednotku. Na tejto lokalite boli optimalizované mnozstva odberu, hibka
horizontov aj podmienky merania. Meranie jednotlivych podnych horizontov prebiehalo
gama spektrometrom s polovodi¢ovym detektorom a alfa detektorom, ktory bol pouzity
pre meranie radénu.



Vyuzitie dualnych chiralnych selektorov na separdciu
halogénovanych katinonov kapilarnou elektroforézou

Bc. Daniela Min¢akova (M2)

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

Syntetické katindny patria medzi psychoaktivne latky a tvoria druhd najvacésiu skupinu
na drogovom trhu. Popularitu si ziskali najma vdaka svojim u¢inkom podobnym
amfetaminu. Trh sa neustale vyvija a zavadzanie novych funkénych skupin do molekuly
katindnu znacne stazuje ich identifikaciu. Preto je potrebné najst vhodné podmienky na
separaciu a identifikdciu jednotlivych katindnov. Tato prdca je zamerana na chirdlnu
separaciu piatich halogénovanych katindnov pomocou cyklodextrinov (CD) ako
chirdlnych selektorov. CD poskytuju vysoku separacnu ucinnost, s dobre rozpustné
v polarnych rozpustadlach, stabilné v Sirokom rozsahu pH acenovo dostupné.V tejto
praci bolo testovanych Sest CD sro6znymi koncentraciami aréznym pH zdkladného
elektrolytu. Ztestovanych CD (a-CD, pB-CD, y-CD, karboxymethylovany pB-CD,
karboxymethylovany y-CD a 2-hydroxypropylovany B-CD) boli najefektivnejsie a-CD
a karboxymethylovany B-CD (CM-B-CD). Tieto CD <diastoCne alebo Uuplne oddelili
testované katinény a nasledne bolo uréené poradie separdacie jednotlivych katindnov.
Dalej bola na chirdlnu separaciu pouzitd dudlna zmes CD zlozend z a-CD a CM-B-CD
o roznych pomeroch koncentracii danych CD.



Vyvoj metody pro stanoveni trimekainu a jeho
genotoxickych necistot

Bc. Pavla Nekvapilova (M2)

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

Tato prace se zabyvd vyvojem metody pro stanoveni ucéinné latky trimekain a jeho
genotoxickych nedistot pomoci kapilarni elektroforézy s UV detekci. Trimekain nachazi
uplatnéni jako lokalni anestetikum napftiklad v chirurgii ¢i vzubnim lékafstvi. Cilem
vyvinuté metody je snizeni bezpecnostniho rizika pro pacienta, ktery trimekain uziva.
Schopnost metody separovat dané nedistoty byla testovdna pomoci referencnich
standard( rozpusténych ve vodé ¢i methanolu. Kvili rozdilnym vlastnostem jednotlivych
necistot byla jako elektrolyt pouzita smés vodného roztoku pufru a methanolu o poméru
1:1. Déle byl optimalizovan typ pouzitého cyklodextrinu (CD). Testované byly B-CD,
sulfonovany B-CD (SBCD), karboxymethylovany B-CD (CMBCD), 2-hydroxypropylovany B-
CD, y-CD a karboxymethylovany y-CD (CMGCD) o koncentraci 10 a 5 mmol/l v
octanovém pufru o pH 5. Jako ucinné se jevily SBCD, CMBCD a CMGCD a byly ddle
pouzity pro zkoumani vlivu odlisSného pH zakladniho elektrolytu (2,5; 5; 7) a vyssi
koncentrace CD (40 a 20 mmol/I). Nejlepsi separace bylo dosazeno pomoci zakladniho
elektrolytu o pH 5, ktery obsahoval 10 mmol/I CMBCD rozpusténého v octanovém pufru.
Pomoci UV spekter bylo také uréeno poradi separace jednotlivych nedistot. Vyvinuta
metoda bude ddle validovana dle doporuceni ICH(Q2)R1.



Vliv vyskytu diabetu 1. a 2. typu na pachovou
signaturu

Bc. Lada Prostéjovska (M2)

Skolitel: prof. RNDr. St&péan Urban, CSc.

Lidsky pach je soubor velkého mnozstvi molekul o rlizné koncentraci, které se lisi svymi
fyzikdlnimi a chemickymi vlastnostmi. Lidsky pach je ovliviiovan Zivotnim stylem,
stravou, metabolismem, mikrobiologickou ¢innosti, kosmetikou, vnéjsimi vlivy prostredi,
nemocemi a drogami, ale také geneticky stdlou slozkou, ktera je v ¢ase pomérné
nemeénnad. Pfedpokladd se, Ze pravé tato geneticky dana slozka pachu by mohla umoznit
jednoznacnou identifikaci jedince a je oznacovana jako pachova signatura. Chemické
sloZeni lidského pachu je individudlni a identifikace jednotlivych sloucenin muze pfispét
organim c¢innym v trestnim Fizeni pro skupinovou forenzni identifikaci jedince, ale také
v lékarstvi, kde takové slouceniny mohou slouZit jako biomarkery nemoci. Zavedeni
rutinnich metod by nasledné mohlo pomoci i ve screeningu celé fady nemoci, kde hlavni
vyhodou metody odbéru pachu by byl jeji neinvazivni charakter. Cilem prace je zjistit,
jestli Ize z pachu ¢lovéka rozlisit ¢lovéka trpiciho onemocnénim diabetes mellitus od
zdravého clovéka, a jestli I1ze od sebe rozliSit jedince s diabetem mellitus I. typu od
diabetu mellitus Il. typu.



Teplotni stabilita pachové signatury clovéka

Bc. Maria Vernerova (M2)

Skolitel: prof. RNDr. St&péan Urban, CSc.

Lidsky pach je tvoren nékolika tisici rGznych molekul. Pfedpoklada se, Ze ¢ast téchto
molekul si zachovava téméf neménnou relativni koncentraci po celou dobu Zivota
daného jedince. Pravé tyto molekuly tvofi tzv. pachovou signaturu ajsou vyuZivany
pfi identifikaci osob. Vramci této prace byla zkoumana stabilita pachové signatury
pfi riznych podminkach skladovani. Pachové vzorky byly odebrany z dlani dobrovolniki
za pouziti sklenéného sorbentu. Odebrany smésny vzorek byl nasledné rozdélen na
mensi Casti, které byly skladovany za rlznych podminek. Polovina vzork( byla ozarena
UV svétlem, druhd nikoliv. Cast vzork( byla po danou dobu skladovéna v ethanolu, ¢ast
byla skladovana bez rozpoustédla. Dalsi zasadni rozdil byl v teploté, pfi které byly vzorky
skladovany. Extrakce vzork( a jejich naslednd analyza pomoci GCxGC-TOF byla
provedena srdznym casovym odstupem ode dne jejich odbéru. Ziskana data byla
vyhodnocena za poufZiti statistickych metod. Na zakladé vysledkl této prace bude
mozné upravit podminky skladovani odebranych pachovych vzork(i a zachovat tak jejich
stabilitu po delsi ¢asové obdobi.



Sorpce cesia a stroncia na cementove vyplnové
materialy

Bc. Vaclav Znaminko (M2)

Skolitel: Ing. Martin Clupek, Ph.D.

Vyfazovanim jadernych zafizeni budou vznikat rlzné druhy radioaktivniho odpadu
(RAO), v€etné vysoceaktivniho odpadu. Tento druh odpadu Ize ukladat jen v hlubinném
ulozisti RAO. Aby se zabrdnilo Uniku radioaktivnich latek do okoli, je dllezité nalézt
vhodné vypliové materidly obalovych soubor(i RAO.Cilem této prace je studovat sorpci
stroncia a cesia na cementové materidly, nelézt dobu potifebnou pro ustanoveni
rovnovahy v systému. Experimenty byly provadény na ¢tyfech materidlech: cementové
pasté (CEM), cementové pasté s pridavkem bentonitu (AFM), cementové pasté
s pfidavkem nanozeleza (NNM) a syntetickém geopolymeru (GP). Jednalo se o sorpéni
experimenty louZiciho typu, jako kapalnd faze byla pouZita syntetickd granitickd voda
s pfidavkem #5SrCl; nebo 37CsCl. Byly studovéany dvé sitové frakce materialt (<0,5 mm a
1-2 mm) a dva poméry kapalné ku pevné fazi (5 a 10 ml/g). Pro porovnani jednotlivych
materidl byl vypocitdn linearni distribucni koeficient (Kg).NejlepSich vysledkd bylo
dosaZeno pro material GP, hodnota K4 byla v fadu stovek mg/l a rovnovaha se ustélila po
1 dnu pro Cs a po tydnu pro Sr. U ostatnich material( se rovnovaha ustélila béhem 1 dne
pro Cs a po 1-2 mésicich pro Sr. Hodnota Kq4 byla od desetin po desitky mg/I a klesala pro
materialy v tomto porfadi AFM>CEM=NNM.
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Bis-Trogerova baze jako receptor pro analyzu
chiralnich latek

Karolina Amblerova (B3)

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

Mezi nejcastéji pouzivané metody separace chirdlnich latek patfi vysokoucinnd
kapalinova chromatografie (HPLC) s chiralni staciondrni fazi. Tato stacionarni faze je
obvykle tvorena silikagelem, na kterém je kovalentné navdzan Cisty enantiomer chirdlni
latky (tzv. chiralni selektor). Vzhledem ktomu, Ze existuje celd rada strukturné
rozlicnych chiralnich latek s Fadou moZnosti interakce, je snahou vyvijet nové chiralni
stacionarni faze pro jejich separaci. Mezi chirdlni selektory, které by mohly najit vyuZiti
pro separaci, patfi bis-Trogerovy baze (bis-TB). Bis-TB ma dva diastereoizomery, z nichz
jeden ma tvar molekuldrni pinzety, kterd je schopna vyznamné interakce zejména
s planarnimi, elektronové-deficitnimi molekulami. Cilem prace je pfipravit bis-TB, ktera
bude na silikagelovou staciondrni fazi pripojena za stfedovou ¢ast molekuly
prostiednictvim vhodné spojky (Obr 1.). Takto pfipravena chiralni staciondrni faze bude
testovana pro déleni enantiomerl chirdlnich Iatek obsahujici elektron-deficitni
aromatické strukturni motivy.



Stanoveni konstant stability mefedronu a jeho
analogl s karboxymethylovanym B-cyklodextrinem
kapilarni elektroforézou

Lada Fialova (B3)

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

V soucasné dobé jsou mezi latkami zneuZivanymi pro své psychoaktivni uc¢inky hodné
rozsirené derivaty kathinon(. Samotny kathinon je alkaloid, ktery se pfirozené vyskytuje
v listech kere katy jedlé (Catha edulis) jako (S)-enantiomer.Pfi chemické syntéze derivata
kathinonu téchto latek vSak dochazi ke vzniku racemické smési, ptricemz jednotlivé
enantiomery se mohou lisit svymi psychoaktivnimi vlastnostmi. Jednou z metod
umoznujici chirdlni separaci, a tim i studium vlastnosti jednotlivych enantiomerd, je
kapilarni elektroforéza.Tato prace se nejprve zabyvad optimalizaci pH elektrolytu pro
chirdini separaci jednotlivych vybranych derivatl kathinonu, konkrétné mefedronu a
jeho analogl 2-methyl-N-methylkathinon, 3-methyl-N-methylkathinon a 3,4-dimethyl-
N-methylkathinon pomoci kapilarni elektroforézy. Jako zakladni elektrolyt byl pouzit
fosfore¢nanovy pufr o koncentraci 50mmol/l o daném pH s chirdlnim selektorem,
kterym byl karboxymethylovany B-cyklodextrin (CM-B-CD). Za optimalnich podminek
byly kathinony analyzovany za poufZiti zakladnich elektrolytd s koncentraci CM-B-CD 0; 1;
2;3;4;5;6; 7; 8;10; 12; 14; 17 a 20 mmol/l. Analyzou namérenych dat byly vypocteny
podminéné konstanty stability vSech vybranych kathinon(i s CM-B-CD.



Identifikace meziprodukt( pripravy Trégerovych bazi
pomoci NMR spektroskopie

Zuzana Jalovcova (B3)

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

Trogerova baze (TB) byla poprvé objevena v roce 1887 Juliusem Trogerem jako produkt
reakce p-toluidinu s formaldehydem v kyselém prostfedi. V roce 2010 byl identifikovan
jeji isomer, ktery ve své unikatni struktufe obsahuje sp® uhlik, tento isomer byl nasledné
pojmenovan spiro-Trogerova baze (spiroTB). Vznik spiroTB vSak nebyl doposud plné
objasnén. Identifikace a studium reaktivity produktl a meziproduktd vedouci k
formovani TB a spiroTB by mohla pfispét k objasnéni mechanismu vzniku spiroTB. Tato
prace se zabyva identifikaci a charakterizaci produktd reakce naftyl-2-aminu s vodnym
roztokem methanalu v neutrdinim prostifedi a studiem reakci téchto produktl za
podminek vzniku TB a spiroTB.
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Vyvoj barevné chiralni molekulové pinzety pro
forenzni analyzu enantiomernich smési

Vendula Kotréova (B3)

Skolitel: Ing. Martin Havlik, Ph.D.

Vyvoj barevné chirdlni molekulové pinzety pro forenzni analyzu enantiomernich
smésiVendula Kotr¢ovaVedouci: Dolensky Bohumil doc. Ing. Ph.D.Chiralni molekulové
pinzety odvozené od bis-Trogerovy bdze (TB) mohou nalézt vyuZiti jako receptory
chiralnich sloucenin. Cilem této prace je pfipravit chiralni molekulovou pinzetu, ktera
bude modifikovdna solvatochromnim substitutem. Tento substituent by zpUsoboval
barevnou zménu pfi interakci receptoru s enantiomery chiralné Cistych latek. Pfipravend
vychozi molekuldrni pinzeta s kumarinovou substituci byla plné charakterizovana
pomoci metody nukledrni magnetické resonance (NMR). Pro pfifazeni *H a 13C signalu
NMR byla vyuZita 1D (*H a *3C {*H} NMR) a 2D korelaéni (*H-*H COSY, *H-'H Long Range
COSY, *H-'H NOESY, H-13C HSQC a *H-*3C HMBC) spektra.
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Hodnoceni homogenity referencnich materialti na
mikroskopické urovni pomoci LA-ICP-MS

Hana Kucerova (B3)

Skolitel: Ing. Antonin Karia, Ph.D.

Laserova ablace ve spojeni s hmotnostni spektrometrii s indukéné vazanym plazmatem
je univerzalni metoda pro analyzu pevnych vzorkt na mikroskopické urovni. Referencni
materialy pouzivané pro kalibraci této metody tak musi byt vysoce homogenni, coz se
v praxi ukazuje jako uskali. Ukazuje se, Ze smérodatnd odchylka jako klasicky statisticky
parametr neni nejlepSim nastrojem pro hodnoceni homogenity. Tato prace se tak
zaméruje na testovani nového pristupu hodnoceni homogenity referencnich material(
na mikroskopické Udrovni pomoci obrazové analyzy zaloZzené na koincidencni
matici stupnd Sedi (GLCM; Gray Level Co-Occurrence Matrix). V praci byly pouZity Ctyfi
certifikované referencni materidly, z nichz jeden referencni materidl bylo sklo, které je
povazovano za homogenni a slouZilo tak jako kontrolni vzorek. Z ostatnich referencnich
material( (susené mléko, tkané musle a jehli¢i) byly vytvoreny tablety, vybrana cast
povrchu byla ablatovana a dale analyzovana. Homogenita distribuce prvkd
v jednotlivych referenc¢nich materialech byla porovnana na zékladé parametr( ziskanych
z pfislusné GLCM matice.



Spektralni studie solvatochromni odezvy stilbenovych
derivatd v roztoku

Anna Malikova (B3)

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

Predkladand prace se vénuje spektralni studii solvatochromniho chovani derivatl
stilbazolu v roztoku. V rdmci této prace byly pfipraveny latky (E)-4-(4-acetoxystyryl)-1-
hexylpyridin-1-ium jodid (neni solvatochromni) a (E)-4-(2-(1-hexylpyridin-1-ium-4-
yl)vinyl)fenolat (je solvatochromni, push-pull systém). Pfipravené latky byly izolovany a
precistény pomoci sloupcové chromatografie. U Cistych latek bylo provedeno uplné
pfifazeni jejich signdld NMR. K pfifazeni byla vyuZita 1D (*H a 3C{*H} NMR) a 2D
korelaéni (*H-'H COSY, !H-'H LR COSY, 'H-'H NOESY, H-3C HSQC a 'H-3C HMBC)
spektra NMR. U <distych a charakterizovanych latek byla namérfena UV-Vis a
fluorescencni spektra v rozpoustédlech, ktera se liSi svou dielektrickou konstantou.
Derivaty stilbazolu budou v dalSim kroku vyuZity pro kovalentni modifikaci povrchu UV-
Vis kyvet, které by tak mély byt vyuZitelné pro méreni UV-Vis spekter nebarevnych latek.

o® o}
NaOH
MeOH/H,0 _ - —_ ; / y
ON-Z N/ /

NENi JE
solvatochromni solvatochromni



Spektradlni interference pri stanoveni prvki vzacnych
zemin hmotnostni spektrometrii s indukcné vazanym
plazmatem

Barbora Strasserova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Oto Mestek, CSc.

Kovy vzacnych zemin jsou skupinou prvkd, kterou tvofi prvky Sc, Y a lanthanoidy (La, Ce,
Pr, Nd, Pm, Sm, Eu, Gd, Tb, Dy, Ho, Er, Tm, Yb a Lu). Obsah téchto prvk( byva v rudach
velmi maly, proto je jejich téZba obtiZznd a méné casta. Jejich nejvétsi nalezisté se naléza
v soucasné dobé v Ciné (konkrétné dill Bayan Obo). Jednim z potencialnich zdroj kov(
vzacnych zemin jsou hlubokomorské polymetalické (manganové) konkrece, které
mulzZeme nalézt napf. v oblasti Clarion-Clipperton v Tichém ocednu. Studiem téchto
konkreci se na VSCHT zabyva Ustav kovovych materidld a korozniho inZenyrstvi. Jednou
z metod analyzy prvk( v téchto konkrecich je hmotnostni spektrometrie s indukéné
vazanym plazmatem, ktera umoZni stanovit stopové koncentrace prvk(. Analyza
lanthanoidl je vSak zatiZena spektrdlnimi interferencemi zejména oxidovych iontd barya
a dalsich prvka. Cilem této prace je studium velikosti téchto interferenci.



Analyza plastifikatori pomoci GC-MS
Daniel Slemar (B3)

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

Plastifikatory jsou komeréné proddvané primési, které se vyuZivaji pfi pfipravé
betonovych stavebnich hmot. Molekuly plastifikdtoru (nejc¢astéji pfirodni i syntetické
polymery) se vaZzou do cementové matrice a méni tak mechanické a fyzikalné-chemické
vlastnosti materialu. Ve studii je zkouman plastifikator ISOLA od vyrobce CEMEX Czech
Republic, s.r.o., ktery by mohl byt vyuZit pfi stavbé hlubinnych uloZist vyhorelého
jaderného paliva. Kvli pfisnym bezpecnostnim kritériim je tfeba, aby material, ktery je
pfi stavbé takovychto objektli pouzZivan, odolal i krajnim podminkam. Ve studii jsou
proto zkoumany vzorky, které byly dlouhodobé vystaveny zvySené teploté, zvySenému
pH nebo radiaci. Analyza plynu nad kapalnym vzorkem je provadéna metodou plynové
chromatografie s hmotnostni spektrometrii. Davkovani je provadéno metodou head-
space. Analyty identifikované ze stresovanych vzorkd jsou porovnany s originalnim
plastifikatorem. Cilem studie je zjistit, zdali je mira degradace dostate¢né nizka na to,
aby mohl byt plastifikator ISOLA pouzit pfi stavbé hlubinnych ulozist.
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Fotochemie modelovych kyaninu

Eva Didenko (B3)

Skolitel: RNDr. Eva Muchova, Ph.D.

Kyaninova barviva nasla své uplatnéni v nejrGznéjSich oblastech lidského Zivota.
Dlavodem je jejich fluorescencni a senzibilizujici vlastnosti. Tohle je také davod, proc by
kyaniny mohly byt dulezZité pro rozvoj fotochemie a kvantové chemie. Ve své praci
pomoci kvantové chemickych metod studuji vlastnosti a chovani modelovych kyanin( v
zakladnim a excitovanych stavech. Prvni ¢ast prace je vénovana fotochemii kyanind, ddle
prace bude pokracovat studiem molekulové dynamiky a vyhodnoceni vysledka.



Vyvoj systému pro doddvani protinadorovych IéCiv:
Kombinovana experimentalni a vypocetni studie

Bc. Martin Dinh (M1)

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

Polymerni pevna amorfni disperze je ucinnym zpUsobem, jak zvysit biodostupnost
protinadorovych |éciv v organismu. K UspéSnému ndvrhu takové lékové formulace je
klicovd znalost kompatibility IéCiva s polymerem, kterd se pfimo odrazi ve fazovém
chovéni jejich smési. Studie kombinuje a srovnava dva moiné pfristupy v urcovani
fazového chovani: experimentdlni metody zaloZzené na diferencidlni skenovaci
kalorimetrii a teoreticky vypocet kvantové-chemickou metodou COSMO-RS.
Studovanymi systémy jsou léciva kolchicin, simvastatin, paracetamol, paklitaxel,
biodegradovatelny kopolymer poly(D,L-laktid-co-glykolid) a poly(oxyetylen). Zjisténé
fazové chovani je ovéreno analyzou stability lékovych formulaci v ¢ase. K pfipravé
formulaci jsou vyuzZity metoda lisovani za tepla a enkapsulace |éfiva do nanocastic.
Soucdsti prace je také studium uvolfovani IéCiva z takto pFipravenych formulaci.

Schématicky fazovy diagram
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Separacni membrdny z fotopolymert
Stanislav Koci (B3)

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

Pfedmétem price je experimentdlni ovéreni moznosti pfipravy tenkych filma
(separacnich  membran) z polymernich siti pfipravenych Ftizenou a nefizenou
fotoiniciovanou radikalovou polymerizaci telechelickych oligomer(, a studium jejich
vlastnosti. Polymerizaci oligomeru polyethylenglykol diakrylat (PEGDA) byly pfipraveny
filmy s pouZitim fotoinicidtoru 1-hydroxycyclohexyl fenyl keton, UV zafeni o vinové délce
254 nm a ¢inidla pro fizenou radikdlovou polymerizaci s pfenosem fetézce (RAFT).
Vlastnosti pripravenych filmd byly studovany mérenim sorpcnich izoterem pro sorpci
vodni pary pfi teplotdch 25 °C a 40 °C a sorpce kapalné vody, pro kterou jsou k dispozici
literarni data. To umozZnilo posoudit vliv RAFT cinidla na sitovou hustotu a hydrofilitu
polymeru. Pripravené membrany byly mechanicky odolné, coZz umozinuje, abych
v budoucnu studoval pervaporativni separaci izomerd xylenu polarnimi membranami
z polymerl obsahujicich etylenoxidové jednotky a déle optimalizoval jejich pfipravu.



First-principles modeling of polymorphism of active
pharmaceutical substances

Bc. Veronika Kostkova (M1)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.

There are many substances among pharmaceuticals, agrochemicals, semi-conductors,
and others that have an ability to form multiple crystal structures. These so-called
polymorphs can differ significantly in their chemical-physical properties. Hence, it is
important to have a knowledge of polymorphs of a substance, their thermodynamical
and kinetical stabilities, and other relevant properties. Twenty years ago, development
of computational predictions of polymorphism as an alternative to experiments began.
Although a lot of progress must be made for the computations to match the reliability of
the experiments, computational methods can be useful in cases of dangerous or
expensive experiments.Major problem of polymorphism predictions is the high
computational demand. Therefore, in this work, | compared two computational
methods, broadly used density functional theory (DFT) and semi-empiric density
functional tight-binding method. Also, | investigated whether their combination is
meaningful for prediction of thermodynamic properties of selected polymorphs of
active pharmaceutical substances, flufenamic acid and sulfathiazole. It is shown that the
results from DFT are in good agreement with experiments, while accuracy of the other
approaches differ considerably for the two substances.



Unexpected properties of dative bond

Anna Masinova (B3)

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

Dative bonding is a specific interaction in which both electrons involved in the bond
come from the same atom. This type of bond is more commonly known as a
coordination covalent bond in compounds containing metal ions. In this work, we have
focused on systems that do not contain metal ions, but systems with a dative bond
made between two p-elements, in which the ability of the carbon to participate in the
dative bond as an electron acceptor is exercised. This phenomenon has been
investigated by ab initio computational chemistry methods on complexes of fullerene
and a nitrogen-containing molecule to form an N-C dative bond. More recently, we have
investigated the effect of solvent on the strength of the dative bond. The solvation
bonds were described by the implicit COSMO solvation model. Solvents with different
dielectric constants were used in the study. We expected the same behavior as
exhibited by non-covalent and covalent bonds, i.e., that the bond weakens with
increasing value of the dielectric constant. However, our results showed the opposite
behavior, i.e., a strengthening of the dative complexes. Our results were confirmed by
experimental measurements. These results may be of use e.g. in the pharmaceutical
industry (in the development of new drugs or their delivery).
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Predikce kompatibility IéCiv a polymert pomoci PC-
SAFT bez interakcnich koeficient

Bc. Elia Pavlis (M1)

Skolitel: Ing. Martin Klajmon, Ph.D.

Rada nové navrhovanych lé¢iv je $patné rozpustna ve vodé. Jednim ze zpQsobd, jak tuto
aplikacéni prekazku obejit, je formulace amorfni pevné disperze, kde jsou molekuly léciva
zabudovany do struktury polymerniho nosice. Vhodny nosi¢ je v soucasné dobé nutné
navrhnout pro kazdou latku zvlast na zakladé drahych a ¢asové narocnych experiment(.
Proces navrhu by velmi usnadnil pfedbézny screening kompatibility polymert s léCivem
pomoci vhodného vypocetniho ndstroje, jakym by mohla byt pravé PC-SAFT.
Kvantitativné dobrych vysledkd lze dosahnout pomoci PC-SAFT s tzv. binarnimi
interakénimi koeficienty fitovanymi na experimentalni data. V pfipadé zcela novych
systém( ale tento postup neni vidy proveditelny. Kvalita ,Cistych” PC-SAFT predikci pro
systémy |éCiv a polymer( zatim nebyla prozkoumana v dostate¢né velkém rozsahu.
Proto bylo cilem prace posoudit, zda je PC-SAFT bez interakénich koeficientl pro
screeningové vypocty vhodna. Pro vice nez 30 systém( léCivo—polymer byly spocitany
krivky rozpustnosti a misitelnosti a predikované hodnoty byly srovnany s existujicimi
experimentdlnimi daty. Pro nékteré systémy byl odhad fazeni Uspésny, celkové vysledky
ale naznacuji, Ze Cisté predikce nejsou obecné natolik spolehlivé, aby bylo mozné zvolit
vhodné polymerni kandidaty jen na jejich zakladé.



Molekularni mobilita amorfnich léekovych formulaci

Tereza Simsova (B3)

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

Rada nové vyvijenych i stdvajicich 1é¢iv vykazuje v krystalickém stavu velmi malou
rozpustnost ve vodé, ¢imZ je snizena jejich biodostupnost. Vyvoj lékovych formulaci
vedoucich ke zvySeni biodostupnosti ve vodé malo rozpustnych |éCiv je proto v soucasné
dobé predmétem intenzivniho vyzkumu. Jednou z moznych formulacnich strategii je
prevedeni krystalického |éc¢iva do jeho amorfni formy. Amorfni Iékové formulace maji
pozadovanou vyssi biodostupnost, ale jednd se casto pouze o kineticky stabilizované
systémy. Tato prace se zabyva studiem molekularni mobility amorfnich systémud pomoci
vybranych kalorimetrickych protokoli, pomoci nichZz jsou ziskdvany informace o
relaxacni entalpii a ¢ase. Pomoci téchto veli¢in Ize ve spojeni s vhodnymi modely pro
popis relaxacniho ¢asu v zdavislosti na teploté predikovat dobu expirace ¢i vhodné
podminky pro skladovani kineticky stabilizovanych formulaci. V této praci jsou
porovnany dva kalorimetrické protokoly a molekularni mobilita pro dvé modelova léciva
(indometacin a paracetamol), ktera vykazuji rozdilnou schopnost tvofit amorfni fazi (tzv.
»glass-forming ability”).



Adsorption and mass transport processes in novel
porous materials with nanoscale architecture

Tomas Volny (B3)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.

Porous materials such as zeolites are widely used in chemistry as catalysts, adsorbents,
and molecular sieves due to the properties of their channel systems and large accessible
areas. A novel experimental method ADOR (Assembly, Disassembly, Organize,
Reassembly) leads to new structures with tunable architecture, e.g., the IPC materials of
the UTL family. Some of those systems show interesting properties in separation and
catalysis. In those novel materials, the adsorption and mass transport processes are
studied on the MD level. As the results show, the quantitative prediction of adsorption
heats and diffusion rates may be beyond the capability of computational approaches
based on empirical force fields. Hence, two possible ways to remedy this situation have
been explored — adjusting the method by parametrization of force fields on DFT data
and correcting MD results by a recently developed QM/MM correction scheme.
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Preferential binding of Hofmeister salts to ethyl tert-butyl ether vs methyl tert-
butyl ether

Bc. Lucie Draslarova (M2, Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.)

Theoretical predictions of crystal cohesion of essential biogenic compounds
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vyhlaseni vysledku



Preferential binding of Hofmeister salts to ethyl tert-
butyl ether vs methyl tert-butyl ether

Bc. Tereza Doleckova (M2)

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

Ethyl tert-butyl ether (ETBE) and methyl tert-butyl ether (MTBE) are chemicals with very
similar physico-chemical characteristics and applications. Both are added to petrol in
order to increase the octane number, improve the combustion process, and thus reduce
emissions of hydrocarbons and carbon monoxide. Their basic physico-chemical
properties are good miscibility with petrol and moderate solubility in water. It was
established that solubility can be modulated by the addition of salts, yet the microscopic
insight of salt-solute interactions has not been fully researched. Employing the
apparatus of statistical thermodynamics on molecular dynamics simulation data, we
describe the behaviour of ETBE and MTBE in a series of aqueous solutions of various
Hofmeister salts in terms of preferential excess or depletion. Decomposing the solute
surface at the level of functional groups, we quantify ion-specific preferential binding to
polar and nonpolar domains of ETBE and MTBE. The trends are compared and the
potential applicability to predict the salt-specific solubility of other ethers is discussed.



Theoretical predictions of crystal cohesion of
essential biogenic compounds

Bc. Lucie Draslarova (M2)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.

Essential biogenic compounds, e.g. vitamins, are valuable substances for our body, even
though we still know little about the physico-chemical properties of their molecular
crystals. In order to model biochemical processes in our bodies, theoretical calculations
of selected thermodynamic properties bring us valuable information.Main focus of this
work is laid on vitamin B3 being an amid of nicotinic acid, vitamin B7 (biotin), and
vitamin K3 (menadione), the latter being the only liposoluble vitamin among all the
species considered in my thesis.Quantum-chemical calculations are performed for the
ideal-crystalline phase of the vitamins on the PBE-D3/PAW level of theory, which is
combined with quasi-harmonic approximation, efficiently accounting for anharmonicity
of vibration degrees of freedom of the crystal. To increase the accuracy of calculated
cohesion energies, ab initio fragment-based refinement, correcting pair interaction
energies with advanced wave function methods, is used. Entropy, heat capacity, and
density for the crystals at finite temperatures are finally computed. To acquire reliable
reference data for validation of my calculations, my work includes also experimental
determinations of the heat capacities using SETARAM S\muS-DSC llla calorimeter.



SERS studie orientace riboflavinu na zlatém
mikrostrukturovaném povrchu

Bc. Radek Homola (M2)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Studium interakce biomolekul s povrchem plasmonickych kovl je zasadni pro vyvoj
novych typl senzor(. Kli¢ovy je predevsim mechanismus sorpce biomolekuly na substrat
(fyzikalni/chemicka adsorpce) a prostorova orientace biomolekuly vici povrchu. V této
praci se testoval modelovy systém riboflavinu (vitamin B,) adsorbovaného na zlatém
substratu. Ten byl vytvoren galvanickym pokovovanim. Molekula riboflavinu obsahuje
ve své strukture nékolik funkénich skupin, pres které se muiZe adsorbovat na zlaty
povrch. Povrch zlata je navic velmi Clenity, coz zabranuje vytvofeni usporadané
monovrstvy, a umoznuje molekuldm riboflavinu vazat se rdznym zplsobem. Pro
zkoumdni adsorpce riboflavinu je velmi vhodna spektroskopie povrchem zesileného
Ramanova rozptylu (SERS). Tato metoda vyuZiva drsnosti povrchu, ktery umoznuje diky
jevu plasmonové rezonance zvyseni intenzity Ramanova rozptylu az o nékolik Fada v
zavislosti na vinové délce budiciho zareni. Ze ziskanych signald a zakladnich povrchovych
vybérovych pravidel je mozné odhadnout orientaci a zplsob adsorpce molekul
riboflavinu. PFi porovnani s teoreticky vypocitanymi spektry lze potvrdit zastoupeni
raznych orientaci v konkrétnich mistech na povrchu vzorku. Morfologie povrchu byla
studovana pomoci mikroskopickych technik.



Nanoskopické studium modifikovanych PVDF
membradn

Bc. Matéj Kmetik (M2)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Polymery jsou latky moderniho Zivota avsoucasné dobé je snaha vyvinout nové
materidly, které vykazuji specifické vlastnosti. V tétopraci byl studovdn
polyvinylidenfluorid (PVDF) s bocnimi tetézci kvartérni amoniové skupiny (QMDA)
a methakrylooxyethylfosforylcholinu (MPC). Jednd se o vysoce hydrofobni materidl,
ktery se vyuzivd pro mikrobioaplikace. Samotny PVDF a jeho kopolymery maji vysokou
chemickou, ale i tepelnou odolnost, nejsou vSak odolné vici pisobeni mikroorganisma.
Pfidavek QMDA didvda membranam antimikrobidlni vlastnosti a MPC zajistuje
biokompatibilitu polymeru. Pfipravené membrany PVDF byly analyzovany pomoci
techniky skenovaci infracervené mikroskopie blizkého pole, jez umoZniuje studium
morfologie, fyzikalnich a chemickych vlastnosti povrchu materidlu s nanorozlisenim. Diky
této technice bylo mozné sledovat i vyskyt agregdatl vychozich latek. Bylo zkoumano pét
typd membran, které se lisSily pomérem pridanych skupin MPC a QMDA. Plosné skeny
byly zaznamendvany pfi vinoétech 974, 1000, 1637 a 1720 cm, které odpovidaji
absorpénim pasim PVDF a boc¢nich fetézcl, coz ndm umoznilo pozorovat strukturu
a optické vlastnosti membran, které jsou dany jejich chemickym sloZenim. Na
zakladé téchto dat byl posuzovan vliv pridavanych skupin na povrchové vlastnosti
membrany.
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Vliv sodnych soli na vodné roztoky éthert
ethylenglykolu

Bc. Denisa Lacinova (M2)

Skolitel: Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

Tato prace prezentuje vysledky experimentdlniho méreni vlivu sodnych soli NaCl,
Na;S0s a NaSCN na éthery ethylenglykolu. V rdmci této studie byly studovany éthery
razné délky a tékavosti zvodnych roztok(: monoglyme, diglyme, tetraglyme
a polyethylenglykol 100 kg/mol. Monoglyme a diglyme byly méfeny metodou headspace
plynové chromatografie, tetraglyme pomoci osmometrie v parni fazi. Nejméné tékavy
retézec polyethylenglykol byl studovan zdkalovou metodou a diferencialni skenovaci
kalorimetrii. Z vysledki méfeni vodnych roztokd monoglymu, diglymu a tetraglymu byly
vyhodnoceny vysolovaci konstanty. Efekt teploty na tékavost vodnych roztokd byl ve
vSech ptipadech velmi nizky. U roztokd monoglymu, diglymu a tetraglymu byl pozorovan
vysolovaci efekt od nejsilnéjsiho po nejslabsi v porfadi Na2SO4, NaCl a NaSCN. V jediném
pripadé se projevil efekt vsolovani, a to u vodného roztoku polyethylenglykolu s NaSCN.



Vliv soli na rovnovahu N-isopropylakrylamid - voda

Bc. Vendula Palatova (M2)

Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

N-isopropylakrylamid (NIPAM) je vyznamnou latkou predevSim pro vyrobu
termoresponzivnich polymerd. Vodny roztok poly-N-isopropylakrylamidu (pNIPAM)
vykazuje dolni kritickou rozpoustéci teplotu kolem 32 °C. Diky této vlastnosti jsou
zkoumdany moznosti pouziti pNIPAMu ve tkanovém inZenyrstvi ¢i farmacii jako nosice
|éCiv. Vlastnosti polymeru lze odhadnout ze simulaci zaloZzenych na interakcich
monomeru s riznymi latkami. V literature jsou dostupna data popisujici binarni systém
NIPAM — voda, data popisujici interakce s jinymi latkami dosud nebyla publikovana.Tato
prace sezabyva experimentdlnim stanovenim rovnovahy kapalina — kapalina
v ternarnich systémech NIPAM — NaCl — voda, NIPAM — NaSCN — voda a NIPAM —
GdnHCI — voda pfi teploté 25°C. Ziskand experimentdlni data byla pouzita
k vyvhodnoceni parametrd NRTL modelu, ¢imzZ byl ziskan termodynamicky popis téchto
systém.



Rekonsiliace sublimacnich entalpii trech
kalorimetrickych standarddi: bifenylu, trans-stilbenu
a kyseliny benzoové

Bc. Vladimir Pouzar (M1)

Skolitel: Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

V této praci jsem se zaméfil na presny popis tlakl nasycenych par a sublimacnich
entalpii bifenylu, trans-stilbenu a kyseliny benzoové. Pro tyto latky Ize najit v literature
nékolik na sobé nezdavislych a pomérné konzistentnich méreni, a proto byly v roce 1999
doporuceny jako kalorimetrické standardy pro sublimacni entalpii [1]. Nékterd pouzita
data jsou ale starSiho plvodu a pfi podrobnéjsSim zpracovani a pouZiti pokrocilych
datové-analytickych metod jsou mezi nimi znatelné rozpory. Proto by bylo vhodné
provést revizi.V této praci jsem se zaméfil na tfi vySe zminéné latky a zméfil jejich tlaky
nasycenych par spolu s vypoctem tepelné kapacity ve stavu idealniho plynu. Déle jsem
proved! literarni reSerSi, abych naSel co nejvétsi mnoistvi termodynamickych dat.
Pouzitim metody simultanni korelace, ziskam jejich popis s mensi nejistotou nez pfi
béZném zpracovani. Pomoci termodynamické zavislosti tlakli nasycenych par spocitdm
také sublimacni entalpie, které mohu porovnat s pfedchozim doporucenim a navrhnout
je jako novou referenc¢ni hodnotu. [1] R. Sabbah, A. Xu-wu, J.S. Chickos, M.L.P. Leitdo,
M.V. Roux, L.A. Torres, Reference materials for Calorimetry and Differential Thermal
Analysis. [In: Thermochim. Acta, Thermochim. Acta, 331 (1999) 93-204.



Chovani MTBE ve vode s pridavkem smésného
aditiva
Bc. Zuzana Souckova (M2)

Skolitel: Dr. Ing. Pavel Vrbka

Fyzikalné-chemické vlastnosti, napfiklad rozpustnost malych molekul nebo
zakalovou teplotu biomolekul, Ize ve vodnych roztocich ovliviiovat pridavkem soli. Vliv
soli Ize fidi linedrnim vztahem, tzv. Se¢enovou rovnici. U¢inek smési aditiv je nejéastdji
modelovan jako linedrni kombinace ptispévkl jednotlivych soli. Nedavné experimenty
studujici kolaps termocitlivych polymer( vsak ukazaly znaéné neaditivni chovani ve
smési silné vsolujici soli a silné vysolujici soli. Otazkou zGstava, zda neaditivni chovani lze
pozorovat jiz pro jednotlivé stavy polymeru nebo az na urovni ovliviiovani rovnovahy
kolapsu. Prvni z moznosti byla studovana v rdmci této prace, kde byl zvolen slabé polarni
rozpusténec tert-butyl-methyl-ether, jehoZz limitni aktivitni koeficient Ize presné urcit
pomoci inert gas stripping metody. Limitni aktivitni koeficienty byly stanoveny ve
smésnych roztocich silné vysolujiciho Na;SOsa slabé vysolujiciho NaSCN o rlznych
koncentracich. Pfitomnost a mira neaditivniho efektu byly vyhodnoceny
porovnanim s aditivnim modelem.
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11:20 Vit Turcin (B1, prof. Mgr. Pavel Jungwirth, CSc., DSc.)
Ab-initio molecular dynamics of a solvated electron in small ammonia clusters

vyhlaseni vysledka



Molekularné dynamické simulace biokompatibilnich
polymert pro navrh amorfnich formulaci
farmakochemik

Vladislav Aulich (B2)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.

Limited bioavailability of numerous active pharmaceutical ingredients (APIs) caused by a
poor solubility of their crystals in water impedes their wider use. Amorphous dispersions
with biocompatible polymers offer a solution to overcome this issue. We aim at
modeling a binary system containing sulfathiazole as an example of poorly soluble API,
and polylactic acid (PLA) as a representative of a biocompatible polymer. Molecular
dynamics simulations are used to investigate the properties of these substances. At first
we start with simulating a polymer and API separately to validate various simulation
settings and find out the best arrangement. For PLA, the effect of chain length,
polydispersity, thermal history and initial conformation is studied. Further calculations
are provided to obtain the glass transition temperature (ST_g$), densities, and the root
mean square distance of the polymer chain termini. Force field files for sulfathiazole and
PLA used during the simulations are then verified by comparison with experimental
values.



Modelling of the Influence of Solvent on
Enantioselectivity of Lipase CALB

Karolina Farnikova (B3)

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

Lipases are enzymes that catalyze hydrolysis of the ester bonds in fats. They are an
essential part of lipid metabolism of the living organisms, but they also have industrial
applications. Due to their ability to function in both water and organic solvents, they can
be utilized for synthetic reactions such as transesterification or aminolysis. Their activity,
chemo-, regio- and enantioselectivity are highly valued.Enantioselectivity is the ability of
an enzyme to distinguish between the two enantiomers (not identical mirror images)
and favor only one for the reactions. Interestingly, it can be affected by solvent, which is
the subject of our research. To obtain molecular level insight into the solvent effects on
enantioselectivity of Candida Antarctica lipase B, we used molecular dynamics
simulations. We generated trajectories for the lipase with bound substrates in three
different solvents and analyzed the type and number of interactions of substrates with
their environment. This will allow us to better understand the catalytic abilities of lipase
for synthetic purposes.



The shape of critical interfaces

Patrik Kula (B3)

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

Density profiles of liquid-vapor interfaces far from critical point (Tc) are commonly
interpreted in the context of capillary wave theory (CWT). We investigate the behavior
of interfaces close to Tc, and the validity of CWT at high temperatures. The first model is
the CWT-predicted sharp surface, while the second one assumes a flat region that
smoothly transitions between the liquid and vapor densities. We analyze MD
simulations by directly comparing them to the two model interfaces at different
tempertures. We compute the distributions and the normal-direction profiles of a range
of properties, such as the number of neighboring atoms within a certain radius, the
Voronoi volume of the particles along with its asphericity and the intrinsic surface.



Vyvoj lekové formulace paclitaxelu ve formé pevné
amorfni disperze: Fazové chovani s vybranymi
biokompatibilnimi polymery

Tibor Malinsky (B2)

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

The oral bioavailability of many drugs is very limited due to their low aqueous solubility
when present in the crystalline form. One of the approaches to improve the oral
bioavailability is the transformation of crystalline phase into amorphous state. However,
pure amorphous forms tend to recrystallize in a very short time due to their
metastability. Therefore, it is important to stabilize amorphous drugs using suitable
biocompatible excipients such as polymers. So called amorphous solid dispersions
(ASDs), in which drug is mixed with a polymer at the molecular level belong among the
most promising strategies for enhancing the oral bioavailability. In this study, the
thermodynamic and kinetic phase behavior of paclitaxel with selected biocompatible
polymers was investigated to identify the most promising excipient for the development
of paclitaxel formulation in a form of ASD. The solubility of paclitaxel in polymers,
defining the thermodynamic stability of ASDs, and glass transition temperatures,
defining the kinetic stability of ASDs, were studied by differential scanning calorimetry.
The experimental solubility data were compared with the prediction using the quantum
chemical model COSMO-RS as part of the evaluation of its performance in modeling
drug-polymer phase diagrams.



Teoretickeé studium molekuly bilirubinu

Lukas Peterka (B3)

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

Zlu¢ové barvivo bilirubin je linedrni tetrapyrrol, ktery pfirozené vznikd v télech savcl
jako koneény produkt katabolismu hemu. Vysoka koncentrace bilirubinu v téle je
pfi¢inou novorozenecké Zloutenky, kterd se standardné léc¢i fototerapii. PFfi ni se
molekuly bilirubinu v dasledku interakce se zafenim preménuji na polarné;jsi produkty,
které télo snadnéji vylouci. V této praci jsou provedeny prvni kroky ke studiu
mechanismu této fotochemické reakce pomoci metod kvantové chemie a molekulovych
simulaci. V prvni fazi mého projektu byla provedena konformacni analyza molekuly
bilirubinu. Dale byly vypoclteny energie zbyvajicich konfiguraci molekuly. Byla také
studovana molekula lumirubinu, strukturniho isomeru bilirubinu. V dalsi fazi byl
studovan bilirubin v excitovaném stavu a analyzovdny elektronové prechody. Vypocty
zakladnich stavll byly provadény pomoci kombinaci predbéinych optimalizaci
semiempirickou metodou PM6 a naslednou optimalizaci DFT metodou B3LYP s bazi 6-
31g*, excitované stavy byly vypocteny metodou TD-DFT. Na zavér byla provedena
dynamicka simulace molekuly v zakladnim stavu a simulace molekuly v excitovaném
stavu metodou OM3. Koneénym cilem prace je objasnéni mechanismu fotochemické
reakce bilirubinu a navrh ultrarychlych laserovych experiment( k jejimu potvrzeni.



Molecular simulations of the structure of porous
metal-organic liquids

Veronika Sritterova (B3)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.

Porous liquids (PLs) represent a new group of materials as they combine the permanent
porosity of solid sorbents and the fluid properties of liquids. This work presents a
molecular dynamics simulation addressing structural and thermodynamic properties of
metal-organic frameworks (MOFs) and ionic liquids (ILs) with potential to compose a
porous liquid. ILs with varying molecular sizes and a particular MOF pattern substituted
with several metal ions are considered.Properties of both incriminated material classes
are examined separately. To validate the accuracy of predictions of structural
parameters, densities are evaluated for several temperatures and pressures and
compared with their experimental counterparts. While a close agreement of theory and
experiment is reached for ILs, the used force field for the MOFs is unable to reproduce
the negative thermal expansion.lt is shown that the ion pairs are presumably too
voluminous to enter the cavities of MOFs. The prediction is based on effective molecular
dimensions of ILs, the size of which exceeds the available aperture dimensions in the
considered MOFs. That leaves potential for adding structured voids into liquids which is
highly attractive in terms of promising applications including gas capture, catalysis, and
separations.



Electronic structure of ferrocenes: liquid phase
photoemission vs. quantum theory

Tomas Albert Stefanov (B3)

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

Ferrocene is an organometallic compound, formed by a central Fe atom and two n°-
cyclopentadienyl ligands. It is used in applications as a ligand scaffold, a non-toxic
substitute for lead additives in fuels and as a standard electrode in electrochemistry. In
my work, | focus on exploring the electronic structure of ferrocene using novel
technologies of liquid state PES. The work aims at a theoretical interpretation of XAS
obtained with this new technique. | specifically concentrate on the metallic L-edge,
which arises as a result of the excitation of electrons from the 2p orbitals of the metal
into the 3d orbitals, respectively into molecular orbitals with 3d character. For this
purpose, | use techniques based on DFT as well as more demanding multireference
approaches (CASSCF) using program ORCA. | focus on the influence of the type of
solvent used, the conformation, the type of functional and the substituents. | have also
performed calculations taking into account relativistic effects and thermal motion of the
molecule using the Wigner sampling technique. We then compared the theoretically
predicted spectra with the experimentally obtained spectra measured at the BESSY I
synchrotron at the Helmholtz-Zentrum Berlin flir Materialien und Energie using the
liquid flat-jets technique.



Ab-initio molecular dynamics of a solvated electron
in small ammonia clusters

Vit Turcin (B1)

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

Liquid ammonia dissolves alkali metals, producing blue or bronze solutions depending
on concentration. These solutions consist of alkali metal cations and electrons localized
in solvent cavities between solvent molecules. They are used in organic chemistry, for
instance in the Birch reduction.It is known from the experiments that the smallest stable
cluster containing a solvated electron, is composed of 13 ammonia molecules. On the
other hand, the reported theoretical calculations on ideal clusters at 0 K show that the
needed number of ammonia molecules is 6. Previously performed gas-phase 0 K
optimizations of symmetric clusters, containing from 2 to 8 ammonia molecules with
one excess electron have shown, that 4-5 ammonia molecules can stabilize one excess
electron. However, these 0 K ideal structures don’t reflect the real finite temperature
experimental structures and therefore carry no information about their electronic
stability.Ab-initio molecular dynamics simulation of the 2 to 48 ammonia molecules with
excess electron was performed in order to obtain the thermal structures of the small
experimental clusters. The obtained structures were used to study the electronic
stability of the finite temperature clusters by calculating their vertical detachment
energy (VDE).
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Studium konformacniho chovani peptidi v nevodném
prostredi

Bc. Josef Cikhart (M2)

Skolitel: RNDr. Michal Kolaf, Ph.D.

Proteins are crucial for all physiological processes in a cell. They are translated from
messenger ribonucleic acid (mRNA) on the ribosome, where they emerge through the
ribosomal exit tunnel as nascent polypeptide chains. These chains of amino acids may
interact with the ribosomal exit tunnel causing significant changes in translation rates
and consequently, cell physiology. A recently identified nascent chain, VemP, facilitates
translational arrest and has been the subject of an experimental study of its structure
through SESCA analysis of circular dichroism spectra in solutions of 2,2,2-
trifluoroethanol (TFE). This work aims to rationalize this experiment by means of
molecular dynamics simulations. Also, we introduce a methodology of representing the
experimental conditions in silico.



Stavova rovnice SAFT-y Mie a farmaceutika:
Soucasny stav a preliminarni vypocty
Bc. Lukds Jifisté (M2)

Skolitel: Ing. Martin Klajmon, Ph.D.

Stavova rovnice SAFT-y Mie je vsoucasnosti jednim z nejprogresivnéjsSich modell
z rodiny SAFT. Teoretické zaklady, flexibilita v popisu molekuldrni struktury a interakci a
skupinové-prispévkovy charakter této rovnice jsou dobrymi vlastnostmi, které ovsem
nutné nezarucuji kvalitu predikce pro Siroké spektrum latek. SAFT-y Mie je, podobné
jako ostatni SAFT rovnice, velmi zdvisla na parametrizaci. Ve své praci se zaméruji na
fungovani SAFT-y Mie pfi pouziti na komplexni systémy s léCivy. Aplikaci SAFT-y Mie na
|éCiva je v literatufe zatim omezené, a proto nejprve zanalyzuji soucasny stav. Ddle
srovndam odhady hustoty, tlaku par a tepelné kapacity péti ¢istych modelovych |éciv s
experimentdlnimi daty a také jejich rozpustnosti v fadé rozpoustédel. Na zakladé
obdrzenych vypocetnich vysledkd demonstruji rozdily mezi odhady ziskanymi ze
SAFT-y Mie a odhady pomoci rovnice PC-SAFT, kterd doposud farmaceutickym aplikacim
dominovala.



Zhrubeny model pro simulace ribozom

Bc. Aneta Leskourova (M2)

Skolitel: RNDr. Michal Kolaf, Ph.D.

Ribozom je klicovy biomolekularni komplex zodpovédny za syntézu bilkovin ve vSech
zivych organismech. Déje spojené s ribozomem probihaji na ¢asovych Skalach od
pikosekund po sekundy, coZ je obtizné zachytit jedinou experimentdlni technikou.
Kombinace nékolika technik je mnohdy dleZitd pro vytvoreni detailniho a robustniho
obrdazku o studovaném déji. Pocitacové simulace mohou slouZit jako vhodny propojovaci
Cinitel. Pro simulace takto velkych systému je ¢asto vyhodné pouzit zhrubené modely, ve
kterych jednotlivé ¢astice reprezentuji skupiny nékolika atom(. Ma prace si klade za cil
takovyto zhrubeny model pro simulaci ribozom0 vytvorit a otestovat jeho stabilitu
béhem simulaci. V tomto textu je podan popis vybraného zhrubeného modelu Martini.
Model Martini i nékolik jeho alternativnich verzi jsou pouzity k simulaci jednoduchého
testovaciho proteinu (T4 lysozymu). Jednotlivé simulace jsou porovnany mezi sebou a
vzhledem k experimentalni struktute lysozymu a vysledky analyz jsou pouzity pro uréeni
dalsich kroka pfti vytvareni zhrubeného modelu ribozomu.



Electron vs. photon impact excitation: the case of
dieletric gases

Bc. Tomas Ovad (M2)

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

Electron—molecule collisions are of great interest in science and technology. However,
obtaining the scattering cross sections still poses a very challenging task, both
theoretically and experimentally. In this study, | focus on the electron-induced chemistry
of dielectric gases, C4F7N and CsF100. The electron-impact excitation and fragmentation
of these molecules is still rather poorly understood, although they are promising
greener alternatives to SFs in gas-insulated equipment. In case of CsFsN,
photoabsorption and electron energy loss spectra were measured by our experimental
colleagues. The results implied a surprisingly significant difference in excited states
populations upon photon and electron impact excitation. We confirmed these
differences by calculating the photoabsorption and electron cross sections ab initio,
based on the Born approximation and reflection principle. Furthermore, | modelled the
time evolution of CsF7N in different initial excited states and suggested the main
fragments to be expected in the discharge. Currently, | am testing these calculations for
the CsF100 molecule, where no experimental reference is available.



Calculating redox potentials: QM vs. photoemission
spectroscopy approaches

Bc. Martin Prochazka (M1)

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

Redox reactions are ubiquitous in natural processes. Experimental determination of
their key characteristic, redox potential, is often impractical, e.g. for reactions involving
unstable species or subsequent protolytic equilibria. Reliable theoretical modelling of
these reactions is, therefore, desirable both for understanding natural and technological
processes. Using quantum chemistry methods we can obtain redox potentials by
calculating the Gibbs free energies of the reaction . The calculated values depend
strongly on the method chosen, and the error can be quite large. Since a majority of
relevant reactions occur in an ageuous solution, it is crucial to have models that
describe the solvated species sufficiently. Moreover, redox potentials become pH-
dependent once proton transfer is involved. In this work, | employ several methods of
modeling redox potentials of L-ascorbic acid and anti-cancer drug nimorazole. The long
term goal of the present poject is to extract the electrochemical data for these (and
other) systems using the photoemission spectroscopy techniques in the liquid phase. In
the present work, | discuss the possible connection between the electrochemical and
spectroscopy worlds. This represents a big challenge for us regarding our future work in
this field.



Molekuly s anti-Hundovskym poradim prvnich
excitovanych stavu jako kandidati pro 5. generaci
OLED: teoretickad studie

Bc. Lucie Tuckova (M2)

Skolitel: Doc. Mgr. Michal Straka, Ph.D.

Molekuly s invertovanym poradim prvniho excitovaného singletu a tripletu predstavuji
materidly pro 5. generaci organickych svétlo vyzatujici zafizeni (OLED). Jejich hlavni
vyhodou v porovndni s emitory predchozich generaci je jejich vysoka stabilita a nizka
cena pfi soucasném zachovani vybornych kvantovych vytézkd. S vyuzitim metod
vypoceni chemie byly studovany excitacni energie m-konjugovanych N-subsituovanych
systému, u kterych je poradi prvniho singletového a tripletového excitovaného stavu
opacné oproti tomu vyplyvajicimu z Hundova pravidla. Pfestoze pouzité ab initio metody
se shoduji na inverzi singletu a tripletu, na Urovni ¢asové zavislé teorie funkcionalu
hustoty je tripletni stav identifikovan chybné jako energeticky niZsi nez stav singletni. V
rdmci této prdce je osvétleno, které excitace pfispivaji k inverzi prvnich excitovanych
stavl, a jsou navrzeny metody vhodné pro dalsi studium podobnych systému.
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From volumetric to enthalpic properties of
neopentanols

Bc. Gabriela Zelonkova (M1)

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

The aim of this work is to broaden our microscopic understanding of the volumetric and
enthalpic properties of solutes in aqueous solutions reflecting their hydrophilic and
hydrophobic interactions. By means of molecular dynamics simulations we investigate
series of neopentanol molecules, gradually substituting methyl- with the
hydroxymethyl- groups. Building on our previous excellent agreement of limiting partial
molar volumes with experimental data at mild temperatures, we focus in this work on
conditions near the critical point of water, which are exceptionally difficult to study
experimentally. The analysis of volumetric properties answered a long-standing
qguestion, whether highly polar solutes act at the critical region as hydrophobic or ionic
species. To that end, the partial molar volumes were determined by finite differences
and fitted by Sedlbauer’s equation of state. This flexible model, applicable up to the
critical point, accounts for the possible divergence of the partial molar volume toward
positive or negative infinity. Finally, using the same set of simulation data, we outlined
the calorimetric properties of neopentanol series and observed the qualitative
difference in the limiting hydration enthalpy of hydrophobic and hydrophilic solutes in
the critical region.
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Mikroskopické strukturovani povrchi pro tkdnové
inZenyrstvi/Microscopic surface patterning for tissue
engineering applications

Bc. Viet Tomas Nguyen (M1)

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

With the rapid advancement of technologies and studies of different kinds, humankind
has been able to benefit from such progress. One of the most prominent examples of
this progress would be the improvement of living standards and medical treatments
that enable one to live a longer and healthier life compared to what was only a few
decades ago. However, not even modern medicine has solutions for diseases that
damage organs to such an extent, that the only way to save a patient is to have the
affected organs replaced by transplanting a new organ, from a donor. To tackle the
shortage of organs and tissues from donors, many have been putting their hopes into
tissue engineering. As all of the tissue engineering applications require a vast number of
healthy cells, numerous studies regarding cell culture have been conducted in order to
improve their quality, viability and functionality. Generally, cells are cultivated on flat
petri dishes and laboratory flasks. Nonetheless, it has been proven that cells show
better proliferation on substrates with surface patterning. Thusly, this work focuses on
preparation of surfaces with microscopic surface patterning enhancing cell proliferation
and differentiation.



Modeling of PNA-SCR system with heat exchanger
for abatement of NOxemissions during cold start

Bc. Tetyana Zheleznyak (M2)

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

Combined exhaust aftertreatment systems including a passive NOx adsorber (PNA)
followed by a catalyst for selective catalytic reduction of NOx (SCR) provide a promising
solution for meeting the upcoming strict NOx emission limits for Diesel engines. The
basic idea is that PNA adsorbs NOx during the cold start and releases it when the
downstream SCR (including the urea injection unit) reaches its operating temperature.
However, the NOx desorption from PNA may occur earlier than the SCR unit is heated
up, resulting in an undesired NOy slip.In this contribution | present a simulation study
exploring the cold-start performance of a PNA-SCR system extended with a counter-
current heat exchanger (HEX). The heat recuperation accelerates the SCR heat-up while
slowing down the increase of the PNA temperature, which effectively delays the NOx
desorption peak from the PNA and increases the chances that the desorbed NOy are
completely reduced in the SCR. Three different PNA formulations are considered:
Pd/BEA zeolite (BEA-PNA), Pd/SSZ-13 zeolite (SSZ13-PNA), and PtPd/ceria-zirconia-
alumina (CZA-PNA). These adsorbers are studied in combination with two different SCR
formulations: V,0s/WO0s3/TiO2 (V-SCR) and Cu/SSZ-13 (Cu-SCR). A new 1D model is
developed for the heat exchanger device.




Hydrodynamics measurements in multiple impeller
pilot-plant reactor

Gwendal Tardivel (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Mass transfer is one of the fundamental phenomena of the process industry, adopted in
chemical processes worldwide. The mass transfer processes are often carried out in
stirred tank reactors due to the ability easily vary operational conditions. One of the
purposes of mechanical agitation is to disperse the gas phase in the liquid. The finer the
dispersion, the more interfacial air will increase and therefore the more material
transfer is promoted. The advantage of using an agitated vessel as a reactor type is that
it is more efficient when high liquid retention is required. To intensify the contact
between a small amount of gas and a large amount of liquid, we often use mechanically
agitated gas-liquid reactors with single or multiple impeller configurations on common
shaft. The fact to have more than one impeller allows having a better hydrodynamic
properties such as distribution of shear stress, energy dissipation, improved liquid
circulation and better gas distribution. This work aims to measure residence time
distribution, which is an important parameter for the evaluation of exchange flows
between impeller sections, i.e. for individual impeller regions. This is gained by probes
measuring conductivity.



Filtration of particulate matter in exhaust
aftertreatment filters

Colin Fauchadour (M2)

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

Particulate matter emitted from combustion engines consists of elemental carbon
particles which agglomerate and adsorb other compounds. The soot particles have a
negative impact on the environment and thus must be removed. This can be done using
ceramic particulate filters composed of parallel channels that are alternately plugged at
one end. Exhaust gas is forced to pass through the porous wall and soot is trapped on
the walls. The captured soot is then oxidized, and the filter is regenerated.
Mathematical modeling is an important part of the filter design targeting on high
filtration efficiency and reasonably low pressure drop.The soot size distribution allows
for two types of filtration: deep filtration and cake filtration. The applied model assumes
three mechanisms: interception, inertial impaction and Brownian diffusion. It can
predict the filtration of particulate matter along the reactor but also the soot oxidation
reactions into CO and COa.In this work, the developed model is verified by performing
multiple simulations of filtration and regeneration under various operating conditions
and filter configurations.



Computational stalking of hypothetical ladderane
membrane behaviour

Bc. Terezie Cisarova (M1)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.

Molecular dynamics (MD) as a prediction tool has been used for molecular systems
ranging from a bunch of atoms to the whole biosystems. It permits us to observe the
configuration development of the system in time and to compute various descriptive
data just with the knowledge of a few parameters and initial system configuration. This
work is engaged in predicting the behaviour of the ladderane-phospholipid bilayer by
MD methods. A Ladderane phospholipid is a structure with possibly beneficial influence
when integrated into the liposome membrane. Liposomes are spherical nanocapsules
used as drug carriers that facilitate the drug distribution in organism. However, they
often suffer from spontaneous leakage of encapsulated drugs. The permeability of
liposomes at different temperatures is given by their phospholipid composition. Thus,
we want to predict the potential extraordinary behaviour of liposomes with
incorporated ladderanes. By MD methods, we can obtain data like area per lipid,
thickness of the bilayer, lateral diffusion etc. Results are then used to interpret
experimental data. With both approaches, it may be predicted whether liposomal
structures such as ladderanes are suitable for liposome creation and possibly explain
their so-far unknown purpose in annamox bacteria.



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

Jan Sochor (B2)

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

Spray drying is a method of turning liquid material into dry powder of fine particle size.
Thanks to its scalability, simplicity, and cost efficiency it is widely used in pharmaceutical
industry as a method of improving bioavailability of drugs and as a step to tableting. The
somewhat novel “three-fluid nozzle” uses two different inlet feeds, which get combined
in the nozzle tip and subsequently atomized. The aim of my work is combining spray
drying with in-situ anti-solvent precipitation, a common particle size reduction method,
using different parameters (such as solvent/anti-solvent ratio, temperature...) with the
three-fluid nozzle to make the powder that is easier to handle, due to improved flow
properties and further improve bioavailability of drugs, which can be achieved by
improved wettability and dispersibility of the powder and low drug particle size.



Affordable turbulence modelling with immersed
boundary method

Bc. Lucie Kubi¢kova (M2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Immersed boundary method (IBM) is a simulation approach used in computational fluid
dynamics. The core idea is that the simulated part geometry is not directly represented
via a complex conforming computational domain, but it is projected onto a simple
domain by a scalar field (A) and adjustment of governing equations. Thus, the time spent
on mesh generation is substantially reduced. It is advantageous to use the IBM in
geometry optimizations, where having a single mesh and updating only the scalar field
allows for a massive optimization speed-up. Nonetheless, there is a problem with
simulation of the fluid behavior in the boundary layer near the immersed walls. In
general, this problem can be solved by a mesh refinement close to the IB. However, this
destroys the mesh independence on the specific geometry. Moreover, the more
turbulent the flow is the finer mesh is required and the simulation time rapidly increases
making any optimization unaffordable. Hence, in this work, we aim to avoid this
problem by using established turbulence models where the turbulent behavior is
approximated using closure variables and specific boundary conditions, wall functions
(WFs). The main contribution of the work lies in design and implementation of the wall
functions into our custom IBM variant.
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Triboelectric separation of plastic waste: how to get
from batch to continuous process?

Bc. David Horky (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Electrostatic charging of material surfaces during mutual friction is a well-known
phenomenon. It occurs not only in industry but also in everyday life, and it causes
various problems, such as undesired discharges that may ignite fires or cause
explosions. However, static electricity can be useful in many processes, for example, in a
triboelectric separator of plastic waste.A crucial step towards using the separator on an
industrial scale is transforming it from a batch to a continuous process. This
transformation's main issue lies in the not-fully understood mechanism of triboelectric
charging. It may be influenced by various factors, such as atmospheric humidity,
chemical additives on the surface of the charged materials, or even an external electric
field. These factors influence the resulting polarity and absolute value of surface charge,
and thus it is necessary to satisfyingly understand them to make the process effective.In
our experiments, the effect of an external electric field and its direction on the resulting
saturation charge was studied. Additionally, conductive polymers were used as charging
materials and their influence on the charging mechanism was examined. Knowledge
gained in this research may help to transfer triboelectric separation to a continuous
process.



Manufacturing of multi-drug personalized medicine
by solvent impregnation

Bc. Zuzana Hlavackova (M2)

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

The current ways of drug manufacture are based on large-scale production with a few
dosage strength variations. The dosage strength often differs from the patient-specific
needs, which leads to the patient being constantly slightly underdosed or overdosed.
Patients often get drugs prescribed in various combinations with other drugs. This
results in low compliance of the patients. The aim of personalized medicine is to create
drugs that are tailored to each patient using patient-specific information. Promising
ways of creating such medicine are minitablets or drop-on-demand (DoD) technique and
others. The tablets in this work were prepared, using the DoD technique, by layer-by-
layer precise droplet loading from a solution of the desired active pharmaceutical
ingredient (API). Placebo tablets containing a high amount of mesoporous silica were
used as a substrate. The pores of mesoporous silica are big enough to capture the API
and small enough to prevent the API from recrystallisation. Therefore, the API remains
in its amorphous form. The aim of this work was to study the dissolution profiles from
tablets containing combinations of two and three APls prepared by the DoD method and
to study the interactions of APIs between each other.



Cahn-Hilliard modelling of hollow fibers
morphogenesis

Bc. Zbynék Tomiska (M2)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Hollow fibers are one of the most popular membrane materials used for a gas
separation. The advantage of hollow fibers, in comparison to different membrane
materials, is their large membrane surface per module volume. The problem studied in
this work is mathematical modelling of a formation of the hollow fiber. The mechanism
of the morphogenesis is that two concentric streams of polymer solution and
antisolvent are gushed from two concentric nozzles. During the downward fall, the two
streams are mixed and consequently form thin tube of porous polymer with the hole
inside originating from the inner nozzle. The developed dynamic, spatially 2D simulation
describing morphogenesis of the hollow fiber is based on Cahn-Hilliard model of
spontaneous phase separation. The primary goal of this work is an extension of Cahn-
Hilliard model with balance of momentum, i.e. description of convective flow, which
should allow us to predict morphological features (e.g. finger-like pores) that cannot be
captured by purely diffusion-based model.
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Vyvoj minitabletiek pre zvysenie adherencie v liecbe
hypertenzie

Samuel Uhliarik (B3)

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

Adherencia lie¢by, alebo aj miera ochoty pacienta sa lieCit, je v dnesnej dobe velmi
doleZitou sucastou Uspesnej terapie. Najma ulfudi s mnoistvom liekov dochadza
k zabudaniu avynechaniu davky lieku. Nasim cieflom je zredukovat mnoZstvo
excipientov v pevnej liekovej forme a tym zaroven zniZit pocet tabliet. Toto je docielené
pomocou formuldcie minitabliet, ktoré maju podobné zloZenie ako original, no
s dramaticky vysSSim obsahom Uucinnej latky, ktorej uvolfiovanie je ale totoiné
s origindlom. Vdaka ich velkosti pod 3mm sme schopni do jednej Zelatinovej kapsule
vloZit viacero minitabliet tak, aby vysledna davka zodpovedala priamo pacientovi na
mieru.Taktiez su minitablety vhodné aj pri kombinovanej terapii, nakolko do kapsule je
mozno vloZit viacero minitabliet s r6znou ucinnou latkou. Tato skuto¢nost sa napriklad
vyuZiva pri liecbe hypertenzie, kde je kombinacia réznych ucinnych latok beZnou
praxou.



Modifikované nanokrystaly pro cilené dorucovani
léCiv
Klara Triskova (B3)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Nanokrystaly maji v mediciné Sirokou 3$kalu mozZnych uplatnéni, at uz pro jejich
schopnost zvySovat rozpustnost a tim biodostupnost lé¢iv, nebo pro moznost cileného
dorucovani |éciv. Proto je ovSem nutné nanokrystaly vhodnym zplsobem
stabilizovat. Optimalizace pfipravy nanokrystalll probéhla na zdkladé predchoziho
vyzkumu kurkuminovych nanokrystalli metodou mokrého mleti. Pro pfipravu
pokrocilych nanokrystalt schopnych spolehlivé zajistit cilené dorucovani Gcinnych latek
je testovana kovalentni modifikace, kterou umoZiuje napfiklad polymer pHPMA
reagujici s latkami obsahujicimi aminoskupiny. Pfi hledani vhodnych |é¢iv pro tento typ
stabilizace byl testovan hydrochlorothiazid, u kterého doslo pfi pokusu o namleti
nanokrystall ke vzniku polydisperzni smési a ukazal se tak byt nevhodnou ldtkou pro
tyto ucely. Priprava nanokrystall ibrutinibu byla Uspésnd a bude dalsi testovanou latkou
pro vytvoreni kovalentni stabilizace.



Priprava kompozitnich nosict léCiv v pritocném
systemu
Michal Neuwirth (B3)

Skolitel: Ing. Ale§ ZadraZil, Ph.D.

Jednim z problému novych [éCiv je jejich Spatna rozpustnost ve vodé, coz ma za nasledek
nutnost vétsi davky, ktera zvysuje riziko vedlejSich Gcink(. Snizeni davky se da docilit
pouzitim amorfni formy téchto IéCiv, ktera je vice rozpustna nez jejich krystalickd forma
a vyuzitim  nano-nosi¢li  |éCiv. Mezi nejpouzivanéjSi nano-nosie  patfi
liposomy. Nevyhoda liposom( spociva v jejich malé kapacité pro hydrofobni latky.
Zvyseni kapacity Ize dosahnout vyuZitim kompozitniho nosice, kde se léCiva adsorbuji do
porh nanocastic oxidu kfemicitého, misto aby se adsorbovala na sténu liposomu a do
jeho vodné kavity. Nanocastice SiO, se poté obali liposomem, ktery zabrani
pfed¢asnému uvolnéni |éciv. Takto pripravené kompozitni ¢astice se nazyvaji LCSNs
(lipid coated silica nanoclusters). Pfedesly vyzkum LCSNs dokdazal vylepSsit vsadkovou
pfipravu, ta ale stale nabizi pouze Uzké parametrické okno pro pfipravu, proto se nabizi
pratocné systémy. Cilem prace je pripravit LCSNs v pratoku, kdy se v principu jednd o
antisolventni precipitaci modifikovanou pro LCSNs. Dilezitymi predpoklady jsou spravné
zvolené parametry, které se zjisti experimentalné.



Dynamické modelovdni vyvoje fazového rozhrani

Anna Smidova (B3)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Popis déju na fazovém rozhrani hraje daleZitou roli u matematickych modell, které
simuluji pfipravu hetero—fazovych ¢i poréznich materialll s definovanou morfologii,
naptiklad se jednd o polymerni pény, porézni membrany ¢ houZevnaté
polymery.DlleZitym vstupnim parametrem téchto modell je mezifazové napéti
separujicich se nemisitelnych kapalin. Tento parametr je casto experimentdlné
nedostupny a v matematickych modelech byva pouze odhadovan. Cilem této prace je ab
initio predikce povrchového a mezifazového napéti pro rtzné komplikované chemické
systémy, aby tyto veliciny mohly byt prakticky vyuzity pfi simulaci utvareni hetero—
fazovych polymernich materidlQd. V ramci tohoto pfispévku se zabyvame feSenim
jednoslozkovych systému kapalina-para, jejichz volnd energie je popsana pomoci Van
der Waalsovy stavové rovnice. Integraci Cahnovy—Hilliardovy rovnice ziskdvame ustaleny
profil hustoty na fazovém rozhrani, sjehoz pomoci odhadujeme povrchové napéti
v daném systému. V tuto chvili model umoznuje predikci povrchového napéti za béznych
teplot pro jednoduché uhlovodiky v solidni shodé s experimentalnimi hodnotami,
v budoucnu bude rozsifen o dalsi slozky a volnd energie systému bude popsana Floryho-
Hugginsovou teorii vhodnou pro termodynamicky popis systému polymer-rozpoustédlo.
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Kapacitni deionizace v systémech
s nanostrukturovanymi elektrodami

Richard Lego (B3)

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

V sussich oblastech Zemé, kde je nedostatek sladké vody (koncentrace soli < 1 g/L), se
da po urditém zhodnoceni vyuZit voda slana (koncentrace soli ~¥35 g/L). Zhodnoceni
slané vody spociva mimo jiné ve snizeni koncentrace soli na hladinu sladké vody, coz
mUlze byt provedeno napftiklad kapacitni deionizaci (KDI). KDI je rychle se rozvijejici
elektrokineticka separacni metoda uplatfiovana pfi deionizaci roztokd, jako je napftiklad
sland nebo odpadni voda. Spociva v umisténi vnéjSiho napéti mezi elektrody, mezi
kterymi se nachazi roztok s rozpusténymi ionty. V dlsledku protékajiciho elektrického
proudu mezi elektrodami migruji rozpusténé ionty k jedné ¢i druhé elektrodé, kde se
docasné uloZi, a ze zafizeni odtékd deionizovany roztok. Motivaci pro KDI je jeji
energetickd Uspornost oproti rozSifené pouZivané reversni osmodze pti deionizaci
zfedénéjsich roztokd, jako je naptiklad brakickd voda (koncentrace soli ~1-10 g/L). Na
druhou stranu, nevyhodou KDI je neschopnost separovat nenabité slozky v roztoku.
Hlavnim cilem tohoto projektu je navrhnout a sestrojit zafizeni pro KDI brakické vody
s vyuzitim nanostrukturovanych elektrod, pomoci kterého lze studovat déje pfitomné pfi
KDI a testovat vliv rliznych nanomateriall a procesnich nastaveni na Gcinnost zatizeni.



Undulacni pohyb hydrogelovych mikroplavci
Bara Pincakova (B3)

Skolitel: RNDr. Ivan Reho¥, Ph.D.

Cilem moji prace je experimentalni vytvoreni hydrogelovych mikroplavct, ktefi by byli
schopni se pohybovat ve vodném roztoku prostfednictvim undulaéniho pohybu.
Schopnost vyrobit malé pohyblivé roboty, kterym dokdzieme pfifadit rzné funkce v
mikrofluidnich systémech by se jednou dala pouZit v bioinZenyrstvi, mikrofluidice a
mikrovyrobé. Obor mikrorobotiky dlouhodobé usiluje o napodobeni mikroorganism,
které se mohou lehce pohybovat ve vodném prostredi a zaroven na néj reagovat, avsak
robot slozeny z pevnych soucdstek o velikosti mikrometrd neni v takovém prostredi
zivotaschopny. Zkoumani mikroplavci jsou objekty o velikosti nékolik desitek mikrona,
které vyrdbime pomoci tzv. stop-flow litografie (SFL). Cast robota je tvorend z
termoresponzivniho hydrogelu obsahujici nanocastice zlata, ktera se pfi fototermickém
zahfivanim laserem reverzibilné smrstuje. Kazdé smrsténi zpUsobi pohyb dvou
elastickych ramen, které jsou na jedné strané spojené pravé timto hydrogelem. Podafilo
se mi prokdzat, Ze pfi vhodném sloZeni, kompozici a délky pulzu laserem ramena
vykonavaji undulaéni pohyb, ktery je nerecipro¢ni a tudiz zplsobuje dopfedny pohyb
mikroplavce. Experimenty probihaji zatim pouze na dné, ale bude nasledovat provéreni
pohybu mirkoplavce, ktery se bude vznaset v roztoku.



Verifikace a aplikace dynamického resice pro
neizotermni reaktivni proudeéeni
Matyas Khyr (B2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Vice nez 80 % produktd svétového chemického prlmyslu je vyrdbéno za pfispéni
heterogenné katalyzovanych reakci. A at uz se jedna o oxichloraci ethylenu provddénou
v trubkovém reaktoru plnéném Raschigovymi krouzky nebo o konverzi znecistujicich
plyna v katalytickych filtrech vyfukovych systémi automobill, je dostupnost presnych,
verifikovanych a validovanych modell heterogenné katalyzovanych reaktor(i stéZejni
pro navrh a optimalizaci téchto proces(i. Cilem nasi prace je pfipravit sérii modelovych
uloh k verifikaci klicovych komponent naseho dfive vyvinutého konecné-objemového
feSi¢e pro pfimou numerickou simulaci neizotermnich déji probihajicich v katalytickych
reaktorech. Konkrétné jsme se zaméfili na spojeni vnitfniho transportu hmoty a tepla
uvnitt poréznich médii s vnéjSim transportem v proudicim plynu a na predstaveni
modelové aplikace.
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Viiv pritomnosti pevnych castic v katalytickéem filtru
na oxidaci CO

Matéj Honzik (B2)

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

S ohledem na stdle pfisnéjsi normy na obsah Skodlivin vypousténych do ovzdusi se
vyrobci automobild v poslednich letech snazi o minimalizaci zastoupeni téchto latek ve
vyfukovych plynech. Jako nejlepsi zplsob se ukazuji katalytické filtry pevnych ¢astic,
které reguluji jak Skodlivé plyny, tak ¢astice vznikajici pfi spalovani paliva. Pfi pouZivani
filtr( dochazi k zanaseni sazemi. Parametr, charakterizujici mnoZstvi zachycenych sazi, se
nazyva filtracni Ucinnost. Dalsi duleZzitym parametrem je katalyticka aktivita, pfricemz
zachycené pevné Castice znesnadnuji plynné smési pristup ke katalytické vrstvé. Tato
prace se zaméruje na katalytickou oxidaci CO v zavislosti na zaneseni filtru sazemi.
Pozorovand zdvislost konverze CO na teploté a zaneseni sazemi byla namérena pro
nékolik vzork( katalytickych filtr(, liSicich se mikrostrukturou naneseného katalyzatoru.
Porovnani zapalnych kfivek CO na Cistém a zaneseném filtru umozZnilo vyhodnotit
negativni efekt pevnych ¢astic na katalytickou aktivitu jednotlivych vzork(l a vybrat
nejvhodnéjsi mikrostrukturu katalyzatoru.



Priprava a optimalizace CBD emulzi

Hynek Housar (B2)

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

Priprava a optimalizace CBD emulziKanabinoidy jsou skupinou pfirodnich latek, ktera je
obsazena hlavné v konopi setém. Obecné bychom je mohli rozdélit na fytokanabinoidy
(pUvodem z rostlin), endokanabinoidy (pfirozena soucdst nervového systému Zivocichu)
a syntetické kanabinoidy. V soucasnosti se kanabinoidy zacaly dostdvat do ¢im dal
vétsiho povédomi spolecnosti, businessu a marketingu, a to i pres jejich ne zcela
ovéfené zdravotni Uc¢inky. Nejzndméjsimi zastupci jsou A’-tetrahydrokanabinol (THC) a
canabidiol (CBD), kde CBD na rozdil od THC psychoaktivni ucinky nema. Rostlinné
kanabinoidy se v téle vazi na pfirozené receptory endokanabinoidniho systému nervové
soustavy, kde plsobi jako neurotransmitery. Plsobenim na nervovy systém se CBD
byt vyuzity pro Ié¢bu napt. revmatoidni artritidy. ZpUsoby aplikace CBD jsou omezené
kvli jeho vysoké lipofilité a nizké biodostupnosti. Vyhodou je jeho formulace ve formé
vodné emulze, jejiz priprava a optimalizace byly cilem této prace. Podarilo se pfipravit
emulzi o stejném sloZeni a rGznou distribuci kapek zménou metody a procesnich
parametrd. Nasledné testovana biodostupnost CBD in vivo.
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Hydrogelové mikrorotory

Adéla Eva Novotna (B3)

Skolitel: RNDr. Ivan Reho¥, Ph.D.

Pfredmétem mého projektu je experimentalné prozkoumat rotaci hydrogelovych
mikrorotor( okolo jejich vlastni osy a nadsledné navrhnout mechanismus jejich rotace ve
spolupraci s UTIA. Predmétné mikrorotory jsou objekty o velikosti desitek mikron(
schopné rotovat pfi opakovaném smrstovani a rozpinani. Sestdvaji se
z termoresponzivniho hydrogelu obsahujicicho zlaté nanocastice, a jsou vyrabény
pomoci tzv. stop flow litografie. Rotor ma tvar kfize se zahnutymi rameny, je tedy
chiralni ve 2D — pravo- Ci levotocivy. PFi vystaveni pulzu svétla dochazi k reverzibilnimu
smrsténi a rozepnuti a nasledkem tohoto dojde k pootocdeni rotoru okolo osy. Smér
rotace neni pevné dan chiralitou rotoru, ale je moZzno ho ovlivnit délkou pulzu osvitu
laserem. Cilem prace je nejen uréit geometrické (poCet a zahnuti ramen) a
experimentalni (délka pulzu) parametry, ovliviujici rychlost a smér rotace, ale také
zkusit alespon kvalitativné popsat mechanicky princip rotace, ktery vtuto chvili neni
zfejmy.Jiz dfive byl skupinou dr. Rehofe vyvinut obdobny mikrorobot, vykonavajici
translaci, tudiZz rotace predstavuje fundamentdlné komplementarni méd pohybu.
Takovéto mirorotory by mohly slouzit jako cerpadla ¢&i ventily v mikrofluidnich
zafizenich, ¢i by mohly byt vyuZity pro manipulaci a tfidéni bunék.



Vyvoj CFD modelu rozpadu paprsku tekutiny pro
aplikaci v proudovych cerpadlech

Adéla Kavalova (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

K atomizaci neboli rozpad paprsku tekutiny dochazi, kdyz se vysokorychlostni tekutina
po prichodu tryskou potka s tekutinou relativné nehybnou. Pti rozpadu paprsku strmé
roste kontaktni povrch mezi tekutinami, coZz ma vyznamny vliv na rychlost prestupu
tepla a hmoty. Tohoto jevu se vyuzivd napfiklad u spalovacich motoru, sprejovych
susaren ¢i bezpecnostnich hasicich zafizeni.Pfesny mechanismus atomizace vsak neni
zcela znam a jeho urceni bylo a je predmétem mnoha studii. Zddvodu obtizné
ziskatelnych experimentalnich dat je kladen dlraz na doplnéni informaci pomoci
numerickych simulaci.Cilem této prace je vytvofit simulaci paprsku tekutiny za ucelem
studia mechanismu jeho rozpadu v proudovych cerpadlech. Konkrétné byl vyvinut
numericky model jednofdzového turbulentniho proudéni v osové-symetrické geometrii.
Hlavni ¢ast prace byla zamérena na urceni citlivosti modelu na simulacni parametry,
napriklad na jemnost sité, okrajové podminky, ¢i vybér modelu turbulence .V navazujici
praci pouzijeme ziskané zkusenosti ke konstrukci slozZitéjsich modeld jako jsou modely s
dvoufazovym proudénim, trojrozmérnou geometrii ¢i LES pfistupem k turbulenci.

e

22

24 26 28 3.00



Modelovani zachytu sazi ve filtrech pevnych castic

Simon Hudinek (B2)

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

Nezadoucim vedlejSim produktem spalovacich motor( jsou mimo jiné mikroskopické
Castecky sazi. K jejich odstranéni slouzi filtry pevnych &astic, které museji byt efektivni a
zaroven bez vyrazné tlakové ztraty. VyuZiva se polopropustnych kandlkd z porézniho
materialu, které zajisti maximalni filtra¢ni ucinnost za minimalni tlakové ztraty. Emisni
limity pro pevné Castice se stale zpfisiuji, a proto je nutné filtry pribézné zdokonalovat.
Jako nastroj pro jejich optimalizaci se vyuzivaji pocitacové simulace, diky kterym lze
omezit nadkladné experimenty. Tato prdce se zaméfuje na simulace s pomoci 1D modelu
filtru pevnych castic, ktery na zédkladé vstupnich parametr( predpovida tlakovou ztratu a
filtra¢ni Ucinnost. Filtrace je vyhodnocena pomoci modelu jednotkovych kolektord, kdy
je porézni sténa filtru popsana jako vrstva kouli o odpovidajicim praméru. V této préci
ovérujeme presnost téchto simulaci srovnanim s vystupy z detailniho 3D modelu, ktery
vyuziva rekonstrukci skute¢né morfologie porézni stény filtru ziskanou z rentgenové
tomografie.

jednotkovy kolektor

v
prazdny jednotkovy kolektor piny jednotkovy kolektor



Kontrola rastu zmesnych chemobroinickych struktur

Adriana Augustinova (B3)

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

Hoci chemické zahradky boli objavené uz v sedemnastom storoci, tieto nerovnovaine
fyzikalno-chemické systémy neboli vedcami podrobne opisané ani Studované. Az v
poslednych  desatroCiach sa toto Studium samoorganizovanych  Struktur
polopriepustnych membran pevnych latok a kvapalin oZivilo. Nadobudnuté poznatky
umoznili proces rastu ciastocne kontrolovat. Vo svojej praci sa zameriam na opis
vlastnosti (vzhlad, ¢as rastu, vnutornd struktura atd’) polykrystalov, kvapalnych roztokov
a gul6écok, ktoré budu pouzité ako zarodok, z 2. periddy a 4. skupiny periodickej tabulky.
Zatial' ¢o neddvny vyskum sa zameral na kontrolu samotného rastu Struktur, malo prac
zahfnalo dokladné Studium ich morfolégie, chemického zloZenia a mikrostruktury pre
jednotlivé periody a skupiny. Ak by sme dokazali presne urcit vlastnosti samotnych
semien a ich binadrnych zliéenin, mohli by sme s vacéSou pravdepodobnostou
predpovedat a nasledne navrhnut spravanie zloZitejSich Struktur. Ziskané poznatky sa
daju vyuzit v buducej praxi pri 3D tlaci a tvorbe komplexnych materialov.



Vyvoj depotni formulace schopné rizeného
vylucovani antibiotik ve fyziologickych podminkach
Karolina Slonkova (B3)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Tato prace vychazi z projektu zaméreného na pripravu kompozitnich mikrocastic
responzivnich na magnetické pole, které byly schopné fizené vylucovat IéCivo na vnéjsi
podnét. Mikrocdstice byly sloZzeny z jadra obsahujiciho suspenzi antibiotika norfloxacinu
a vosku, ktery je za laboratorni teploty tuhy (T:= 35 °C). Obal byl tvofen alginatem,
zesitovanym vapenatymi ionty, obsahujicim magnetické nanocastice Zeleza (SAR = 509,8
W/g). Aktualni vyzkum se zabyva vylepsenim této depotni formulace pro vyuZiti ve
fyziologickém prostredi. Vosk v jadre byl nahrazen voskem tuhym nejen pfi laboratorni,
ale i pfi fyziologické teploté (T: = 42 °C). Byly zkoumany nejvhodnéjsi podminky pro mleti
krystalQ antibiotika a vytvoreni suspenze antibiotikum-vosk. Problémem, kterym se tato
prace dale zabyva, je nestabilita iontového zesitovani a mozna ztrata gelovych vlastnosti
alginatu ve fyziologickém prostredi. Z tohoto divodu byl syntetizovan methakrylovany
alginat, ktery je moiné kovalentné zesitovat pomoci UV zafeni. ZvySena odolnost
kovalentné zesitovaného alginatu byla pozorovana jiz po vystaveni UV zafeni pouze na
10 sekund. Hlavnim cilem prace je potvrzeni vylepsenych vlastnosti kompozitnich
mikrocastic, testovani jejich antibakteridlnich vlastnosti a odolnosti vici fyziologickym
podminkam.



Priprava tepelné-responzivnich strukturovanych
povrchi

Krystof Dorndk (B3)

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

S expandujici lidskou populaci se krom jiného neustdle zvySuje poptavka po organech
vhodnych k transplantaci. Darovanych organl je vsak trvaly nedostatek a na mnohé
pacienty se zkratka nedostane. Tento zifejmy problém se snaZi fesit tkdnové inZzenyrstvi,
a to produkci organt umélych. K Uspé&snému vyrobnimu procesu je ovsem potieba
nesCetného mnoistvi bunék, jejichz efektivni péstovani i nasledné sklizeni predstavuje
nelehky inzenyrsky problém. Je zndmo, Ze mikrostruktura povrchu, na kterém buriky
rostou, vyrazné ovliviiuje jejich proliferaci. Taktéz mame k dispozici polymery, které pfi
zméné teploty v intervalu slucujicim se se Zivotaschopnosti bunék, tzn. blizko béznym
teplotam lidského téla, podstatné méni svou afinitu k vodé, coz vede k uvolnéni bunék
dfive pevné prisedlych. Cilem tohoto projektu je tedy kombinaci fotolitografie a mékké
litografie pripravit takovy strukturovany povrch, na némz burky porostou kyzenym
zpusobem, a jehoz termoresponzivni vlastnosti vyznamné ulehdi jejich sklizeni.



Viiv teploty a stavu nabiti na parametry
ekvivaletniho obvodu clanku pro diagnostiku baterii
Li-ion

Michail Zajcev (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

V celosvétovém méfritku je trend dekarbonizace ekonomiky, zfikavani se fosilnich paliv a
prechodu k CistSim zdrojim energie. Tento trend lze pozorovat napfiklad v sektoru
automobility, kde je znatelny pfechod k vozim pohdnénych elektfinou. AC jsou
pouzivané baterie na bazi lithia v pokrocilém stadiu vyvoje, stale jsou citlivé a jejich
nespravny provoz Ci charakterizace mUZe vést k rychlejsi degradaci, ekonomickym i
enviromentalnim ztratdm a v krajnich pripadech i k tragickym havariim. Pro pochopeni
chovani baterii v rznych podminkach lze vyuZit rizné elektrochemické metody, jako je
impedancni spektroskopie. Tato neinvazivni metoda, zaloZzena na perturbaci ¢lanku
stfidavym proudem ¢i napétim rlznych frekvenci a pozorovanim impedancni odezvy
¢lanku, muze poskytnout cenné informace o vnitfnich procesech v ¢ldnku baterie. Rizné
elektrochemické i fyzikalni procesy probihaji se specifickymi ¢asovymi konstantami a
jejich odezvy se tedy vyrazné projevuji pouze v uréitém rozmezi frekvenci. V této praci
bude studovana zavislost parametrd EIS spekter na provoznich parametrech baterie
(teploté ¢i stavu nabiti) s cilem posoudit stabilitu téchto procesu za zvolenych podminek.
Ziskané zdvislosti budou nasledné pouzity pro odhadovani Zivotnosti baterii pti rdznych
provoznich podminkach.



Zmeéna mikrostruktury filtru pevnych castic pri
opakované regeneraci

Marek Martinian Kolator (B3)

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

Znecisténi ovzdusi je jednim z nejvétsich problém0 dnesni spole¢nosti. Dopravni sektor
stdle produkuje velké mnozZstvi emisi. Moderni automobily redukuji vypousténé
mnozstvi Skodlivych latek do ovzdusi pomoci filtrl pevnych ¢astic s katalytickou vrstvou.
Toto zafizeni kombinuje schopnost katalyzatoru snizit plynné emise s funkci filtru
pevnych ¢astic. Optimalni naneseni katalytické vrstvy do filtru je kritické pro spravnou
funkci. Musi co nejlépe zachovat nizké tlakové ztraty a soucasné vysokou filtracni
ucinnost a konverzi Skodlivin béhem celého Zivotniho cyklu. Pfi jizdé je ovSem filtr
pevnych Castic zanasen sazemi. Aby se predeslo ucpdni, provadi se regenerace, jejimz
cilem je spdlit nahromadéné pevné castice pfi zvysené teploté. Vysokd teplota vsak
muze vyvolat zmény v mikrostrukture katalytické vrstvy a zpUsobit jeji deaktivaci. Vzorky
katalytickych  filtrG s rlznou pocatecni mikrostrukturou byly v laboratofi za
kontrolovanych podminek vystaveny zvysené teploté pfi regeneraci byl reprodukovan a
vliv na morfologii katalytické vrstvy byl vyhodnocen pomoci snimkd z rastrovaciho
elektronového mikroskopu.



VyuZiti nanokrystald pri formulaci ucinnych
farmaceutickych latek
Vojtéch Hampl (B2)

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

V soucasné dobé jsou vyvijeny nové ucinné farmaceutické latky, které jsou ve vétsiné
ptipadl prakticky nerozpustné ve vodném prostiedi. Stouto vlastnosti jsou spojené
dalsi problémy, jako nizka biologicka dostupnost, nutnost zvySeného davkovani, potieba
velkého mnoistvi pomocnych latek ¢i vyssi ekonomickd a technologickda ndkladnost.
MoZnym feSenim tohoto problému je formulace ucinnych latek ve formé nanokrystalQ,
které maji extrémné velky pomér povrch-objem, diky kterému je jejich rozpustnost
mnohonasobné vétsi a je ji dosazeno rychleji. Tato prace se zabyva pfipravou
nanokrystall, jejich Upravou a formulaci do Iékové formy. Cilem prace je dosahnout
univerzalniho postupu pro formulaci Spatné rozpustnych latek. Jako testovaci latka byl
zvolen candesartan cilexetil, ze kterého jsou ptipravovdny nanokrystaly metodou
mokrého mleti se stabilizatory — surfaktanty, které zabranuji aglomeraci a Ostwaldovu
zrani nanokrystalG. Vznikla suspenze nanokrystald se upravuje pomoci lyofilizace,
pricemzZ se zkouma vliv protektantd na vlastnosti vzniklych nanokrystall ¢i aglomeratd;
nebo je pfimo vyuzita na formulaci pomoci vlhké granulace. Dale jsou tyto vzorky
podrobeny disoluénim testim a srovnanim s plvodni formulaci pouzivaného léciva.



Chemické inzenyrstvi IV

MISTO: B 06

KOMISE
RNDr. lvan Rehof, Ph.D. (piedseda)

Ing. Vladislav Nevoral, Ph. D.
Ing. Ondfej Kaspar, Ph.D.
Ing. Adam Wanék

zastupce sponzora

PROGRAM
08:30 zahajeni

08:30 Tomas Curda (B2, RNDr. lvan Rehof, Ph.D.)

Influencing the Temporal Dynamics of Actuation Cycles of Hydrogel Microrobots
by Incorporating pores into the Hydrogel Structure

08:50 Zuzana Coufalova (B2, prof. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Vliv zandseni na tlakovou ztrdtu a filtracni uc¢innost katalytického filtru
09:10 Dalimil Ott (B3, Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.)
Modelovadni a optimalizace priimyslové vyroby kyseliny poly(mlécné)

09:30 Denisa Dendisova (B3, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Upgrade polyolefin waste by fractionation recycling methods
09:50 Rostislav Huna (B3, Ing. Ales Zadrazil, Ph.D.)

Optimalizace potahovdni ¢dstic ve fluidnim loZi a redukce elektrostatického
ndboje



10:30

10:50

11:10

11:30

Ludmila Rihdkova (B3, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Solvent-based recycling of polyolefins: systematic study of polymer additives
removal

Adam Sedlacik (B3, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)

Zinko-vzduchové prietokové batérie; uskalie depozicie zinku
Jakub JeZek (B3, Ing. Jan Haidl, Ph.D.)

Experimentdlni validace simulace proudéni v michaném reaktoru
Pavel Zeman (B2, Ing. Denisa Lizonova, Ph.D.)

Nanocdstice pro rentgenovou fotodynamickou terapii

vyhlaseni vysledku



Influencing the Temporal Dynamics of Actuation
Cycles of Hydrogel Microrobots by Incorporating
pores into the Hydrogel Structure

Tomas Curda (B2)

Skolitel: RNDr. Ivan Reho¥, Ph.D.

The ability to manipulate objects on a micro-scale will find use in a wide variety of fields.
However, scaling down the components, we use in macro robotics, into dimensions
below 1 mm might be challenging if not impossible. Therefore, we seek inspiration from
nature and try to mimic motion techniques different organisms have evolved. Most of
the research in the microrobotic field focuses on the development of soft responsive
materials which actuate due to an outside stimulus such as electromagnetic radiation,
pH, or chemical reactions. Our hydrogel robots, composed of thermo-responsive
polymer poly-(N-isopropylacrylamide) filled with gold nanoparticles and powered by
green laser light, exploit friction hysteresis to crawl over surfaces. At this point, we are
able to achieve controlled steering of individual “U”-shaped microcrawlers by irradiating
just one of their two “legs”. The aim of my research is to fully understand the impact of
the integration of pores into the PNIPAM structure on the gels collapsing and reswelling
dynamics a thus accomplish controlled steering of multiple crawlers just by using pulses
of a defocused laser beam of different lengths. My other aim is to use these porous
structures to induce peristaltic motion in rectangular microcrowlers.
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Vliv zanaseni na tlakovou ztratu a filtracni ucinnost
katalytického filtru

Zuzana Coufalova (B2)

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

Limity Skodlivin v emisich produkovanych automobily se spalovacimi motory se stale
zpfisnuji. Posuzovany jsou nejen hodnoty toxickych slozek, ale i oxidu uhli¢itého, kvili
jeho podilu na sklenikovém efektu. V soucasnosti jsou pouzivany katalytické filtry
pevnych ¢astic, které jsou schopny zachytit pevné c¢dstice o velikosti v Fadu desitek
nanometrl a zdroven odstranit toxické plynné emise. V této prdci byly studovany dva
zakladni parametry filtru: tlakova ztrata a filtracni ucinnost. Byly zkoumany ctyfi vzorky,
které se liSily strukturou nanesené aktivni vrstvy. Prvni vzorek byl bez katalytické vrstvy,
druhy obsahoval katalyzdtor pouze ve sténé filtru, trfeti pouze na sténé a cCtvrty
kombinaci katalyzdtoru uvnitf a na sténé filtru. S rostoucim podilem castic na sténé se
pozorovat na prazdném vzorku bez aktivni vrstvy, ktery ma vsak nejhorsi filtracni
ucinnost. Kombinované rozmisténi katalytické vrstvy umoZnilo dosahnout vysoké
filtraéni Ucinnosti pfi zachovani pomérné nizké tlakové ztraty.



Modelovdni a optimalizace primyslové vyroby
kyseliny poly(mlécné)
Dalimil Ott (B3)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Kvali jejich environmentalni perzistenci a problematické recyklovatelnosti se pro tradi¢ni
plasty (polyolefiny, polystyren aj.) v poslednich letech intenzivné hledaji
kompostovatelné alternativy. Jednou z nejslibnéjsich je poly(mlécna) kyselina, PLA.
Jednd se o polyester, termoplast, vyrdbény z biomasy, napf. Skrobu. Tento je
enzymatickou glykolyzou S$tépen v jednotky glukdzy, z nichi je mléc¢nou fermentaci
ziskdvdna kyselina mlécna, ta je naslednou predpolymeraci, resp. kondenzaci,
preménéna v jeji cyklicky dimer laktid, ktery je nakonec pomoci tzv. polymerace za
otevreni kruhu (ROP, ring-opening polymerization) preménén v polymer PLA. Jednim z
dlvodi, pro¢ se PLA zatim pridmyslové neprodukuje vtak velkém méfitku, jsou jeji
nedostatecné aplikacni vlastnosti.Tato prace pojednavd o optimalizaci prlmyslové
vyroby PLA procesem ROP svyuzZitim matematického modelovani. Navazuje na jiz
vznikly vypocetni model, ktery ddle rozviji pro prakti¢téjsi ucely jeho vlastni aplikace
zahrnutim globalné-optimalizacniho algoritmu, jenZz umoZiuje nalézt vhodné podminky
a recepturu polymerace tak, aby bylo na konci reakce dosazeno maximalni konverze
monomeru a zaroven predem zadanych kyZenych molekularnich vlastnosti polymeru
(stredni molekulovd hmotnost a polydisperzita).



Upgrade polyolefin waste by fractionation recycling
methods

Denisa Dendisova (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Commonly used polyolefins such as polyethylene and polypropylene are not used in
their pure form, they contain different dyes, pigments, stabilizers, antioxidants, flame-
retardants, etc. to enhance their properties. However, these trace ingredients impair
the process of polymer recycling. According to a 2021 survey European countries recycle
only around 30% of plastic waste. Our aim is to develop a simple recycling process and
help solving the global problem of plastic pollution. We are thus developing a method
based on fractionation, i.e. separation of polymer into different chain-length fractions
using suitable solvents. The experiments were carried out using our in-house-built
apparatus under different conditions (e.g., temperature, pressure, solvent) in order to
optimize the process parameters and maximize the yield of obtained pure polymer. The
chain-length distribution of the original and processed polyolefin samples is evaluated
through gel permeation chromatography (GPC). Differential scanning calorimetry (DSC)
was also used to obtain polymer melting points and enthalpy. In the subsequent work
we will focus on investigating mechanical properties of the resultant purified
polyolefins.



Optimalizace potahovani castic ve fluidnim lozi a
redukce elektrostatickéeho naboje

Rostislav Huna (B3)

Skolitel: Ing. Ale§ ZadraZil, Ph.D.

Uloha potahovani ¢&astic pomoci fluidniho loZe vyznamné roste pro Ulely
personalizované mediciny a fizeného uvolfiovani lé¢iv ve farmaceutickém primyslu,
avsak tento citlivy proces je vyrazné limitovan tvorbou statické elektfiny. Elektrostaticky
naboj ma vliv na aglomeraci dvou a vice ¢astic a znemoznuje kvalitni procesy potahovani
jednotlivych ¢€astic i suseni produktu. Tato prace se zabyva metodou redukce statické
elektfiny béhem fluidace spocivajici v pfidani elektrolytu do nastfikového vodného
roztoku polymeru. Céstice potazené vodivymi ionty se rychleji vybijeji, ¢imz je zajisténa
vysokd homogenita fluidace, nevytvareji se hlucha mista a cely proces je tim
stabilnéjsi. Pro Ucely této prace byly pouzity ¢astice mikrokrystalické celuldzy, které byly
nastfikovany roztokem vzniklym z 5% w/w vodného roztoku polymeru HPMC E5
(hydroxypropylmethylceluldzy), do kterého byl nasledné pridan chlorid sodny (2, 3 a
4 % w/w). Metoda byla verifikovana pfipravou a naslednym srovnanim zméreného
mérného naboje pripravenych formulaci potazenych rlzné koncentrovanymi roztoky
elektrolytu. Metoda zaroven umoznila potazeni ¢astic o plivodni velikosti pouze 100 um,
coz doposud nebylo vzhledem kvelkému poméru povrch/hmotnost, zplsobujiciho
znacné nabijeni, mozné.



Solvent-based recycling of polyolefins: systematic
study of polymer additives removal

Ludmila Rihakova (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyolefins play an essential role in everyday life, with the production being enormous
and rising every year. Up to now, no efficient way has been found to recycle polyolefins
into original polymers.This work is focused on depriving polyolefins of their additives by
their dissolution in organic solvents. The used solvents should be readily available and
naturally harmless, e.g, limonene and cumene. However, our preliminary study also
used cyclohexane and xylene. Glycerin and ethylene glycol are used as extraction
agents. We carry out a systematic study by dissolving polyolefins under various
conditions, e.g., the additional pressure of a gas, temperature, type, and composition of
the solvent, in order to find out the best way to refine the polyolefin sample and thus
obtain a close-to nascent polymer.To verify how well we removed all additives, we used
confocal Raman spectroscopy. Applying this method requires the polymer samples with
defined additives content to create a calibration set. Then we can analyze Raman
spectra intensity for each experimental condition. The experimental results will be used
to develop an ecological and functional way of recycling polyolefins.



Zinko-vzduchové prietokové batérie; uskalie
depozicie zinku

Adam Sedlacik (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Pomaly ale isto fudstvo dospieva do obdobia, ked potrebuje hladat ekologické a lacné
rieSenia problémov pre ¢oraz viac technoldgii. Pre batérie sa ako jedno zo slubnych
rieSeni ponukaju zinko-vzduchové prietokové batérie (ZVPB). Ukladanie energie v tychto
batéridch je uskutocnené elektrolytickym wvyluCovanim zinku zo zinocnatych iénov
rozpustenych v alkalickom roztoku KOH. Jednym z hlavnych problémov, ktoré
ovplyviiuju Zivotnost ZVPB, je nehomogénna depozicia zinku pri nabijani batérie. V
predchadzajucom vyskume bolo zistené, Ze sa Zn v alkalickom prostredi deponuje v 3
roznych morfoldgidch, pricom najvhodnejSou morfoldgiou pre ucely ZVPB je krystalicka
Struktura, kvoli nizkej pdrovitosti a dobrej prifnavosti k substratu. Cielom mojej prace je
stanovit rozmedzie pradovych hustét pre krystalicki Struktiru na rozliénych
substratoch. Depozicia zinku z pradiaceho alkalického elektrolytu prebiehala v
galvanostatickom reZzime a nadeponované vrstvy boli nasledne analyzované pod SEM na
zaklade metodiky vyvinutej v nasom laboratdriu. Tymto spésobom bola vykonana séria
experimentov pri zvySenej teplote 40 °C na réznych depozitnych substratoch (niklu,
medi a dvoch upravenych uhliko-polymérnych kompozitoch). Porovnanim ziskanych
vysledkov uréime, ktory substrat je najvhodnejsi na deponovanie.

Det: S& wo:2s8mm |
SEM MAG: 6.92 kx Bt 10.00
View field: 40.0 ym  Datefmvay): 010100

Porovnanie krystalickej struktury (vl'avo) a mechovej struktiry (vpravo) pomocou SEM.



Experimentalni validace simulace proudéni
v michaném reaktoru

Jakub JeZek (B3)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Pramyslové navrhy michanych nadob se stale castéji opiraji o numerické simulace
proudéni. Ty umozZiuji optimalizovat navrh zafizeni, vizualizovat tokové veliciny,
identifikovat problematické oblasti nddoby a otestovat moZnosti jejich odstranéni. Pro
standardni michané nadoby je tento pfistup dostate¢né experimentdlné ovéren a je tak
povazovan za spolehlivy. Pro nestandardni konfigurace je vSak stadle nutné vysledky
simulaci experimentdlné validovat.Prace navazuje na predchozi vyzkum zaméreny na
experimentdlni a numerické studium michani v atypickém bioreaktoru s magneticky
unasenym michadlem. ReZim proudéni vreaktoru zasahuje jak do laminarni, tak
i turbulentni oblasti, vdUsledku ¢ehoZ dochazi ke znaénym rozdillm mezi vysledky
experimentll a simulaci.Nastaveni simulaci je tedy tfeba kalibrovat proti detailnim
experimentalnim datdm. Tato data budou ziskdna kombinaci tfi technik charakterizace
proudéni, konkrétné kolorimetrii, konduktometrii a particle tracking velocimetry (PTV).
Prace prezentuje srovnani doby homogenizace stanovené sledovanim prabéhu
rozmichani stopovaci latky technikami kolorimetrie a konduktometrie. Na datech je
ukazano, Ze tyto standardni techniky méreni v atypické konfiguraci poskytuji vyrazné
odlisné vysledky v dlisledku tvorby stabilniho stfedového viru.



Nanocastice pro rentgenovou fotodynamickou
terapii

Pavel Zeman (B2)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

Nanoparticles for x-ray induced photodynamic therapyX-ray photodynamic therapy uses
radiosensitizers (RSs) for production of reactive oxygen species. Water insoluble RSs
must be effectively transported to treated areas. This research focuses on preparation
of phospholipid-stabilized RS (RSs synthetized in Academy of Sciences of the Czech
Republic) nanoparticles (NPs). These NPs showed outstanding results and properties
(phototoxicity, stability) which were never reached during previous research.NPs were
prepared by antisolvent precipitation method. Sonication bath and sonic needle were
used in the process. Mean particle sizes of 500 nm were reached, however this
preparation procedure leads to high polydispersity.Phototoxicity of NPs’ was tested on
Hela cells. Comparison of NPs’ toxicity while in dark with while being irradiated with
wavelengths of 300-500 nm showed that NPs are harmless while remaining effective if
being irradiated.
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Bc. Anna Kovarnova (M1, Ing. Martin Isoz, Ph.D.)

Redukce radu modelu v konvekci fizenych systémech



10:50 Bc.Jan Svoboda (M2, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)

Transport sloZek elektrolytu pres iontovyménnou membrdnu organické redoxni
pratocné baterie

11:10 Bc. Tereza Hamsova (M2, Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.)

Matematické modelovdni pro zefektivnéni ndvrhu protieroznich opatreni

11:30 Bc. Ondfej Simdnek (M2, prof. Ing. Petr Ko&i, Ph.D.)
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11:50 Bc. Anna Hojgrova (M2, Ing. Lukas Valenz, Ph.D.)

Stanoveni axidlni disperze na vysokokapacitni strukturované vypini MellaPak252Y

vyhlaseni vysledki



Priprava kompozitnich cdastic nanokrystalt a
liposomu

Bc. Martin Roudny (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ ZadraZil, Ph.D.

U¢innost podaného lé¢iva se odviji od jeho biodostupnosti, tedy mnoZstvi, které je
schopno prejit do krevniho obéhu a zde dale plsobit. Ta je ovlivnéna mnoha faktory,
pocinaje cestou podani léku a jeho formulaci, pres aktudlni stav pacienta az po fyzikalné-
chemické vlastnosti samotné ucinné latky jako jeji permeabilita a rozpustnost. Pfevazna
vétSina ucinnych latek je ve vodé Spatné rozpustnd, a proto je vyvijena znacna snaha
rozpustnost téchto léciv zvysit. Toho maze byt dosazeno formulaci ucinnych latek do
nanokrystall, pricemz je zvySenim poméru povrch-objem a sniZzenim ekvivalentniho
poloméru ¢astice dosazeno zvyseni rozpustnosti. Soucasné lze nanokrystaly pouZit v
kombinaci s liposomy, které pomoci svoji fosfolipidové dvouvrstvy poskytuji
zapouzdienym nanokrystalim tzv. ,gate-keeping” efekt, a tak zpomaluji uvolfiovani
zapouzdreného lécCiva. Tématem této prace byla priprava kompozitnich ¢astic liposomu
a nanokrystald pro |éCiva ivacaftor, tadalafil a irinotecan. Nejprve byly z vybranych
fosfolipidli pripraveny liposomy a jednotlivé ucinné latky namlety na nanokrystaly
technikou mokrého mleti. Jejich naslednou koextruzi doslo k zapouzdfeni nejmensich
krystalkli a porovnanim disoluce odlisné formulovanych ucéinnych latek byly zjiStény
makroskopické vlastnosti tohoto systému.



Studium faktoru ovliviujicich chovadni bublin
v probubldvané koloné

Bc. Vladislav Shirokov (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Pavlina Basafova

Vicefazové systémy jako jsou probublavané kolony nebo fermentory maji v chemickém
pramyslu hodné aplikaci. Pfi aeraci v nich dochazi k transportu hmoty pres fazové
rozhrani, coz je povrch bublin. Znalost chovani bublin je proto velice dllezitd pro
dosaZeni co nejvyssi efektivity a modelovani hydrodynamiky téchto procesu. Vlastnosti
bublin jsou dany fyzikdlnimi vlastnostmi vsadky, charakterem pouZitého zafizeni a
pratokem plynu. Experimenty se nejCastéji provadéji na mensich kolonach, kde se
chovani bublin sleduje videokamerou. Cilem této prace bylo studium vlivu viskozity a
rychlosti vstupujiciho plynu na vlastnosti bublin ve vodnych roztocich glycerolu.
Experimentalné se ukazalo, Ze rychlost plynu v distributoru plynu (zde otvor ve dnu
kolony) vyrazné ovliviiovala velikost, tvar a rychlost bublin. Naopak maly narust viskozity
v jednotkach procent se na vlastnostech bublin témér neprojevil. Ziskana data byla
porovndana s Udaji na velké koloné a s teoretickymi modely.



Viiv fyzikdlnich a procesnich parametrt na pribéh
potahovani castic ve fluidnim lozi
Bc. Jan Moravcik (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ ZadraZil, Ph.D.

Rizené uvolfiovani 1é¢iv patfi k velkym vyzvdm soucasného farmaceutického priimyslu.
K fizenému uvoliiovani mohou byt napfiklad pouzity potahované vicevrstvé castice
vyrobené ve fluidnim loZi vybaveném Wursterem. Podle nastaveni horniho nebo
spodniho nastfiku probiha proces suseni, aglomerace nebo potahovani ¢éstic. Proces
potahovani probiha ve velmi Uzkém intervalu provoznich podminek (mezi aglomeraci a
susenim), ktery je velmi citlivy a vzajemna zavislost parametrt zpUsobi, Ze i mala zména
muzZe cely proces narusit. Pro aglomeraci je typické vyuZiti horni trysky, ale dochazi k ni i
pfi pouZiti spodni trysky, pfiéemzZ proces ovliviuji: rychlost rozstfiku roztoku, teplota a
rychlost proudéni vzduchu, viskozita a pojivové vlastnosti roztoku. Navzdory mnoha
studiim neni moiné presné urcéit mezni procesni podminky mezi potahovanim a
aglomeraci ¢astic. Pro presnéjsi uréeni zavislosti je tfeba rozsifeny sbér procesnich dat a
parametrd roztokd a material. Cilem této prace je promérit jednotlivé zavislosti, a také
hrani¢ni podminky mezi potahovdnim a aglomeraci. Na zavér budou vyrobeny ukazkové
Castice a provedeny testy jejich rozpustnosti.



Priprava a charakterizace koamorfnich forem léciva

Bc. Jan lZovsky (M1)

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

Koamorfni |ékové pevné formy jsou tvorené kombinaci dvou (Ci vice) slozek, z nichz
jedna je ucinna latka a druhd je koformer, které po Upravé tvofi homogenni amorfni
systém. Tvorba koamorfnich forem léciva se ve farmaceutickém primyslu stala velmi
populdrni, kvali své schopnosti zvySovat rozpustnost a stabilitu vyslednych forem. Tato
prace je zamérena na pfipravu koamorfnich forem léciva a jejich ndslednou analyzu
stanovujici jejich rozpustnost ve vodném prostfedi a kompozici. Pfipravu koamorfni
formy lécCiva lze provést vice zpUsoby, z nichz byla zvolena metoda pfipravy pomoci
Sokového chlazeni (quench cooling). Bylo pfipraveno nékolik koamorfnich pevnych
forem, které byly nasledné charakterizovany pomoci nékolika metod jako je XRD, DSC a
FTIR. Rozpustnost byla méfena pomoci kapalinové chromatografie (UPLC) a permeabilita
za pomoci difuzni cely (UV/VIS). Ziskané vysledky poukazuji na komplexni vliv procesnich
parametrd na rozpustnost, permeabilitu a kompozici.



Inzenyrska aplikace pro stanoveni reakcni kinetiky
tepelného rozkladu pevnych materialt

Bc. Krystof Majer (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Matematicky model Sifeni predpovidad pribéh pozaru, ¢imZz umoziuje navrhovat
bezpecnostni opatfeni v situacich, kdy neni mozné provedeni pozarni zkousky, pripadné
snizit pocet téchto finanéné nakladnych zkousek. Model Sifeni poZaru vyzaduje zadani
zna¢ného mnoiZstvi vstupnich parametr(. Tyto parametry, jako jsou fyzikalni a tepelné
vlastnosti hoficich materiall, ale i kinetika jejich horeni, by mély vychdzet zco
nejpresnéjsich vstupnich dat. Pravé popis kinetiky rozkladu hoficich materiall je velmi
obtizny, ovSem naprosto zasadni pro presny model hoteni. Pfi rozkladu velké c¢asti
pevnych materidlll dochazi k pfilis vysokému poctu navzdjem se ovliviujicich reakci,
jejichZ popis je potfeba zjednodusit pro vyuziti v matematickych modelech. K tomuto
Ucelu se nejcastéji cely rozklad popiSe pouze jednou fiktivni reakci pro kazdou
vyznamnou slozku ve zkoumaném materidlu.V rdmci této prdce je predstavena
vytvorend pocitatova aplikace, umoznujici rychlé vyhodnoceni zjednoduSenych
reakénich schémat tepelného rozkladu, a dale popis jednotlivych reakci pomoci konstant
Arrheniovy rovnice. Jako vstupni data aplikace vyuzZiva experimentdlné namérena data
z termogravimetrické analyzy. Aplikace byla vytvofena v programovacim jazyce Python a
disponuje grafickym rozhranim pro usnadnéni pouziti.



Redukce radu modelu v konvekci fizenych systémech

Bc. Anna Kovéarnova (M1)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

V prdmyslu i inZenyrské praxi jsou znacné rozsifené systémy fizené konvekci, v
provozech typu usazovani ¢i fluidace pak systémy typu tekutina-¢astice. Simulace téchto
sytému ale kladou vysoké ndroky na potfebny vypocetni ¢as, coz komplikuje jejich
vyuziti pfi optimalizaci ¢i fizeni procesU. Jednim z ndstrojli umozZiujicich snizit vypocetni
narocnost opakovaného vyhodnocovani modell se zménou parametrld jsou techniky
redukce radu modelu. Klasické metody redukce typu vlastni ortogonalni rozvoj (POD)
kombinovany s Galerkinovou projekci (GP) ale pro systémy s konvekci nelze efektivné
vyuzit, nebot se tyto systémy nedaji aproximovat superpozici nékolika malo v case
nemeénnych prostorovych maédU. Systémy tekutina-Castice zase vétSinou nelze popsat
jednou soustavou parcialnich diferencidlnich rovnic, coZz znemoznuje pouziti GP. V této
praci sledujeme dva cile, (i) zavést ¢asové zavisly transportni operator, po jehoz aplikaci
konvekci tizeny systém prechazi do stojatého stavu a POD tak Ize uzit daleko efektivnéji,
a (ii) nahradit GP umélou neuronovou siti, kterd dava jako vystup redukovany model
spojity v case. Vyvijend metoda je ilustrovana na pfikladech z vypocetni dynamiky
tekutin, se zamérenim na systémy tekutina-Castice s rotaci, kde byl v posledni dobé
proveden nejvétsi posun.

Ptavodni model Model redukovany Model redukovany

(2 kulicky pohybujici se po kruznicich) s vyuzitim POD bez posuvu s vyuzitim POD s posuvem

24 prostorovych modu 2 prostorové mody
(dvandctkrat méné dat)



Transport sloZek elektrolyt( pres iontovyménnou
membrdnu organické redoxni pritocné baterie

Bc. Jan Svoboda (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Probihajici dekarbonizace energetického a dopravniho sektoru pfindsi naléhavou
potfebu levnych a bezpecnych stacionarnich uloZist energie s dlouhou Zivotnosti.
Pratocné baterie na bazi organickych redoxnich latek se jevi jako slibna alternativa ke
stdvajicimu feSeni vyuzivajicimu soli vanadu. VyuzZiti organickych latek rozpustnych ve
vodé nabizi fadu technicko-ekonomickych vyhod oproti vanadovym elektrolytlim, jako
jsou vyssi dostupnost vychozich surovin, nizSi toxicita a moznost ladéni
elektrochemickych a dalSich fyzikalné-chemickych vlastnosti pomoci strukturnich
modifikaci. VétSimu zapojeni téchto technologii vSak stale brani zejména omezena
stabilita téchto baterii. Kromé degradace aktivnich latek elektrolytl je pokles kapacity
baterie do velké miry zpUsoben rovnéZz vzajemnou permeaci sloZzek elektrolytl pres
iontovyménnou membranu oddélujici anolyt a katolyt a dalsi parazitické déje. V tomto
pfispévku jsou shrnuty dosavadni vysledky experimentdlniho studia vlivu vlastnosti
iontovyménné membrany, sloZeni elektrolytl a provoznich podminek baterie na jeji
vykon a pokles kapacity ziskané v nasi laboratofi pomoci rozsifené aparatury umoznujici
on-line monitoring klicovych parametra.



Matematické modelovani pro zefektivnéni navrhu
protieroznich opatreni

Bc. Tereza Hamsova (M2)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Vodni eroze pldy je proces, pfi kterém dochazi k naruSovani pldniho povrchu
pUsobenim vody, které vede ktransportu pldnich ¢astic na jiné misto a kjejich
naslednému usazovdni. Nasledkem toho je zemédélskda plda ochuzena o jeji
nejurodnéjsi c¢ast, dochazi ke snizeni propustnosti pludy pro vodu nebo zhorseni
chemickych vlastnosti pldy, coZ vede k potfebé vyssiho hnojeni. Aby se predeslo témto
problémuim, je potfeba zavadét protierozni opatireni.K navrhu téchto opatreni Ize pouzit
odtokovy model SMODERP (Simulaéni Model povrchového ODtoku a Erozniho Procesu)
vyvinuty nadimi kolegy na Fakulté stavebni CVUT, kde zakladni odvozeni povrchovych
procesl vychazi z rovnice kontinuity a pohybové rovnice. Vypocet je feSen metodou
kone¢nych diferenci na pravidelné, prostorové dvourozmérné rastrové siti popisujici
krajinny reliéf. V bilanci kazdého prostorového elementu jsou pfitomny tfi zakladni
prispévky — infiltrace vody do pldy, efektivni srazka a priteklé/odteklé mnoiZstvi
vody. Vsoucasné podobé je model zalozen na explicitni metodé integrace, coz
zpUsobuje ¢asovou narocnost pri vypoctu vétsi oblasti. Kone¢nym cilem této prdace je
transformace stavajiciho modelu do implicitni podoby a testovani pfipadného kyZzeného
urychleni vypoctu.



Dvojita katalyticka vrstva pro zlepseni ucinnosti filtru
pevnych castic
Bc. Ondfej Simtinek (M2)

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

Béhem nedokonalého spalovani vznikaji v automobilovych motorech nezadouci plynné
emise a pevné Castice. Pro odstranéni téchto emisi se vyuzivaji filtry pevnych castic a
katalyzatory. Efektivni feSeni ndm nabizi kombinace téchto dvou zafizeni, tzv. katalyticky
filtr pevnych ¢astic. . Do samotného filtru je nanesena vysoce porézni katalyticka vrstva
y-aluminy s naimpregnovanymi nanocdsticemi katalyticky aktivni platiny nebo paladia.
PFfi spravném fungovani katalytického filtru je dosazeno vysoké filtra¢ni Uclinnosti a
konverze Skodlivin, pficemz je zachovdna nizkd tlakova ztrata. Vlastnosti filtru vsak
velmi zavisi na rozmisténi a mikrostrukture nanesené katalytické vrstvy. Cilem této
prace je vytvoreni velmi tenké porézni vrstvy na sténé kandlku a zdroven naneseni
katalytické vrstvy i do velkych porQ uvnitf stén filtru, aniz by doslo k jejich ucpani. U
nanasenych suspenzi katalyzatoru byly ménény parametry jako pH (ovliviujici
viskozitu), velikost ¢astic a jejich hmotnostni zlomek v suspenzi. Byla vyvinuta nova
metodika dvojitého nanaseni umozniujici vytvofit pozadovanou mikrostrukturu, kterd
dosahuje podstatné vyssi filtracéni Uc¢innosti za cenu jen velmi malého narUstu tlakové
ztraty.



Stanoveni axialni disperze na vysokokapacitni
strukturované vypini MellaPak252Y

Bc. Anna Hojgrova (M2)

Skolitel: Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Jeden ze zakladnich zjednodusujicich predpokladii chemického inZenyra predstavuje
model pistového toku. V inZenyrské praxi bohuzel ¢asto tento predpoklad nelze pouzit z
dlvodu nezanedbatelného podélného promichavani. Pfi navrhovani plnénych kolon pro
ostré separace by zanedbani podélného promichdvani mohlo vést ke Spatnému vypoctu
poctu rovnovaznych pater nebo k neprenositelnosti transportnich charakteristik na jiné
systémy. Nejcastéjsi zplisob popisu podélného promichavani je model pistového toku s
axidlni disperzi.Tato prace se vénuje stanoveni miry axialni disperze na vysokokapacitni
strukturované vyplni Mellapak 252Y. Pro stanoveni miry axidlni disperze ve formé
Bodensteinova kritéria se vyuZzivd méreni odezvy na skokovou zménu vstupni
koncentrace stopovaci latky. Namérena data se nasledné vyhodnocuji relativné slozitym
postupem tak, aby se ocistila od okrajovych efekt(l.Obsahem tohoto pfrispévku je
vytvoreni vyhodnocovaciho programu v MATLABuU, ktery bude v navazujici praci pouzit
pro vyhodnoceni Bodensteinova kritéria a stfedni doby prodleni (zadrz kapalné faze) pro
vypli Mellapak 252Y.
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Pritomnost jednoduchych alkoholii omezuje pusobeni fluorosurfaktanti ve
vodnych roztocich

Bc. Nina Novakovd (M1, doc. Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.)

Tvorba vezikuldrnich struktur v systému dekanol-dekanodt sodny v pfitomnosti
soli

Bc. Eligka Pazderkova (M2, RNDr. lvan Rehof, Ph.D.)

Porovnadni interakci hyaluronanu a jeho derivatu s hovézim a lidskym sérovym
albuminem

Bc. Adam Siuda (M1, Ing. Lukas Valenz, Ph.D.)

Experimentdlni stanoveni objemového koeficientu prestupu hmoty v plynné fdzi
na vysokokapacitni vyplni MP252Y
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10:50
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Bc. Maximilidn Prachar (M1, Ing. Ales ZadraZil, Ph.D.)

Optimalizdcia vyroby lipidickej liekovej formy

Bc. Albert Behner (M1, prof. Ing. Miroslav S063, Ph.D.)

Preparation of the nitrogen-doped carbon using microwave heating
Bc. Filip Keller (M2, Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.)
Predikce mechanickych vlastnosti biopolymert na bdzi kyseliny hyaluronové

Bc. Lukd$ Kamensky (M2, Ing. Denisa Lizofiovd, Ph.D.)

Riadené uvoltiovanie lie¢iv z magnetolipozomov

Bc. Adam Bouz (M2, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Application of the PC-SAFT equation of state on a polymer system with multiple
condensed phases

Bc. Miroslav Vecera (M2, Ing. Ale$ Zadrazil, Ph.D.)

Potahovdni ¢dstic pomoci fluidniho loZe pro fizené uvolriovdni IéCiv

vyhlaseni vysledku



Analyza provoznich podminek rektifikacni kolony

Bc. Martin Bar (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Firma SPOLANA s.r.o provadi mimo jiné vyrobu PVC (polyvinylchlorid). Soucasti
vyrobniho procesu je krakovani, kdy dochazi ke Stépeni EDC (ethylendichlorid) na VCM
(vinylchlorid monomer) a HCI. Vzniklé VCM a zbytky EDC se nasledné od HCl odstranuji
pomoci rektifikace. HCl tvofi svodou velmi agresivni prostfedi, které mize svymi
koroznimi ucinky poskozovat samotnou kolonu a v historii si masivni koroze vynutila i
odstavku a vyménu ¢&asti kolony. Koroze kolony je studovana ve spolupraci s VSCHT a
béhem dvou obdobi 2020-2021 a 2021-2022 byly do kolony instalovany sady koroznich
kuponll. Korozni kupony predstavuji kovova téliska umisténa na urcitém patre vevnitf
kolony, na kterych se za dané obdobi posuzuje mira vlivu koroze na rizné materidly
v zavislosti na typu materidlu a potazeni povrchu polymerni vrstvou. Analyza sad kuponu
v obou obdobich odhalila, Zze v obdobi 2021-2022 byl korozni vliv v koloné vyznamné
vySSi nez v obdobi predchozim. Cil této prace bylo porovnat provozni podminky dané
rektifikacni kolony v obou obdobich, najit vyznamné rozdily a ndsledné provést simulaci
kolony za téchto rozdilnych podminek pro zjisténi, zdali tyto zmény mohly mit vliv na
vétsi prekryv koncentracnich profild HCl a vody a tim padem mohly zpUsobit vytvoreni
korozné agresivnéjSiho prostredi.



Pritomnost jednoduchych alkoholi omezuje ptsobeni
fluorosurfaktantd ve vodnych roztocich

Bc. Artur Sergunin (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Pavlina Basafova

Vodné roztoky jednoduchych alkoholl (tj. methanolu, ethanolu a propanolu) vykazuji
fadu anomalnich fyzikalnich vlastnosti (napf. viskozita, povrchové napéti). Zatimco pfi
velmi nizké koncentraci se alkoholy chovaji prevazné jako povrchové aktivni latky, tak pfi
vysSich koncentracich vytvareji organizované mikrostruktury (tzv. klastry), jejichz vznik
mUzZe nahle zménit vlastnosti celého roztoku. Vyznamnd je také pritomnost alkoholl
v aerovanych reaktorech, kde mohou ovlivnit chovani bublin, a tudiz i napf. transport
kysliku. V roztocich jsou dale mnohdy pfitomny surfaktanty, které maji také podstatny
vliv na chovani bublin diky své adsorpci na rozhrani kapalina-plyn. Nicméné dfive bylo
ukazano, Ze schopnost adsorpce béznych surfaktantli na povrchova rozhrani je pfi
vyssSich  koncentracich  alkoholli minimdlni, a tedy chovani bublin je
ovliviovano predevsim pritomnosti alkoholu. Cilem této prace bylo prozkoumat, jak
budou alkoholy plsobit vroztocich obsahujicich velmi silné povrchové aktivni
fluorosurfaktanty, které by se mély |épe adsorbovat na fazovém rozhrani. Bylo méreno
povrchové napéti pfi riznych koncentracich alkoholu i fluorosurfaktantu v systémech
voda-propanol-kyselina perfluorooktanova a rovnéz byl studovan vliv rlznych
koncentraci propanolu na stoupavou rychlost bubliny.



Tvorba vezikularnich struktur v systéemu dekanol-
dekanoadt sodny v pritomnosti soli

Bc. Nina Novakova (M1)

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

Systém dekanol-dekanoat sodny byl zkouman v Laboratofi chemické robotiky v
pfitomnosti soli vyvolavajicich rdzné jevy, mezi které mizeme fadit rast myelinovych
figur pfi morfologickych zménach kapky dekanolu. Myelinové figury jsou vysoce viskézni
valcovité struktury, které vyrlstaji na nestabilnim dynamickém rozhrani. Pficina jejich
rastu nebyla dodnes zcela objasnéna. Mezi hlavni vysvétleni jejich rlstu patti fizena
difuze povrchové aktivnich latek v roztoku vyvolavajici osmoticky stres, hydratacni
gradient na plandrnich dvojvrstvach ¢i napftiklad elastickd nestabilita dvojvrstev. Pfi
studii myelinovych figur byla pozorovéna i tvorba vezikuldrnich struktur v zavislosti na
pfidané soli do systému. Vezikularni struktury hraji dalezitou roli v biologickych
systémech a jsou predmétem rady chemickych vyzkumui, a to prevainé za ucelem
potencidlniho transportu a skladovani latek. Cilem této prace je provedeni systematické
studie systému dekanol-dekanoat sodny v pritomnosti soli, a to konkrétné pfti tvorbé
vezikuldrnich struktur a navrhnuti vhodného experimentalniho usporadani.



Porovnani interakci hyaluronanu a jeho derivati
s hovézim a lidskym sérovym albuminem

Bc. Eliska Pazderkova (M2)

Skolitel: RNDr. Ivan Reho¥, Ph.D.

Sérové albuminy jsou nejhojnéji zastoupenymi proteiny v krevnim fecisti. Mimo krevni
sérum se vyskytuji znacné také v synovialni tekutiné ¢i kdzi, kde se soucasné hojné
vyskytuje i hyaluronan. Sérové albuminy jsou transportni proteiny s bohatym
zastoupenim kladné i zaporné nabitych funkcnich skupin a hydrofobnich domén, coz
umoznuji interakci s Sirokou Skalou molekul. Hyaluronan je biopolymer, ktery se
pfirozené vyskytuje v lidském téle a pro své unikatni fyzikdlné-chemické vlastnosti je
pouzivan za terapeutickymi a kosmetickymi ucely. Studium interakce mezi sérovymi
albuminy a hyaluronanem je klicové pro pochopeni toho, co se s hyaluronanem déje po
jeho aplikaci do rliznych ¢asti téla. BéZné se pro podobné studie pouzivd hovézi sérovy
albumin, ktery je povazovan za homolog lidského sérového albuminu, ackoli se tyto
proteiny shoduji jen ze zhruba 75.8 %. Z tohoto divodu je tfeba se detailnéji podivat na
rozdily vinterakcich mezi hovézim a lidskym sérovym albuminem. Kromé nativniho
hyaluronanu bude studovana interakce i s jeho hydrofobné modifikovanymi derivaty.




Experimentalni stanoveni objemového koeficientu
prestupu hmoty v plynné fazi na vysokokapacitni
vyplni MP252Y

Bc. Adam Siuda (M1)

Skolitel: Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Jiz od poloviny devatenactého stoleti se vyuZivaji elementy rdznych geometrii pro
zvétseni efektivni plochy, na které dochazi k prestupu hmoty uvnitf kolonovych zafizeni.
Tyto elementy se postupem casu pretransformovali na vyplné strukturované a vyplné
sypané. Obé varianty vyplni nachazeji Siroké vyuziti v chemickém primyslu, napfiklad pfi
vyrobé prlimyslové vyznamnych kyselin, dusi¢né a sirové. Pro spravné navrhnuti kolony
pomoci rate-based pristupu je nutné znat transportni a hydraulické charakteristiky.
Jednim z parametrl pro spravné urceni transportni charakteristiky je i objemovy
koeficient pFfestupu hmoty v plynné fazi neboli kea. Tato prace se zabyva
experimentalnim stanovenim kea na vysokokapacitni vyplni MellapakPlus 252Y, kterda se
radi jiz mezi vyplné 4. generace. kea bylo méreno se systémem vzduch-cpavek/voda-
kyselina sirova na poloprovozni absorpc¢ni koloné o priméru 300 mm. Byly naméreny
hodnoty keca pro rGzné vysky vyplné a nasledné byla pouZita odeCtova metoda pro
odstranéni okrajovych efektl. Experimentdlni hodnoty kea byly porovnany s modelem
Haidl et al. vytvofenym v laboratofti sdileni hmoty VSCHT.



Optimalizacia vyroby lipidickej liekovej formy
Bc. Maximilian Prachar (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Viac ako 60% novych farmaceuticky ucinnych latok vykazuje slabu rozpustnost vo vode,
ktord je pri¢inou ich nizkej bio-dostupnosti a taktiez je pritomny food-effect, kedy je
vstrebatelnost lieCiva premenliva s prijmom potravy. Inovativna lipidicka liekova forma
na principe liquid marbles (tekutych guliciek) je schopna tieto problémy minimalizovat,
ako u? bolo dokdzané v in vivo $tudidch. Ako spdsob vyroby bol na VSCHT vyvinuty
pristroj Kulickomat (Spheromat). V ramci predchadzajuceho vyskumu bola vykonana
rozsiahla parametrickd Studia laboratdrnej verzie tohto zariadenia, ktorej vysledky
boli publikované. Dalsi logicky krok na ceste od vyskumu po uplatnenie technoldgie na
trhu je presun vyskumu na scale-up zariadenia. Cielom tejto prace bolo optimalizovat
vyrobu na poloprevadzkovej verzii zariadenia, aplikovat predoslé poznatky na novu
technoldgiu produkcie, urcit optimalne vyrobne parametre a validovat konzistenciu
vyroby. Potvrdilo sa, Ze optimalizovana poloprevadzkova verzia zariadenia Kulickomat je
schopnd vyroby tejto lipidickej liekovej formy pozadovanej kvality a konzistencie.
Vysledky tejto prace budu uplatnené v ramci univerzitného spin-offu MarbleMat
zameraného na vyvoj a vyrobu lipidickych formulacii pre farmaceutické a potravinarske
poutzitie.
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Preparation of the nitrogen-doped carbon using
microwave heating

Bc. Albert Behner (M1)

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

Demand for advanced materials with specific functional properties is rapidly increasing
due to their various utilizations. Part of this group are porous nitrogen-doped carbons
(PNCs), which find applications such as gas sorbents, energy storage, electrocatalysis,
etc. The currently used synthesis procedure of PNCs consists of thermal annealing of the
carbon precursor at high temperature (< 500 °C), commonly lasting for hours. This
lengthy approach is highly demanding on the energy consumption, which results in
negative environmental impact. Since PNCs have an auspicious use as potential CO;
sorbents, the requirements for the environmental impact of the synthesis are stringent
for the emission of CO,. Accordingly, the use of an alternative source of energy, such as
microwave (MW) irradiation can reduce the energy usage and possibly lead to an
environmentally sustainable and economically suitable synthesis approach. In this
research, the thermal treatment and MW heating was compared as a procedure
resulting in the polyaniline-based PNC with analogous properties. The aim of this work is
to test and identify the chemical composition of PNC emerging from two parallel
methods. These results are essential for the preparation of further materials using the
green approach.
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Predikce mechanickych vlastnosti biopolymert na
bazi kyseliny hyaluronové

Bc. Filip Keller (M2)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

vvvvvv

v ndplastech a obvazech urychlujicich proces hojeni ran a v mnoha dalSich medicinskych
a farmaceutickych aplikacich. Hyaluronan se ptirozené vyskytuje v mezibunééné hmoté
a je vyznamnou slozkou koZni tkané.Tato prace se zabyvd moZnosti predikce
mechanickych vlastnosti poréznich filmG vyrobenych z derivatd kyseliny hyaluronové
v zavislosti na jejich vnitrni strukture. Cilem je pomoci metody diskrétnich elementt
(DEM) matematicky modelovat mechanické namahani a graficky znazornit zavislost
relativniho prodlouzeni materidlu na plsobicim mechanickém napéti (tzv. stress-strain
diagram) aZz do zborceni jeho struktury. V uméle generovanych modelech vzork(, na
nichZ jsou provedeny simulace, jsou péry v materialu rozloZzeny geometricky pravidelné.
Vysledky analyzy zavislosti relativniho prodlouzeni na mechanickém napéti jsou
nasledné porovnany mezi sebou. DalSim krokem je modelovani porézni struktury, kterd
byla ziskdna z konfokdIiniho mikroskopu pfi charakterizaci vyrobnich vzorkd film
z hyaluronanu vyrobenych ve firmé Contipro. Koneénym cilem prace je validovat
predikované stress-strain kfivky s diagramy namérenymi ve firmé na realnych vzorcich.




Riadené uvoltiovanie lieCiv z magnetolipozomov

Bc. Lukds Kamensky (M2)

Skolitel: Ing. Denisa Lizofiova, Ph.D.

V stcasnosti je drviva vacsina liediv podavana pacientom systémovo, kedy pritomnost
ucinnych latok v celom organizme podmieniuje ich potrebné vyssie davky a zaroven
mozné vedlajSie Gclinky. Tuto skutoCnost sa usiluje zmenit koncept cieleného
dorucovania ariadeného uvolfovania lieciv, ktory by mohol priniest zdravotné
(minimalizacia neZiaducich ucinkov) aj ekonomické (minimalizacia potrebnej davky)
benefity. Ako vysoko potencidlne nosice lieCiv su predstavené magnetolipozomy,
submikrénové kompozity, kombinujuce magnetické nanocastice s lipozomami. Praca
Studuje vlastnu pripravu magnetolipozémov, ich zakladné parametre atransportné
vlastnosti. Diskutuje aj vztahy medzi schopnostou radiofrekvencného ohrevu a zlozenim,
velkostou a koncentraciou magnetolipozémov v suspenzii. Dalej sa zameriava na
testovanie uvolfiovania modelovej liecivej latky, norfloxacinu (NFX), v reakcii na externy
podnet aprindsa vysledky prvych antimikrobidlnych testov.Magnetolipozémy boli
opakovatelne pripravené s rdznym zlozenim v rozpati velkosti 200 — 800 nm a s vysokym
obsahom Zeleza (0,1 — 0,3 mg/mg fosfolipidov). Uspedna enkapsulacia NFX a jeho
riadené uvolnenie unikatnym mechanizmom potvrdzuje teoretické vyuzitie
magnetolipozdmov v terapeutickej praxi.
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Application of the PC-SAFT equation of state on a
polymer system with multiple condensed phases

Bc. Adam Bouz (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

The perturbed-chain statistical association fluid theory (PC-SAFT) equation of state
implemented in the Fortran programming language is applied to a ternary mixture of
polymer, solvent, and gas. The work aims to determine the solubility of n-hexane in
polyethylene during its production in a slurry reactor, i.e., in an ethylene environment.
The phase equilibrium is modeled at conditions of the slurry reactor, hence at relatively
low temperatures and pressures. The three pure component parameters required for
each component were taken from relevant literature. The strategy is to perform
extensive calculation in which experimentally acquirable state variables are fixed in
order that the system of equations is not underdetermined. The total volume of the
system, mass of each component, along with temperature and pressure, were obtained
experimentally. The total pressure of the system was chosen as an independent
variable, and its difference with the experimental value is a measure of the success of
the calculation. The computation strategy and the numerical problems are discussed in
the present work, as well as the determination of binary interaction parameters (kj),
which are obtainable via the modeling of two-component systems.



Potahovani castic pomoci fluidniho loze pro rizené
uvolnovani léCiv
Bc. Miroslav Vecera (M2)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Produkce peroralnich generickych IéCiv je vazana na expiraci patent( originalnich léciv,
jejichz vlastnosti musi nova kopie striktné splfiovat. Mezi tyto vlastnosti patfi napriklad
koncentrace |éCiva v krevni plazmé nebo in-vitro testovani rychlosti uvolfiovani. Avsak
proces jejich optimalizace je sloZity a zména jednoho parametru ma vliv na vice
proménnych i celkové chovani produktu. Univerzalnim a velmi rychlym zplsobem
optimalizace disolu¢niho profilu by mohla byt kombinace ¢astic potazenych lécivem
s rozdilnymi profily, kde jejich vhodnou kombinaci mizeme dosahnout poZadovanych
vlastnosti. Pro pfipravu prvnich prototypl byly pfipraveny potahované pelety z
mikrokrystalické celulézy na modifikovaném fluidnim lozi s Wurster kominkem. K
modelovému |é¢ivu (hydrochlorothiazid) byl do nastfiku pfrimichdvan polymer
(hydroxypropylmethylceluldza) o dvou viskozitach. Takto byly pfipraveny dva typy ¢astic
s funkéni vrstvou a s poZzadovanym chovanim. Polymer zde plini roli pojidla a zaroven
ovliviiuje vylucovaci profil 1éCiva. Naslednymi testy byla mérena rychlost uvolnéni IéCiva
nejprve jednotlivych typl castic a poté jejich kombinaci (1:1, 1:3, 3:1). Témito
kombinacemi se nam podafilo Uspésné vytvaret razné profily vyluovani v mezich
danych profilem pomalého a rychlého disolu¢niho profilu.
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Vliv geometrickych parametri 3D strukturovaného
loZe zkrapéneého reaktoru z pohledu dvoufdazového
toku

Bc. Katerina Nyklickova (M2)

Skolitel: Ing. Petr Stavarek, Ph.D.

Trifazové reaktory se zkrdpénym loZzem maji vyznamné vyuZiti v oblasti heterogenni
katalyzy. Struktura pevného loZe, skrze které proudi plyn a kapalina, je dulezita
z hlediska hydrodynamiky dvoufazového toku. V primyslu jsou bézné pouzivana loze
tvorend z nahodné sypanych &astic, jejichz vyhodou je jednoduchd instalace a vyména
v reaktoru, ovSem diky nerovnomérné distribuci tekutiny dochazi ke Spatnému vedeni
tepla a vysoké tlakové ztraté. Tyto nezddouci efekty by mohly byt eliminovdny presné
definovanou strukturou loze. Diky soufasnym moznostem 3D tisku lze takovéto
struktury s pfesnosti na desetiny milimetru vyrobit. Tato prace se zabyva studiem
periodicky se opakujicich otevienych struktur (POCS) jako moZnymi nosici katalyzatoru.
V rdmci prace byl doposud studovan parametricky soubor deseti POCS struktur, u nichz
byly ménény parametry jako Sitka vzpér, ¢i velikost bunék, s didrazem na zachovani
podobné hodnoty porozity. Hydrodynamické vlastnosti (tlakova ztrata, zadrz kapaliny)
jsou porovnany s daty pro ndhodné sypané castice (kulicky, valecky), které pfti priblizné
stejném specifickém povrchu a porozité dosahuji az nékolikandsobnych hodnot tlakové
ztraty. Dale se prace zaméruje na predikci tlakové ztraty a zddrze kapaliny pro tyto
struktury pomoci vhodnych empirickych korelaci.




New coamorphous drug formulations of
enzalutamide

Bc. Katefina Neubergerova (M1)

Skolitel: Argyro Chatziadi

Nowadays, approximately 40 % of marketed drugs exhibit poor water solubility. Since
most of them are administered orally, their solubility in gastric and intestinal fluids is
crucial for biological activity. Several promising approaches have been introduced to
improve dissolution properties, e.g., amorphization. Nevertheless, its use is limited due
to the thermodynamic instability of prepared systems.To overcome this disadvantage
coamorphous systems have been introduced. In these systems, a drug and small organic
compounds form an amorphous mixture stabilized by intermolecular interactions. Thus,
the systems exhibit higher stability and enhanced dissolution rate compared to the
individual components. The aim of this work was screening and preparation of
coamorphous formulations by vibrational ball milling. Enzalutamide, a poorly water-
soluble drug commercially used for prostate cancer treatment, was combined with
various coformers. Four new coamorphous forms were found and further analyzed by
differential scanning calorimetry and infrared spectroscopy. The dissolution behavior of
those systems in aqueous solution is studied. Results will be compared to crystalline and
amorphous enzalutamide to prove that the coamorphous provide a dissolution
advantage.



Nova metoda pro soucasné urceni permeacniho a
particniho koeficientu s vyuZitim liposomua
Bc. Kldra Odehnalova (M2)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Permeace je jednim z kliCovych parametrd biodostupnosti léCiv, jelikoZ je soucasti nejen
vstfebdavani |éCiv pfi rlGzné aplikaci (perordlni, transdermalni, inhalacni), ale i pfi
nasledné distribuci v lidském téle. Permeace je tudiz jiz intenzivné zkoumana a existuje
mnoho simulacnich, vypocetnich i experimentdlnich metod pro stanoveni permeability.
Dosavadni zndmé experimentalni metody probihaji vSak pouze pres velmi maly povrch
(cm?), a proto neexistuje doposud experimentdlni metoda pro stanoveni permeability
pomalu-permeujicich latek. JelikoZ tenké stfevo mda povrch desitky m?, je dilezité
sledovat i tyto latky. Zaroven neexistuje metoda pro soucasné stanoveni permeacniho a
particniho koeficientu.Tato prace se zabyva vyvojem nové experimentalni metody pro
soucasné stanoveni permeability a parti¢niho koeficientu pomalu-permeujicich latek. Byl
nalezen vhodny experimentalni systém (liposomy) a vhodné podminky pro naméreni
experimentdlnich dat. Poté byl navrzen model, ktery byl pouzit na namérena
experimentdlni data a byla pomoci néj uréena permeabilita a parti¢ni koeficient.
S vyuzitim této metody byl zkouman také vliv pfidani jiné latky na tyto veli¢iny. Na zavér
bylo prokdzano, Ze je tato metoda vhodna i pro sledovani a méreni takzvaného
Lpermeation enhancementu”.



Vyvoj dezinfekcniho prostredku s prodlouzenym
ucinkem pro kozni aplikaci
Bc. Lucie Vecerkova (M2)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

Patogenni mikroorganismy se Sifi z ¢lovéka na clovéka vzdjemnym kontaktem, Cdi
zprostifedkované pres kontaminované povrchy, a to napfiklad dotekem rukou. Jednou
z moZznosti omezeni pfenosu je tedy udrzeni Cistych rukou, ¢ehoZz zejména v poslednich
letech znaénd ¢ast populace dosahuje dezinfekénimi prostfedky na bazi etanolu. Tyto, a¢
maji skvély okamzity ucinek, nezajisti dlouhodobou ochranu, navic vysusuji pokozku.
Cilem této prace je vytvofit dezinfekéni prostiedek, jez by diky postupnému uvolfiovani
aktivni slozky na lidskou k(zi zajistil ochranu pred mikroorganismy trvajici v fadu desitek
minut az hodin. Pro tento Ucel bude zkoumdna vhodnost chitosanovych mikrocastic
s chlorhexidin diglukonatem s rliznou mirou cross-linkace (zesitovani) viz obrazek, jez se
zachyti a urcitou dobu udrzi v papilarnich liniich. Porovnanim morfologie, distribuce
velikosti ¢dstic, rychlosti uvolfovani aktivni slozky atd. bude zvolena nejvhodnéjsi
metoda pripravy. Vybrané castice budou déle testovany na mikroorganismech a to jak
na okamzity, tak prodlouzeny ucinek. Pro testovani prodlouzeného ucinku bylo tieba
vyvinout vhodnou metodu. Ukazalo se jako praktické vytvofit k tomuto Ucelu repliku
kGze na lidském prstu, na niz bude mozné sledovat prodlouZzeny ucinek opakovanou
umélou kontaminaci.

bez cross-linkace cross-linkované cross-linkované
pfipravené sprejovym suSenim  pfipravené sprejovym su$enim pfipravené zesitovanim z emulze



Uvedeni poloprovozniho michaného reaktor do
provozu

Bc. Daniel Bambas (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Mechanicky michané nadoby nachazeji hojné uplatnéni v pramyslu pri procesech
smésovani latek, dispergaci fazi ¢i suspendaci ¢astic v kapaliné. V systémech kapalina-
plyn se michané nadoby vyuzivaji k intenzifikaci prestupu hmoty mezi fazemi. Montazi
takovéto michané nadoby se v této praci budeme vénovat. Z dlvodu rekonstrukce
laboratofe byla michana vélcovd nadoba o pfiblizném objemu 550 dm3, vySce 2 m a
praméru 60 cm docasné demontovana. Kvali jeji velikosti byla zpétnd montaz
netrividlnim ukolem. Hlavnimi vyzvami béhem montdze byly zajisténi tésnosti nddoby,
zapojeni veskeré elektroniky a ovéreni kvality smontovani pomoci série testovacich
méreni. BEhem prdce bylo tfeba resit postupné vznikajici rGznorodé problémy jako byla
fixace hnaciho motoru michadla ke zdi, montaz nového ventilu pro ptivod plynu spolu
s jeho elektrickymi rozvody a re-design obvodu chladici vody. Po Uspésném smontovani
bude poloprovozni michany reaktor slouzit k méreni hydromechanickych a transportnich
vlastnosti tekutin.



Priprava a testovanie antibakterialnych povrchov

Bc. Méria Soltésova (M1)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

Z vyskumov vyplyva, Ze kridla niektorych druhov hmyzu, konkrétne kridla vazok, Sidielok
a cikad, vykazuju antibakteridlne vlastnosti. Vdacia tomu pritomnosti nanostruktur,
ktoré maju schopnost mechanicky narusit integritu bakteridlnej membrany a tym
zapri¢init jej uhynutie (vid' obrazok — porovnanie SEM snimkov Zivych a uhynutych
baktérii). Cielom tejto prace je otestovat mieru antibakteridlneho ucinku kridel
vybranych druhov vaZzok a porovnat ich s antibakteridlnym Gcinkom povrchov na baze
striebornych nanocastic. Testované povrchy boli charakterizované pomocou SEM
snimkov aich baktericidne ucinky vyhodnotené voli gram-pozitivnej baktérii
Staphylococcus epidermidis a gram-negativnej Escherichia coli. Rozdiel medzi gram-
pozitivnymi a gram-negativnymi baktériami spociva v ich odlisnej bune¢nej membrane,
ktord priamo ovplyviiuje ako bude danad baktéria s povrchom interagovat.
Antibakteridlne povrchy nam ponukaju moznost bojovat voci ¢oraz rozSirenejSej
bakteridlne] rezistencii proti si¢asnym antibiotikdm inym pristupom - a to prevenciou.
Vyhodou mechanického uc¢inku nanostruktirovanych povrchov je ich moZnost
opakovaného poutZitia, nenaro¢nost na udrzbu a mozZnost replikacie ich morfolégie na
Sirokom spektre povrchov od medicinskych nacini, trupy lodi az po kazdodenné
predmety okolo nas.




Kombinované lipidické a porézni nosice léCiv
Bc. Oliver Nagy (M1)

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

V dnesni dobé je v nékterych aplikacich tfeba podavat léCiva lokalné, nebot intravendzni
a peroralni podani maji fadu nezadoucich efektd, jako napriklad systémovy efekt, vyssi
spotfebu ucinné latky, nebo kratsi dobu plsobeni. Tento projekt se zabyva vyvojem a
charakterizaci nové lékové formy na bdzi porézniho nosi¢e kombinovaného s lipidickou
vrstvou. Vyvijeny materidl je charakteristicky kontrolovatelnou kinetikou vylucovani
ucinné latky a jeho potencidlni aplikace na misto uréeni je jednoducha a rychla. Cilem
této prace je navrh, pfiprava, charakterizace, a predpovéd faktorl, které maji vliv na
kinetiku wvylucovani léciva a samotnou pripravu lékové formy. VSechny zjisténé
parametry by mély prispét k vytvofeni metodologie pfipravy nové pevné lékové formy
pro lokalni aplikaci s fizenou kinetikou vylucovani léciva. Doposud bylo pfipraveno a
nasledné charakterizovano nékolik rliznych poréznich forem fosfore¢nanu vapenatého
(vybrdn pro svou biokompatibilitu), jez byly potazeny fosfolipidy s pfimésemi a IéCivem
(antibiotikum doxycyklin-hyklat). Vytvorené lékové formy byly podrobeny disolué¢nim
testlm. Tyto testy v zdvislosti na porozité matrice a volbé substrati vykazovaly riznou
kinetiku vylu¢ovani, coz ukazuje na moznosti pfipravy této lékové formy s on-demand
vylucovaci kinetikou.



Viiv pritomnosti sazi na katalytickou aktivitu filtru
pevnych castic
Bc. Zbynék Semerad (M2)

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

Jednim z kli¢ovych parametr( spalovaciho automobilu je mnoZstvi produkovanych emisi.
Evropskd unie prostfednictvim emisnich norem omezuje jak mnozstvi plynnych emisi,
tak mnozstvi a pocet produkovanych pevnych ¢astic. Jednim ze zafizeni redukujicich tyto
emise je katalyticky filtr pevnych &astic, ktery filtruje pevné astice, a zaroven katalyzuje
probihajici reakce. BEhem provozu dochdzi k produkci sazi, které se zachytavaji i na
katalytické vrstvé filtru, a tim mohou ovliviiovat pribéh reakci. Ke studii tohoto jevu je
vyuzita 3D struktura redlného katalytického filtru pevnych ¢astic ziskana na zdkladé dat z
rentgenové tomografie. Struktura je poté prevedena na vypocetni sit, a v programu
OpenFOAM vyuzita k modelovani toku, filtrace a probihajicich reakci. V prezentované
simulaéni studii je diskutovan vliv pfitomnosti a rozmisténi sazi na konverzi oxidace CO.
Na obrdzcich nize je Cerné zobrazena vrstva sazi vytvorend pomoci simulace toku a
filtrace (obrazek a)), a uméle vytvorena souvisla vrstva sazi (obrazek b)).




Screening polymernich membran pro pervaporacni
déleni smési methanolu a acetonitrilu

Bc. Jordan Jandk (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Prace se zabyva porovnanim dat pervaporacnich charakteristik (separacni faktor,
selektivita, koeficient propustnosti) série polymernich membran pro déleni azeotrop-
tvorici dvojice latek methanol — acetonitril. Pervaporacni méreni byla provadéna pfi
tfech rGznych teplotach (35, 45, 55) °C, analyza zasobniho roztoku a permedatu byla
provadéna metodou infracervené spektrometrie v plynné fazi. Studované polymerni
membrany byly pfipraveny z triacetatu celuldézy (CTA), kyseliny polymlécné (PLA),
polysulfonu (PSU), poly(1-trimethylsilyl-1-propynu) (PTMSP), Matrimidu®, silikonového a
polychloroprenového kaucuku (SR, CR). Ddle byly charakterizovany komercéné dostupné
membrany od firmy DeltaMem AG: organofilni (typ 4060) a hyrofilni (typy 4155 a 1265).
Fyzikdlné konzistentni model pervaporace zahrnoval model termodynamické neideality
kapalné smési. Zatimco klasickou ulohou je v ptipadé pervaporace déleni smési latek
hydrofilnich a organofilnich, cilem této prace je nalezeni mozZnosti pervaporativniho
déleni smési hydrofilnich (polarnich) latek.



Studium vlivu geometrie na Marangoniho tok
vyvolany Lofflerovou smési

Bc. Vojtéch Blahusek (M1)

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

Kafrové lodi¢ky jsou hojné vyuzivany ke studiu samopohybu, saomouspofadani a
nelinedrniho chovani — vlastnosti, které jsou bézné pozorovatelné u zivych organisma.
Lodicky s Cistym kafrem byly jiz hojné prostudovany. Kafr je krystalicka latka a pouziva se
ve formé uniformnich lisovanych tablet, coZ znacné limituje studium zavislosti
samopohybu na tvaru pohybujiciho se objektu. Molekuly kafru se dostavaji na vodni
hladinu dvéma zpUlsoby, a to sice pfimou dissoluci a sublimaci a naslednou depozici. Na
hladiné vody pUlsobi jako slaby surfaktant, takZze snizuji povrchové napéti vody okolo
kafrové lodicky. Vznikd tak gradient povrchového napéti a ten vyvolava Marangoniho
efekt, tedy tok kapaliny z mista s niz§im povrchovym napétim do mista s vysSim. Tok
vyvolany timto zplisobem rozpohybuje kafrovou lodicku. Cilem této prace je pouzit pro
experimenty nedavno popsanou Lofflerovu smés, smés kafru a kamfénu. Lofflerova
smés ma spiSe charakter vosku, takze ji lze snadno tvarovat. Vramci prace bylo
navrzeno nékolik mozZnosti uspofadani lodicek s Lofflerovou smési. Také bylo
pozorovano jednoduché cerpadlo tvorené imobilizovanou Lofflerovou smési. Byly
naméreny charakteristiky jako rychlost pohybu lodi¢ek a rychlost toku. Dale bylo
diskutovano poutziti Léfflerovy smési v jednoduchych zafizenich.



Chemické inzenyrstvi VIII

MISTO: BIII

KOMISE
prof. Dr. Ing. Tomdas$ Moucha (pfedseda)

Ing. Petr Mazur, Ph.D.
Ing. Martin Bure$
Ing. Lenka Krajakova

zastupce sponzora

PROGRAM
08:30 zahajeni

08:30 Bc. Martin Spurny (M1, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)

Elektrochemické testovanie sulfénovanych antrachinénovych derivdtov pre
pouzitie v redoxnych prietokovych batéridch

08:50 Bc. Tereza Hodnd (M2, doc. Ing. Frantisek Rejl, Ph.D.)

Rizeni zafizeni pro odstrariovdni oxidu uhelnatého

09:10 Bc. Vojtéch Skopek (M2, Ing. Lukd$ Valenz, Ph.D.)

Stanoveni tlakové ztraty vyplné Mellapak 252Y a vyhodnoceni specifickych
konstant pro hydromechanicky model na nové absorpcni koloné

09:30 Bc. Lukas Beréik (M1, prof. Ing. Miroslav So63, Ph.D.)

Stanoveni smykového napéti v michanych a pritocnych systémech

09:50 Bc. Dan Unzeitig (M1, Ing. AlesS Zadrazil, Ph.D.)

Vliv vyrobnich parametri na vnitini strukturu tekutych kulicek

10:30 Bc. Jakub Kamenicky (M1, prof. Dr. Ing. Tomas Moucha)

Softwarova modifikace programu pro stanoveni linearity vodikového senzoru



10:50 Bc. Karel Kube$ (M1, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Enhancing the effectivity of electrodynamic dust shield with polymeric layers

11:10 Bc. Matous Poldk (M2, prof. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Vliv starnuti na aktivitu katalytickych filtrt pevnych cdstic
11:30 Bc. Petr Fatka (M2, Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.)
Cesta do nitra glukanovych cdstic

11:50 Bc. Tomas Sulc (M2, doc. Ing. Franti$ek Rejl, Ph.D.)

Sledovani fazového rozhrani pozitivnich a negativnich systému pfi destilaci
pomoci termografie

vyhlaseni vysledku



Elektrochemicke testovanie sulfonovanych
antrachinonovych derivatov pre pouzitie v redoxnych
prietokovych batériach

Bc. Martin Spurny (M1)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Obnovitelné zdroje v energetike predstavuju vyzvu v podobe nekonstantnych dodavok
elektriny do rozvodnej siete. Potencialnym rieSenim su organické redoxné prietokové
batérie (RFB- redox flow battery), ktoré by uchovavali vyrobenu energiu a zabezpecovali
jej nepretrzity dostupnost. Antrachinénové disulfénované soli (AQDS) s vhodnymi
kandidatmi na redoxne aktivnu latku pre zdporny elektrolyt RFB. Cielom tejto prdce bola
elektrochemicka charakterizacia 2,7- a 2,6-disulfénovanych AQDS s réznymi protiiénmi
pomocou voltametrickych merani, Stidium chemickej stability v ¢lanku prietokovej
batérie a stanovenie maximalnej rozpustnosti vo vodnom elektrolyte s neutralnym pH.
Voltametrické merania prebiehali na statickej a rotujucej diskovej elektréde, pricom boli
vyhodnotené elektrochemické parametre (formalny redoxny potencial, difazny
koeficient, kinetické parametre), ktoré vykazovali malé rozdiely medzi skimanymi
vzorkami. Rozpustnost bola stanovena analyzou nasytenych roztokov AQDS v UV-VIS
spektrometri, kedy boli najvyssie hodnoty namerané pri 2,7-AQDS-Na a 2,7-AQDS-NHa.
Pri cyklickom nabijani/vybijani v laboratérnom prietokovom ¢lanku bolo pri oboch
formach optimalizované zloZenie elektrolytu pre dosiahnutie vysokej stability. Pri NHa-
forme bola objavend mozZnost regeneracie kapacity.



Rizeni zaFizeni pro odstrariovdni oxidu uhelnatého

Bc. Tereza Hodna (M2)

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

Ni-Cd akumuldtory jsou diky svym vlastnostem dodnes vyuZivané ve specifickych
aplikacich a predpoklada se, Ze v obéhu budou jesté nejméné tficet let. Toxicita kadmia
pro Zivotni prostfedi je zfejmou problematikou a po skonceni Zivotnosti je nutné
akumulatory recyklovat s dirazem na kompletni odstranéni kadmia. Pfi recyklaci Ni-Cd
akumulatord pyrometalurgickym zpracovani vredukéni atmosféfe se ztechnologie
uvolfiuje odplyn s vysokym mnozstvim oxidu uhelnatého, které je tfeba vyrazné snizit,
nejlépe odstranit. K tomu bylo navrieno zafizeni (dospalovak), které zbavuje odplyn
oxidu uhelnatého jeho spalenim kyslikem na oxid uhlicity. Pro fizeni dospalovaku je
tfeba sestavit logiku fizeni a regulaci, aby jednotka dokazala fidit proces hofeni tak, ze
koncentrace oxidu uhelnatého bezpecné klesne pod zakonem stanoveny limit 500
mg/m?3 a spaliny budou moci byt vypustény do ovzdusi.



Stanoveni tlakové ztraty vyplné Mellapak 252Y a
vyhodnoceni specifickych konstant pro
hydromechanicky model na nové absorpcni koloné

Bc. Vojtéch Skopek (M2)

Skolitel: Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

V prlmyslové praxi je absorpce ¢asto vyuzivanym procesem pro Cisténi plyn. Absorpce
je provozovdna v kolonovych aparatech, které jsou naplnény strukturovanymi nebo
sypanymi vyplnémi. Ty jsou pouzivany pro zlepseni kontaktu kapalné a plynné faze.Aby
bylo mozné v Laboratofi sdileni hmoty pracovat s co nejvétsim mnozZstvim téchto vyplni,
je potifeba mit k dispozici rizné dimenzované kolony. Cilem této prace bylo proto
postavit novou poloprovozni absorpcni kolonu o vnitfnim priiméru 300 mm z materialu,
ktery odold veskerym chemikaliim a tlakm, kterym bude kolona vystavena a naméfit na
ni tak prvotni data.Prvni zmérena veliCina na nové koloné byla tlakova ztrata na
vysokokapacitni strukturované vyplni Mellapak 252Y od firmy Sulzer Ltd. Tlakova ztrata
byla namérena na systému voda — vzduch jak pro suchou vypln, tak pfi rlznych mirach
skrapéni vodou.Ziskand data byla nasledné porovnana sdaty od vyrobce ziskand
z programu Sulcol a wvyuZita pro stanoveni specifickych konstant vyplné pro
hydromechanicky model. Konkrétné pro hojné pouzZivany model Billet and Schultes z
roku 1999.



Stanoveni smykového napéti v michanych a
prutocnych systémech
Bc. Lukas Bercik (M1)

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

Znalost smykového napéti vsystémech pouzivanych pro kultivaci savcich bunék
predstavuje klicovy parametr pro pfenos procesu z laboratorniho do vyrobniho méritka.
Kultivace muzZe probihat bud vsadkové (v bioreaktoru), nebo kontinudlné (perfuzni
systém). Pfi kontinudlnim provozu je béiné pouZivano odstredivé cerpadlo, které
predstavuje dalsi zdroj smykového napéti a tudiz i riziko pro bunky. PfredloZzend prace
bude vénovana experimentalni charakterizaci maximalniho smykového napéti
v michaném reaktoru a odstredivém Cerpadle za poufziti systému agregatli nanocastic
citlivych na smykové napéti. Ziskana data budou porovndna s hodnotami vypoctenymi
pomoci modelovani dynamiky tekutin (CFD). Metoda agregatli bude testovana také
vzhledem k jeji robustnosti (vliv parametri pouZitych pfi agregaci na chovani ¢astic ve
zkoumaném systému) a univerzalnosti (aplikovatelnost v koncepéné odlisSnych
systémech).



Vliv vyrobnich parametrt na vnitini strukturu
tekutych kulicek

Bc. Dan Unzeitig (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ ZadraZil, Ph.D.

Tekuté kulicky predstavuji vhodnou alternativu pro poddavani ucéinnych latek se Spatnou
biodostupnosti prfekonanou napf. podanim v amorfni formé. Kulicky se pfFipravuji
kapanim roztavené pevné faze do loze z prasku, kterym se po dopadu obali. U¢inna latka
se stabilizuje nejcastéji v olejové fazi nebo polymeru. Vysledny tvar, velikost, nebo obsah
prasku vici olejové fazi se da regulovat mnoha vyrobnimi parametry, jako jsou vyska, ze
které kapky dopadaji do loZe, teplota a pritok taveniny, teplota praskového loze, nebo
rychlost chlazeni produktu. Tato prace se je vénovdna studiu vnitfni struktury kulicek,
odhalovani vyrobnich vad a vypoctu obsahu prachovych ¢astic. Kulicky jsou skenovany
pomoci mikrotomografie, kterd umoziuje nedestruktivni pohled do nitra kuli¢cky. Na
snimcich z CT jsou zfetelné rozliSitelné slozky, ze kterych se kulicka sklada, a tudiz je
mozné vyhodnotit i pomér jejich obsahu. Nejcastéji pfitomné vady pozorovatelné pfi
tomografii jsou dutiny nebo separace fazi vznikajici pfi tuhnuti kuli¢cky. Prace by méla
vést k optimalizaci vyrobnich parametrd a minimalizaci vad u pfipravovanych kulicek.



Softwarova modifikace programu pro stanoveni
linearity vodikového senzoru

Bc. Jakub Kamenicky (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

V souc€asné dobé neni na trhu mnoho zafizeni schopnych méfit koncentraci vodiku
v plynech a kapalinach s ndlezZitou selektivitou a s ptijatelnou odolnosti vii¢i podminkdm
v provozu. Vodikovy senzor vyvijeny v Laboratofi sdileni hmoty vykazuje slibné vysledky
jak v presnosti méreni, tak v odolnosti v provozu. Vodikovd sonda funguje na
principu ampérometrie. Této elektroanalytické metody vyuZziva i dfive vyvinutd kyslikova
sonda, jez nalezla vyuziti vjaderné elektrarné. Vyhodou ampérometrické vodikové
sondy je, Ze oproti vétsiné komercné dostupnych senzor( zaloZenych na tepelné
vodivosti vykazuje vyrazné vyssi selektivitu pro vodik, poskytuje prakticky okamzitou
odezvu (Casova konstanta v jednotkach sekund) a signdl sondy je z fyzikalniho principu
méreni linedrni vici koncentraci vodiku.Tato prace je zaméfena na rozsifeni fidiciho
software o modul ovéreni linearity signalu sondy pfimo na méficim zafizeni. Pfedchozi
vyvoj byl zaméren na software pro tlakovou a teplotni korekci velikosti méreného
signalu. Korekci bylo moziné provést na zakladé experimentalniho stanoveni aktivaéni
energie pouzité membrany. VSechny dil¢i ¢asti byly implementovany do jednoho
programu, ktery obsluhuje celé méfici zafizeni sondy.



Enhancing the effectivity of electrodynamic dust
shield with polymeric layers

Bc. Karel Kubes (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

The so-called electrodynamic dust shield (EDS) is a technology that uses an electric field
to repel charged particles. It was invented to keep the surfaces of vulnerable devices in
space clean. Unlike the highly charged particles in space, terrestrial dust particles carry
smaller to no charge, as they are, for example, not exposed to direct space rays. The
fundamental idea of this work is to intensify the charge on deposited dust particles
using the triboelectric effect so that the dust shield would be more applicable to Earth
conditions. We studied the behavior of sand particles on four different polymer layers
prepared by electrospraying. Charging was carried out using a 3D-printed charging cell
and vibrational apparatus and evaluated using a Faraday cup with an electrometer. The
results showed that polystyrene and polymethylmethacrylate could be utilized in
terrestrial EDS due to their durability and ability to reliably charge the sand particles to
one polarity. For the next part of the research, we constructed an EDS prototype to
confirm the concept's functionality. Using a 3D-printed cage, we fitted prepared
polymer layers on the electrode and studied the repulsion of adhered dust. In the
future, the completed improvement could find great use in the photovoltaic industry.



Viiv starnuti na aktivitu katalytickych filtri pevnych
castic
Bc. Matous Poldk (M2)

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

V automobilovém primyslu jsou vyvijeny technologie slouzici ke snizovani toxickych
slozek vyfukovych plynu tak, aby Ucinnost téchto zafizeni byla co nejvyssi a byly spinény
i ty nejprisnéjsi legislativni predpisy. Pro ciSténi vyfukovych plyn( se v dnesni dobé
nejcastéji vyuZivaji katalytické filtry pevnych ¢astic. Jednd se o zafizeni schopna
zachytdvat jak pevné cCastice, tak i katalyticky preménovat skodlivé plynné slozky
(zejména oxid uhliCity, oxidy dusiku a zbytky nespdlenych uhlovodik() na zdravotné
nezdvadné latky (voda, dusik a oxid uhliCity). Katalytické filtry pevnych ¢astic jsou
v automobilech vystavovany extrémnim podminkam, a je proto dullezité, aby béhem
provozu nedochdzelo k nevratnému snizeni katalytické aktivity. Tato prace se zaméruje
na hlavni faktor ovliviujici starnuti katalytického filtru pevnych castic, kterym je vliv
vysoké teploty a s tim souvisejici nezadouci rist velikosti katalyticky aktivnich nanocastic
(slinuti), které vede ke ztraté aktivnich center. Cilem prace je nalezeni takovych
provoznich podminek, které umoini oxidaci sazi a zdroven omezi deaktivaci
katalyzatoru.



Cesta do nitra glukanovych castic

Bc. Petr Fatka (M2)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.

B-glukany jsou polysacharidy, které je mozné nalézt napr. v bunécnych sténach kvasinek.
Vyznacuji se schopnosti stimulovat imunitni odpovéd organismu, coz z nich ¢&ini
potencidalné vyhodny materidl pro rldznorodé aplikace, napf. dorucovani léciv. Z
plvodnich kvasinkovych bunék je moZzné nékolikakrokovou extrakci ziskat duté, porézni
Castice o velikosti 2-5 um, jejichZz stény jsou tvofeny pravé z B-glukanl. PrestoZe v
literature je produkt tohoto postupu bézné popisovan jako duté castice, snimky z
konfokalniho mikroskopu i TEM (naSe i v literature) naznacuji pfitomnost jadra uvnitf
Castic. Toto jadro ovsem neni nijak komentovdano. Zaméfili jsme se na zjisténi slozeni
tohoto jadra. Byly provedeny pokusy o rozbiti c¢astic, s cilem uvolnit jadro z obalu a
charakterizovat ho obvyklymi metodami (napf. spektroskopicky), ¢ehoz vSak nebylo
nékolika rdznymi metodami dosazeno. Az vyuziti konfokalni Ramanovy mikroskopie
umoznilo i bez rozbijeni odhalit, Ze se jddro pravdépodobné sklada ze smési a-
polysacharidi a blize nespecifikovanych proteind. Dusledkem vyhodnoceni dat
z konfokdlniho mikroskopu a konfokalniho Ramanova mikroskopu byla celkova zména
pohledu na strukturu glukanové ¢astice.
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Sledovani fazového rozhrani pozitivnich a
negativnich systému pri destilaci pomoci termografie
Bc. Tomas Sulc (M2)

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

| pfes to, ze efektivni mezifazova plocha je jednim z parametr(i modeld pro sdileni
hmoty v plnénych kolonach, neexistuje metoda, kterd by dokdzala spolehlivé urcit jeji
hodnotu. Cil prace je vyvoj metody umoznujici experimentalni stanoveni efektivni
mezifdzové plochy strukturovanych vyplini pfi destilaénich podminkdach. Za timto ucelem
byla navrZena a sestavena aparatura ve které po sklonéném plechu proudi kapalina a
proti ni stoupd para a dochazi k destilaci.U vybranych binarni systém, pro které je
teplota mérena termokamerou velmi blizkd teploté fazového rozhrani, provadime
termografické snimky a videa kapalného filmu. Z pofizenych termografickych zdznama
se snazime urcit mista se zhorSenou hydrodynamikou stékajiciho kapalného filmu, ve
kterych se kapalina dostala do rovnovainého stavu s parou, ¢imz v tomto misté doslo
k poklesu intenzity sdileni hmoty.
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Ustav fyziky a méfFici techniky A

MISTO: B220

KOMISE
prof. Dr. Ing. Martin Vriata (predseda)

RNDr. Lukas Ondic¢, Ph.D.

Ing. Jaroslav Otta

Ing. Josef Khun, Ph.D.

Ing. Martin Straka, Ph.D.

PROGRAM

09:00

09:00

09:20

09:40

10:00

10:20

10:40

zahdjeni

Michael Hemza (B3, Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.)

Ndvrh logaritmického zesilovace pro méreni odporu s vyuZitim 10 LOG 112.
David Kavka (B3, RNDr. Pavel Galar, Ph.D.)

Studie opakovatelnosti a optimalizace pripravy nanocdstic kiemiku pomoci
netermdlniho nizkotlakého plazmatu

Radim Weisser (B3, RNDr. Pavel Galat, Ph.D.)

Superkondenzdtory zaloZzené na vodnych elektrolytech s vysokou koncentraci soli

Bc. Tereza Cernd (M2, RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.)

Studium kvantového vytézku fotoluminiscence kfemikovych vakanci v diamantu

Bc. Jakub Kopenec (M2, RNDr. Pavel Galar, Ph.D.)

Studium vznétlivosti a uvolnéné energie pfi horeni kfemikovych nanocdstic

Bc. Filip Matéjka (M2, RNDr. Pavel Galar, Ph.D.)

Interakce plazmového vyboje s kapalinami za vzniku prostredi vhodného pro
terminaci povrchu kiimkovych nanocdstic



11:00 Bc. David Miller (M2, Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.)

Automatizace ultrazvukové defektoskopie

vyhlaseni vysledka



Ndvrh logaritmického zesilovace pro méreni odporu
s vyuzitim 10 LOG 112.

Michael Hemza (B3)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

Pfi méreni odezvy polovodicovych senzorli mize dojit pfi velké zméné jejich odporu k
samocinnému prepnuti méficiho rozsahu, coz mlze zapfiCinit ostry zlom v zdznamu
odporu. Pro eliminaci tohoto jevu lze méfit odpor logaritmickym zesilovatem.Béziné
konstrukce vyuZivaji operacniho zesilovace a polovodi¢ového prvku ve zpétné vazbé.
Nevyhodou takového teSeni i pres sloZité vnéjsi kompenzace je teplotni nestabilita
zapojeni. Zminény nedostatek lze vyresit vyssi mirou integrace, kdy veskeré nutné
soucastky se nachazeji vjednom pouzdre. To je i pfipad zvoleného 10 LOG 112. Pomér
proud( vstupujicich do obvodu je moZné ménit v rozmezi nékolika Fada. Vystupni napéti
je ptimo umérné logaritmu podilu vstupujicich proud(l. Méfici napéti bylo zvoleno 1V a
je odvozeno od vnitini reference 10. Referencni odpor je 1 kQ. Zapojeni je obménou
katalogového, simuloval jsem vprogramu Tina-Tl. Simulace pfinesla uspokojivé
vysledky, postavil jsem tedy obvod na nepdjivém poli pripravku Elvis. Vyzkousel jsem i
velké hodnoty odpord, napf. 2 GQ, a zapojeni fungovalo spravné, ale uz se projevovaly
nedokonalosti provizorni konstrukce.Navrh DPS jsem provedl v KiCADu. Cilem je
integrovat do jedné krabicky logaritmicky zesilovac spojeny s A/D prevodnikem i topeni
a hlidani teploty méreného senzoru.
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Studie opakovatelnosti a optimalizace pripravy
nanocastic kremiku pomoci netermalniho
nizkotlakého plazmatu

David Kavka (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Kfemikové nanoformy tvofi aplikacné velmi atraktivni skupinu nanomaterial(i
kombinujicich polovodicové vlastnosti objemového kfemiku a vlastnosti ziskanych
vlivem vysokého poméru povrchu ku objemu a kvantového rozmérového jevu.
Vyjimeéné postaveni mezi kifemikovymi nanoformami maji kfemikové nanokrystaly
(SiNK) wvykazujici efektivni generaci svétla, mechanickou odolnost nebo povrchovou
reaktivitu, ¢ehoz se da vyuzit napriklad v mediciné, fotonice nebo Li-ion bateriové
technologii.Problémem tohoto materidlu je absence efektivni a precizni metody jeho
syntézy. Mezi soucasné nejperspektivnéjsi postupy syntézy SiNK patii metoda vyuzivajici
nizkotlakého netermalniho plazmatu (NTP). Metoda NTP je zaloZena na disociaci
pracovniho plynu obsahujiciho kfiemik pomoci netermdlniho plazmatu za nasledného
formovani kfemikovych nanocastic. Pfestoze je tato metoda schopna az radové vyssiho
vytézku nez ostatni postupy pripravy SiNK, je velmi citlivd na pfesné nastaveni a udrzeni
syntetizacnich parametr(.Cilem této prace je mapovani opakovatelnosti aparatury na
pfipravu SiNK pomoci NTP, studium vlivu rdznych parametrl na kvalitu vzniklych
nanocastic, coz by mélo vést k zvySeni kvality vzniklych nanocastic a zjednoduseni
Upravy podminek pfipravy na zakladé nedostatku pfipravenych nanocastic.



Superkondenzatory zalozené na vodnych
elektrolytech s vysokou koncentraci soli

Radim Weisser (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Soucasnd energeticky naro¢na doba klade velky dliraz na efektivni Uschovu elektrické
energie. Aktualné nejbéznéjsim zplsobem Uschovy elektrické energie jsou baterie, které
jsou schopny pojmout relativné velké mnoizstvi energie ve formé elektrochemickych
reakci, ale nejsou schopny tuto energii pfijimat nebo vydavat v kratkém ¢asovém useku.
Tento problém odpadad v pripadé uskladnéni elektrické energie v superkondenzatorech,
coz jsou elektrochemicka zafizeni schopna uschovat elektrickou energii ve formé
elektrostatického pole. Superkondenzatory sice nemaji tak vysokou hustotu energie jako
baterie, ale za to maji vysoky okamzity mérny vykon. Diky principu svého fungovani maji
superkondenzatory také vysokou cyklickou Zivotnost. Ve své praci zkoumam vlastnosti
superkondenzator( typu EDLC (Electrostatic Double-Layer Capacitor). Jako material pro
elektrody je vyuzit aktivni uhlik a jako elektrolyt vodny roztok o vysoké koncentraci
chloristanové soli. Dosavadni experimenty s témito superkondenzatory ukazaly pfiznivé
hodnoty svorkového napéti, diky pomérné Sirokému elektrochemickému oknu stability
elektrolytu. Cilem prace je zkoumat vlastnosti superkondenzatorl s vodnymi elektrolyty
a elektrodami pfipravenymi z aktivniho uhliku, pfiéemz se i snazit tyto vlastnosti
optimalizovat.




Studium kvantového vytezku fotoluminiscence
kremikovych vakanci v diamantu

Bc. Tereza Cerna (M2)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Diamantova barevna centra jsou defekty diamantové mfizky, které mohou vyzarovat
jednotlivé fotony. Jejich vlastnosti jsou vhodné pro kvantové vypoclty, metrologii a
senzoriku. Jednim ze slibnych barevnych center jsou kiemikové centra (SiV). SiV centra
se skladaji z atomu kfemiku umisténého mezi dvéma neobsazenymi misty v diamantové
mfiizce. Mezi dalsi zajimava barevnd centra patfi cinovd nebo germaniovd. Zminéna
centra maji velmi Uzkou emisni ¢aru oproti napfiklad dusikovym centrdm, nicméné jejich
jas je relativné nizky. Predmétem price je méreni kvantového vytézku na rlznych
vzorcich diamantu. Kvantovy vytéZek se zkouma pro lepsi porozuméni pficiny nizsiho
jasu SiV center. Méfeni se provadi na vzorcich s rllznym postupem pfipravy, jednd se o
nanokrystalické diamanty, diamanty pfipravené metodou depozice chemicky par (CVD)
a monokrystalické diamanty. Diamantové vrstvy vznikajici metodou CVD jsou velice
citlivé na podminky syntézy, lze pfi ni tedy vytvaret série vzork( s kontrolovanym
mnozZstvim center. Zaroven lze takto ovliviiovat samotnou strukturu vzorku (mensi a
veétsi diamantova zrna ve vrstvé). Dalsim krokem bude méreni doznivani
fotoluminiscence. Tato data by dohromady méla poskytnout dostatek informaci, aby
mohla byt objasnéna fyzikalni pficina nizkého jasu SiV center.

PL spektrum NCD diamnatu s OD3 filtrem v detekci
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Obrazek: PL spektrum NCD diamantu s SiV- centry pfi excitaci pulsnim laserem o vinové
délce 630 nm a vykonu 180 pW s QD3 filtrem v detekei, v pravém rohu je detail emisniho
piku center s FEL700 filtrem v detekei



Studium vznétlivosti a uvolnéné energie pri horeni
kremikovych nanocdstic

Bc. Jakub Kopenec (M2)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

.....

kfemiku(Si). Jednou prekazkou jejich masového vyuZiti je narocnd syntéza, ktera je
s vysokym materidalovym vytézkem témér nemozna. Jednou z nejefektivnéjsich metod je
syntéza pomoci netermalniho plazmatu ze silanu. Si nanocastice(SiNPs)syntetizované
timto zplUsobem maji, oproti jinym metodam, témér desetindsobny vytézek, a navic
vykazuji i dobrou krystalinitu a povrchové vlastnosti. SiNPs vyrobené touto metodou
vSsak mohou obsahovat velké mnozstvi povrchové vazaného vodiku(Hz). To je na jednu
stranu dobra vlastnost pro aplikace spojené s uskladriovanim Hy, ale soucasné diky rlstu
jejich vznétlivosti i omezujici faktor pro jejich vyuzit napfiklad v technologii Li-lon baterii,
kde se vyuzivaji v hybridnich elektrodach. V této préci jsme se zaméfili na studium vlivu
podminek syntézy(stim spojené struktury a povrchové chemie SiNPs)na jejich
vznétlivost a na hodnoty uvolnéné energie hofenim. Nase méreni ukazala, Ze s rlstem
mnozstvi vodiku v pracovnim plynu nedochdzi pouze ke zméné struktury SiNPs a
povrchové chemie, ale také ke zvyseni jejich vznétlivosti a vy$Sim hodnotam spalovaci
energie. V extrémnich situacich jsme byli schopni syntetizovat SiNPs vznétlivé pfi jiz
140°C a o spalovaci energii 7613 cal/g.




Interakce plazmového vyboje s kapalinami za vzniku
prostredi vhodného pro terminaci povrchu
krimkovych nanocastic

Bc. Filip Matéjka (M2)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Plazmaticky vyboj ma mnoho aplikaci v prdmyslu i vyzkumu pfi interakcich s materialy.
Nizkoteplotni plazma (NTP) je vhodné pro mékké interakce s organickym materidly. Je
vyuZzito i jako mediator pro chemické reakce na povrsich anorganickych material(, napf.
aktivace kapalin, kde NTP generuje reaktivni prostfedi.Tato prace pojedndva o vyuZiti
NTP k aktivaci organickych kapalin za ucelem ndsledné cilené terminace kfemikovych
nano-krystalt (SiNK). Cilena zména povrchové chemie SiNK je vyznamny a obtiiné
upravitelny parametr, ktery umoziuje zasadné ménit jejich fyzikdlné-chemické
vlastnosti (fotoluminiscenci (PL), reaktivitu, dispergovatelnost). Pro generaci reaktivniho
prostfedi (aktivaci kapalin) byla vyuZita pulsni pfechodova jiskra umisténa v navrzeném
boxu, plnéném dusikem ¢i argonem pro zamezeni odparu a stabilizaci vyboje. Byly
zkoumany molekuly, jejichz struktura vykazuje dipdly (napf. ethanol), pro zajisténi
interakce elektronli s molekulami (vyboje s kapalinou), a molekuly s dvojnou vazbou.
Efekt modifikace povrchu SiNK je charakterizovan na zakladé zmény PL vlastnosti.
Povrchova chemie je studovana pomoci FTIR spektroskopie a afinita k prostfedi pomoci
DLS. Efektivni aktivaci a modifikaci SiNK Ize provést i pro anorganické latky (vodu),
méreni jsou uvedena jako referenéni.
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Automatizace ultrazvukové defektoskopie

Bc. David Mller (M2)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

Defektoskopie neboli nedestruktivni testovdni je soubor metod pouzivanych pro
odhaleni vad ve vyrobku, aniz by doslo k jeho posSkozeni. Jednou zvelmi casto
vyuzivanych je pravé ultrazvukovd metoda. Pomoci ultrazvuku lze odhalit vady materidlu
pod povrchem. Testovany vyrobek ma ¢asto velmi komplexné €lenity povrch — napfiklad
karoserie automobilu a jeho inspekce zabere spoustu ¢asu. Automatizace takového
procesu neni jednoducha a zvladnuti takového ukonu vyZaduje nasazeni specialnich
robot( s vyuZitim umélé inteligence. Prace probihad s vyuzZitim 6-osé robotické paze
Fanuc. Software je vyvijen v prostfedi NI LabView za pomoci komeréné dodavané
knihovny k ovladani robota — Digimetrix. Architektura softwaru se sklada z5 modulQ:
modul pro sbér dat z méreni ultrazvukového signdlu, modul pro zpracovani signalu,
modul pro ovladani robota, modul pro navigaci robota a modul grafického rozhrani
aplikace. Méreni zpocatku probihalo na etalonech se svary o zndmé kvalité s cilem
zméfit optimalni pfitlak a mozné odchyleni ultrazvukové sondy. Cilem prace je vyvinout
software pro automatické vyhodnoceni kvality bodovych svari na karoserii automobilu.
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PROGRAM
09:00 zahajeni

09:00 Hana Josifkova (B3, Ing. Josef Khun, Ph.D.)

Studium zmén fyzikdlnich a chemickych vlastnosti oxidu cini¢itého po expozici
netermdlnim plazmatem

09:20 Bc. Jakub Dufek (M2, Ing. Ladislav Fiser, Ph.D.)

OZiveni senzoru oxidu uhli¢itého, uhelnatého a kysliku

09:40 Bc. Anna HodZiova (M2, Dr. Mgr. Jana JireSova)

Studium rdstu plisné rodu Aspergillus na Zivném médiu a na dfevovlaknitych
deskach

10:00 Bc.Jan Hrudka (M2, doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.)
Akcelerace mikrobiologickych vyzkum( za vyuZiti strojového uceni

10:20 Bc. Michal Jankovsky (M2, doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.)

Inhibice rastu Trichophyton interdigitale s pouzitim nizkoteplotniho plazmatu a
bengalské cervené



10:40 Bc. Jitka Stefkova (M2, Ing. Ladislav FiSer, Ph.D.)

Ndvrh a realizace komory pro experimenty s chemirezistory zaloZenymi na

nanodrdtech

vyhlaseni vysledku



Studium zmén fyzikalnich a chemickych vlastnosti
oxidu cinicitého po expozici netermdlnim plazmatem

Hana Josifkova (B3)

Skolitel: Ing. Josef Khun, Ph.D.

Oxid cinicity je jednou z klicovych slozek vyroby chemickych senzorl pro detekci plynd.
Disponuje vsak vlastnostmi, které bychom u latek pouzZivanych v senzorice chtéli
odstranit, napfiklad pfili§ dlouha doba regenerace, nebo 3$patnd odezva na nizké
koncentrace. Jednim ze zplsob( nedestruktivni modifikace je expozice suspenze oxidu
cinic¢itého a destilované vody netermalnim plazmatem. Uprava suspenze byla provedena
pomoci elektrického vyboje typu prechodova jiskra, ktery byl generovan v geometrii
elektrod hrot-rovina. Hrotovou elektrodu tvofila |ékarska jehla a rovinnou elektrodu
povrch exponované suspenze, viz obr. 1 vlevo. Pfi tomto procesu dochazi ke generaci
reaktivnich castic do vodného prostiedi, kterymi jsou naptiklad oxidy dusiku, OH
radikaly, peroxid vodiku, a s tim spojenym zméndm pH a struktury vlivem zabudovani
rozpusténych reaktivnich molekul do plivodné Cistého oxidu cini¢itého s krystalickou
mftizkou typu rutil. Cilem préce bylo tyto zmény po expozici netermdalnim plazmatem
prozkoumat, proto byla provedena analyza vzniklé upravené suspenze i samotného
produktu, viz obr. 1 vpravo, a urcéit mozné aplikace takto modifikovaného oxidu cinu.

Hrotova elektrodal Platinova

Elektricky vyboj elektroda
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Stabilizani B SEM HV: 10.0kV wn 1;96 mm w MIRA3 TESCA

. View field: 104 pm Det: SE 20 pm
Impedance SEM MAG: 2.00 kx Date(m/dly): 06/15/22 Performance in nanospace




OZiveni senzoru oxidu uhlicitého, uhelnatého a
kysliku

Bc. Jakub Dufek (M2)

Skolitel: Ing. Ladislav Fiser, Ph.D.

Téma ukladani elektrické energie je v dnesni dobé obzvlasté dllezité. Vznikl napad, Ze
by se v pfipadé prebytku dala elektfina pouzit ke generovani nizkoteplotniho plazmatu,
které by rozkladalo CO, na CO, jenZ by se dal dale vyuZit.Cely proces se vSak musi
nejdfive optimalizovat na spousté experiment(, které je nutno spravné méfit. A to je
naplni této prace — zajisténi funkénosti a presnosti méficich senzor(l. Konkrétné senzor(
pro méreni CO,, CO a O,.Nejjednodussi bylo zprovoznéni senzoru na méreni CO, protoze
k nému byl dodany hotovy elektronicky obvod i pocitacovy software, tudiz se po jeho
zapojeni dala ihned odecitat koncentrace méfeného plynu. Naopak ke zprovoznéni
senzoru na méreni O, se musela veskera elektronika nejdfive spravné spajet a teprve
pak se dal z multimetru odecitat vystupni proud umérny koncentraci plynu. Senzor na
méreni CO; vyZadoval pro svij spravny chod také vytvoreni elektronického obvodu, ale
navic se k nému musel vytvofit i program pro zpracovani vychazejiciho signalu.Nasledné
byla na senzorech provedena méreni se zndamymi koncentracemi plynd, aby se vyzkousel
jejich spravny chod a zjistila se zavislost vystupni veli¢iny senzoru na koncentraci
méreného plynu.



Studium rastu plisné rodu Aspergillus na Zivném
médiu a na drevovldknitych deskdch

Bc. Anna HodZiova (M2)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Plesne vyskytujlice sa v budovach znizuju kvalitu vzduchu a ich vyskyt méze obyvatelom
spOsobovat zdravotné tazkosti. Ide o rézne dychacie a kozné problémy, pricom pre fudi
s astmou predstavuju vysSie riziko. Predmetom vyskumu je uc¢inok nizkoteplotnej plazmy
na tieto plesne. Plazma ma deaktivacny efekt na baktérie, kvasinky a plesne, ktory je
kombinaciou UV Ziarenia, elektrického pola a reaktivnych ¢astic. Vdaka tomu, by plazma
mohla potencidlne sltzit na likvidaciu plesni. Pre experiment bola vybrana pleser rodu
Aspergillus, ako zastupca plesni bezne sa vyskytujucich v interiéri. Zatial bol Studovany
rast plesne na Zivnom médiu pri réznych teplotdch a rast plesne na drevovlaknitych
doskach ako simuldcia podmienok, aké maju plesne v budovach. Na jednu sadu, ktora
bola pestovana na Zivnom médiu, bola aplikovana plazma.




Akcelerace mikrobiologickych vyzkuma za vyuZiti
strojového uceni

Bc. Jan Hrudka (M?2)

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

Péstovani mikrobialnich kultur na kultivacnich médiich je metodou, pfirozeného narlstu
populace mikroorganizmd za kontrolovanych laboratornich podminek, slouzici k jejich
identifikaci, ¢i ke zkoumani efektu vnéjsSiho prostiedi na jejich intenzitu reprodukce v
Case. V soucasné dobé jsou tyto experimenty velice rozsirené, ¢imz dochazi ke stale vétsi
potifebé efektivnich kvantitativnich a kvalitativnich vyhodnocovacich metod.K
vyhodnocovani mikrobidlnich kultur se obvykle vyuzivd softwar(, které nedokazi z
fotografii kultur samostatné vyhodnotit zastoupeni mikromycet, a je tak potreba
manualni asistence pracovnika u kazdé z fotografii, coz je znacné neefektivni, nepresné
a nespolehlivé, coZ doposud znacéné omezovalo vyzkumnou d¢innost v této
oblasti.Platforma Aurora je projekt, kterému se jiz nékolik let vénuji a predstavuje
potencialni feseni problému spojenych s vyhodnocovanim mikrobidlnich vyzkuma.




Inhibice rustu Trichophyton interdigitale s pouZitim
nizkoteplotniho plazmatu a bengalské cervené

Bc. Michal Jankovsky (M2)

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

Motivaci této studie je onychomykdza. Mykotické onemocnéni nehtli na rukou, nohou a
meziprstnich prostor. Toto onemocnéni zplsobuji dermatofytni kmeny mikromycet a
kvasinky. NejéastéjSimi plvodci jsou dermatofytni kmeny Trichophyton rubrum a
Trichophyton interdigitale. Onychomykdza postihuje odhadem 10 — 20 % celosvétové
populace a vice neZz polovina vsech jejich vyskytl je u osob nad Sedesat let.
Onychomykdza muze pacientim zplsobit psychosocidlni komplikace a je obzvlasté
nebezpecnda pro diabetiky ¢i imunokompromitované osoby. Samotna Iécba
onychomykdzy je znacné narocnd a casové zdlouhava. Cilem studie je zjistit, zda
bengalska cerven ve spojeni s nizkoteplotnim plazmatem vyznamné zvysi inhibici rlstu
mikromycet. Predbéiné vysledky poukazuji na synergii bengdlské cervené a
netermdlniho plazmatu, protoze jejich kombinace vykazuje vyznamné silnéjsi inhibici
rastu, nez kdyz je pouZijeme separatné.

Referen¢ni vzorky

Vzorky vystavené netermalnimu plazmatu

Vzorky alskou Cerveni stavené netermalnimu plazmatu

Referen¢ni vzorky s bengalskou ¢erveni




Navrh a realizace komory pro experimenty
s chemirezistory zaloZenymi na nanodrdtech

Bc. Jitka Stefkova (M2)

Skolitel: Ing. Ladislav Fiser, Ph.D.

Ma prdace spociva ve vypracovani 3D modelu méfici komory, pro méreni koncentrace
raznych plynd. Déle jsem se zabyvala syntézou nanodratd Cu;0. Komora byla vytisknuta
a osazena dalSimi soucdstkami. Aparatura se sklddala z keramického topného téliska,
Pt100 teploméru a prlichodek pro napdjeni celého systému. Jako senzor byl pouzit
chemirezistor na ktery jsem syntetizovala nanodraty Cu,0. Pro prvotni pokusy byl vyuZzit
material komory filament PLA, ktery na dalsi pokusy bude nahrazen materidlem PEEK,
ktery volim, kvili jeho inertnim vlastnostem.
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Vyvoj aplikace pro klasifikaci miry asymetrie v obliceji
Jakub Ciler (B3)

Skolitel: Ing. Martin Schatz, Ph.D.

| v dnesni pocitacové dobé se v mediciné fada vysetfeni vyhodnocuje manualné a je z
velké ¢asti ovlivnéna lidskym faktorem. Napftiklad pfi operaci rovnovazného Ustroji dojde
k pferuseni licniho nervu a tim k ochrnuti obliceje. To, zda se stav pacient po operaci
zlepsuje, hodnoti doktor na zakladé cviku. Proto je nasim cilem vytvofrit aplikaci, ktera by
byla schopna objektivné tyto cvi¢eni hodnotit. Prostifednictvim Kinectu se zaznamenava
s frekvenci 7-8 Hz 1347 bod( na obli¢eji pacienta, ktery provadi cvik s presné
definovanymi pravidly. Pro ovladani celého nahrdvani je vytvofeno GUI, jednoduché
dialogové okno s informativnimi a ovladacimi prvky, které slouzi k fizeni celého procesu
a kzisku dulezitych dat o pacientovi. Vysledkem nahrdvani je zisk tfi prostorovych
souradnic pro kazdy bod v ¢ase. Zpracovdavat vSsechny body by bylo v pilotnim vyzkumu
narocné, proto se pouziva 40 vybranych dvojic bodul, které vyuzivdme k vyhodnoceni
stavu pacienta. Pro ty jsou v programovacim jazyce Python spocitany vzajemné uhly vici
referenc¢ni roviné a vzajemné vzddalenosti mezi body. Tyto znaky slouzi ke klasifikaci miry
postizeni pacienta.V budoucnu by vysledkem celého vyzkumu méla byt aplikace, ktera
bude klasifikovat miru postiZeni pacienta. DalSim cilem je zvySeni nahrdvaci frekvence na
12-15 Hz.
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Prediktivne riadenie systéemu dvoch reaktorov so
separatorom

Bc. Lukds Hospodar (M1)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Praca sa zaoberda modelovanim a navrhom riadenia pre komplexny systém dvoch
reaktorov zapojenych do série so separatorom. Cielom prace je vytvorit navrh riadenia
pomocou MPC (z angl. Model Predictive Control) a analyzovat vysledky riadenia. V
oboch reaktoroch prebieha rovnaka chemicka reakcia, pricom v separdtore sa jednotlivé
zlozky od seba oddelia a neprebieha v nom uz Ziadna chemicka reakcia. Praca sa
postupne zaoberd modelovanim a identifikdciou parametrov systému. Nasledne sa
venuje vhodnej volbe riadiacich a riadenych veli¢in pre simula¢né riadenie modelu
vzhladom na fyzikdlno-chemické vlastnosti chemickej reakcie prebiehajucej v
chemickych reaktoroch a vzhladom na zachovanie pomyselnej bezpecnosti
a prevadzkyschopnosti tejto sustavy. Na navrh a simuldciu riadenia sa v tejto préci
pouzilo prostredie MATLAB a Simulink. Délezitou castou je linearizacia modelu
riadeného systému pre potreby navrhu prediktivneho riadenia. RieSenie
optimaliza¢ného problému vznikajuceho pri prediktivnom riadeni prebiehalo pomocou
kniZznice YALMIP v prostredi MATLAB. V zavere prace sa nachadza podrobna analyza
vysledkov riadenia.



Program pro vyhodnoceni dat z kyslikové sondy

Kevin Klee (B3)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

V tadé prlmyslovych procest je klicovym déjem mezifazovy transport hmoty. Napftiklad
v bioreaktorech je dullezity transport kysliku do kapalné faze. Z pohledu modelovani
tohoto transportu je podstatné stanovit objemovy koeficient prestupu hmoty k.a. Na
VSCHT v Laboratofi sdileni hmoty byla vyvinuta dynamicka tlakovd metoda pro
experimentalni stanoveni k.a v mechanicky michané disperzi kapalina-plyn.Tato prace se
zabyva vytvorenim programu pro vyhodnoceni k.a z experimentalné ziskanych dat. Pro
tento ucel se vyviji aplikace v programovacim jazyce Python, kterd umozni uzZivateliim
prostfednictvim grafického uzZivatelského rozhrani nacist data zjednotlivych
experiment(l, vyhodnotit je, vizualizovat vysledky a nasledné je exportovat do excelu.



Meéreni tepové frekvence pomoci videa z RGB kamery

Lucie Kolumpkova (B3)

Skolitel: Ing. Martin Schatz, Ph.D.

V poslednich letech nds vSechny ovlivnila nemoc COVID—-19 a dostat se k Iékafi byl ¢asto
az nadlidsky ukol. Proto vznikl tento projekt, ktery ma za cil zjednodusit bezkontaktni
vySetfeni pacientl v dalSich vinach pandemie.Pomoci predtoceného videa z obycejného
telefonu s RGB kamerou se muZeme zaméfit na urcité oblasti obliceje, kde dochazi
k vysokému prokrveni — Usta, Celo, tvare. Analyzou primérnych hodnot absorpce
zeleného zareni hemoglobinem, ktery absorbuje na témér celé oblasti (520-565 nm),
dokaZzeme naslednym zpracovanim dat urcit prozatim pfibliznou tepovou frekvenci.Vizi
do budoucna je vytvoreni aplikace pro méreni tepové frekvence z live videa.



Time series alignment with focus on DTW algorithm

Bc. Lukas Marek (M1)

Skolitel: Ing. Jan Kohout, Ph.D.

Large portion of measurements in signal processing, speech recognition or
bioinformatics come in the form of time series. Data processing techniques are then
used for pattern recognition or sequence matching. One caveat here is the fact that
measurements are usually shifted in time domain (out of phase) or they differ in speed.
Thus arises the need for time domain alignment as one form of data
preprocessing.Common techniques of time series alignment is indexing based on
Euclidean distance metric. However, it was shown that this technique is not very
effective especially when there is variation in speed between the time series. One
powerful and widely used alternative is the Dynamic Time Warping. DTW uses a metric
based on minimizing the warping cost and thus allows for much more accurate and
complex alignment. In this work we compare different implementations of the DTW
algorithm and discuss ways to apply DTW to multiple time series.(1)Casas, P. Data
Science Live Book.
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Studium rotace tekutych robotu prostrednictvim
obrazové analyzy

Eliska Paulikova (B3)

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

Tak jako se zivé systémy dokazi pohybovat ve svém prostiedi, tak i nezivé systémy jsou
téchto pohybl v nékterych pripadech schopny. Nami studovanym umélym systémem
jsou tekuti roboti, ktefi se svym chovanim a schopnosti pohybu podobaji Zivym
organismim. Bylo pozorovano, Ze se tekuti roboti v podobé kapek dekanolu
v prostfedi dekanoatu sodného dokazi kontrolované pohybovat v gradientech soli a
hydroxid( a jsou také jakoZzto chemické ,taxiky” schopni prepravovat fyzické predméty
na nich umisténé. Polozime-li na kapku dekanolu vlas, ¢i jiny objekt, miZzeme pozorovat,
jak robot rotuje a otaci objektem. Rotace mize trvat az nékolik hodin v zavislosti na
velikosti robota. V ramci této prace byla sestavena aparatura pro snimani experimentu
v temném prostifedi a provedeny experimenty s kapkami na mikroskopickych sklickach.
Cilem préace bylo vyvinout metodiku pro vyhodnoceni experimentli pomoci analyzy
obrazu prostrednictvim programovaciho prostredi Matlab.




Pocitacova aplikace usnadnujici vyuziti detekce
novosti

Jakub Seiner (B3)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Algoritmy detekce novosti v ¢asovych fadach maji znacné vyuiZiti v celé radé
oborl. Napriklad ve zdravotnictvi pfi detekci demence z EEG signdlt nebo v chemickém
pramyslu pfi monitoringu technologickych procest. Tato prace se zabyva i praktickou
aplikaci detekce novosti v chemickém primyslu, a to detekci uniku kapaliny z potrubi
pomoci analyzy zaznamenaného zvuku u potrubi a ¢erpadla. Jednim z moznych pfistupt
k detekci novosti je vyuzZiti adaptivnich metod, které jsou implementovany v knihovné
PADASIP. Sirokému vyuziti neodbornou vefejnosti této knihovny ale brani zejména
nutnost umét programovat v jazyce python, a proto bylo v rdmci této bakalarské prace
vypracovano GUI, diky kterému jiz programovaci schopnosti nejsou zapotrebi. UZivatel si
pouze nahraje soubor s daty do aplikace a zvoli nékolik pocatecnich parametrd (napf.
rychlost uceni, délka filtru, atd...) a mlzZe se soustfedit pouze na analyzu. Ddraz byl
kladen i na moznou reprodukovatelnost vysledkd, jejich uloZzeni a mozZnost porovnavat
jednotlivé nastaveni, a proto je mozino veSkeré grafy a informace o nastaveni
automaticky ukladat pro pozdéjsi analyzu, pfipadné provadét analyzu pfi rozdilnych
nastavenich najednou. PouZitelnost uZivatelského rozhrani je demonstrovana pravé na
analyze zvukovych zaznam( s Unikem kapaliny.
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Development of the sensor system for electric vehicle
charging infrastucture

Bc. Islam Baigaliyev (M2)

Skolitel: Ing. Olga Rube3ova

Recently, electric cars are gaining more and more popularity, due to their efficiency,
environmental friendliness, and ease of maintenance. As the popularity of electric
vehicles grows, so does the need to expand the electric vehicle charging infrastructure.
However, sometimes the problem is that parking spaces for charging are occupied by
cars that do not need it. As a result, EV owners are unable to charge and revenue from
charging stations are lost. The goal of this project is to develop the system for
determining the presence of a car in a parking space. The main task was to choose the
most suitable sensors for this project. Several types of sensors were chosen: 9DOF, 3-
axis magnetometer, wide and narrow angle ultrasonic. All sensors are connected to
system controlled by single-board computer. IP-camera is used as an additional
monitoring device. Now, the entire system is connected and working properly. The
connection is implemented using Python3 and CircuitPython. Also, part of the system is
a local network, which is used for remote control of SBC. To visualize real-time
information from sensors, we use a programmable LEDs. Currently, the project is at the
testing stage, the data from experiments are analyzed using visualization in Python.



Realizace systéemu pro méreni objemového
koeficientu prestupu hmoty

Bc. Ondrej Golda (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Tento chemicko-inzenyrsky projekt ma za cil vytvofit systém pro laboratorni méreni
objemového koeficientu prestupu hmoty, ktery je klicovym parametrem pro vypocet
aeracni kapacity bioreaktor(i. Pfimé vyuziti tohoto laboratorné naméreného koeficientu
spociva v navrhovani bioreaktorll a urcovani optimalnich rychlosti otacek michadel
v téchto zafizenich. Prace je zaloZena na spolupraci mezi Ustavem Pocitacové a fidici
techniky a Ustavem Chemického inZenyrstvi na VSCHT Praha a poskytuje studentské
feSeni komplexniho chemicko-inZzenyrského projektu, ktery se zabyva jak hardware tak
software problematikou. Blize se pak projekt dotykd témat analyzy stavajiciho feseni,
navrhu novych koncepci feSeni, kompletace akcnich ¢lenl a senzorl, vlastni
implementace a vyroby ¢dasti aparatury na miru tomuto projektu za vyuZiti 3D tisku,
navrhu a teSeni elektroinstalace a v neposledni fadé softwarové stranky celého
systému.



Generovdni syntetickych obraz( gelovych
mikroroboti

Bc. Tomas Jirsa (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba, Ph.D.

Hydrogelovi roboti jsou malé objekty s rozmérem v fadu stovek mikrometr(, které Ize
ovladat pomoci laserového paprsku. Vzhledem k jejich velikosti, experimenty s nimi
probihaji pod mikroskopem. Tyto experimenty jsou casové narocné, proto by bylo
vhodné misto experimentl in vitro jejich chovani simulovat in silico. Vhodnym vystupem
této simulace by byl i uméle generovany obraz z mikroskopu. Cilem této prace je ovéfit
moznost generovat fotorealistiké obrazy tohoto experimentu pomoci neuronovych siti.
Prvnim krokem je ovéfeni, zda jsou neuronové sité schopné generovat pouze jednotlivé
roboty. Druhym krokem je hledani moznosti, jak vygenerovat obraz experimentu, ktery
ma rozdilné rozméry nez data pouZita pro uceni.



Software sensors based on artificial neural networks
for advanced bioprocess monitoring

Bc. Monika Peskova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Pavel Hrné&ifik, Ph.D.

The key bioprocess parameters, such as produced biopolymer and microbial biomass
concentrations, are currently measured off-line by a laboratory analysis, which is
unsuitable for on-line bioprocess monitoring and control. A possible solution is the
application of a so-called software sensor, i.e. a computational algorithm (e.g. based on
Artificial Neural Network (ANN)), which can estimate the key parameters from a set of
other commonly on-line measured parameters. This work aims at analysing data
obtained from a fed-batch cultivation process and reviewing various types of software
sensors based on ANN that could be used for the on-line estimation of biopolymer and
microbial biomass concentrations in that process. The analysed process is a fed-batch
cultivation of the bacterium Pseudomonas putida KT2442 used for producing medium-
chain-length polyhydroxyalkanoates (mcl-PHAs). The cultivations were carried out in a
laboratory bioreactor at the Bioprocess Control Laboratory of the University of
Chemistry and Technology in Prague. The obtained data involve on-line measurements
of off-gas composition analysis and culture medium capacitance; and off-line mcl-PHAs
biopolymer and microbial biomass concentrations, considered as inputs and outputs to
the software sensors, respectively.



Komunikace s aplikacnim rozhranim meteorologické
stanice a vizualizace dat

Bc. Ondrej Skladal (M2)

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

Meteorologicka stanice VSCHT Praha umoZfiuje méfeni vnéjsich a vnitinich podminek
prostiedi, teploty a vlhkosti plidy a koncentrace prachovych ¢astic v atmosfére. Data
z této stanice jsou odesildna do internetového cloudu. Cilem projektu bylo provést
dikladny prizkum moznosti komunikace webové aplikace s meteorologickych cloudem
Weatherlink pomoci aplikaéniho rozhrani WeatherLink V2 APl a otestovat zpUsoby
pfedavani a vizualizace meteorologickych dat. Vysledkem projektu je funkéni kod
schopny sbéru, zpracovani, klasifikace, vizualizace a ukladani hodnot fyzikalnich velicin
namérenych senzory teploty, tlaku, vlhkosti, rychlosti proudéni, srazek, koncentrace
prachovych castic a dalSich. Dale byly otestovany grafické knihovny napsané
v jazyce Java Script pro grafické vizualizace namérenych dat v Case.



Application of machine learning in smart vehicle
charging

Bc. Jakub Tomes (M2)

Skolitel: Ing. Olga Rube$ova

Goal of this project is to analyze the possibility of using 9 Degree of Freedom Motion
Processing Unit (9 DoF IMU) to detect presence of a vehicle. The proposed solution for
this problem is to use a Neural Network (NN) to process the signals from the 9 DoF IMU.
The NN shall classify whether a car is absent, present, arriving or leaving. Additionally,
this project focuses on experiment data visualization and processing using Python with
numerous libraries (e. g. NumPy, SciPy, scikit-learn, Matplotlib, SciKit). Although data
visualization is not strictly needed to create a dataset, it improves our understanding of
the data. The signals were filtered to eliminate high frequency noise. Furthermore,
scikit-learn's PCA was used to transform the three dimensional magnetometer signals to
a single dimension. Main application of this research is in Electric Vehicle (EV) charging
stations. There is currently no solution that would not require additional installation to
detect a vehicle that is not charging. These vehicles block the charging station until they
are reported. Our smart charging stations could detect their occupation status even
when the vehicle did not start charging with using only two additional sensors in the
system.

Application of machine learning in smart vehicle charging
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Vyvoj mobilni aplikace pro sbér a analyzu
biomedicinskych dat

Bc. Ondrej Vacha (M2)

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

Ma prdce se zabyva vyvojem mobilni aplikace, ktera za pouZiti kamery telefonu skenuje
obli¢ej clovéka a vyhodnocuje 468 oblicejovych bod(, na zdkladé kterych pak dochazi
k vyhodnoceni cviku. Cvikem je zde myslen Usmév, zvednuti oboci, mrknuti a dalsi
rehabilitacni cviky. Tato aplikace ma slouZit pro rehabilitacni Gcely pacientim, ktefi maji
napfiklad ochrnutou ¢ast obliceje nebo trpi jinym onemocnénim nebo ochabenim
oblicejovych svalim.Prvni prototyp mobilni aplikace byl napsdn vjazyce Kotlin
s pouzitim rozsifené reality Google AR Core. Z dlvodu rozsifeni aplikace i na jiné
platformy se aplikace nyni programuje v jazyce C# s vyuzitim .NET MAUI. Z dGvodu pravé
multiplatformni podpory byl Google AR Core nahrazen MediaPipe.



Development of PLGA-based nanocarriers for co-
delivery of colchicine and purpurin-18

Bc. Markéta Stejdifova (M2)

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

The development of drug delivery systems based on polymeric nanoparticles can
address one of the main challenges in the fight against cancer, namely the improvement
of drug bioavailability in the body. Therefore, the main goal is to create such a system
that supports the targeting of the drug and allows it to be released in a controlled
manner. At the same time, we have to think about the high toxicity of cytostatic drugs
and so the possibility of protecting healthy cells.The copolymer of glycolic acid and lactic
acid (poly(lactide-co-glycolide) - PLGA) belongs to the most widely used biodegradable
polymers, due to their good biological compatibility and the possibility of controllable
degradation by hydrolysis. Another advantage is the possible modification of the PLGA
surface to the desired properties (e.g. increased solubility). The encapsulation of
colchicine in a polymer system has potential because of the cytostatic effects of
colchicine, but at the same time for reducing its high toxicity.
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