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KOMISE

doc. Dr. RNDr. David Sykora (predseda)

doc. Ing. Ivan Viden, CSc.
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RNDr. Jifi Bfichac, Ph.D. (ZENTIVA k.s.)
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Bc. Dominika Bezdekova (M1, None)

MALDI MS zobrazovadni izomert lipidi pomoci off-line ozonizace

Bc. EliSka Hancova (M1, None)

Mikrogradientovd frakcionace lipid(

Bc. Eliska Horakova (M1, None)

Syntéza a chirdlni SFC/MS analyza glycerolipid
Bc. Jakub Jire§ (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)
Objasnéni vzniku N-nitrosodimethylaminu v produktech obsahujicich metformin

Bc. Katefina Kroutilovd (M1, prof. RNDr. Stépdn Urban, CSc.)

Rozpozndni Vietnamcii a Cechti podle pachové stopy

Bc. Tereza Matikovd (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Vyvoj metody preparativni separace enantiomerii metadonu pomoci HPLC



MALDI MS zobrazovdni izomeru lipidd pomoci off-
line ozonizace

Bc. Dominika Bezdekova (M1)
Masarykova univerzita, Brno

Skolitel: Mgr. Antonin Bednafik, Ph.D.

Glycerofosfolipidy (GP) sa vyznacuju obrovskym poctom existujucich Struktar, stvisiacim
s diZkou acylového retazca, typom polarnej hlavigky & stupfiom a miestom nenasytenosti.
Klasické metddy hmotnostnej spektrometrie (MS) a tandemovej MS (MS?) nés informuja
o triede GP, celkovom pocte uhlikov a pocte dvojitych vazieb uhlik-uhlik (C=C). Nie su
schopné vsak rozpoznat izoméry liSiace sa polohou dvojitej vazby v retazci. Jednou
z metdd, umozZnujucou zistenie polohy C=C, je reakcia s ozdnom, ktora Specificky v mieste
nenasytenosti tvori tzv. ozonidy. Tie moZno v MS? charakteristicky fragmentovat.Okrem
Struktury izomérov je dobleZité poznat aj ich priestorové rozloZenie v ramci biologickych
tkaniv, kedZe sa ukdzalo, Ze ich vyskyt je priznacny pre dané typy tkaniva a ich Specificka
distriblcia moéze byt pouzitd v diagnostike urcitych choréb.Nasa praca sa zamerala na
preskimanie potencialu off-line derivatizdcie pomocou o0zénu pri priestorovom
zobrazovani polohovych izomérov GP pomocou techniky zobrazovacej hmotnostnej
spektrometrie slaserovou desorpciou aionizaciou za ucasti matrice (MALDI MSI ).
Vizualizaciou rozdielnej distribucie izomérov PC 34:1 (A9) a PC 34:1 (A11) sa ndm v reze
mysieho mozgu podarilo rozlisit bielu a sivi hmotu a v reze fudského hrubého ¢reva sval
a sliznicu.



Mikrogradientovd frakcionace lipidu

Bc. Eliska Han¢ova (M1)
Univerzita Hradec Kralové, Prirodovédecka fakulta

Skolitel: doc.Ing. Miroslav Lisa, Ph.D.

Lipidy jsou malé nepoldrni nebo amfipatické molekuly, které jsou nezbytnou soucasti
Zivych organismu. Na rozdil od dalSich dulezitych biomolekul se skladaji z velkého
mnozstvi chemicky odlisSnych stavebnich podjednotek. Z tohoto divodu jsou jejich
prirodni smési znacné slozité a v ramci celého lipidomického extraktu je obtizna analyza
lipidd s nizkou koncentraci, detailni analyza jednotlivych lipidl v ramci tfidy nebo
stanoveni jednotlivych izomer(i. Re$enim tohoto problému je vyuZiti riiznych separaénich
technik k rozdéleni celkového lipidového extraktu na jednotlivé tridy. V této praci byla pro
rozdéleni lipidQ do tfid vyuzita metoda mikrogradientové frakcionace, dfive aplikovana
pouze na separaci peptidl ¢i proteinud. Cilem prace bylo optimalizovat tuto metodu pro
Uspésnou frakcionaci lipidl obsazenych v extraktu z prase¢iho mozku pred SFC/MS a
LC/MS analyzou. Samotnd optimalizace zahrnovala vybér vhodné stacionarni faze, délku
pouzité kolonky, slozeni mikrogradientu a jeho pfipravu.



Syntéza a chirdlni SFC/MS analyza glycerolipid(i
Bc. Eliska Horakova (M1)
Univerzita Hradec Kralové, Prirodovédecka fakulta

Skolitel: doc.Ing. Miroslav Lisa, Ph.D.

Glycerolipidy jsou latky, které maji fadu nezastupitelnych funkci v organismu. Jedna se o
estery vysSich mastnych kyselin a glycerolu tedy o mono-, di-, nebo trisubstituované
glyceroly. V zdvislosti na poloze acylu na glycerolovém skeletu mohou glycerolipidy
existovat jako izomery. Znalost zastoupeni jednotlivych izomer( ve vzorku je dilezita
vzhledem kjejich odlisSnym biochemickym vlastnostem danych stereospecifickym
prostfedim v organismu. Cilem prace byla syntéza standard( izomer( acylglyceroll a
optimalizace metody pro jejich chirdlni SFC/MS analyzu. Nejprve byla pfipravena smés
izomer( acylglycerolli, pomoci které byla optimalizovdna metoda pro achiralni a chiralni
SFC/MS analyzu acylglycerol(l. Achiralni separace byla pouZita pro separaci jednotlivych
tfid acylglycerold. Nasledné byly pouzity kolony s chiralni stacionarni fazi, které jsou
uréeny pro separaci jednotlivych izomerl. Za Gcelem optimalizace SFC/MS bylo
vyzkouSeno nékolik chiralnich kolon, modifikatori mobilni faze a dalSich podminek
separace. Po separaci smési izomerl byla dalSim ukolem syntéza standard( dvou
enantiomerl monoacylglycerolli, bez nichz by identifikace izomer(i nebyla mozna.
Standardy pomohly identifikovat jednotlivé izomery ve smési na zakladé porovnani
retencnich c¢asu.



Objasnéni vzniku N-nitrosodimethylaminu
v produktech obsahujicich metformin

Bc. Jakub Jires (M2)

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

U¢inna analytickd metoda pro stanoveni N-nitrosodimethylaminu (NDMA) v G&inné latce
metformin a v potahovanych tabletdich metformin obsahujicich (FCT) wvyuZivajici
kapalinovou chromatografii sprazenou standemovou hmotnostni spektrometrii byla
aplikovdna v prabéhu optimalizaéni studie s cilem sniZzeni obsahu NDMA ve vysledném
produktu. Metoda vyuZiva linearni elu¢ni gradient, kolonu Acquity UPLC HSS T3 a slozky
mobilni faze: methanol a 0,1% kyselinu mravenéi ve vodé. lonizace analytu byla
provedena s pouZzitim chemické ionizace za atmosférického tlaku, sledovany byly kladné
nabité ionty. Metoda byla kalibrovana pomoci externi kalibra¢ni fady a pridavku
izotopové znaceného interniho standardu. Metoda byla c¢astec¢né validovdna podle
pozadavkl Mezinarodni rady pro harmonizaci. Vykonnost metody byla dédle potvrzena v
prabéhu mezilaboratorniho srovnani provedeného pomoci regresni analyzy. Na zakladé
studie, pfi které bylo zméreno 469 vzork( ucinné latky a FCT, byly zformulovany klicové
faktory ovliviujici tvorbu NDMA v produktech obsahujicich metformin. Byla vyslovena
hypotéza vysvétlujici mechanismy za jednotlivymi faktory, z c¢ehoz byla vyvozena

napravna opatfeni.



Rozpozndni Vietnamc( a Cech( podle pachové stopy

Bc. Katefina Kroutilova (M1)

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

Forenzni kynologie predpoklada, Ze primarni koini pach kazidého jedince umoziuje
individualni identifikaci stejné, jako napft., otisk prstu. Dle dosavadnich studii ma kozni
pach potencial i pfi skupinové identifikaci, jako napf. uréeni pohlavi ¢i etnické pfislusnosti
jedince. Cilem této prdce bylo otestovani, zda lze chemickou analyzou pachové stopy
(olfaktronicky) odlisit Cechy a Vietnamce, jakoZto pfisludniky réiznych etnik. Pro naméreni
dat byla pouZita metoda dvourozmérné plynové chromatografie (GCxGC-TOF). Pro studii
byly odebirany pachové vzorky 5 dobrovolnik( z vietnamské komunity a jejich chemické
sloZzeni bylo porovnano s pachy ceskych dobrovolnik(i. V chromatogramech vzorkd byly
hledany latky, které se liSily mezi jmenovanymi skupinami v jejich Cetnosti nebo v
koncentracnich pomérech, a tak umoznily rozliSeni obou etnik. Vysledky této prace by
mohly byt v budoucnu pouZity v kriminalistice jako materidl pro pfifazeni z(stavitele
pachu k pfislusné etnické skupiné lidi.



Vyvoj metody preparativni separace enantiomeru
metadonu pomoci HPLC

Bc. Tereza Matikova (M2)

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

Metadon je Iék, ktery se fadi mezi opioidni analgetika a pouZiva se pfi Ié¢bé zavislosti na
opiatech a bolestech pfi rakoviné. Tato chiralni latka se prodava jako racemickd smés,
avSak uvadi se, Ze R-metadon ma az padesatkrat silnéjsi analgetické ucinky nez S-
metadon. Podavani pouze aktivnéjsiho R-enantiomeru by tedy vedlo ke sniZzeni davky
daného léciva a moZnému omezeni nezddoucich vedlejsich ucinkl. Vyvoj Gic¢inné metody
preparativni enantioseparace metadonu je klicovym krokem v této problematice.V této
praci byly uréeny optimdlni podminky chirdlni separace metadonu s uzitim
polysacharidové kolony ChiralArt Amylose-SA, a to v analytickém i preparativnim maodu.
Dale byla na zakladé teplotni studie urcena zavislost retencniho faktoru a
enantioselektivity na teploté kolony. Z termodynamickych dat byla vypoctena teoreticka
teplota koeluce jednotlivych enantiomer( metadonu, jejiz znalost by mohla byt uZitecna
k dosazeni vymény elu¢niho poradi pikl, a tedy k ziskani obou enantiomertd ve vysoké
Cistoté.
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doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.
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Bc. Matus Drexler (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Vyvoj inhibitorov virusovej metyltransferdzy pomocou NMR

Bc. Nina Habanova (M2, Ing. Radek Pohl, Ph.D.)

Solvent-induced conformational changes in carbohydrates

Bc. Eva Pospisilova (M2, doc. Mgr. Tatjana Siskanova, CSc.)

Moznosti elektrochemické detekce aminoindanu

Bc. Jakub Maridn Péles (M1, doc. Mgr. Tatjana Siskanova, CSc.)

Spectroscopic studies of anion binding by novel thiophene based receptors -
precursors for the preparation of electrochemical sensors

Bc. Annemarie Skélovd (M2, doc. Mgr. Tatjana Siskanova, CSc.)

Vyvoj potenciometrického elektronického jazyka pro monitorovani
farmaceutickych pripravki na bdzi bisfosfondtu

Petra Snoblova (B3, Ing. Vilém BartGnék, Ph.D.)

Vyzkum chemisorpcnich vlastnosti nanocdstic oxidu cericitého na vybranych
organickych barvivech



Vyvoj inhibitorov virusovej metyltransferdzy
pomocou NMR

Bc. Matus Drexler (M2)

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

NMR je jedna z najbeZinejSie pouzivanych metdéd na hladanie a analyzu vhodne
interagujucich molekul. Kombinuje robustnost, jednoduchost a schopnost analyzovat
rozne typy interakcii v prostredi blizkom in vivo. Casto pouZivanymi experimentmi st STD
a 2D 'H->N HSQC, ktoré sa pouZivaju na identifikaciu a charakterizaciu interakcii medzi
fragmentmi a poZadovanym proteinom. V tejto praci bola skimana interakcia medzi
metyltransferdzovou doménou proteinu (NS 5) z virusu dengue a malymi fragmentami. Z
1000 malych molekul vykazovalo 72 molekul STD NMR signal. Z nich 35 zvysilo tepelnu
stabilitu proteinu analyzovant pomocou DSF. Dalej bola zistena disociaéna konstanta Kp
a vazbové miesta pre nativne substraty a syntetické analdgy nativnych substratov (2D
NMR titracie). Taktiez bola UspeSne priradena aminokyselinova sekvencia proteinu k
jednotlivym signdlom aminokyselin v NMR spektre. Tieto data boli nasledne vyuzité na
mapovanie interakcie molekul na protein. Bola ndjdend séria molekdul, ktord moze byt
dalej pouzitd pri vyvoji novych lieciv proti ochoreniu dengue. Proteinové NMR priradenie
tohto proteinu mozZe byt dalej pouzité na analyzy réznych typov interakcii medzi tymto

proteinom a dal$im partnerom/i.



Solvent-induced conformational changes in
carbohydrates

Bc. Nina Habanova (M2)

Skolitel: Ing. Radek Pohl, Ph.D.

The aim of this study is to investigate the influence of environment simulated by solvent
changes on conformational behavior of simple octyl d-gluco and d-galactopyranosides
and to objectively evaluate the perceptiveness of NMR parameters to such changes by
the combination of experimental NMR and molecular modelling. Hydroxyl groups in a
carbohydrate molecule are involved in both intermolecular and intramolecular hydrogen
bonding. Variation of polarity/proticity of a solvent should lead to changes in hydrogen
bonding pattern. Since NMR spectroscopy is one of the main analytical tools in structural
analysis of carbohydrates in solution, the consequences of this study are important for
biologically relevant carbohydrate biomolecules where the conformation plays an
important role in the molecular recognition process.



MozZnosti elektrochemické detekce aminoindanu

Bc. Eva PospiSilova (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Sigkanova, CSc.

Tato prace provadi porovnani potenciometrické a voltametrické detekce 2-aminoindanu
(2-Al), ktery patii do kategorie novych psychoaktivnich latek (NPS). NPS svymi ucinky i
ucinky NPS dostatecné prozkoumany, a proto predstavuji znacné nebezpedi pro lidské
zdravi. Podstatou potenciometrické detekce byla interakce na fazovém rozhrani mezi
protonovanym 2-Al a aktivni komponentou ion-selektivni membrany (ISM). Byla
diskutovana potenciometrickd odezva ISM na bazi neutralnich nosicl (kalix[4]arenu a
dibenzo-18-crown-6-etheru) a kationtoménice (tetrafenylboratu sodného) vici 2-Al a
dalsim kationtlm (Na*, K* a NHa* ). V prabéhu potenciometrickych méreni bylo zjisténo,
Ze citlivost a selektivita experimentdlnich ISM jsou ovlivnény pUvodem aktivni
komponenty. Na rozdil od potenciometrické detekce, podstatou voltametrickd detekce
(metoda diferencni pulzni voltametrie, DPV) byla oxidace 2-Al na povrhu pevné elektrody
na bazi skelného uhliku. Na zakladé zpracovani vysledk(l a poZzadavku, které musi splfiovat
analytickd metoda (citlivost, pracovni rozsah, detekéni limit, opakovatelnost signalu,
selektivita) byla potenciometrickd metoda vyhodnocena jako vhodnéjsi pro stanoveni 2-
Al.



Spectroscopic studies of anion binding by novel
thiophene based receptors - precursors for the
preparation of electrochemical sensors

Bc. Jakub Maridn Péales (M1)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Sigkanova, CSc.

Electrochemical sensors using conducting polymers such as polypyrole (PPy),
polythiophene (PT) etc. are low-cost, portable and successful instruments generally
adopted in clinical analysis. Potentiometric sensors like ion-selective electrodes (ISEs),
using these conducting polymers, became a dynamically developing area of analysis.
Following study deals with the novel receptors based on supramolecular- non-covalent
bonding were proposed and synthesized for ion detection in connection with conducting
polymers. Such a design could lead to higher specificity of detection. This research is
focused on monomeric thiophene-based receptors with urea binding site for detection of
anionic metabolites used as tumour markers of neuroblastoma such as homovanillic acid
(HVA) and vanillylmandelic acid (VMA). New receptors were designed and synthetized
according to required binding features. Complexation properties were then evaluated
and association constants were determined using the NMR and UV-Vis titration
experiments. Finally, receptor’s selectivity to HVA and VMA among other biological
anions was assessed.



Vyvoj potenciometrického elektronického jazyka pro
monitorovdni farmaceutickych pripravki na bdzi
bisfosfonatu

Bc. Annemarie Skdlova (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Sigkanova, CSc.

LéCiva na bazi bisfosfonatl jsou organické molekuly, které se vyuzivaji pro lécbu
osteopordzy, Pagetovy choroby ¢i mnohocetného myelomu. V dnesni dobé se na trhu
nachazi mnoho druht bisfosfonat(, které se lisi svymi vlastnostmi. Pro analyzu téchto
latek se pouziva predevsim vysokoucinna kapalinovd chromatografie. Cilem této prace
bylo otestovat iontové-selektivni membrany (ISM) modifikované polyanilinovou (PANI)
vrstvou k rozliSovani bisfosfonat(. RozliSovani bylo provedeno na vzorcich sodnych soli
ibandronatu, risendronatu, alendronatu a klodronatu. Pfedpokladalo se, Ze podminky, za
kterych PANI vrstva bude deponovand na povrch ISM (kyselost prostifedi, pfitomnost
anorganickych soli), budou pfispivat k odlisné lipofilité povrchl a nasledné i k rozdilné
potenciometrické odezvé. V ¢ase pozorované zmeény potenciometrické odezvy
jednotlivych ISM jsou z velké pravdépodobnosti vysledkem zmén vlastnosti deponované
polymerni vrstvy. Bylo prokdzdno, Ze elektronicky jazyk na bazi ISM lisici se lipofilitou
povrchll dokazZe rozliSovat jednotlivé bisfosfonaty za podminek provedeni kalibrace na
standardni roztocich pred analyzou redlnych vzorku.



Vyzkum chemisorpcnich vlastnosti nanocdstic oxidu
cericitého na vybranych organickych barvivech

Petra Snoblova (B3)

Skolitel: Ing. Vilém BartGnék, Ph.D.

Cilem prace byla pfiprava a charakterizace nanocastic oxidu cericitého a dale vyzkum jeho
chemisorpcénich vlastnosti na vybranych latkach. Pro pfipravu byla zvolena srazeci metoda
a vzniklé nanocastice ve formé precipitatu byly po precisténi vodou a charakterizovany
pomoci HR-TEM, XRD a SEM-EDS. Nasledné byla provedena sada zakladnich experimentd,
pfi nichZ byla pozorovdna sorpcni vlastnost pfipraveného materialu u nékterych barviv.
Pro vybrané latky byla poté mérena zdkladni kinetika sorpce pomoci UV-Vis. Bylo zjisténo,
Zze u nékterych latek vznikd relativné pevné spojeni mezi pevnou fazi a rozpusténym
barvivem, vznikly material byl poté ddkladné umyt vodou a pevnd fdze separovana
centrifugaci. Vysuseny prasek byl poté analyzovdan pomoci Ramanovy spektroskopie. V
pfipadé fluoresceinu a alizarinu, byla prokazana chemisorpce téchto sloucenin na oxid
cericity, navic bylo pozorovano potlaceni fluorescence u obou latek.
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doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Lucie Habartova, Ph.D.

Ing. Antonin Kanla, Ph.D.

RNDr. FrantiSek Kesner, Ph.D. (NICOLET CZ s.r.0.)
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Lenka Filipiakova (B3, Ing. Marie Svecovd)

VyuZiti SERS a SEIRA spektroskopie pro detekci myricetinu

Bc. Eliska Kantorova (M2, Ing. Milan Jakubek, Ph.D.)

Aplikace pentametint pro rozpozndni biologickych vyznamnych aniontt

Bc. Adéla Korytdkova (M1, Ing. Marie Svecova)

Priprava SERS substradti galvanickou depozici a jejich vyuZiti pro studium
vybranych aminokyselin

Bc. Karolina Kubickova (M2, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

VyuZiti kyseliny trifluoroctové ke zlepseni integrovatelnosti spekter NMR pro
kvantitativni vyhodnoceni

Bc. Véra Schrenkova (M2, prof. RNDr. Petr Bour, CSc.)

Raman Optical Activity of Nucleotides — Experimental and Theoretical Study

Katefina Vesela (M2, Ing. Milan Jakubek, Ph.D.)

Studium interakce biologicky aktivnich Idtek s ionty kovi



Vyuziti SERS a SEIRA spektroskopie pro detekci
myricetinu
Lenka Filipiakova (B3)

Skolitel: Ing. Marie Svecova

Myricetin je prirodny flavonoid s antioxida¢nymi vlastnostami, ktory pomaha v prevencii
pred niektorymi druhmi rakoviny, karcinogénnymi mutdciami ¢i kardiovaskularnymi
ochoreniami. BeZne sa vyskytuje v brusniciach, goji ¢i Ciernych ribezliach. Za Specifickych
podmienok ma naopak aj neZiaduce ucinky ako mutagénnost alebo degradaciu DNA po
ich vzajomnej interakcii. Myricetin se vyskytuje vo svojom prirodzenom prostredi
v nizkych koncentraciach, ktoré moézeme sledovat napr. technikami povrchom zosilené
vibraéné spektroskopie (SEVS - Surface- Enhanced Vibrational spectrocopy) vdaka
zosilneniu optické odozvy v dosledku interakcie analytu s plasmonickym kovom. Hlavnym
ciefom tejto prace je vybrat spravny typ zosiliujiceho substratu (plazmonicky kov,
vhodnd priprava povrchu, morfolégia) a nasledne zvolit vhodné experimentalne
podmienky (predovéetkym vinova dizka) pre identifikaciu myricetinu. Okrem modernych
vibracnych spektroskopii (SERS - Surface Enhanced Raman Scattering a SEIRA - Surface
Enhanced Infrared Absorption), ktoré nam umoznuju preukazat samotny analyt, su
vyuzité aj mikroskopické metddy (AFM - atomic force microscopy, SEM - scanning electron
microscopy) k mapovaniu a ziskaniu informacii o morfoldgii povrchu.



Aplikace pentametint pro rozpozndni biologickych
vyznamnych anionti

Bc. Eliska Kantorova (M2)

Skolitel: Ing. Milan Jakubek, Ph.D.

Fluorescencni barviva jsou jiz dlouho predmétem zdjmu v oblasti analytické chemie a
biologie. Pro analytické aplikace v pokrocilych zobrazovacich technikach (dvoufotonova ci
super rozliSena mikroskopie) jsou kladeny vyssi poZadavky na fyzikdlné-chemické
vlastnosti téchto sloucenin. DalSim poZadavkem je specifické intracelularni cileni
(organely), které zUstava stale velkou vyzvou. Kombinace téchto poZzadavk( je aplikovana
v tzv. teranosticich. Prace se zabyva studiem vybranych cyklickych
derivatli pentamethiniovych sloucenin pro moZné vyuZiti v oblasti intracelularnich
teranostik. V ramci prace byly provedeny spektroskopické experimenty s cilem studia
chovani latek a interakce s analyty v rizné polarnich rozpoustédlech. Pro studium byly
zvoleny techniky fluorescenéni a absorpcni spektroskopie. Jako analyty byly vybrany
biologicky aktivni latky napfiklad derivaty kyseliny cholové. Studované derivaty
vykazovaly afinitu k biologicky aktivnim iontam. Taktéz byly provedeny spektroskopické
in vitro experimenty, které ukazuji potencidl latek pro pfipravu teranostik.



Priprava SERS substrdti galvanickou depozici a jejich
vyuZziti pro studium vybranych aminokyselin

Bc. Adéla Korytakova (M1)

Skolitel: Ing. Marie Svecova

Povrchem zesilend Ramanova spektroskopie (Surface-Enhanced Raman Scattering
spectroscopy, SERS) je nedestruktivni technika, ktera se nejcastéji pouziva pro studium
latek v malém az stopovém mnoizstvi. Dochazi zde ke znasobeni optické odezvy analyt(,
jenz jsou adsorbovany na povrchu plasmonickych nanostruktur kovu. Plasmonické vrstvy
Ize pfipravit napt. elektrochemickymi postupy a jednotlivé substraty umoznuji rychlou a
spolehlivou detekci Sirokého spektra latek. Jednou z takovych skupin latek jsou napftiklad
aminokyseliny, jeZ jsou zajimavé jak z pohledu své rozmanité struktury, tak z pohledu své
biologické vyznamnosti. Aminokyseliny Ize nalézt ve vSech formach Zivota na Zemi, bézné
jsou usporadané do vétsich utvari — makromolekul, které se nazyvaji peptidy.V této praci
byly ptipraveny Ag, Au a Cu plasmonické substraty galvanickou depozici na hlinikovy
povrch. Na takto pfipravené nosice byly deponovany studované aminokyseliny (serin,
cystein, histidin, tyrosin). SERS spektra byla mérena s vyuzitim rdznych excitacnich
vinovych délek (785 a 1064 nm). Cilem této prace bylo nalezeni vhodné kombinace
plasmonického substratu a excitacni vinové délky pro detekci a identifikaci vybranych

aminokyselin.



Vyuziti kyseliny trifluoroctové ke zlepseni
integrovatelnosti spekter NMR pro kvantitativni
vyhodnoceni

Bc. Karolina Kubickova (M2)

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

Uspésné provedeni kvantitativni analyzy spekter NMR je zavislé na fadé parametr(
napr. relaxacni dobé jadra, rozsahu spektra, fazovani spektra nebo integraci signald.
Posledn& jmenovanym faktorem se zabyva tato prace. Castym problémem kvantitativni
NMR (qNMR) je, Ze spektra studovanych latek jsou komplikovana pfitomnosti protonu
podléhajicich chemické vymeéné. Tyto signaly jsou pomérné Siroké, a proto v mnoha
pfipadech zasahuji do integracni oblasti ostatnich signal, ¢imZ ovliviuji vysledek
kvantitativni analyzy. Dalsi z vlastnosti téchto proton( je, Ze jejich chemicky posun je
zavisly na pH. Cilem této prace je zvysit chemicky posun signdlt protond podléhajicich
chemické vyméné do oblasti, ve které nejsou signdly studovanych latek. Pro tento ucel
byla vyuZita zména pH roztoku sledované latky pridavkem kyseliny trifluoroctové (TFA) do
kyvety. V této praci je navrieny postup aplikovan na modelové vzorky monohydratu
laktosy, mannitolu a prokain hydrochloridu.



Raman Optical Activity of Nucleotides — Experimental
and Theoretical Study

Bc. Véra Schrenkova (M2)

Skolitel: prof. RNDr. Petr Bou¥, CSc.

Nucleotides are organic molecules composed of a purine or pyrimidine base, a
five- carbon sugar (deoxyribose or ribose), and one or more phosphoric acid residues.
Uncondensed nucleotides may carry various biological functions as they can adopt a
range of conformations in solution. It is advantageous to use polarized analogue of
conventional Raman spectroscopy called Raman optical activity (ROA), because it
provides unique stereochemical information. However, this information needs to be
obtained through relatively complicated computer simulations. In the present work,
experimental Raman and ROA spectra of adenosine, guanosine, deoxythymidine and
cytidine 5'-monophosphate were interpreted using molecular dynamics (MD) coupled
with density functional theory (DFT). MD itself provided precious information about the
sugar puckering and other coordinates affecting the ROA signal of nucleotides. For
example, the phosphate group strongly influences the sugar conformation due to the
internal hydrogen-bond formation. The simulated spectra relatively faithfully reproduce
most of the experimental features and may be thus used to determine or verify the

conformation.
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Studium interakce biologicky aktivnich latek s ionty
kovii

Katefina Vesela (M2)

Skolitel: Ing. Milan Jakubek, Ph.D.

Zvysena koncentrace iontl prechodnych kovl (napf. médi, zinku a Zeleza) je spojena s
fadou vaznych patologii napf. onkologickych a neurodegenerativnich onemocnéni. Nase
prace se zabyva studiem dusikatych syntetickych receptorl (strukturni motiv:
tryptanthriny a prazoly) jako cheldtor( ionth pfechodnych kovl ve vodnych systémech.
Strukturni  motiv tryptanthrinG a prazoll je spojovan s antimikrobidlnimi,
protinddorovymi a protizanétlivymi ucinky. V ramci prace byly studovany nové pfipravené
derivaty tryptanthrin (T8H-TSC, PAA-TSC) a jiz zname strukturni motivy prazold
(omeprazol, lansporazol, pantoprazol). Studované latky byly charakterizovdany pomoci
technik molekulové spektroskopie jako napf. UV/Vis, NMR, IR, a Ramananovy
spektroskopie. Nasledné byla provedena vazebna studie pomoci absorpcni spektrometrie
s ionty pfechodnych kov( a nukleovymi kyselinami (DNA a RNA). Vysledky ukazuji silnou
afinitu v pfipadé tryptanthrind k médnatym iontim a v ptipadé prazoll k Zelezitym
iontdm. DosazZené vysledky byly jiz z ¢asti publikovany v mezinarodnim recenzovaném
casopise s impakt faktorem.
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Kvantitativni predikce fyzikdlnich vlastnosti izolacnich plyni
Lukas JiriSté (B3, Ing. Martin Klajmon, Ph.D.)
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Detekce viini na kiZi pomoci vibracni spektrometrie

Veronika Kostkova (B2, Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.)

Teoretické vypocty termodynamickych vlastnosti vybranych farmaceuticky
aktivnich latek ve stavu idedlniho plynu

Ivana Mald (B3, doc. Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.)

Adsorpcni rovnovdhy simulanti bojovych chemickych ldtek - vyvoj vysoce
adsorbujicich ochrannych pomtcek

Jan Svoboda (B3, prof. RNDr. Jifi Ludvik, CSc.)

Spektro-foto-elektrochemické studium vybranych derivati flavinu pro vyuZiti ve
fotokatalyze

Adam Zal¢ik (B3, Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.)

Thermodynamic study of selected terpenoids



Kvantitativni predikce fyzikdlnich viastnosti
izolacnich plynu
Martin Jez (B3)

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

Fluorid sirovy je jednim z Sestice plynQ, jeZ jsou regulovany Kjétskym protokolem. | pres
to se od podepsdani tohoto dokumentu roku 1997 jeho koncentrace v ovzdusi vice nez
zdvojnasobila. PouZiva se zejména ve vysokonapétové elektrotechnice jako izolacni plyn,
vzhledem k jeho vyjimecéné schopnosti zhaset elektrické oblouky. Pro toto vyuziti se nyni
hledaji moZni nastupci. Hlavnimi kritérii pro jejich vybér je dielektricka pevnost a plynné
skupenstvi za béZznych teplot a tlak(. Nasim cilem je vyuzZit strojového uceni a sestavovat
pokrocilejsi regresni modely zavislosti téchto makrofyzikalnich vlastnosti na vlastnostech
molekul ziskanych z kvantovych vypocta, presnéji za aplikace teorie funkcionalu hustoty.
Chceme navazat na vyzkum v této oblasti a pokusit se nalézt dalsi deskriptory, abychom
mohli spolehlivéji predikovat dané vlastnosti.



Modelovani termodynamiky iontovych kapalin: Vliv
rozloZzeni naboje v rovnici PC-SAFT

Lukas Jifisté (B3)

Skolitel: Ing. Martin Klajmon, Ph.D.

PC-SAFT je rodinou stavovych rovnic zaloZzenych na termodynamické perturbacni teorii. K
popisu molekul vyuZiva parametry, které maji fyzikdlni vyznam, a poskytuje tak alespon
pfibliZnou vazbu mezi vlastnostmi molekul a makroskopickymi termodynamickymi
vlastnostmi. Tyto rovnice se aplikuji mimo jiné i na iontové kapaliny (IK), jejichZz neobvyklé
chovdéni testuje prediktivni schopnosti tohoto modelu. V rdmci PC-SAFT se pfitom k popisu
iontového paru IK pouzZivaji dva odlisné pfistupy, které se lisi v popisu ndboje IK. Jeden na
iontovy par pohlizi pfirozené jako na dvé opacné nabité Castice vazané Coulombickou
interakci, kdezto ve druhém se par popisuje jako elektroneutralni celek. Tyto dvé metody
vSak nejsou v literature pfili§ srovnavany. Ve své pripravované bakaldrské préci si proto
kladu za cil vypocetné otestovat tyto dva pristupy a urcit jejich pfednosti a slabiny, a to
na zakladé porovnani modelovych a experimentalnich dat. V tomto pfispévku budu
prezentovat dosavadni dil¢i vysledky pro elektroneutralni variantu, a také nastinim plan
dalSiho postupu.



Detekce vuni na kizi pomoci vibracni spektrometrie

vvvvv

Skolitel: Ing. Adéla Jenitovd

KoZa ako najvacsi ludsky organ vytvdra hranicu medzi vndtornym a vonkajsim prostredim.
Chrani nas pred fyzikdlnymi, chemickymi a mikrobidlnymi vplyvmi, ¢i sine¢nym Ziarenim.
Hlavnud dlohu tejto ochrany plini vrchna vrstva koze — pokozka, ktord je tvorend dalSimi
Styrmi vrstvami, liSiace sa Strukturou a polohou. Stratum corneum, najvrchnejSia cCast
pokozky, predstavuje hlavnu prekazku pri prestupe latok koZou, a to vdaka
Strukturalnemu usporiadaniu korneocytov obklopenych lipidovym matrixom, ktory
pozostava najma z ceramidov, vofnych mastnych kyselin a cholesterolu. Aplikovanim
latok na koZu dochadza k ich penetrécii do roznych hibok, v zavislosti od svojho zloZenia.
Praca sa zaobera interakciou vrstvy stratum corneum so vzorkami voni na prasacej kozi
detegovanou pomocou infracervenej spektroskopie. Touto neinvazivnou technikou je
mozZné sledovat Strukturalne zmeny vyvolané vonou v priebehu ¢asového intervalu, pocas
ktorého dochddza k postupnému uvolfiovaniu zloziek vone. Kinetika vstrebavania je
spracovana predovsetkym pomocou viacrozmernych Statistickych metdd.



Teoretické vypocty termodynamickych vlastnosti
vybranych farmaceuticky aktivnich latek ve stavu
idedlniho plynu

Veronika Kostkova (B2)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Charakteristiky |éciv, jako jsou stabilita, rozpustnost, rychlost rozpousténi nebo tvorba
polymorfd, souvisi s termodynamickymi vlastnostmi danych sloucenin a je dllezité je znat
a pripadné optimalizovat pro spravny ucinek farmaceutického produktu. Tyto
charakteristiky se ¢im dal castéji urcuji pomoci teoretickych vypoctlli na misto
experimentll. Tato prace popisuje postup pfi vypoctech entalpie a tepelné kapacity t¥i
vybranych farmaceuticky aktivnich latek, 1,8-dihydroxyanthrachinonu, sulfathiazolu a
flufenamové kyseliny, ve stavu idedlniho plynu. Pro nalezeni stabilni geometrie a vypocet
energii molekuly byla pouZitd metoda teorie funkcionalu hustoty (DFT). Pomoci modelu
tuhého rotoru-harmonického oscildtoru (RRHO) byly ziskané momenty setrvacnosti a
vibracni frekvence molekuly a ndsledné s pouZzitim vztah( statistické termodynamiky byly
spoctené jiz feCené termodynamické vlastnosti, které budou v dalsi praci vyuZity pro
popis sublimace.



Adsorpcni rovnovahy simulantu bojovych chemickych
latek - vyvoj vysoce adsorbujicich ochrannych
pomucek

lvana Mald (B3)

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

Vyvoj vysoce adsorbujicich ochrannych pomlcek je podminén vyvojem adsorbenti
a jejich charakterizaci. Predmétem préce je charakterizace ¢tyr adsorbent(, potencidlné
vhodnych pro vyrobu textilnich kompozitQ: aktivni uhli, pfirodni vermikulit nasyceny
sodnymi  ionty (Na-VMT), vermikulit modifikovany surfaktantem HDTMA
(hexadecyltrimethylamonium bromid) a textilni kompozit s vermikulitem (Na-VMT),
dodanymi spolupracujicim pracovistém (Mgr. Ph.D. Jakubem Varikem, SUJCHBO). Byla
studovdna adsorpce par cyklohexanu, ktery je adsorptivem umoziujicim urceni
specifického povrchu, a dimethylmethylfosfonatu (DMMP), ktery je simulantem bojovych
chemickych latek sarin a soman. Adsorpce par byla méfena gravimetrickou metodou pfi
30 °C. Adsorpcni izotermy byly typu Il a lll podle charakterizace IUPAC a byly
parametrizovany pomoci modelu GAB (model dle Guggenheima, Andersona a de Boera).
Vermikulit modifikovany HDTMA vykazoval izotermu typu Il pro cyklohexan a typu Il pro
DMMP, coz potencialné umoznuje vyvoj pomucek specificky adsorbujicich DMMP a
nervove paralytické latky a prakticky neadsorbujici bézné latky (cyklohexan). Dale byla pro
latku DMMP vypoctena hodnota plochy adsorbované molekuly (angl. cross-sectional
area), ktera neni v literature dostupna.



Spektro-foto-elektrochemické studium vybranych
derivatu flavinu pro vyuZiti ve fotokatalyze
Jan Svoboda (B3)

Skolitel: prof. RNDr. Jifi Ludvik, CSc.

Derivaty flavinu jsou pfirodni latky, které vystupuji v fadé fotokatalytickych procesd,
zfejmé nejznaméjsim prikladem je riboflavin, znamy téz jako vitamin B2. Redukci a
naslednou excitaci svétlem viditelnych vinovych délek vznikaji z derivatu flavinu ,long-
lived“ excitované stavy, které se chovaji jako extrémné silna redukéni Cinidla (redukéni
potencial na urovni sodiku). Téchto vlastnosti bychom mohli potencidlné vyuZit pro
provedeni fady, jinak tézko uskutecnitelnych, reakci. Cilem dlouhodobéjsiho projektu je
charakteristika  vybranych  derivatd  flavinu pomoci  elektrochemickych a
spektroskopickych metod, vyuziti téchto poznatkl pro generovani extrémné silnych
redukénich cinidel in situ a nasledné provedeni modelovych reakci. Spojenim
elektrochemické redukce a fotochemické excitace s naslednym ziskanim produktl v jedné
reakéni cele by doslo k vyraznému usetfeni ¢asu, mnoistvi rozpoustédel a celkovych
naklad na provedeni téchto reakci. V tomto prispévku jsou shrnuty dosavadni vysledky
elektrochemické charakteristiky latek a provedeni zkuSebnich modelovych reakci
(redukce arylhalogenid(). Jako modelové latky byly vybrany derivaty isoalloxazinu a
alloxazinu, které mohou mit, diky této metodé, potencidl uéastnit se takovych reakci jako
je napft. ,Birchova redukce.”



Thermodynamic study of selected terpenoids

Adam Zalcik (B3)

Skolitel: Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

Aim of this work was to obtain reliable thermodynamic and phase-behaviour data for
selected terpenoids in order to enable development of complex environmental models
describing evaporation and fate of terpenes and terpenoids in the atmosphere. The
following three derivatives of a-pinene were selected: myrtenol, myrtenal, and trans-
sobrerol, for which the mentioned data are scarce in the literature. The liquid samples
were dried by molecular sieves, stored in fridge, and manipulated under a dry nitrogen
atmosphere. Vapour pressures of the selected terpenoids were determined using two
static apparatus in a combined temperature range from 238 to 363 K. Purity of the
compounds was determined using gas chromatography before and after the
thermodynamic measurements to evaluate sample contamination or possible
decomposition occurring during the experiments. Heat capacities of the samples were
determined by Tian-Calvet calorimetry in the temperature range from 261 to 353 K. Phase
change data (melting temperature, fusion enthalpy, crystallization temperature, and
potential polymorphic behaviour) were obtained by Heat-flux calorimetry. Finally, the
influence of the number and polarity of functional groups on the thermodynamic
properties of the substances is discussed.
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Marie BereSova (B3, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)

Chemie a fotochemie aminokyselin na ledovych Cdsticich
Martin Crhan (B3, prof. Mgr. Pavel Jungwirth, CSc., DSc.)

Computational investigation of optical spectrum of solvated electron in liquid
ammonia

Karolina Farnikova (B1, Mgr. Ing. Eva Krupic¢kova Pluhafova, Ph.D.)

Molekulové simulace pohybu vicka mutantu lipdzy CALB
Petr Linhart (B2, RNDr. Michal Kola¥, Ph.D.)

Analyza molekulové dynamiky pomoci jazyka Python
Lukas Marek (B2, prof. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.)

Zahrivani roztoku solanky v mikrovinném zdreni

Hugo Mc Grath (B3, RNDr. Michal Kolat, Ph.D.)

Studium interakce peptidové deformyldzy s povrchem ribozomu metodami
vypocetni biochemie

Tomas Ovad (B3, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)

Electron-impact decomposition of SFes-replacement dielectric gas: CaF;N



Chemie a fotochemie aminokyselin na ledovych
casticich
Marie Beresova (B3)

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

Prace se zabyva teoretickym modelovanim stability a fotochemie aminokyselin,
predevsim glycinu, na astrochemickych ledovych ¢&3sticich. Prace je motivovana novymi
daty ziskanych kosmickymi sondami na kometach; pro interpretaci téchto dat je dllezité
porozumét fotochemii a stabilité aminokyselin na ledovych ¢asticich a ve vodé. Ve své
praci v prvni fazi studuji pomoci kvantové chemickych metod stabilitu aminokyselin
glycinu a alaninu v rizné protonovanych formach v zavislosti na stupni hydratace. Dale
bude prace pokracovat fotochemii aminokyselin a studiem vlivu solvatace na fotochemii.
Poté budou simulovany fotochemické procesy na ledovych ¢asticich, pro jejich studium
predpokladam model typu QM/MM, ktery ale bude nutné navrhnout a testovat.



Computational investigation of optical spectrum of
solvated electron in liquid ammonia

Martin Crhan (B3)

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

One of the most interesting properties of liquid ammonia is its ability to dissolve alkali
metals, producing solutions of a fine blue color. This blue color has been ascribed to
excitations of free solvated electrons, which reside in solvent cavities. These solutions,
due to their highly unorthodox nature - containing a solute of purely quantum-mechanical
nature, have historically been a target of great scientific interest. We sought to obtain a
guantitative description of the optical spectrum using calculations employing the time-
dependent density functional theory. First, we considered cluster systems in implicit
solvent, which we previously used to quantitatively reproduce vertical detachment
energies of solvated electrons. We found that these systems were insufficient to properly
describe the spectrum, due to the highly diffuse nature of the excitated states. We solved
this by considering larger numbers of explicit molecules, and replacing the implicit solvent
by additional classical mechanical molecules, described by a force field. Conventional
approximate hybrid exchange-correlation functionals were also found to be unsuitable
for calculating the optical spectrum. We explored a possible solution to this - employing
non-empirically tuned range-separated hybrid functionals.



Molekulové simulace pohybu vicka mutanta lipazy
CALB

Karolina Farnikova (B1)

Skolitel: Mgr. Ing. Eva Krupi¢kovd Pluhatova, Ph.D.

Lipaza je enzym ze skupiny hydrodlaz, jehoZ pfirozenou funkci je rozklad tukd. Kromé toho
ale nachazi i vyuziti v pramyslovych procesech jako katalyzator, a to nejen ve vodném
prostredi, ale i v organickych rozpoustédlech. Nejvyssi aktivitu vykazuji lipdzy na fazovém
rozhrani tuku a vody, coZ se vysvétluje pfitomnosti amfifilni smycky — tzv. vicka v blizkosti
aktivniho mista. Na fazovém rozhrani dojde ptisobenim hydrofébnich interakci ke zméné
konformace vitka, které nasledné odkryje aktivni misto s katalytickou triddou
aspartat- histidin-serin. Vicko rlznych lipaz se lisi velikosti i primarni strukturou.
Mutacemi Ize ovliviiovat rdzné vlastnosti daného enzymu, napf.: termostabilitu nebo
aktivitu. Otevirdni vicka je mimo jeho strukturu dané i rozpoustédlem, ve kterém se
nachdzi.Tato prace se zaméruje na lipdzu Candida Antarctica B (CALB), jeji pfirodni formu
a mutanta CALB- G.zeae. Pohyb vicka u téchto dvou systémU byl studovan v tfech
ropoustédlech, a to vodé, toluenu a acetonitrilu, pomoci metod klasické molekulové
dynamiky. Vysledkem prace je kvantifikovani kontaktd aminokyselin helixt a5 a a10, které
tvofi vicko, a predbézny profil volné energie otevirani vicka.

Lipaza Candida Antarctica B

Zavrené vitko Oteviené vicko



Analyza molekulové dynamiky pomoci jazyka Python

Petr Linhart (B2)

Skolitel: RNDr. Michal Kolaf, Ph.D.

Molekulové simulace jsou rozsahly obor fyzikalni chemie zabyvajici se pohybem atomU a
molekul v daném silovém poli. MoZnosti vyuZiti tohoto oboru jsou velice Siroké. Samotné
simulace ndm ale neposkytnou odpovédi, k tomu potfebujeme umét interpretovat
vysledek: to je Ukolem analyzy dat. Vybornym ndstrojem pro analyzu simulaci je jazyk
Python, ktery nabizi specializované knihovny jako MDAnalysis. V této praci se zabyvam
vyuzitim této knihovny na analyzu ainterpretaci vysledk(i simulaci dvou peptida:
dekaalaninu a dekaglutaminu.



Zahrivani roztoku solanky v mikrovinném zareni

Lukds Marek (B2)

Skolitel: prof. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.

Zahtivani pomoci mikrovinného zareni v mikrovinné troubé se bézné vysvétluje pomoci
dielektrickych ztrat zplsobenych rotaci molekul vody. Méné se mluvi o vlivu iont(l. V této
praci studuji rozdil rychlosti zahfivani mezi Cistou vodou a roztoky NaCl (1M a 2M) pomoci
molekulové simulace. Proménné elektrostatické pole mélo frekvenci 2.45 GHz
pouzivanou v mikrovinnych troubach a amplitudy intenzity v rozsahu 30 MV/m az 70
MV/m. Zjisténa rychlost zahtivani zavisi na koncentraci soli, coZ jsem potrvrdil i skute¢nym
experimentem, ktery zahrnoval zahfivani vody a roztok(i o stejnych koncentracich v
mikrovinné troubé.



Studium interakce peptidové deformylazy
s povrchem ribozomu metodami vypocetni biochemie

Hugo Mc Grath (B3)

Skolitel: RNDr. Michal Kolaf, Ph.D.

Proteiny jsou zdsadnimi stavebnimi kameny vsech Zivych organism(. Rodici se proteiny
musi zpravidla projit fadou kotranslaénich a posttranslacnich modifikaci, aby mohly
zaujmout spravnou prostorovou konformaci a spravné plnit svou funkci. U eubakterii je
jednou z téchto modifikaci odStépeni N-formylmethioninu z nascentniho proteinu a
prvnim krokem této modifikace je odstépeni formylu. To umozZfuje enzym peptidova
deformyldza (PDF). Katalytické misto PDF je predmétem zajmu pro vyzkum nové tridy
antibiotik, protoze PDF hraje zdsadni roli v metabolismu eubakterii. Méné prozkoumana
je vsak interakce PDF s povrchem ribozomu. PDF s ribozomem interaguje pres svij C-
terminalni a-helix. Interaguje prevainé s ribozomalnim proteinem ulL22, ktery zasahuje
dlouhou fibrildrni ¢asti az do ribozomalniho tunelu. Jednim z cil( této prace je pomoci
atomistickych pocitacovych simuaci prozkoumat, zda-li interakce uL22 s C-termindlnim
helixem PDF zpUsobi prenos allosterického signalu do ribozomalniho tunelu. Dalsim cilem
je porovnat stabilitu C-terminalniho helixu samotného a na povrchu ribozomu. Analyza
hlavnich komponent a RMSF naznacuje, Ze rozdil v chovani uL22 je velmi maly. RMSF a
Ramachandranovy diagramy naznacduji, Zze C-terminalni helix je interakci s ribozomem
mirné stabilizovan.



Electron-impact decomposition of SFs-replacement
dielectric gas: C4F7N

Tomas Ovad (B3)

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

Since 1960s, SFs has been extensively used as an insulation medium in switchgears and
transmission lines. However, the global warming potential of SFs is 22,500 higher than
that of CO.. The worst case scenario predicts SFs emissions to account for a 0.03 °C global
average temperature rise by 2100. Therefore, there is an urgent need to replace it by
more environmentally-friendly media. Perfluoroisobutyronitrile (CaF7N, Novec 4710) is
one of the most promising candidates, thanks to a high dielectric strength as well as a low
boiling point. For a wider implementation, a detailed knowledge of its interaction with
free electrons is crucial. In this project, we focus on electron-induced decomposition of
CsF7N yielding neutral fragments. Firstly, we studied the minimal geometry excitations
with ab initio methods and TDDFT. Secondly, we simulated electron energy loss spectra,
using the nuclear ensemble approach. Finally, we aim to study potential fragmentation
pathways using methods of nonadiabatic dynamics, based on electronic structure
methods (TDDFT, CASSCF, OM3, FOMO-CASCI). Having obtained preliminary results, we
are now planning an analysis with a higher number of trajectories at the FOMO—CASCI
level, in order to obtain probability distribution of the electron excitation outcomes.
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Competitive and cooperative interactions in aqueous
urea-betaine solutions

Bc. Dominik Bubak (M1)

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

Osmolytes, small molecules, are used by living organisms to control the solubility and
structure of complex biomolecules e.g. proteins. Two groups of osmolytes are available,
denaturating agents, such as urea or small alcohols, and protecting agents, e.g. TMAO,
betaine etc. Naturally the cell environment is a complex mixture of various osmolytes.
TMADO, the strongest natural osmoprotectant is employed by deep see fish to compensate
for the enormous hydrostatic pressure (Yancey, Gerringer et al. 2014). Interestingly,
TMAO is able to counteract the denaturating ability of urea, and their mixtures attracted
recently joint experimental and theoretical research (Ganguly, Poldk et al. 2020), aiming
the understanding of origins and mechanism of this counteraction. Betaine, chemically
similar to TMAO, is more abundant in plants (Giri 2011) and is also able to counteract
denaturating effect of urea, yet the mechanism of action is unknown. In this work, we
have employed the apparatus of Kirkwood-Buff inversion to perform thermodynamic
analysis of urea-betaine-water mixtures. We quantified the true pair interactions in the
mixed solution, so called Kirkwood-Buff integrals, which will be used by our collaborators
for force-field calibration and microscopic insight.



Fazové rovnovahy v systémech obsahujicich
organické karbonadty

Bc. Vojtéch Jerabek (M1)

Skolitel: doc. Ing. Karel Rehdk, CSc.

Organické karbonaty v sou¢asné dobé nachazeji rizné praktické uplatnéni. PouZivaji se
pti organickych syntézach, v elektrotechnice nebo jako tzv. zelena rozpoustédla. Z dGvodu
jejich Sirokého poutziti je Zadouci znat jejich chovani ve smésich. V ramci této prace byla
experimentdlné stanovena rovnovaha kapalina—kapalina v systému propylen karbonat +
voda a kapalina—pevna faze vsystému ethylen karbondt + voda. Pro ziskani
experimentdlnich dat bylo pouZito kombinace pfimé analytické metody a zdkalové
metody. Ziskané vysledky objasnily doposud sporna literarni data a poslouzily k vytvoreni
termodynamického popisu uvedenych bindrnich systémid. Pro oba systémy byly
vyhodnoceny parametry NRTL rovnice. U systému propylen karbondt + voda byla
provedena regrese experimentdlnich dat rovnovahy kapalina—kapalina rozsifenou
Skalovaci rovnici (ESL). Tim byl ziskdn vérohodny popis binodalni kfivky v okoli kritického
bodu a jeho souradnice. Pro systém ethylen karbonat + voda byla rovnéz experimentalné
stanovena zavislost dodatkového objemu na sloZeni. Ta byla nasledné popsana
Redlichovym-Kisterovym rozvojem.



Re-examination of Limiting Activity Coefficients of
Ethyl tert-Butyl Ether in Aqueous Sodium Nitrate

Bc. Barbora Kocdbkova (M1)

Skolitel: Dr. Ing. Pavel Vrbka

Based on a huge deviation from other solubility data measured in our laboratory, the
dependency of limiting activity coefficients of ethyl tert-butyl ether in aqueous sodium
nitrate solutions was re-measured. All experiments were conducted at 298 K, values of
limiting activity coefficients were obtained through Inert gas stripping method. The
Setchenow constant was evaluated from the dependency and compared with values
gained for different salts. New results exhibit significantly better accordance with the rest
of the data for solubility of ETBE and other volatile compounds in various salts solutions.



Termodynamické vlastnosti a fazové chovani
iontovych kapalin zaloZenych na prirodnich latkach

Bc. Stefan Kocian (M1)

Skolitel: Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

lontové kapaliny maji Siroké potencialni uplatnéni, coz jim v dnesni dobé zarucuje
znacnou popularitu. Primdrné jsou pouzivany jako rozpoustédla s témér nulovymi tlaky
nasycenych par. VétSina béziné prlmyslové pouzivanych iontovych kapalin obsahuje
ekologicky nepfilis Setrné perfluorované anionty. V této praci byly studovany
termodynamické vlastnosti latek, které by mohly slouZit jako nahrada k primyslové
pouzivanym iontovym kapalindm a zdroven byly pfirodné nezdvadné. Studovanymi
latkami byly ¢tyfi komercni vzorky obsahujici cholin a syntetizované vzorky: cholin nitrat,
sedm nitratl aminokyselin a pét vzorkd kombinujicich cholin s aminokyselinami jako
anionty. Pro vSechny latky byly v rozsahu 270-350 K pomoci kalorimetru typu Tian-Calvet
naméreny tepelné kapacity, pro které v literature neexistuji zadna data. Vysledky
fazového chovani, studovaného pomoci diferenéniho skenovaciho kalorimetru, byly
porovnany s dostupnou literaturou, kterd je pro zpracovavané latky velmivzacnd. Zaroven
byly z kalorimetrickych experiment(l stanoveny Cistoty studovanych latek a termalni
stabilita vétsiny vzork(. Pro lepsi porozuméni polymorfismu studovanych latek byla studie
doplnéna o externé provedena teplotné zavisla méreni rentgenové praskové difrakce.



Studium vlivu experimentadlnich podminek na
fotochemické reakce 4-aminobenzenthiolu pomoci
SERS spektroskopie

Bc. Ivan Kopal (M1)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Stédle dynamictéjsi rozvoj povrchem zesilenych spektroskopii je nutné doprovdzen
potiebou pfipravy inovativnich substratl, jejichz pouZitelnost je testovdna za uziti
vhodného modelového analytu. Hojné vyuZivanou latkou je 4-aminobenzenthiol (4- ABT),
a to predevsim z dlivodu svych dobrych optickych vlastnosti a adsorpénim schopnostem
na povrch plasmonickych substratd. Vlivem dopadajiciho zafeni mize oviem dochdzet
k fotochemické dimerizaci 4- ABT, cozZ je jistou komplikaci pravé pfi testovani novych
substrat. Dosud vsak nebylo publikovdno mnoho studii, které by se zamérovaly na
dlsledné porovnani hlavnich reakénich proménnych. Proto je jisté zadouci posoudit,
v jaké mite k této reakci dochazi pti aplikaci nej¢astéji pouzivanych plasmonickych kovl a
jakou roli v reakéni kinetice zastava pouzitd excitacni vinova délka. V rdmci této prace byly
za Ucelem sledovani fotochemické reakce pfipraveny velkoplo$né substraty, na které byl
deponovén 4- ABT. Tyto substraty byly nasledné charakterizovany za pomoci optické a
elektronové mikroskopie. Dale byla mérena povrchem zesilend Ramanova spektra
deponovaného analytu na pripravenych Ag, Au a Cu povrsich s vyuzitim rdznych
excita¢nich vinovych délek (455, 532, 633, 780 a 1064 nm), na jejichz zdkladé byla
zhodnocena tendence 4- ABT dimerizovat.
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Polychloropren jako materidl potencialné vhodny pro
pervaporacni déleni obtizné separovatelnych smeési

Bc. Jan Polena (M1)

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

Predmétem prace je studium pervaporacnich charakteristik membran na bazi sitovaného
polychloroprenu v souvislosti s pervaporaénim délenim klasickymi metodami obtizné
délitelnych smési latek, tj. smési latek blizko-vroucich a tvoficich azeotropické smési.
Soucdsti prace jsou vyvoj metodiky méfeni pervaporace velmi tékavych latek, kalibrace
analyzatoru a optimalizace membranovych materiald na bazi sitovaného polychloroprenu
s pouzitim sitovadel v béiné praskové formé a ve formé nanocastic. K zakladni
charakterizaci membrdn bylo pouZito zejména méreni tepelnych, mechanickych a
strukturnich vlastnosti materidld (DMA, TGA, SEM, FTIR-ATR). Separacni vlastnosti
membran byly studovany pro dvojice latek snizkym dipélovym momentem,
dichlormethan-cyklopentan a methylal-cyklopentan, a pro dvojice latek s vysokym,
dipélovym momentem, methanol-acetonitril, které tvori tékavé azeotropy. Prvni tfi
uvedené latky jsou v pramyslu pouzivany pfi zpénovani polymerd ajako chladiva,
methylal je potencidlni nahradou ekologicky problematického dichlormethanu; smési
methanolu a acetonitrilu jsou pouzivany v kapalinové chromatografii. Pfipravené
membrany umoznovaly déleni azeotropl. Pouzita metodika dale umoznuje detailni
studium transportu pramyslové relevantnich nadouvadel v polymerech.



Theoretical study of local disorder in crystals of
carboxylic acids

Bc. Petr Tous (M1)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Routine X-ray diffraction crystallographic studies of solid compounds often fail to
determine the exact positions of certain light atoms (e. g. hydrogen). As a result, positions
of these atoms within a crystal structure, labelled experimental, can be more-or-less
guessed. In certain crystals, there is a possibility of a proton transfer reaction, which can
take place even at low temperatures due to quantum tunnelling. In these systems, the
local disorder of such protons becomes even more of an issue. One such group of
compounds are carboxylic acids, where carboxyl groups form hydrogen-bonded dimers
(or more complex chain structures) with correlated proton positions. In the crystalline
phase, some configurations of hydrogen atoms can be more favorable in terms of energy
than others, which may (not) be reflected in the available experimental data. The aim of
this paper is to explore the energy aspects and the dynamics of the local proton disorder
in crystals of four organic compounds (benzoic acid, terephthalic acid, cubanecarboxylic
acid and 1,4-cubanedicarboxylic acid) using quantum-chemical calculations. These
calculations use the improved dimer method and utilize the density functional theory with
the PBE-D3/PAW level of theory for evaluations of crystal structure energies.
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Teoreticky popis ionizace aromatickych aminokyselin

Bc. Monika BroZikova (M2)

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

V biologickych systémech hraji aminokyseliny dulleZitou roli jakoZzto stavebni prvky
proteinUd a dalSich peptidickych latek. Aromatické aminokyseliny navic poskytuji diky
specifickym redoxnim vlastnostem pfirozenou obranu proti poskozeni DNA vlivem
ionizujiciho zareni. Experimentalné lze ionizaci molekul velmi dobfe zkoumat s vyuzZitim
fotoelektronové spektroskopie. Tato metoda tradicné poskytuje data pro molekuly v
plynné fazi za vysokého vakua. S rozvojem metod kapalnych mikrotrysek se viak otevrela
cesta i k fotoemisnim méfenim ve vodnych roztocich. K detailnimu pochopeni a
interpretaci ziskanych dat je vSak nezbytné experiment kombinovat s teoretickym
popisem. Ve své praci se zamérfuji na vypocet ionizaénich energii aromatickych
aminokyselin fenylalaninu, tryptofanu a tyrosinu v plynné fazi i ve vodném roztoku.
Zkoumdam také specifické zmény v ionizaci vlivem solvatace. Ziskané vysledky vyuzivam k
interpretaci experimentalnich dat.



Fotochemie hypervalentnich sloucenin jodu

Bc. Josef Filgas (M1)

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

Znaceni proteinU je velmi uzite¢nym ndstrojem pro studium jejich funkce a metabolickych
osudl v Zivych systémech. Jednou ze skupin latek, které Ize k tomuto ucelu pouzit, jsou
slouceniny hypervalentniho jodu, zejména pak rodina latek zvana Togniho cinidla. Tato
elektrofilni fluoralkylaéni ¢inidla tvofi efektivni nastroj pro zavadéni znacek na nukleofilni
a aromatické zbytky aminokyselin zplsobem, ktery vykazuje ve fyziologickém prostredi
vysokou stabilitu. Pro provedeni reakce je ale potfeba reduktant, coz ¢ini prekazku k
aplikaci pfimo v Zivych systémech. Neddvno vsak bylo zjisténo, Ze pro reakci Togniho
Cinidla s nékterymi aromatickymi aminokyselinami, jako je napf. tryptofan, neni
reduktant nutny — staci modré svétlo o vinové délce 455 nm. Soucasné s timto objevem
pak vyvstala otdzka: ,Jakym mechanismem reakce probihd?“, na kterouzto v této praci
odpoviddm. Obsahem predkladané prace je tedy studium fotochemie hypervalentnich
slouc¢enin jodu a popis mechanismu fluoralkylace tryptofanu Togniho Ccinidlem.
Mechanismus reakce zahrnuje excitaci Togniho Cinidla do disociativniho excitovaného
stavu a naslednou reakci fluoralkylového radikdlu s molekulou tryptofanu, pficemz se
naslednymi procesy uvolni dalsi molekula fluoralkylového radikdlu uzavirajici cyklus
radikalového mechanismu.



Ultrafast Photodynamics of Bilirubin Dipyrrinone
Subunit: Non-adiabatic Simulations of Isomerization
and Cyclization

Bc. Jiti Janos (M1)

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

Yellow pigment bilirubin appears in the body as the major product of the heme catabolic
pathway. During the neonatal period, high concentrations of bilirubin may cause neonatal
jaundice, which accounts for significant neonatal morbidity and mortality. Currently, blue-
green light phototherapy is applied to transform bilirubin to more soluble products that
are easily excreted from the body, e.g. lumirubin.The presented research was motivated
by a series of experiments on bilirubin subunit measuring photoisomerization and
photocyclization responsible for the formation of lumirubin. The goal of this work is to
reveal the mechanism and timescales of transformations of bilirubin in the excited state
and rationalize the wavelength dependence of quantum yields. The conformational space
of the bilirubin subunit is carefully studied. Timescales of processes in the excited state
are estimated by non-adiabatic molecular dynamics combining the newly reformulated
Landau-Zener approach with semiempirical methods. The wavelength dependence is
explained via the Non-Equilibration of Excited Rotamers principle.



Excitované stavy za vysokého tlaku: QM/MM
modelovani

Bc. Vojtéch Kopecky (M1)

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

Jednou z perspektivnich oblasti chemie je chemie velmi vysokych tlakd. Vyznamnou roli v
rozvoji chemie vysokych tlakd hraji diamantové kovadlinky. Diamantové kovadlinky jsou
pfistrojem, ktery je schopny aplikovat na vzorek tlak obvykle kolem 100-200 GPa a
studovat chovani vzorku pomoci napf. Mossbauerovy spektroskopie, Ramanovy
spektroskopie pfipadné jinych optickych metod. Empiricky ziskané vysledky je ¢asto tfeba
vysvétlit teoreticky, coZ je metodicky znacné narocné. V této praci se vénuji studiu
modelového systému ethenu obaleného argonem pfi teploté 85K. Tento systém simuluiji
metodou molekulové dynamiky k ustanoveni rovnovdahy na urovni QM/MM. Na
rovnovazném systému je dale studovan vliv zvySovani tlaku. Diky metodam QM/MM je
mozno rozdélit systém na ¢asti simulované ve vysoké presnosti kvantovou mechanikou a
na €asti simulované nendroc¢nou molekulovou mechanikou, coz je velmi efektivni zejména
v systémech kde je zkoumand molekula obalena rozpoustédlem. Na zavér se vénuiji
modelovani takzvané electron spillout chyby. Ta je zplisobena tim, Ze vypocet vzajemné
interakce subsystému zanedbava Pauliho repulzi a dizperzni interakce. Prace je vyhledem
k dalSimu teoretickému studiu systému za vysokych tlacich.



Stable Benzene Radical Anion as an Intermediate in
the Birch Reduction

Bc. Vojtéch Kostal (M2)

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

The radical anion of benzene, an important organic intermediate in the Birch reduction in
liguid ammonia, is found to be an unbound metastable resonance in the gas phase. On
the other hand, spectroscopic measurements in solution and the high experimental yields
of the Birch reduction both suggest a certain degree of stability of the solvated species.
At the same time, our ab initio molecular dynamics simulations of the species in liquid
ammonia show a localization of the excess electron on the aromatic solute which is a
feature typically associated with bound electronic states. Here, we follow our previous
investigation and provide direct insight into the stabilizing effect of the solvent by
evaluating the electron binding energy in microsolvated cluster at the DFT level. We show
a strong influence of the cluster size on the electron binding energy value that decreases
below zero as soon as roughly ten solvent molecules are present. Converged binding
energy in the bulk is initially accessed by employing implicit solvation and then
alternatively by using the GoWy approximation that also provides an insight into the
complete electronic structure. Here, we discuss the resulting thermal density of states
and its implications for potential photoelectron spectroscopy measurements.



Computational insight into intersystem crossing of
rhenium complex at sub-ps timescale

Bc. Adam Srut (M2)

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

Ultrafast relaxation upon excitation of the singlet state of tris-carbonyl rhenium complex
[Re(bpy)(CO)sCl] (bpy = bipyridine) was studied. Time-resolved experiments already
described the dynamics of the relaxation processes, characters of the involved electronic
states and suggested the role of solvent in the dynamical behavior of the system.
Employing ab-initio molecular dynamics, which accounted for non-adiabatic effects, as
implemented in the SHARC suite we have provided deeper insight into the photophysical
processes in such an experiment. Despite a strong spin-orbit coupling (present in our
simulation), we discuss the simulation results in terms of spin-free states. We present a
kinetic model for the intersystem crossing and determine characters of involved states
using an objective quantitative analysis of the wavefunction.
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Chemické inzenyrstvi 1

KOMISE

prof. Ing. Igor Schreiber, CSc. (predseda)

Ing. Zdenék Grof, Ph.D.

Ing. Jakub Crha

Ing., Dr. rer. nat. Jifi Svoboda, Ph.D. (Kapaji)

PROGRAM

08:30

08:50

09:10

09:30

09:50

Terezie Cisarova (B2, Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.)

Modifikované liposomy jako novy potencidlni nosic léc¢iv
KryStof Majer (B2, doc. Dr. Ing. Milan Jahoda)

Aplikace fotogrammetrie v bezpecnostnim inZenyrstvi za ucelem ziskani 3D
modell zkoumanych objekti

Islam Baigaliyev (B3, Ing. Viola Tokarova, Ph.D.)

Priprava nanostrukturovanych povrchu primou replikaci povrchi pfirodnich
materidlu

Jan Duras (B3, RNDr. lvan Reho¥, Ph.D.)
Modular Hydrogel Microrobots
Jan Halberstat (B3, Ing. Viola Tokarova, Ph.D.)

Non-enzymatic detachment of mammalian cells using structured surface



10:30

10:50

11:10

11:30

Zuzana Hlavackova (B3, Ing. David Z(iza)

Manufacturing of personalised medicines by impregnation of mesoporous silica
tablets

David Horky (B3, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Effect of polymer surface inhomogeneities on charge transfer

Michal Jankovsky (B3, Ing. Petr Stavarek, Ph.D.)

Selektivni katalytickd oxidace v mikroreaktoru s meandrujicim kandlkem

Katerina Kleinova (B3, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Preparation of alginate micro particles by electrospraying



Modifikované liposomy jako novy potencidlni nosic
léCiv
Terezie Cisarova (B2)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.

Liposomy jsou jednou z uZivanych forem transportu latky v organismu. Jedna se o kulovité
vacky tvorené fosfolipidovou membranou. Membrana liposom{ je zcela biokompatibilni,
coz je jednou z vyhod tohoto zplisobu prepravy latek. Membrany s dosud uzivanym
sloZzenim jsou vSak schopny v liposomech udrzZet jen nékteré z Gcinnych latek. Lipidickou
membranu je tudiz vhodné modifikovat napfiklad pridanim nékterych vzacnéjsich
fosfolipid(, které se objevuji napfiklad u nékterych bakterii, jejichz membrany funguji i v
extrémnéjsich podminkach. To muze slibovat i nizsi propustnost vici nékterym latkam.
Cilem préace je pfipravit a charakterizovat liposomy obsahujici vzacnéjsi fosfolipidy z
prirodné ziskaného materidlu. JelikoZ je biotechnologicky proces ziskavani takovychto
fosfolipid(l zdlouhavy a obecné poskytuje malé vytézky, byla v ramci projektu nejprve
provedena studie vlivu koncentrace standartnich fosfolipidl na tvorbu liposom.
Vysledky budou pouzity pro design dalSich experiment( uz s dalSimi fosfolipidy. Také byly
provedeny pilotni experimenty s pfirodnimi fosfolipidy pro pokus o ziskani vesicul,
vysledné Utvary byly charakterizovany pomoci TEM, DLS a optické mikroskopie.



Aplikace fotogrammetrie v bezpecnostnim
inZenyrstvi za ucelem ziskani 3D modeli zkoumanych
objektu

Krystof Majer (B2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Velmi dlleZitou soucasti bezpecnostniho inZenyrstvi je modelovani Siteni plynd (mnohdy
hoflavych nebo toxicky) kolem zkoumaného objektu. Pro simulace Sifeni je podstatné
vytvorit geometrii daného objektu v dostatecné presné mire pro vérohodny vysledek.
BohuZel se stava, Ze ziskat takovyto model objektu neni zcela trividlni. Objektem muUze byt
napftiklad vozidlo v podzemni gardZi nebo vyrobni zafizeni v provozu. K ucelim ziskani
geometrie téchto modeld byla prozkoumana moZnost uZiti fotogrammetrie.
Fotogrammetrie je metoda, ktera umoznuje pomoci fotografii objektu z rlznych uhl{
zpétné zjistit hloubku jednotlivych pixell a nasledné triangulaci sestavit mracno bodd,
které reprezentuje model. Mezi vyhody této techniky pati jeji dostupnost a
nedestruktivnost. Jelikoz fotogrammetrie pracuje pouze na zakladé rozliSeni barev
z fotografii, jeji zasadnim nedostatkem je rozliSeni jednotvarnych ploch a lesklych
povrch(. Pro ucel ovéreni pouZzitelnosti za ztizenych podminek bylo modelovano osobni
auto, které predstavuje velice obtizny objekt k zachyceni. Nakonec je vysledny model
porovnan s ru¢né vypracovanou verzi z hlediska naro¢nosti vypracovani.



Priprava nanostrukturovanych povrcht pfimou
replikaci povrchu prirodnich materidlu

Islam Baigaliyev (B3)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

Ptiroda je Sikovny inZenyr, kterd vidy byla pfedobrazem védeckych vynalezU. Pfiroda méla
dost ¢asu na to, aby si mohla promyslet a provést Upravy ve svych technologiich. To, co
vidime ted, preslo 4 miliardy let evoluce. Lidi se snazi vyuzivat téchto principl a védny
obor, ktery se tim zabyvd je zndmy jako biomimetika. Mnohé pftirodni povrchy maji
antibakteridlni nebo samodistici efekt, napf. kfidla hmyz( nebo povrchy listl nékterych
rostlin. Zndmy je lotosovy efekt - jev, ktery spocivd v hydrofobnim povrchu lotosovych
listl, ktery odpuzuje vodu. Necistoty se rozpousti ve vodé a opousti povrch. DalsSim
prikladem jsou kfidla vazek a cikad, které maji antibakterialni efekt. Diky nanopilitkiim na
jejich povrchu narusuji bakterialni sténu, a tim dochazi k bunécné lyze. Tato prace se
zabyva témito povrchy a snaii se je replikovat do polymerni matrice. Cilem prace je
vytvofit nanostrukturované repliky pfirodnich povrchd, zvolit nejvhodnéjsi material pro
replikace a nejvhodnéjsi parametry pro pfipravu. DalSim cilem bude analyza fyzikalnich
vlastnosti vytvorené kopie, zejména Uhel smaceni a hystereze kontaktniho Uhlu. Méreni
budu provadét pomoci optického tenziometru a ndasledné porovnavat vysledky s
puvodnim biologickym vzorkem.



Modular Hydrogel Microrobots

Jan Duras (B3)

Skolitel: RNDr. Ivan Rehot, Ph.D.

In my project | aim to make modular robots that could operate on a scale of just few
micrometers. Conventional robotics use mainly electronics and programming to create
robots that nowadays are able to do wide variety of tasks. However their designs are too
complicated and thus are completely unsuitable for miniaturization. Our research group
has already established that hydrogels, soft, squishy materials, are suitable candidates as
the main building blocks for these microrobots. Recently a prototype of such microrobot
has been introduced. It can do simple tasks like moving objects from one place to another.
However so far a specific microrobot design is required for every single desired task. | aim
to change that by exploring the idea of having one universal microrobot that could be
used as a building block for basically any design we desire. This would greatly improve
their overall modularity where instead of designing a specific microrobot we could just
quickly assemble one on sight. In my experiments | use circular discs as a universal shape
for creating larger structures. | also developed a method to chemically attach them to
each other which works very similarly to a sewing machine or welding.




Non-enzymatic detachment of mammalian cells
using structured surface

Jan Halberstat (B3)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

The presentation on topic “Non-enzymatic detachment of mammalian cells using
structured surface” provides theoretical introduction into problematics of cell harvesting.
In last decades, the utilization of stem cells in modern regenerative medicine is frequently
discussed. The potential stretches from treatment of conditions like blindness or deafness
over wound healing to cure of neurodegenerative diseases or diabetes. One of the
requirements in stem cells research and treatment application is large amount of high-
quality stem cells. In this presentation are pointed out difficulties connected with
enzymatic cell harvesting and a possible non-enzymatic solution is propounded.
Thermoresponsive polymer PNIPAM as a fascinating tool for cell harvesting is described
and compared with other common cell harvesting techniques. The assumptions leading
to main hypothesis “Thermoresponsive cell harvesting in combination with hierarchically
structured surface enables harvesting of large number of non-damaged stem cells” are
emphasized. Goals of the project are set and methods for the future experiments are
implied.



Manufacturing of personalised medicines by
impregnation of mesoporous silica tablets

Zuzana Hlavackova (B3)

Skolitel: Ing. David Ziza

Current drug manufacture methods are based on large scale production with a few
dosage strength variations. A new manufacturing method is needed to reach the patient-
specific requirements for personalized medicine. The main idea of personalized medicine
is that drugs are tailored to the individual patient using patient-specific information.
Different ways of producing personalized medication are currently investigated, for
example 3D print or drop-on-demand (DoD) technique. This work aimed to explore the
effect and possible use of placebo tablets with silica particles to meet the patient-specific
requirements for personalized medicine. The placebo tablets containing mesoporous
silica were prepared to meet the manufacturing criteria such as hardness and friability.
The tablets were filled layer-by-layer with a precise dose of APl by drop-on-demand (DoD)
technique, which is a liquid dosing system with validated precision (Figure 1). It was found
that the number of layers affects the dissolution profile of the tablet. Thus, different
dissolution profiles can be achieved. Overall, this method shows the potential to be used
in personalized medicine, where various doses and specific dissolution profiles are
needed to fit the patient’s requirements.
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Figure 1: Scheme of the experimental set-up of the drop-on-demand technique.




Effect of polymer surface inhomogeneities on charge
transfer

David Horky (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

It is a well-known phenomenon, that after contact or friction between two polymers a
static electricity is developed. For hundreds of years, it has been believed that polarity of
charge is the material property and thus the surface of one polymer charges positively
and the second negatively. However, because of surface inhomogeneities and
asymmetrical friction, the charge creates a mosaic with both positive and negative spots
on a surface. The aim of my work is to investigate the influence of surface
inhomogeneities, on charge transfer. For this purpose, | use Atomic Force Microscopy
(AFM) in two modes (KPFM — Kelvin probe force microscopy and Peak force - QNM). KPFM
measures the topography of the surface and the surface potential, while PFQNM
measures the adhesive forces on the surface using Force distance curves. Additionally, |
also measured the effect of various external influences (e.g. temperature, pressure during
contact/ friction of polymers, duration of contact or humidity) on charge transfer and
dissipation. The knowledge gained in this work can be applied for example in triboelectric
separation of plastics.



Selektivni katalyticka oxidace v mikroreaktoru s
meandrujicim kandlkem

Michal Jankovsky (B3)

Skolitel: Ing. Petr Stavdrek, Ph.D.

V této praci se budeme zabyvat optimalizaci procesu katalytické oxidace v mikroreaktoru
s meandrujicim kanalkem. Pfesnéji, budeme zkoumat vyrobni proces kyseliny akrylové a
mozné zvyseni efektivity tohoto procesu pro prlmyslové vyuziti. Pfiprava kyseliny
akrylové bude vedena ve dvojici mikroreaktorl, kde v jednom bude probihat oxidace
propylenu a v druhém oxidace akrylaldehydu. Vyzkum tohoto procesu je mozny pomoci
mikroreaktort, které diky své specifické vnitfni struktufe nalézaji mnoho vyhodnych
aplikaci v chemickych procesech a mohou napodobit prostiedi priimyslového reaktoru
v laboratofi. PouZiti mikroreaktoru s meandrujicim kanalkem ndam umoZni mnohem
pfesnéji mérit, zhodnotit a studovat jednotlivé aspekty vyroby kyseliny akrylové.



Preparation of alginate micro particles by
electrospraying

Katefina Kleinova (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Microcapsules are largely used in drug transportation, as they can be loaded with active
pharmaceutic ingredients and transported within the lungs or other organs. There are
several techniques to prepare these capsules. The electrospraying method is attractive
because of its simplicity, along with cost, and material modesty. Moreover, monodisperse
particles can be produced, and with the precise control of several factors, the final size of
produced capsules can be adjusted for a specific use. Our work aims to optimize the most
important factors that are affecting electrospraying, in order to deliver stable
monodisperse particles on the scale of micro, and nanoparticles. Electrospraying of an
alginate solution under increased voltage introduces Coulomb forces in droplets. Due to
these forces, particles are destabilized and thus, divided into very small droplets. These
droplets are deposited directly into the bath containing Ca?* ions which are causing the
entanglement of chains of the polymer and small gel capsules are formed. Here, we
present the effect of concentration of both alginate and Ca?* solutions, temperature, and
different ways to entangle sprayed solution with the precipitant, and methods of how to
effectively detect its size and morphology of produced particles.
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09:10 Dominika Moravcova (B3, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Obrazovd analyza XRT snimok pre modelovanie mikrostruktury katalytickych
filtrov

09:30 Katerina Nyklickova (B3, Ing. Petr Stavarek, Ph.D.)

Hydrodynamickd optimalizace ndplné zkrdapénych reaktorii pomoci 3D tisku

10:10 Klara Odehnalova (B3, Ing. Ales Zadrazil, Ph.D.)

Nanocomposites of silica nanoparticles and liposomes for targeted drug delivery



10:30 Lucie Pilikova (B3, doc. Dr. Ing. Pavlina Basarova)

Simulace tvaru bubliny ve vodé a slabé koncentrovanych roztocich jednoduchych
alkoholdi

10:50 Matous Poldk (B3, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
Meéreni tlakovych ztrat na katalytickych filtrech pevnych ¢dstic

11:10 Martin Rompotl (B3, Ing. Ondrej Kaspar, Ph.D.)

Priprava emulzi olej/voda pro rozprasovaci suseni



Vyuziti vypocetni mechaniky tekutin pro tvarovou
optimalizaci ejektoru

Lucie Kubickova (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Cilem prezentované prdce je provést tvarovou optimalizaci ejektoru s vyuzitim prostfedku
vypocetni mechaniky tekutin. Ejektor je jednoducha proudova pumpa bez pohyblivych
¢asti, ¢ehoz se s vyhodou vyuzivd v fadé inzenyrskych aplikaci, naptiklad pfi préaci s
nebezpecnymi tekutinami. Ddle lze ejektor potkat v chladicich systémech, tepelnych
systémech pro generaci energie, nebo jako hlavni souc¢ast perlatort. Nevyhodou ejektoru
jsou jeho vysoké energetické pozadavky na provoz. Ve spoluprdci s Laboratofi sdileni
hmoty VSCHT se snaZime tvarovou optimalizaci koncové &asti ejektoru, tzv. difuzoru,
zvysit jeho energetickou efektivitu. Zakladem pro optimalizaci je numericky jednofazovy
axisymetricky model ejektoru s Reynoldsovym stfedovanim, ktery je fitovan na
experimentalni data. V pribéhu optimalizace byl sledovan vliv zmény tvaru difuzoru na
energetickou efektivitu ejektoru (Eef), schopnost difuzoru preménovat kinetickou energii
na energii tlakovou (cp) a na rychlostni uniformitu vystupniho proudu (y). Ze série
optimalizaci jsme nakonec vybrali nékolik nadéjnych tvar(, které jsou v soucasné dobé
pfipravovany pro experimentdlni testovani.
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Priprava castic s architekturou jadro-slupka pro
teplotné rizené vylucovani hydrofobnich latek
Vojtéch Kunc (B3)

Skolitel: Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

Céastice s architekturou jadro-slupka jsou vyuZivany zejména ve farmacii, potravinafstvi a
kosmetice. V uplynulé dekadé vyznamné vzrostl zajem o enkapsulaci material(i s fazovym
prechodem za vyssich teplot, nez je teplota pokojova. Tyto materidly mohou usnadnit
teplotné fizené vylucovani aktivnich latek z mikrokapsli, coz skryva potencial zejména pro
farmaceuticky primysl. Cilem predklddané prace je zkoumat prodlouZené uvolfiovani
aktivnich latek z kapsli s architekturou jadro-slupka slozenych z alginatové slupky a
z hydrofobnich jader. Enkapsulace hydrofobnich latek do algindtovych slupek bude
probihat s vyuZitim enkapsuldtoru Bichi B-395 Pro. Jako jaddra poslouzi jak kapalné oleje,
tak vosky, které jsou za pokojové teploty pevné. U olejovych jader bude provedena
parametrickd studie, jeZ si klade za cil ovéfit vhodna kritéria pro vytvoreni mikrokapsli. U
voskovych jader bude nasledné zkoumano fizené vylucovani IéCiva pfi vyssich teplotach,
nezZ je teplota fazového prechodu vosk(. Ziskané poznatky mohou byt vyuzity pro dalsi
vyzkum a potencidlni uplatnéni v oblasti formulace 1éCiv a jejich nasledného fizeného
uvolnovani.



Obrazova analyza XRT snimok pre modelovanie
mikrostruktury katalytickych filtrov

Dominika Moravcova (B3)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Katalyticky filter zabudovany v automobile je zariadenie urcené k odstrafiovaniu
Skodlivych latok obsiahnutych vo vyfukovych plynoch, ktoré vznikaju nedokonalym
spalovanim uhlovodikového paliva. Tento zvaéSa keramicky nosi¢ byva potiahnuty
aktivnou katalytickou vrstvou obsahujucou vzacne kovy ako napriklad platina ¢i paladium.
Vzorka s nanesenou vrstvou je podrobena rentgenovej tomografii (XRT), ktord zachyti
skutocnu morfoldgiu pdérov substratu, ako aj priestorové rozloZenie vrstvy vo vnutri steny
filtra a na jej povrchu vratane moinych prasklin v Strukture. Ziskané 3D snimky su
nasledne exportované do sady 2D rezov a dalej spracovdavané pomocou softvérového
balika Imagel-Fiji. Segmentované média sa ukladaju vo forme matic, kde su jednotlivé fazy
reprezentované pomocou jednotiek a nul. Matice sa daju dalej pouZit v simuldciach na
hodnotenie roznych morfologickych deskriptorov ako su objemové zlomky vyjadrujice
porozitu danych faz a distribtcia velkosti pérov zistovand pomocou ortutovej
porozimetrie (MIP). Cielom uskutocnenych numerickych simulacii je ziskat aproximaciu
prietoku skodlivych plynov stenou filtra v systéme, ktory ¢o najviac zodpoveda realnej
situacii a nasledné vyhodnotenie uéinnosti naneseného katalytického materialu a tlakovej
straty.



Hydrodynamicka optimalizace ndplné zkrapénych
reaktoru pomoci 3D tisku
Katefina Nyklickova (B3)

Skolitel: Ing. Petr Stavarek, Ph.D.

Dvoufazové reaktory se zkrapénym loZzem maji mnoho vyuziti v chemickém primyslu,
zejména pro vedeni heterogenné katalyzovanych reakci. Nej¢astéji jsou pouzivany v
organické a palivarské technologii pro zpracovani ropy. U zkrapénych reaktort proudi
kapalina a plyn shora skrze vrstvu, nahodné sypanych, pevnych, ¢astic s katalyzatorem.
Mezi nejcastéji pouzivané tvary cCastic patfi napr. kuli¢ky, valecky nebo krouzky rGznych
velikosti. Hlavni vyhodou takto sypané vrstvy je jednoduché zavadéni do reaktoru ai jeho
nasledna vyména, avsak nevyhodou je pomérné vysoka tlakova ztrata a nizka intenzita
transportu tepla v radidlnim sméru. Tyto nevyhody mohou byt eliminovdny navrhem
vhodné geometrie pomoci pocitacového softwaru a vyuzitim technologie 3D tisku. Tedy
optimalizaci 3D struktury a naslednym tiskem jednotlivych casti naplné reaktoru na
vhodné 3D tiskarné.Tato prace se vénuje charakterizaci 3D struktury naplné, tvorené z
tzv. periodicky se opakujicich otevienych struktur (POCS), z pohledu hydrodynamiky
dvoufazového toku. Experimentalni ¢ast prace je zamérena na méreni hydrodynamickych
velic¢in, tedy jednofdzové a dvoufazové tlakové ztraty a zadrze kapaliny. Tyto data budou
zpracovana a vyhodnocena a nasledné porovnana s klasickymi typy nahodné sypanych

naplni.



Nanocomposites of silica nanoparticles and
liposomes for targeted drug delivery

Kldra Odehnalova (B3)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Liposomes are phospholipid-based artificially prepared spherical vesicles forming lipid
bilayers. They play animportant role in pharmacy; their advantage is to prevent
premature release of the substance and to allow controlled release of the active
pharmaceutical ingredient (API). Even though liposomes are already used in pharmacy,
they are suitable only forafew APIs. Onthe way how toimprove liposomes is
to encapsulate the porous silica nanoparticles into the liposome, which is called protocell.
Protocells have been already fabricated, but their preparation is complicated and
therefore, it is required to make it simpler. In the past, protocells were already prepared
by a simple method based on the preparation of liposomes (lipid film hydration method)
but with non-porous silica nanoparticles. In this work, porous silica nanoparticles were
used. The nanoparticles may adsorb larger amount of APl due to porosity by comparison
to non-porous particles. This preparation has been optimized in addition to the successful
encapsulation of thesilica nanoparticles into the liposomes. Protocells were
subsequently prepared by two methods with a model substance instead of API. For both
methods, the efficiency of the adsorbed amount of the model substance was compared.



Simulace tvaru bubliny ve vodeé a slabé
koncentrovanych roztocich jednoduchych alkohold

Lucie Pilikova (B3)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Pavlina Basafova

V probubldvanych kolondch a fermentorech je klicovym ukazatelem doba zdrZzeni bubliny
ve vsadce. Tato doba ovliviiuje zadrz plynu a v pfipadé mikroorganism( i vyZivu kyslikem.
Rychlost bubliny je dana velikosti bubliny a fyzikalnimi vlastnostmi roztoku, ale vyrazné ji
ovliviiuje i tvar bubliny. Tato prace se zabyva studiem tvaru bubliny a stoupavou rychlosti
bublin ve vodé a vodnych roztocich propanolu. Tyto roztoky slouZi jako modelové pro
simulace vsadky fermentor(l. Hlavnim cilem prdce bylo zjistit, zda teoretické modely
prevzaté z literatury odpovidaji experimentalnim vysledkim a dale jestli Ize pohyb bublin
simulovat pomoci CFD (Computational Fluid Dynamics) reSice COMSOL Multiphysics.
Z vysledk(l vyplyvd, Ze pouze pro bubliny stoupajici ve vodé je moZné najit vhodné
teoretické modely, které umoZznuji popsat jejich tvar. Zaroven bylo zjiSténo, Ze simulace
chovani téchto bublin (deg<1mm) v COMSOLu poskytuje velmi dobré vysledky. Naopak
pro ziskani presnéjsich simulaci pohybu bubliny ve zfedénych roztocich propanolu bude
v budoucnu pravdépodobné nutné do fesi¢e naimplementovat dodateéné vztahy.



Meéreni tlakovych ztrat na katalytickych filtrech
pevnych castic
Matous Poldk (B3)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Soucasnym trendem spolecnosti je snizovani Skodlivych latek vypousténych do ovzdusi, a
to se promitd v ndrocich v legislativé. EU vydava prisnéjsi emisni normy (EURO), pro jejichz
splnéni se vyviji nové a Gcinnéjéi technologie, napt. katalytické filtry pevnych &astic (KFPC).
KFPC je zafizeni, které kombinuje klasicky automobilovy katalyzator a filtr pevnych &astic,
tzn. kompaktni zafizeni, které je schopno eliminovat toxické emise vznikajici pfi chodu
spalovaciho motoru a zaroven zachytdvat pevné castice. Klicovymi parametry pro
spravnou funkci tohoto zafizeni jsou filtra¢ni U¢innost, tlakova ztrata a katalyticka aktivita.
Pro optimalni funkci KFPC je nutné parametry nastavit tak, aby tlakova ztrata byla
nejmensi a bylo dosazeno nejvyssi katalytické a filtracni ucinnosti. Cilem této prace je
experimentalné zméFit a porovnat tlakové ztraty na vzorcich KFPC, které se lisily pouze
velikosti ¢astic obsazenych v nanesené katalyticky aktivni vrstvé. Jednalo se o vzorky s
katalyzatorem Pt/y-Al,03 namletym tak, aby primérna velikost ¢astic byla 6, 12, 20 um a
¢tvrtym porovnavanym vzorkem byla kombinace katalyzatord s velikosti ¢astic 6 a 20 um.
Na kazdém vzorku byly zméreny tlakové ztraty pfi 12 rliznych prostorovych rychlostech

plynu.



Priprava emulzi olej/voda pro rozprasovaci suseni

Martin Rompotl (B3)

Skolitel: Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

RozpraSovaci suSeni je proces, pfi kterém ziskdvame suchy prasek rychlym ohratim
kapaliny v proudu horkého plynu. Vyhodami této metody nejvice rozsifené ve farmacii,
potravinarském a kosmetickém primyslu jsou zejména jeji jednoduchost, snadné
pfevedeni do primyslového méritka a také, diky rychlosti samotného procesu suseni,
moznost aplikace na reaktivni a teplotné labilni latky. Kromé samotného suseni umoziuje
tato metoda také enkapsulaci latek, kterd nachazi uplatnéni predevsim pfi snaze ochranit
aktivni latku od vnéjsiho prostredi nebo zajistit jeji pozvolné vylu¢ovani. Tématem této
prace je enkapsulace lipofilnich latek pomoci rozprasovaciho suseni. Abychom mohli
lipofilni latky takto enkapsulovat, je tfeba zajistit jednak olejnou fazi, ve které se budou
aktivni lipofilni Iatky rozpoustét a jednak vodnou fazi ve které bude rozpustén polymer,
jenz bude tvofit budouci schranku ¢astice. Proto je nasim cilem vytvofit vhodnou emulzi
typu olej/voda, Cili kapky oleje ve vodé, v niz bude rozpustény vhodny polymer v takovém
pomeéru k olejné fazi, aby byla nasledna enkapsulace co nejucinnéjsi a po vytvoreni ¢astic
dochdazelo k pozvolnému vylucovani aktivni |atky.
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Experimentdlni stanoveni koncentracnich profili
v elektrodialyzacni cele

Michal Smolen (B3)

Skolitel: Ing. Petr Kovar

Elektrodialyza je proces, pfi kterém dochazi k Upravé kapaliny za pomoci polopropustnych
iontové selektivnich membran zasazenych do elektrického pole. V nasem pfipadé
zkoumame 0,1 M roztok NaCl, ktery vérné reprezentuje vzorek bézné brakické vody.
K experimentim jsme si vyrobili vlastni elektrodialyzaéni celu z polymerniho materialu.
JelikoZ je sestava vybavena odbérovymi misty po celé délce kandlku, dostdvame presna
data vazand k mistu odbéru. Zkoumanymi veli¢inami jsou koncentrace a zména pH
spojend se Stépenim vody. Predevsim koncentracni profil je zcela stéZejni pfi
vyhodnocovani efektivity a miry odsoleni. Zaroven tim, Ze je polymer prahledny, mame
moznost dalSiho vyzkumu jev(, které pti elektrodialyze nastavaji, pomoci mikroskopu.
Doufdme, Ze nase vysledky pfinesou dllezité poznatky, které se podafi prenést na vyvoj
elektrodialyzér( ve velkém méritku.

Katoda




Membrdnovad separace primdrnich produkti
fermentace

Jonatan Sercl (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Pervaporace je proces, pfi kterém se kapalnd smés déli prichodem neporézni
membranou do vakua nebo nosného plynu. Funguje na principu rlizné rozpustnosti a
rychlosti migrace slozek smési membranou. Pfi pervaporaci se smés zahfiva k bodu varu
a poté se privadi k membrané, odkud slozky smési difunduji skrz membranu a na druhé
strané se odpafruji za snizeného tlaku do plynu nebo do vakua.Technologie pervaporace
je velmi vyhodna diky své relativné nizké energetické narocnosti a provoznim naklad(iim a
zaroven vysoké ucinnosti separace latek, které se tézko dosahuje béznymi separacnimi
metodami jako jsou napfiklad extrakce nebo destilace. Pervaporace na rozdil od
uvedenych metod umoznuje napftiklad i separaci azeotropickych smési. Diky pokrokiim ve
vyvoji novych materidlu, tedy i membran s vyssi selektivitou pro déleni slozek vyznam PV
roste. V budoucnu bude mit napfiklad velky vyznam pfi vyrobé etanolu
fermentaci biomasy jako alternativniho paliva z obnovitelnych zdroju.Experimentaini
vyzkum probihd na laboratornim modulu pro membranovou separaci a ucelem prace je
zjistovani transportnich charakteristik pfi riznych prdtocich kapaliny a plynu. Zaroven je
cilem prace optimalizace modulu pro spravnou funkénost.



Tvorba prasklin v katalytické vrstveé filtru pevnych
castic
Ondrej Simdnek (B3)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Spalovanim fosilnich paliv v automobilovych motorech vznikaji vyfukové plyny, které
obsahuji plynné emise a pevné cCastice. Ke konverzi Skodlivych vyfukovych plyna se
pouZivaji katalyzatory. Pro zachyceni vzniklych pevnych ¢astic je nutné pouzit filtr.
Moderni filtry pevnych ¢astic se diky katalytické vrstvé nanesené do filtru vyuzivaji také
jako katalyzatory. Jedna se o keramicky monoliticky filtr tvofeny soustavou kanalk(, které
jsou stridavé zaslepeny z jedné strany. To nuti plyn projit pres porézni sténu pokrytou
katalytickou vrstvou do sousedniho kanalku, coz vede ke konverzi emisi. Katalytickd vrstva
umoznuje konverzi zdravi skodlivych vyfukovych plynd. Je proto dllezZité, aby nanesena
vrstva ve filtru byla rovhomérné rozprostrena, kompaktni a také, aby se katalyzator
dostaval do péru ve sténé filtru. Dllezité je zajistit co nejmensi tlakové ztraty celého
sytému. Tyto ztraty lze ovlivnit pfitomnosti prasklin nebo rozlozenim vrstvy ve filtru. Cilem
provadéného vyzkumu je zjistit, jaké parametry suspenze, ¢i procesu nanaseni suspenze
do filtru, maji vliv na tvorbu prasklin. BEhem experimentt byly ménény vlastnosti jako pH
suspenze, velikost ¢astic v suspenzi a vlastnosti nanaseni suspenze, tzn. namaceni vzorku
pfed samotnym nanasenim nebo zména tlaku pfi podtlakovém nanaseni.



Towards Parallel Steerable Hydrogel Microrobots

Renata Svecova (B3)

Skolitel: RNDr. Ivan Rehot, Ph.D.

Soft materials promise a way for miniaturization present-day hard robots.
Thermoresponsive poly(N-isopropylacrylamide) hydrogel microrobots loaded with gold
nanospheres have been investigated in our group for their ability to act similarly to soft-
bodied organisms. Current robots can crawl and be actuated when irradiated periodically
with aimed laser beam thanks to a friction hysteresis of the gel between shrinking and
expanding cycles. The biggest limitation of current microrobot design is that only one
robot can be actuated at the time due to aiming the laser beam. In this research, | focus
on improving the hydrogel sensitivity and developing novel robot designs to enable their
parallel operation. Cross-linking agent used in original composition - poly(ethylene
glycol)diacrylate - was replaced with N,N’-methylenebisacrylamide resulting in steeper
volumetric response to the laser irradiation. In addition, gold nanospheres were
substituted for gold nanorods which have higher optical absorbance, thus the
microrobot’s light harvest efficiency has been increased. | show that both the new
composition and robot design allow actuation of an entire single robot with unfocused
light (Figure 1) and hold promises for parallel actuation of multiple robots.
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Figure 1.Comparison of two steerable
microrobots of different designs. The
new design (B) does not require aiming
the laser beam when illuminated.



Modelovani vlivu textury uhlikatych plsti na
transportni procesy v redoxnich prutocnych bateriich

Zbynék Tomiska (B3)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Redoxni pratocné baterie jsou povazovany za jednu z nejslibnéjsich realizaci rychle se
rozvijejici oblasti stacionarnich uloZist energie. Pouziti roztoku vanadu jako elektrolytu ma
unikatni vyhodu, mulzZe byt pouZit jako anolyt a katolyt zaroven, coZz pfispiva k
efektivnéjSimu potlaceni prestupu iontl pres membrdnu, a tedy zlepSeni Zivotnosti
baterie. Elektrody tvotrené z poréznich uhlikatych plsti tvofi stéZejni komponentu baterie.
Diky svému velkému specifickému povrchu poskytuji dostatek aktivnich mist pro
dostatecné rychlou elektrochemickou redoxni reakci. Cilem této prace je teoreticky
vyzkum morfologickych a transportnich vlastnosti uhlikaté plsti v zavislosti na rizném
stupni jejiho stlaceni. Prostorové 3D porézni textura plsti byla rekonstruovana ze snimki
mikro-tomografie a pouZita jako vstup pro vypocet statistickych deskriptorl jeji
morfologie (textury). Mezi studované morfologické deskriptory, pro jejichz vyhodnoceni
byly vyvinuty specifické algoritmy, patfi napf. porozita, mérny povrch, sty¢na plocha ¢i
prostorova orientace uhlikatych vidken. Pocitadové rekonstruovana plst mize byt dale
vyuzita v matematickych modelech umoziujicich odhad jejich transportnich
charakteristik (napt. efektivni elektrické vodivosti ¢i tlakové ztraty generované proudicim
elektrolytem).




Nanostrukturované povrchy s antibakteridalnim
efektem, jejich testovani a replikace

Lucie Vecerkova (B3)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

Vsoucasné dobé stdle aktudlnéjsi problém rostouci antibiotické rezistence
mikroorganismU vyZzaduje hledani novych pfistupl v boji proti bakteriim. Jednou
z moZnosti je prevence. Bakterie se mohou prichytit na nejrliznéjsi povrchy, dotekem pak
dochazi k pfenosu a infekci. Pokud dokaZzeme zabranit preZiti a naslednému mnozeni
bakterii na povrchu, vyrazné omezime prenos bakteridlnich onemocnéni. Existuji
nanostruktury, nachdzejici se napfiklad na kfidlech vazek a cikad (viz obrazek), které
dokazi protrhnout bakteridlni sténu, pripadné zabranit prisednuti bakteridlni bunky.
Nebot jde o Cisté mechanicky efekt, vytvoreni rezistence by vyZadovalo zesileni
bakteridlni stény. Tento proces trvd vyrazné delSi dobu neZ vytvoreni antibiotické
rezistence. Cilem této prace je zhodnotit miru antibakteridlniho efektu nanostruktur na
kiidlech réiznych druhti vazek Zijicich v Ceské republice a ndsledné vytvofit repliku vybrané
nanostruktury do polymerni matrice. Kfidla i repliky jsou charakterizovdany pomoci
skenovaci elektronové mikroskopie a nasledné je testovan jejich antibakterialni dcinek.

SEM HV: 20.0 kV WD: 6.47 mm
View field: 13.8 ym Det: SE 2pm
SEM MAG: 15.0 kx  Date(m/dly): 01/01/09 Performance in nanospace




Plug flow reactor for continuous preparation of
mesoporous silica

Jan Trnka (B3)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Mesoporous silica has been lately investigated as a pharmaceutical excipient for drug
formulation due to its exceptional ability to maintain an amorphous state of poorly
soluble API in its mesopores. However, industrially fabricated silica
particles are of low quality compared to laboratory prepared ones. On the contrary,
laboratory syntheses are difficult to scale upto the industrial level. High-quality
mesoporous silica has been fabricated onlyin thebatchto this day,
while a potential transfer to continuous mode would result in more efficient and less
expensive  production of  this excellent material. A promising solution to this
problem seems to be the usage of a plug flow reactor, particularly due to its stable flow
rate, easy determination of retention time, and the possibility to scale up
via parallelization. This work aims to designaplug flow reactor for mesoporous
silica fabrication and then follow up the reactor with another unit operation, such as
colloid milling to defined size or size separation to produce particles of strictly determined
parameters. A static light scattering, scanning and transmission electron microscopy also
as nitrogen sorption method are employed to examine the size, morphology and
structure of the produced particles.



Efektivni modelovani katalytickych filtri pro Cisténi
vyfukovych plyni
Tetyana Zheleznyak (B3)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

V dnesni dobé se v autech stdle vice pouzivaji katalytické filtry k ¢isténi vyfukovych plynd.
Katalytické filtry jsou kombinaci klasického filtru pevnych ¢astic a katalytického
konvertoru. Kromé zdchytu ¢astic tedy umoznuji také katalyzu redoxnich reakci Skodlivych
plynd, zejména CO a NOx, na netoxické produkty. Rychlost téchto reakci je zavisla mimo
jiné na teploté. Béhem jizdy je filtr vlivem proménlivého zatiZzeni motoru vystaven nahlym
zménam prltoku a teploty vyfukovych plyn(. Také teplota a rychlost okolniho vzduchu
mohou mit vliv na teplotu uvnitt filtru. V této préci se ke studiu zmifiovanych vlivli vyuziva
model katalytického filtru. Po provedeni jednotlivych simulaci s rGznymi vstupnimi
parametry jsou jejich vysledky mezi sebou porovndny a diskutovany. Cilem je ziskat lepSi
predstavu o vlivu vnéjsich faktor( na funkci katalytického filtru
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Viiv orientace ejektoru kapalina-plyn na jeho
hydraulické chovani

Bc. Ondrej Gebousky (M1)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Ejektor typu kapalina-plyn je pomérné rozsifenym druhem proudového ¢erpadla. Vyuziva
tlakové energie kapaliny k dopravé a stlaceni plynu, pficemz z ejektoru vystupuji obé
média spolecné jako disperze. Se zafizenimi, pracujicimi na stejném principu, se bézné
setkdvame v podobé rozprasovacu ¢i vodnich vyvév. Ejektory kapalina-plyn ale nachazi
uplatnéni predevsim v primyslu jako vyvévy, vysokokapacitni distributory plynu a zafizeni
pro intenzivni prestup hmoty. Vzhledem ke svému kompaktnimu designu a absenci
pohyblivych ¢asti jsou ejektory levnou, spolehlivou a bezpecnou alternativou k tradi¢né
pouiivanym aparatdm. Sirsimu primyslovému nasazeni oviem brani absence
spolehlivych navrhovych metod; jednou z nezodpovézenych otdzek je napfiklad vliv
orientace zafizeni na jeho hydrodynamické a transportni vlastnosti. Tato prace se proto
zabyva studiem hydraulického chovani ejektoru kapalina-plyn v zavislosti na orientaci
zatizeni. V pfispévku jsou prezentovany, porovnany a diskutovany hydraulické
charakteristiky zmérené na tfech limitnich orientacich ejektoru voda-vzduch.



Developing a digital twin for experimental data
extension in turbulence research

Bc. Tomas Hlavaty (M1)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Turbulence is pivotal in most industrial applications of computational fluid dynamics
(CFD). Nevertheless, direct simulations of all the spatio-temporal scales involved in
turbulent flows are impractical due to the required computing power. Thus, to account
for effects of turbulence in their simulations, CFD engineers rely on an extensive library
of mostly empirical models for a scarcely understood phenomenon. A way to shed some
light into the dark abyss of turbulence is via examination of coherent structures observed
in fully turbulent flows. Our work is dedicated to both experimental and numerical study
of the flow in the wake of a circular cylinder at Reynolds number of 5000. Main
contributions of this work lie in (i) selecting a turbulence model capable of delivering
accurate flow data in a realistic time frame, (ii) generating and fine-tuning a CFD mesh to
directly compute ~97% of the flow kinetic turbulent energy and to exactly simulate the
flow separation on the cylinder surface, and (iii) validating computed POD outputs against
2D PIV experiment and using CFD to extend the experimental data.
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Curcumin nanoformulations for targeted drug
delivery

Bc. Filip HIadek (M2)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

As various autoimmune diseases, cancer, bacterial and viral diseases, and even global
pandemics become larger thread every year, new treatments emerge. One of the main
issues of newly synthetized drugs is their poor solubility in water, which impeaches the
range of options of their delivery to the body. Targeted drug delivery is a promising way
to deliver the drug to the place of effect, ideally without the affecting any other part of
the body, thus minimizing the side effects. The previous research has focused on so-called
protocells, composite particles made of mesoporous silica nanoparticles (MSNs) core, and
liposome outer bilayer (GA, A). Though this system was quite promising, there are other,
potentially better approaches, such as nanocrystalline formulation (GA, B). In this work,
direct encapsulation of drug nanocrystals was studied along with their preparation,
stabilization and possible uses. The crystalline form should improve the solubility similarly
to the MSNs carriers while ideally surpassing the issues with the MSNs encapsulation. The
benefit of the nanocrystalline form is further supported by direct comparison of the two
systems, where the measured loading capacity of protocells is around 45% of curcumin
by weight within a protocell and 83% for the nanocrystal.
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Graphical abstract: A) Protocell, B) Nanocrystal. Schematic depiction, not in scale



Priprava foriem lieCiv s programovatelnou disolucnou
krivkou

Bc. Kristian Kapusta (M1)

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

Farmaceuticky priemysel neustale napreduje. Vyvija ako nové lieky, tak aj nové sposoby
formulacie uz existujucich lie¢iv. Cielom méze byt napriklad zvysenie potencie lieciva, ¢o
vedie k zniZzeniu potrebnej davky, s nasledkom zvysenia uzivatelského komfortu. Taktiez
v sucasnosti je snaha vyvijat lieCiva s komplexnou disolu¢nou krivkou. Preto tato praca
nasleduje aktualny trend a je zamerana na kontrolované, a riadené rozpustanie lieciv.
Rychlost rozpustania castic APl (Active Pharmaceutical Ingredient) rozptylenych v
kvapaline sa odvija od Specifického povrchu ¢astic. Tento Specificky povrch je mozné
obmienat prostrednictvom pociatocnej distriblcie velkosti castic (PSD) suvisiaceho
rovnako tak s popula¢nou bilanciou. Na vytvorenie takej PSD, ktorej vysledkom bude
predpisanad krivka rozpustania, bola preskimana kinetika rozpustania viacerych
velkostnych frakcii a ich kobinacii s rozlicnou bi-modalnou distribuciou castic. Pre lepSie
pochopenie rozpustania castic a predikciu predpisanych kriviek rozpustania, bude
zostrojeny matematicky model opisujuci rozpustanie ¢astic v zavislosti na pocte a velkosti
Castic API.



PIV analyza elektrokonvektivnich struktur vznikajicich
na iontové vymeénnych systémech

Bc. Marek Kincl (M1)

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

Elektrodialyza je elektromembranovy proces vyuZivajici se v dnedni dobé zejména
k odsolovani morskych vod, odstrafiovani soli z biotechnologickych ¢i potravinarskych
produktl nebo k pfipravé pitné vody. Principem elektrodialyzy je migrace iont(
v elektrickém poli. Klicovou sloZkou celé separace jsou iontové-vyménné membrany,
které maji za ukol selektivné propoustét Ci zadrzovat slozky s danym nabojem.Tato prace
se zabyvd pfimym pozorovanim jevll na rozhrani iontové-vyménné membrany a
elektrolytu. Pozorovani je provddéno pomoci optické metody vizualizace toku zvané
»Integralni laserova anemometrie” (PIV). Diky této metodé jsme nejen schopni sledovat
chovani tekutiny v okoli iontové vyménnych membradn, ale také ziskat okamzita rychlostni
pole ve sledované proudici tekutiné.Cilem této préce je zjistit, jak pfitomnost riznych
molekul jako naptiklad molekul DNA ovliviuje tvar a intenzitu elektrokonvektivnich
struktur. Tyto struktury napomadhaji radnému promichani odsolovaného elektrolytu a
vedou k intenzivnimu transportu hmoty mezi jadrem elektrolytu a povrchem membrany.
Elektrokonvekce muze byt vtomto kontextu chapéana jako proces vedouci k intenzifikaci
odsoleni.



Physical stability of PVA based amorphous solid
dispersions: experimental and computational study

Bc. Matous Pechar (M1)

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

Many newly produced drugs are poorly soluble in water which in consequence leads to
worse bioavailability. Among many other techniques, polymeric amorphous solid
dispersions (PASDs) are possible solution to this kind of problem by turning active
pharmacological ingredient (API) to amorphous state and subsequent stabilization of the
APl by polymeric matrix. These APl-polymer formulations, however, often show instability
—they tend to recrystallize. Stability of these formulations can be predicted from so-called
temperature-composition (T-C) phase diagrams.This work is focused on two model APIs
namely indomethacin and naproxen in combination with polyvinyl alcohol — a
semicrystalline, water well-soluble polymer. T-C phase diagrams were created using
Kyeremateng empirical equation, Flory-Huggins theory and PC-SAFT. The validity of
stability prediction of individual approaches was confronted with experimental data of
ageing of prepared samples including DSC measurements and X-ray powder diffraction
analysis.



Studium konverze CO na katalytickych filtrech
pevnych castic
Bc. Richard Knopp (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Pocet automobilll ve svété neustale roste a zatim nic nenasvédcuje tomu, Ze by se tento
trend mél néjak dramaticky ménit. Proto je nutné sniZovat mnoiZstvi emisi
vyprodukovanych automobilovym primyslem. Kromé plynnych zplodin, kterymi jsou
hlavné oxidy dusiku, oxid uhelnaty a nespalené zbytky uhlovodiki, je v posledni dobé
kladen stale vétsi diraz na omezeni mnozstvi pevnych ¢astic. To donutilo vyrobce vybavit
vozidla nejen katalytickym konvertorem, ale i filtry pevnych castic, které jsou schopny
Castice zachytit, spalit a zamezit tak jejich uniku do ovzdusi. Kvili tlaku na redukci ceny,
hmotnosti a velikosti celého katalytického systému byly vyvinuty tzv. katalytické filtry
pevnych ¢astic, kde je katalyticka vrstva nanesena pfimo na stény filtru. Tato studie byla
zamérena na vyzkum katalytické aktivity vzork( katalytickych filtri pevnych ¢&astic, kde
byla jako katalyzator vyuZita Pt/y-Al,Os. Zkoumany byly 4 vzorky, které se liSily predevsim
distribuci velikosti ¢astic v aktivni vrstvé (Dgo = 6 pm, 12 pm, 20 um a 6+20 um). Byla
provedena fada experimentd v laboratornim trubkovém reaktoru formou teplotnich
ramp s linearnim rdstem teploty. Zkoumana byla konverze CO v zdvislosti na teploté pro
4 r(izné prostorové rychlosti plyn( (6 250 h'%, 12 500 h%, 25 000 h* a 50 000 h).



Meéreni profilt elektrického potencidlu
v miniaturizované elektrodialyzni cele

Bc. Jan Pagac (M1)

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

Elektromembranové separacni procesy jsou velice atraktivni metodou pro separaci sloZzek
z roztokll elektrolytd vlivem externé aplikovaného nebo interné generovaného
elektrického napéti. Pouziti téchto procesu poskytuje spoustu vyhod z hlediska ucinnosti
separace, snadné automatizace a provozu v kontinualnim reZimu. Elektrodialyza,
elektrolyza, difuzni dialyza a kontinudlni deionizace jiz pres 40 let nachazi Siroké uplatnéni
v rozsahlych primyslovych aplikacich pro odsolovani brakickych vod, ¢isténi odpadnich
vod, vyrobé |éciv a polovodicli, nebo naptiklad pro ziskavani kyselin a zdsad z roztoku
elektrolytll. Nedilnou soucdst téchto procesli tvori polopropustné iontovyménné
membrany, které umozZnuji selektivni separaci nami pozadovanych iontl ze
zpracovavanych roztok(l. Cilem této prdace je blize porozumét transportnim a reakénim
mechanismim, ke kterym v membranach dochdzi pomoci namérenych profill
elektrického potencidlu v miniaturizované elektrodialyzni cele. Tyto profily byly naméreny
ve sméru odsoleni pomoci nami vyvinutych méticich portd z polyakrylamidového gelu,
které kontaktovali métici misto v odsolovacim kanalku s méfici elektrodou. Tyto gelové
mustky byly pouZzity k zamezeni nechténych reakci na méficich elektrodach, které se po
vlozZeni do elektrického pole stavaji bipolarnimi.



Vliv asymetrickych kanalku na tlakovou ztrdtu ve
filtru pevnych castic
Bc. Tomas Pachl (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Spalovaci motory stale tvoii pohon pro vét§inu nové vyrobenych automobild. Skodliviny,
které spalovaci motory produkuji, jsou dlouhodobé znamy, a proto se emisni limity pro
toxické plyny porad zpfisnuji. Katalytické konvertory a filtry pevnych ¢astic se staly
soucasti vyfukového systému kazdého automobilu. Obsah toxickych plynnych slozek jako
oxid uhelnaty, nespdlené uhlovodiky a oxidy dusiku se sniZzuje v katalytickém konvertoru.
Jemné prachové ¢dstice jsou nasledné zachycovany ve filtru. Ten je tvoren kandlky a proud
vyfukovych plyn(l je nucen prostupovat skrz sténu ze vstupnich do vystupnich kanalka.
Tim vSak dochazi k tlakové ztraté a snizuje se tak i vykon motoru. Tato studie se zabyva
modelovanim asymetrickych kanalk(i, coz znamend, Ze vstupni kanadlek je vétsi nez
vystupni. Popilek a saze, které se usazuji na sténé filtru, pak tvofi nizsi vrstvu a tim snizuji
svlj prispévek k tlakové ztraté. Pri velké vrstvé sazi je nutné filtr zregenerovat, nizsi vrstva
zvySuje dobu mezi jednotlivymi regeneracemi a tim prodluZuje i jeho Zivotnost. Vysledky
z modelu byly porovnany filtrem s béznymi kanalky.
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PROGRAM

08:30 Bc. Jifi Perner (M1, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Elektrostatické nabijeni dielektrickych kapalin
08:50 Bc.Jan Praus (M1, doc. Ing. Ondrej Vopicka, Ph.D.)
RovnovdzZnd rozpustnost a difuzivita tékavych Idtek v iontovych kapalindch

09:10 Bc. Lukas$ Sauer (M1, prof. Ing. Michal Pribyl, Ph.D.)

Studium transportu hmoty v mikrofluidnim membrdnovém modulu
09:30 Bc.Jakub Stas (M1, Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.)
3D modelovadni separace plynnych smési pomoci dutych vidgken

09:50 Bc. Ondrej Studenik (M1, Ing. Martin Isoz, Ph.D.)

Vyvoj a verifikace fesi¢e pro modelovdni proudéni piné spfazené pevné a tekuté
faze

10:30 Miroslav Vecera (M1, Ing. Jakub Muzik)

Priprava vicevrstvych &dstic na fluidnim loZi



10:50 Bc. Miroslav Vrana (M1, Ing. Jan Haidl, Ph.D.)

Ekonomické a provozni hodnoceni vybranych zafizeni v procesech sdileni hmoty

11:10 Bc. AlZzbéta Zemankova (M1, doc. Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.)

Co-amorphous drug delivery systems: phase behaviour and dissolution
performance

11:30 Bc. Jakub Zlatnik (M1, doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)

Chemicko inZenyrské aspekty nanostrukturovanych materidlt



Elektrostatické nabijeni dielektrickych kapalin

Bc. Jiti Perner (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Electrostatic charging can cause severe problems in the industry. During the production
of polyethylene in slurry (liquid-solid dispersion) reactors, the fouling of reactor walls
occurs due to electrostatic charging. Electrostatic charging of liquids is also responsible
for fuel transport accidents and power transformer failures. Despite the significance of
these problems, the mechanism of charging in liquid-medium systems is still poorly
understood because of the difficulty of measurements. So far, little research has been
done on liquid systems, almost solely focused on charging of power transformer oils, and
no research has been done on liquid-solid dispersion systems.In this work, the
electrostatic charging of chemically pure dielectric liquids was studied. An apparatus for
on-line measurement of charging during flow was built. It was determined that the
charging tendency is a function of dielectric constant, flow velocity and solid-liquid phase
interface size. It was also determined that polar liquids show significantly different
kinetics of charging to non-polar liquids. Furthermore, a basic study of electrostatic
charging in liquid-solid dispersion systems was conducted.



Rovnovdznad rozpustnost a difuzivita tekavych latek v
iontovych kapalindch

Bc. Jan Praus (M1)

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

lontové kapaliny (IL) jsou nehoflavé, prakticky netékavé latky s potencidlnim uplatnénim
napfiklad v separacnich procesech. Predmétem prace je studium rovnovaziné
a nerovnovazné absorpce par série tékavych latek v IL, dil¢im cilem je rozbor v literature
popsané  anomalné rychlé difuze vesmyslu  kladnych  odchylek od
Einsteinovy- Stokesovy- Sutherlandovy rovnice.Metodou absorpéni mikrogravimetrie
byla méfena rovnovazina data a kinetika absorpce Sesti tékavych latek ve cCtyrech
iontovych kapalinach. Rovnovazna data byla v oblasti nizkych koncentraci dobfe popsana
Henryho zdkonem, v oblasti vysSich koncentraci poskytoval dobry popis model
Margulestiv a model GAB.Kinetika absorpce byla dobfe vystizena modelem odvozenym
ze druhého Fickova zdkona s konstantnim difuznim koeficientem, byl odvozen model
zahrnujici opravu difuzniho koeficientu na termodynamickou neidealitu roztoku. Bylo
zjisténo, Ze zapocteni vlivu termodynamické neideality roztoku nevysvétluje anomalné
rychlou difuzi vIL auvétsSiny systémU zplsobuje prekompenzovani koncentracni
zavislosti difuzniho koeficientu. Dale bylo zjisténo, Ze jak rovnovainou absorpci tak
i difuzni koeficient tékavych latek v IL determinuje zejména anion IL.



Studium transportu hmoty v mikrofluidnim
membranovém modulu

Bc. Lukas Sauer (M1)

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

Vytoreny mikrofluidni membranovy modul je tvoren kanalky o rozmérech v fadu stovek
mikrometrd. Mikrofluidni modul obsahuje vloZzenou polopropustnou cylindrickou
membranou. V. modulu je moZné zaroven pfipravit produkty enzymovych reakci,
napftiklad |éciva Ci jiné specidlni chemikalie, a Uucinné je pomoci membrany separovat
zreakéni smési. Toto zafizeni je prikladem prato¢ného mikrofluidniho reaktoru-
separatoru pro kontinualni syntézu malého mnoiZstvi specidlnich latek. Nejcastéjsi
separaéni metodou v mikrofluidnich zafizenich byva extrakce. U&innost extrakce nékdy
muZe byt zvySena pomoci vloZzeného elektrického pole nebo optimalizaci dob prodleni
obou kapalnych fazi. Stabilitu toku v mikroméfitku Ize priznivé ovlivnit pomoci separacni
membrany. Miniaturizace extrakce pfinasi mnoho vyhod, proces muize byt ekonomicky
vyhodnéjsi a mnohem efektivnéjsi nez extrakce ve velkém méfitku, protoie v
mikrozafizenich lze zajistit mnohem intenzivnéjsi transport hmoty. Hlavni cile
prace: Vyrobit mikrofluidni membranovy modul s moznosti souproudého a
protiproudého zapojeni. Zkoumat ucinnost separace a faktoru obohaceni pomoci latky 7-
ADCA (kyselina 7-aminodeoxycefalosporanova) a nosnych roztokd na vodné bazi. Nalézt
vhodné podminky k dosazeni co nejvyssi uc¢innosti. Studie transportnich odpord.



3D modelovani separace plynnych smési pomoci
dutych vlaken

Bc. Jakub Stas (M1)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

V modernim svété se kfizi dva trendy — Ubytek zdroju fosilnich paliv a neustale rostouci
spotfeba energie. Jednim z feSeni tohoto problému jsou alternativni paliva, jako je
napfiklad bioplyn vyrabény z biologickych odpadu. Hlavni energetickou slozkou bioplynu
je methan, ktery je vSak ziskavan ve smési i s jinymi nezadoucimi plyny, zejména oxidem
uhli¢itym. Aby mohl byt bioplyn pouZivan je potfeba tyto pfimési odstranit. Jednim
z ekonomicky nejvyhodnéjsich zpUsobl déleni plynnych smési je separace pomoci
dutovldkennych membrdnovych moduld. Duta vldkna obsahuji malé pory ve sténdch,
které mlzou mit vliv na rychlost a kvalitu separace. Proto jsme vyvinuli dynamicky
matematicky model transportu viceslozkovych plynnych smési v heterogennim prostredi.
Proces difuze je popsan pomoci Maxwellovych-Stefanovych rovnic, co umoZiiuje popsat
vzajemnou interakci mezi slozkami a jeji vliv na transport skrze sténu vlakna. Porézni
strukturu vldkna bud' rekonstruujeme ze 3D mikro-tomografickych snimkd realnych
vlaken nebo in silico generujeme vlastni struktury s pravidelnou geometrii péru. Cilem
vyvoje tohoto modelu je pochopeni jevl vyskytujicich se pfi procesu separace
viceslozkovych plynnych smési a optimalizace struktury téchto vlaken k dosazeni efektivni
déleni plynnych smési — zejména bioplynu.
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Vyvoj a verifikace resice pro modelovani proudéni
plné sprazené pevné a tekuté faze
Bc. Ondrej Studenik (M1)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

Vypocetni dynamika tekutin (ang. Computational Fluid Dynamics — CFD) se stala Gic¢innym
nastrojem k modelovani inzenyrskych procest. Avsak pokud proces zahrnuje i volné
pohybujici se ¢astice, CFD mulze byt nedostacujici. Limity CFD jsou markantni zejména
v pfipadé, kdy je pohyb ¢astic primarné urcen proudénim tekutiny a ¢astice jsou natolik
veliké, Ze samy ovliviiuji charakter proudéni. Z tohoto dlvodu se stdle setkavame s
uzivanim empirickych modelld u nékterych inZenyrskych aplikaci (napf. usazovani,
fluidace). Tato préace je zamérena na validaci a rozsifeni nové vyvijeného resice, ktery ma
za cil toto omezeni odstranit. Resi¢ je zaloZeny na kombinaci metody diskrétnich prvk
(Discrete Element Method — DEM) a metody CFD. Pfedmétem validace je porovnani
vysledk( simulaci feSice s vysledky standardnich CFD postupl implementace pevné faze.
Rozsifeni teSie sestavd z ndvrhu a implementace ndhodné generace Ccastic v
uzivatelsky definované zéné vypocetni domény s moznosti zachovani preddefinovaného
objemového zlomku ¢astic ve vybrané zéné. Toto rozsiteni umoziiuje presnéjsi simulaci
procesli, kde se vyskytuje tekutina s dispergovanou pevnou fazi. Zavérem je
demonstrovano pouziti resice v pfipadech, které nelze standardnimi CFD ndstroji resit a
kde je vyuzito ndhodné generovani ¢astic.




Priprava vicevrstvych castic na fluidnim lozi
Miroslav Vecera (M1)

Skolitel: Ing. Jakub Muzik

Polymorbidita (mnohocetné onemocnéni) je predmétem zkoumani moderni mediciny.
Dasledkem toho je, Ze pacient musi v prabéhu dne uzivat nékolik l1éCiv najednou. Priprava
takové formy léciva, kterd obsahuje vice ucinnych latek nardz, jez jsou béiné
predepisovana spolecné, nese fadu vyhod pro uZivatele. Ve farmaceutickém priimyslu se
vyuzivd fluidniho zafizeni na zlepsené a cilené rozpousténi l|écCiva potahovanim
jednotlivymi funkénimi vrstvami. Cilem této prace je pomoci fluidniho loZe kontrolované
aplikovat vrstvy jednotlivych 1éCiv na sebe. V laboratofi byly nejprve, technikou airbrush
pistole, vytvoreny filmy systémem lé¢ivo/oddélovaci polymer/Iécivo, kde byla sledovana
nutna tloustka polymeru k fyzickému oddéleni vrstev |éCiv. Poté bylo zkoumano postupné
odmyvani jednotlivych vrstev z filmu vyuzitim UV zobrazovace. Pro nahradu fluidniho loze
byl vytvoren laboratorni nastfikovy systém, diky némuz byly pfipraveny prvni vicevrstvé
Castice, které byly charakterizovany na skenovacim elektronovém mikroskopu (SEM) a
byly provedeny disolu¢ni testy. V budoucnu bychom nastfikem vhodného oddélovaciho
polymeru mohli navic kontrolovat uvolfiovani jednotlivych IécCiv v delSim casovém
horizontu napf. rano a vecer.



Ekonomické a provozni hodnoceni vybranych zarizeni
v procesech sdileni hmoty

Bc. Miroslav Vrana (M1)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Procesy sdileni hmoty mezi kapalnou a plynou fazi maji velky vyznam pro mnoho
pramyslovych aplikaci. V chemickém prdmyslu je bézné nalezneme u procesl
s heterogennimi reakcemi a dale v potravinarskych ¢i biochemickych provozech napfiklad
u fermentaci. NejzasadnéjSimi parametry popisujicimi pfenos hmoty mezi kapalnou a
plynou fazi jsou mezifazova plocha a objemovy koeficient prenosu hmoty kapaliny k.a a
plynu kea, na které je kladen dle zvoleného procesu rozdilny diraz. V této praci se snazime
modelovat a vyhodnotit vhodnou aplikaci vybranych zafizeni pro sdileni hmoty (michané
nadoby, ejektorové reaktory, absorpcni a probubldavané kolony) v konkrétnich procesech,
které rozliSujeme na zdkladé zavislosti na jednotlivych vySe zminénych parametrech.
Vhodna aplikace zafizeni pro zvoleny proces je hodnocena na zakladé velikosti aparatu,
energetické narocnosti a pruZnosti zafizeni ve vyrobé. Tato kritéria jsou v praxi
nezanedbatelnymi faktory, kterymi se musi podnik nejen v dnesni proménlivé dobé
zabyvat pro optimalizaci vyroby a svou ekonomickou efektivitu.



Co-amorphous drug delivery systems: phase
behaviour and dissolution performance

Bc. AlZzbéta Zemdankova (M1)

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

The drug solubility in water is one of the most important properties for efficient drug
delivery. On the other hand, an increasing number of drugs under development are poorly
water-soluble. Therefore it becomes crucial to develop methods to enhance their water
solubility and thus their bioavailability. Co-amorphous systems consisting of drug and
small molecule co-former are considered as one of the most promising strategies to
enhance the drug bioavailability.The amino acids arginine and tryptophan were used as
co-formers to transform the model drugs indomethacin and ibuprofen into an amorphous
state via ball milling or quench cooling method. To determine whether it is possible to
improve the solubility of the poorly water-soluble drug by its formulation into the co-
amorphous system, dissolution tests were performed. The dissolution profiles of co-
amorphous systems were compared with those for physical mixtures and pure drug. To
understand the phase behaviour of the systems, phase diagrams were created from
liguidus temperatures measured by differential scanning calorimetry. Physico-chemical
characterizations were performed to monitor the physical stability of the prepared co-
amorphous systems over time.



Chemicko inzenyrské aspekty nanostrukturovanych
materiald

Bc. Jakub Zlatnik (M1)

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

Zajem o nanomateridly od poloviny dvacatého stoleti vzrista. To je dano predevsim
vlastnostmi téchto materidlQ, které reflektuji jejich malé charakteristické rozméry. Ne
vsechny nanomaterialy se daji pouzit ke konkrétnim Gcelim, at uz kvali chemickym, ¢i
fyzikdlnim vlastnostem. Tato prace je zamérena na vyuZiti vysoké hodnoty mérného
povrchu uhlikovych nanotrubek a zjistovani jejich chovani v mikrofludnich zatizenich pfi
rlznych provoznich parametrech téchto zafizeni. JelikoZ se jednd o sypky material,
mlzZeme skrze néj nechat protékat roztoky. Diky tomu mulZeme pfipravit
nanostrukturované loze a pouZit jej naptiklad jako 3D elektrodu v redoxni baterii
poskytujici vysoky mérny povrch. Zaroven snizenim transportnich vzdalenosti dojde
k intenzifikaci procest probihajicich pfimo na povrchu. Podobné mize dand 3D elektroda
fungovat jako biosenzor se schopnosti detekovat pritomnost prislusnych latek (nejc¢astéji
biomolekul) v protékajicim roztoku. Z pohledu chemického inZenyrstvi oviem takto
vytvorené nanostrukturované loze bude vykazovat velmi vysoky hydrodynamicky odpor
a diky malé kontrole pfi tvorbé loze mlze dojit ke zkratovému toku. To znamena, Ze
tekutina neproudi skrz loZe, ale obtéka jej. Tato prezentace se zabyva predevsim otazkou
tlakovych ztrat na vytvoreném lozi.
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prof. Ing. Michal Pfibyl, PhD. (pfedseda)
Ing. Denisa Lizoriova

Ing. Martin Bure$

Ing. Vaclav Miklas (BR&E Europe)

Ing. Miroslav Malecky (Unipetrol)

PROGRAM

08:30 Bc. David Van Gelder Adjar (M2, Ing. Martin Kohout, Ph.D.)

Cascade of rectification columns - modeling and economic evaluation using a
standard simulation program

08:50 Bc. Tomas David (M2, Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.)

Viskozita stéricky stabilizovanych latexu: Validace modelu

09:10 Bc. Samuel Frei (M2, prof. Ing. Frantiek Stépanek, Ph.D.)

Magnetoliposomes and navigation in a magnetic field

09:30 Bc. Kristyna IdZakovicova (M2, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Modelling of flow in membrane spacers

09:50 Bc. Martin Jaza (M2, doc. Dr. Ing. Milan Jahoda)

Ztrdata tlaku pri prichodu bezpecnostni pojistkou



10:30

10:50

11:10

11:30

11:50

Bc. Kateryna Korniienko (M2, Ing. Viola Tokarovd, Ph.D.)

Vyuziti enkapsulace pfi vyvoji dvouslozkovych antibakteridlnich nosicu

Bc. Katarina Kovacova (M2, prof. Dr. Ing. Tomas Moucha)

Stanovenie koeficientu prestupu hmoty na strane kvapalného filmu v
pervaporacnom membrdnovom module

Bc. Jindfich Kropacek (M2, RNDr. Ivan Reho¥, Ph.D.)

Samoskladba hydrogelovych mikrorobot( do aktuujicich struktur

Bc. Martin Krov (M2, Ing. Ale$ ZadraZzil, Ph.D.)

Spheromat for the production of innovative solid-lipid drug formulations

Bc. Markéta Kubikova (M2, Ing. Michal Babi¢, Ph.D.)

Polymerni &dstice se superhydrofobnim jadrem



Cascade of rectification columns - modeling and
economic evaluation using a standard simulation
program

Bc. David Van Gelder Adjar (M2)

Skolitel: Ing. Martin Kohout, Ph.D.

This project involved the modeling of a cascade of rectification column and an economic
evaluation of the process using the standard simulation software AspenPlus. The aim of
this project was to perform a synthesis analysis on a 4-component mixture to determine
the optimal operation conditions and the most economically viable variant of synthesis.
The 4-component mixture is made up of propane, i-butane, n-butane and i-pentane. The
research covered distillation, rectification, the use of rectification columns and the use of
synthesis in process engineering. All the sequencing and modeling of the columns were
done without the use of the economic evaluation package. This helped in having a fair
idea of what the various sequences would look like and were based on the physical and
chemical properties of the olefins used in the process. The economic evaluation and
optimization were then incorporated, and this helped to decide the size and type of the
various columns in the models. At this stage, most decisions were made using a
combination of the economic value and how the process responds to the various
changes. A look at the results obtained, show all the various good economic values
obtained as well as good performance of various process models.



Viskozita stéricky stabilizovanych latext: Validace
modelu

Bc. Tomas David (M2)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Syntetické latexy, tj. disperze pevnych nanocdstic v kapalném médiu, jsou vyznamnou
pramyslovou komoditou, napt. v primyslu s natérovymi hmotami. Pro findIni produkt je
velmi dllezitd stabilita dispergovanych nanocastic, tedy schopnost neagregovat, diky
které dochazi ke zvySeni Zivotnosti produktu.Stability koloidnich suspenzi Ize dosdhnout
rdznymi mechanismy. Neiontova stabilizace, kterd je predmétem této prace, je
zprostfedkovdna retézci povrchové aktivni latky, které jsou ukotveny na povrch ¢astic a
tim zamezuji jejich agregaci.Cilem této prace je vytvofit matematicky model schopny
predpovidat reologické vlastnosti neiontové stabilizovanych latex(i na zakladé ryze
fyzikalnich Gvah, tedy bez pouziti empirickych vztah(, které jsou v této oblasti doposud
vyuzivany. Za timto ucelem byl vyvinut dynamicky model toku suspenze zaloZeny na tzv.
metodé diskrétnich elementli (DEM). V modelu jsou zahrnuty kontaktni a nekontaktni
mezicasticové interakce, interakce se sténou, vzdjemnd interakce mezi casticemi a
tekutinou.Jednim z poslednich krokd ve vyvoji modelu je jeho validace. Vysledky
validujeme pomoci experimentalnich dat prevzatych z literatury, které predstavuji méreni
viskozity suspenze v zavislosti na rozlicnych parametrech systému.
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Magnetoliposomes and navigation in a magnetic
field
Bc. Samuel Frei (M2)

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

Liposomes are spherical vesicles formed by a phospholipid bilayer surrounding a
hydrophilic lumen. Recently, the possibility of combining liposomes with magnetic
nanoparticles started to be studied. The structure created by the incorporation of
nanoparticles to liposomes is referred to as magnetoliposomes (MLs). MLs would not only
allow a targeted delivery using a magnetic field but also create an option of MRI
observation. Three main approaches are generally studied: incorporation of nanoparticles
to the bilayer, to the lumen, or to the surface. However, these have some issues, mainly
destabilization of the bilayer and competing for space with the loaded substance. In this
work different type of the MLs was prepared. They are formed by a core of iron oxide
nanoparticles, which are stabilized by phospholipid forming the bilayer. The core is
surrounded by liposomes. This structure still allows the loading of both hydrophilic and
lipophilic substances, while the loading capacity is not reduced. It also results in better
magnetic properties. Experiments confirmed the possibility of using a magnetic field to
deliver MLs to the acceptor site, where the model substance was released and absorbed
by acceptor. This work further focuses on spatial delivery of MLs using multiple magnets.



Modelling of flow in membrane spacers

Bc. Kristyna IdZakovi¢ova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

The performance of electrodialysis unit is influenced by flow inside the cells of the unit.
Net-like flow distributors (spacers) are heavily used in industry because they enhance
solution mixing which reduces concentration polarization close to the membranes.
Commonly used polymer spacers are either extruded (ladder-like fibers) or woven
(intertwined fibers). Their structure, shape of fiber, and orientation towards the direction
of the flow influence the flow pattern, pressure drop and mass transfer in membrane
module. Experimental study of each type of spacers can be very time-consuming and
expensive. Thus, mathematical modelling represents a unique tool in the analysis and
optimization of spacer geometry and performance. In this study, | examine laminar and
turbulent models of flow inside two spacer types — extruded and woven with rounded
fibers, each at two different orientations towards the direction of flow. For all simulations,
| utilize the open-source computational fluid dynamics (CFD) programme OpenFOAM.
Hydrodynamic results show almost no difference in flow pattern and pressure drop for
laminar and turbulent regime, which suggests that the laminar flow model is sufficient for
the flow description in the studied spacers.



Ztrdata tlaku pri prichodu bezpecnostni pojistkou

Bc. Martin Jlza (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Prispévek je zaméren na modelovani proudéni uvnitf multifunkéniho ventilu véetné
bezpecnostni pojistky tlakovych zasobnikl na stlaéeny zemni plyn. Multifunkéni ventil ma
jak funkci uzaviraci, tak napoustéci. Bezpeénostni tlakova pojistka je tvorena pistem, ktery
je v uzaviené poloze drzen zatuhlou nizkotavitelnou slitinou. Pfi zvySeni teploty nad 110
°C dojde k roztaveni slitiny, coZ vede k uvolnéni pistu a Uniku stlateného zemniho plynu z
tlakové lahve. Maximalni tlak v lahvi je 200 bar a pokud dojde k otevieni pojistky vlivem
tepelného zatizeni, mlize se vytvéaret tzv. jet fire, tedy tryskovy pozar. Z hlediska
bezpecnostniho inZenyrstvi je vhodné ziskat predstavu o tlakovém a rychlostnim poli pfi
uniku plynu ze zasobniku pres multifunkéni ventil a bezpecnostni pojistku. Vzhledem k
vysokym vytokovym rychlostem a kompaktni stavbou ventilu jsou hodnoty velmi tézko
méritelné. Tyto parametry je vhodné ziskat CFD vypoctem. Vzhledem k rozdilné geometrii
a rozmérdm vnitini ¢asti pojistky (v radech milimetr() a vnéjsiho okoli (v fadech metra) je
vhodné rozdélit feSenou ulohu na dvé samostatné oblasti. Vystup ze simulace toku
ventilem a pojistkou bude slouzit jako vstup pro simulaci tryskového poZaru.



Vyuziti enkapsulace pri vyvoji dvouslozkovych
antibakteridlnich nosicd

Bc. Kateryna Korniienko (M2)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

Enkapsulace je proces zapouzdreni aktivnich latek do polymerni matrice. Takovymi
latkami mohou byt napf. |éCiva, proteiny nebo buriky. Enkapsulace se vyuziva pro zvyseni
stability a zachovani aktivity zapouzdienych material(, napt. pfi skladovani nebo
transportu. To jsou dUlezita kritéria pro vyrobu produktll ve farmaceutickém a
potravinarském primyslu.Tato prace se zabyva pfipravou polymernich mikrocastic pro
zapouzdreni enzymu alliindzy. Alliindza je enzym nachdazejici se v bunikach ¢esneku, a
spolu se substratem (alliin) reaguje za vzniku alicinu. Alicin, vysoce reaktivni a nestabilni
sloucenina s antibakteridlnim uc¢inkem, se v bunkach ¢esneku nenachazi volné, ale vznika
vyS zminénou enzymatickou reakci pfi poruseni bunécéné stény. Cil této prace je napodobit
pfirodni mechanizmus a vyvinout antibakteridlni mikrocastice.Byly pfipraveny alginatové
mikro¢astice se zapouzdienou alliindzou pomoci enkasulatoru BUCHI B-395Pro.
Sledovala se stabilita a aktivita volného a enkapsulovaného enzymu. Pfidanim substratu
k mikrocasticim byl diskovou difuzni metodou ovéren antibakteridlni ucinek mikrocastic
na bakteridlnim kmenu E. coli.Soucasti prace je ndvrh pfipravy teplotné fizenych
dvouslozkovych nosicl, ve kterych bude jaddro tvofeno voskem s nizkou teplotou tani a
slupka z alginatu.



Stanovenie koeficientu prestupu hmoty na strane
kvapalného filmu v pervaporacnom membranovom
module

Bc. Katarina Kovacova (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Tomda$ Moucha

Pervapordcia je membrdnovy proces uréeny na separaciu kvapalnych zmesi. Technika
membranove]j separdcie je jednym z najslubnejSich Uspechov v energeticky Uspornych
technoldgiach. Pervaporaciu je mozné vyuzit na separaciu zloZiek, ktoré su tazko
separovatelné pomocou destilacie, extrakcie, adsorpcie a absorpcie, napriklad separacia
azeotropickych zmesi. Proces zahfna selektivnu sorpciu tekutej zmesi do membrany,
difiziu cez membranu a desorpciu do plynnej fazy na permeéatovej strane. U¢elom prace
je realizovat proces separacie etanolu od vody a neskor aj inej zmesi, ktora sa svojimi
vlastnostami viac podoba vizkdznejsiemu fermentaénému médiu. Ich oddelenie ma velky
vyznam pre vyrobu etanolu z biomasy pomocou fermentdcie. V poslednom desatroci sa
tento proces stal predmetov zaujmu z dévodu hroziaceho nedostatku ropy. Jednou z
hlavnych vyhod tohto procesu je to, Ze paliva sa vyrabaju z obnovitelnych zdrojov. Proces
prebieha na membranovom module v laboratérnom meritku s membranami velkosti
5,56cm x 20,50cm. Predmetom merani je snaha o ich separaciu pri r6znych prietokoch
plynu akvapaliny, ¢o bude pre nas najdblezitejsi krok pri urcovani transportnych
charakteristik, konkrétne koeficientu prestupu hmoty na kvapalnej strane.



Samoskladba hydrogelovych mikroroboti do
aktuujicich struktur

Bc. Jindfich Kropacek (M2)

Skolitel: RNDr. Ivan Reho¥, Ph.D.

Miniaturizace robotl umoZznuje jejich rozsiteni do novych oblasti lidské ¢innosti, jakymi
jsou mikromanipulace, neinvazivni diagnostika nebo mikrochirurgie. V takovém méfitku
je vsak obtizné vytvorit roboty jaké zname, napdjené elektfinou a programové
fizené.Hydrogelové mikroroboty jsou z mékkého deformovatelného materidlu a jsou
schopny vykonavat mechanickou praci pfi velikosti desitek mikron(.V nasi skupiné byl
neddvno predstaven hydrogelovy mikrorobot, schopny absorpci laserového zareni konat
fizeny aktivni pohyb, pfipadné manipulovat s jinymi objekty.Takové roboty se jevi jako
vhodné zakladni stavebni jednotky vétsich celkl. Mym cilem je vyuZziti mikrorobot( tvaru
disku k pripravé miliskopickych aktuatort.Nase roboty jsou kromé aktivniho pohybu po
substratu schopny se pasivné pohybovat po naklonéné roviné. Vice takovych robotl
substratu.Usporadané roboty ndsledné podrobuji polymeracéni reakci, kterou se
jednotlivé roboty spojuji do jednoho celku. Pfi tom dochdzi k deformaci jednotlivych
disku, coz vede pri spojovani k regulovatelné deformaci celého objektu. Vzniklé struktury
jsou schopné konat mechanickou praci zahfivanim a v budoucnu bych chtél celé struktury
aktuovat laserovym zarenim.




Spheromat for the production of innovative solid-
lipid drug formulations

Bc. Martin Krov (M2)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Low bioavailability of poorly water-soluble drugs is a major problem in today’s
pharmaceutical science. Among other approaches, solid-lipid drug formulations based on
the so-called oil marbles have been shown to have the potential to eliminate this issue.
Liquid marbles are particles consisting of a liquid core covered with a layer of powder. At
present, however, liquid marbles and formulations based on them are prepared by hand,
as there are no available devices or machines facilitating their production. Therefore, in
order to in order to make larger scale studies and industrial applications possible, a
quicker and more reliable solution is required. The aim of this work is to construct and
optimize a prototype of an apparatus allowing production of liquid marbles on a larger
scale and to find its operational limits. A prototype called the Spheromat was built and its
capability to produce both water based liquid marbles and polyethylene glycol marbles
was proved experimentally. The region of feasibility in regard to process parameters was
investigated in order to find the limits of the system for reliable production of
monodisperse liquid marbles and solid-lipid drug formulations based on them.



Polymerni cdstice se superhydrofobnim jadrem
Bc. Markéta Kubikova (M2)

Skolitel: Ing. Michal Babi¢, Ph.D.

Rozvoj biotechnologickych i medicinskych obor( pfinasi nové pozadavky a mozZnosti na
vyvoj vicefunkénich mikro- a nanocdstic pro oblast diagnostiky, terapii, mikrobiologie a
bunécné terapie. Cilem projektu je pfiprava mikrocdstic s architekturou core-shell se
superhydrofobnim jadrem a s povrchem upravenym tak, aby umoznoval pouziti ve
vodnych biologickych prostfedich s potencidlnim vyuzitim jako nosice kontrastnich latek
pro vy$e zminénou diagnostiku a biotechnologie. Castice jsou pFipravovany metodou
disperzni polymerace akrylatového monomeru se superhydrofobnim boénim
substituentem. Jako stabilizator je pouzivan hydrofilni polymer na bazi substituovaného
akrylamidu ptipraveného pseudozivou RAFT polymeraci s uzkymi distribucemi rdznych
molekulovych vah. Prace je sméfovana k nalezeni vhodnych reakénich podminek pro
pfipravu téchto castic a k popisu vlivu reakénich podminek na morfologii, velikost a
distribuci velikosti ¢astic.
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KOMISE

prof. Dr. Ing. Juraj Kosek (pfedseda)
Ing. David Zliza
Ing. PFemysl Richtr

Ing. Martin Hubicka (Lovochemie)

PROGRAM

08:30 Bc. Tereza Ludvikova (M2, prof. Dr. Ing. Tomas Moucha)

Active surface of amperometric probes - study and modification

08:50 Bc. Dominik Martynek (M2, prof. Ing. Miroslav S063, Ph.D.)

Impact of crystallization and post-processing parameters on metformin crystals
properties

09:10 Bc. Pavlina Michaldkova (M2, Ing. Denisa Lizorova)

VyuZiti smisenych tkdriovych kultur ve vyzkumu biodistribuce nanocdstic

09:30 Bc. Michaela MikeSova (M2, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)

Screening dusikatych heterocyklickych sloucenin pro aplikaci v redoxnich
pratocnych bateriich

09:50 Bc. Juraj Mysiak (M2, Ing. Jan JanoSovsky, PhD.)

Ndvrh viacélennej odparky na vyrobu suseného mlieka v prostredi Matlab



10:30 Bc. Kristina Oftnerova (M2, doc. Dr. Ing. Milan Jahoda)

Numericka predpovéd’ vytoku plynu z bezpecnostni pojistky

10:50 Bc. Adam Vondra (M2, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Zjednoduseny model trojcestného katalyzatoru vyfukovych plyni

11:10 Bc. Simona Podhradska (M2, Ing. Gejza Katona)

Analyza zandsania druhého reakéného okruhu vyrobne polypropylénu

11:30 Bc. Michael Puffer (M2, doc.Ing. FrantiSek Rejl, Ph.D.)

Design aparatury ke stanoveni efektivni mezifdzové plochy pri destilaci pomoci
termografie

11:50 Bc. Ondrej Vitovec (M2, doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)

Elektroforetickd separace v mikrofluidnich systémech



Active surface of amperometric probes - study and
modification

Bc. Tereza Ludvikova (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Pressurized water reactors are the most common nuclear reactors worldwide. In the
primary circuit of a reactor, high pressurized water serves as a coolant, moderator, and
heat transfer medium. The coolant water is treated with several chemicals to operate the
circuit at suitable conditions. One of the main additives used in the primary circuits is
hydrogen (Hz), which suppresses radiolytic oxygen formation, that would lead to pipeline
corrosion and fuel deposits. At present, the H, concentration is mostly determined
indirectly or by expensive optical devices. Hence, a new device - an amperometric probe
is developed as a cheaper alternative. The conditions are not suitable for measurements
directly in the primary circuit (temperature over 300 °C, pressure up to 16 MPa), they are
performed in a bypass with reduced pressure and temperature. The developed probe
consists of a silver cathode, a NaCl electrolyte, and a platinum anode with an active
surface on which the hydrogen is oxidized. The H; oxidation provides electrons that are
transferred within the probe circuit. The measured current indicates the H3
concentration. The present goals are to study the deposition of the active surface on a
platinum anode, to optimize the deposition process and monitor the long-term stability.



Impact of crystallization and post-processing
parameters on metformin crystals properties

Bc. Dominik Martynek (M2)

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

Crystallization is at present key technique used in pharmaceutical industry, as it serves to
purify active pharmaceutical ingredients (APl) and to achieve consistent product. Most
APIs crystallize in non-spherical shape, which leads to problems during further processing,
both at subsequent steps of product synthesis and when applying finished drug. Needle-
like crystals will be studied in this work using metformin hydrochloride (MET), which is a
drug applied to treat type 2 diabetes. It is supplied as a powder aggregated to large
chunks, requiring further processing before tableting. Aim of the work is to investigate
impact of crystallization conditions on the crystal size distribution (CSD) and crystal shape
of MET, as well as impact of follow up processes of filtration and drying to cover complete
API production technology. While crystallization parameters had little impact on CSD,
agglomeration was observed during drying, which led to addition of washing step.
Produced crystals were analyzed using FBRM, online and offline image analysis and
Raman spectroscopy. Combination of mentioned techniques allowed us to determine the
bottleneck of the process and by introducing washing step we were able to reduce
formation of agglomerates, and thus improve properties of MET crystals.



Vyuziti smisenych tkanovych kultur ve vyzkumu
biodistribuce nanocastic

Bc. Pavlina Michaldkova (M2)

Skolitel: Ing. Denisa Lizoriova

Onkologicka |écba je ve vétsiné pripadl doprovazena mnoha nezddoucimi ucinky, coz
vede ke znaénému zhorSeni kvality Zivota pacientll a také k omezeni terapeutické
pouzitelnosti této |éCby. To je zplsobeno prevaziné tim, Ze signifikantni procento tradi¢né
uZivanych cytostatik neni schopno rozeznat pouze nadorové buriky. Resenim mize byt
uZiti transportnich systémua — nanocastic — diky kterym je mozné IéCivou latku dorucit na
cilené misto a vyrazné snizit mnoZstvi nezadoucich Ucinkd. Problémem pfi jejich uZziti
ovsem zatim je, Ze jsou do velké miry vychytavany bunikami imunitniho systému. Cilem
této prace bylo studovat interakce nanocastic s nddorovymi a imunitnimi burikami v ¢ase.
Nejprve byly ptipraveny kiemicité nanocastice, které byly nasledné modifikovany, aby
mohlo dojit k jejich cilenému doruceni na zakladé vazby protilatka-antigen. Fluorescencni
mikroskopie v kombinaci s pratokovou cytometrii byla pouzita za ucelem pochopeni
procesl fagocytdzy nanocastic imunitnimi bunkami a specifickych interakci protilatka-
antigen. Kvantitativni vysledky z méreni pomoci pritokové cytometrie byly pouzity k
sestaveni farmakokinetického modelu. K ovéreni, zda je moiné vySe zminéné procesy
detekovat také simultdnné, byly provedeny experimenty se smiSenymi kulturami
imunitnich a nadorovych bunék.



Screening dusikatych heterocyklickych sloucenin pro
aplikaci v redoxnich pratocnych bateriich

Bc. Michaela MikeSova (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Se zvysujici se poptavkou po energii z obnovitelnych zdroji se vice projevuji limitace
tohoto zplsobu ziskavani energie, zejména fluktuace produkce, coZ s sebou ptindsi
potfebu stacionarnich UloZist energie. Dnes se k tomuto Ucelu vyuZivaji prevazné lithium-
iontové baterie, avSak i pritocné elektrochemické ¢lanky si ziskavaji své misto. Dulezitou
soucasti baterie je elektrolyt, na jehoz fyzikalné-chemickych vlastnostech vyznamné zavisi
technické, ekonomické a environmentdlni parametry. V soudasnosti jsou intenzivné
hledany nové organické latky pozadovanych vlastnosti (vhodny redoxni potencial, vysoka
rozpustnost a stabilita, nizkd cena).Tato prace se zabyva elektrochemickou charakterizaci
série systematicky syntetizovanych dusikatych heterocyklickych slou¢enin pomoci
voltametrickych méreni na statické a rotacni diskové elektrodé ze skelného uhliku. Z
voltametrickych kfivek jsou vyhodnocovany relevantni parametry (formalni potencial
reakce, kinetické parametry, difuzni koeficient). Pro tyto Ucely byl v ramci prace vyvinut a
ovéren matlabovsky skript umoznujici univerzalni vyhodnoceni experimentl. Ziskané
vysledky jsou diskutovdny v souvislosti s experimenty v laboratornim prato¢ném
poloc¢lanku s ohledem na jejich elektrochemickou stabilitu pfi cyklickém nabijeni-vybijeni.



Ndvrh viacclennej odparky na vyrobu suseného
mlieka v prostredi Matlab

Bc. Juraj Mysiak (M2)
Slovenska technicka univerzita v Bratislave

Skolitel: Ing. Jan Jano3ovsky, PhD.

Ciefom tejto prace je navrhnut viacClennu supriadnu vakuovld odparku na vyrobu
suseného mlieka v prostredi Matlab®. Mlieko je zahustované z 9 % hm. na 48% hm. Prva
Cast prace je venovana postupu pri tvorbe programu. Model v programe je zaloZzeny na
materialovych bilancidch, energetickych bilanciach a rychlostnej rovnici prestupu tepla.
Vstupné informacie do modelu boli ziskané literarnou reserSou ako aj prevzaté z redlnych
priemyselnych podmienok. Daldia ¢ast prace je venovana analyzam vplyvu parametrov
ovplyviiujicich proces. Prvym parametrom je zapojenie termokompresora. Dal$im
parametrom je pocet €lenov odparky. Nasledne je skimany vplyv tlaku ostrej pary
a nakoniec je sledovany vplyv tlaku na vystupe z posledného stupria odparky. Vystupom
rieSeného projektu su prehladné 2D a 3D grafy mapujlce zavislost klucovych parametrov
od réznych sp6sobov zapojenia odparky. Vysledky z tychto analyz sU porovnavané na
zaklade indexu hospodarnosti, spotreby ostrej pary a celkovej teplovymennej plochy
odparky. Indexy hospodarnosti sa pohybovali v rozsahu 2 az 11. Poslednou ¢astou prace
bola Uprava programu na optimalizaciu vypoctového c¢asu programu. Pomocou
reStrukturalizacie vypoctovych rovnic a optimalizaciou tvorby nastrelu bolo dosiahnuté
skratenie vypoctového Casu az 0 99,5 %.
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Numericka predpoveéed’ vytoku plynu z bezpecnostni
pojistky
Bc. Kristina Oftnerova (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Zakladni otdzkou v pozarni bezpecnosti vozidel na stlaceny zemni plyn (CNG) je rozsah a
dosah proudu plynu pfi otevieni bezpecnosti pojistky na tlakovém zasobniku. Vozidla na
CNG jsou vhodnou alternativou vozidlim na kapalna uhlovodikova paliva s ohledem na
soucasnou cenu a dojezd elektromobilll. Z pohledu bezpecnosti jsou vozidla na CNG
srovnatelna s vozidly na benzin nebo motorovou naftu. Zakladni rozdil je ale v chovani
pozdru v pfipadé zahoreni vozidla. CNG je umisténo v tlakovych zasobnicich, pficemz
maximalni tlak v zdsobniku je 200 bar. Kazdy zdsobnik je proti roztrzeni plisobenim
zvySené teploty chranén tlakovou bezpecnostni pojistkou, kterd je spousténa zvySenou
teplotou. Po otevieni pojistky unikd stlaceny zemni plyn do okoli vozidla. V ptipadé
smiSeni se vzdusnym kyslikem a iniciaci mlze dojit k plamennému zahoteni. Jedna se o
tzv. tryskovy plamen, ktery je velmi nebezpecny svoji intenzitou. Cilem prace je pomoci
metody CFD namodelovat proud plynu odchazejici z bezpecnostni pojistky, jeho
rychlostni pole a ddle koncentraéni pole zemniho plynu.



Zjednoduseny model trojcestného katalyzdtoru
vyfukovych plyni
Bc. Adam Vondra (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Mnozstvi Skodlivin ve vyfukovych plynech automobil(l je regulovdno emisnimi normami.
V rdmci plnéni emisnich limitd je nezbytné poutziti katalytickych reaktorl umoZiujici
efektivni zreagovani toxickych sloZek v automobilovych vyfukovych plynech (zejména
oxidu uhelnatého, oxid dusiku a uhlovodikll) na zdravi neskodné latky (oxid uhlicity,
vodni paru a dusik). U benzinovych motor(i se pouziva trojcestny katalyzator, ktery pfi
stechiometrickém poméru vzduch:palivo dosahuje vysoké konverze vsech sledovanych
Skodlivin.Predmétem zkoumani v této praci je zjednoduseni reakéni kinetiky ve stavajicim
matematickém modelu trojcestného katalyzatoru tak, aby vysledny model obsahoval co
nejméné slozek a reakci, simulace probéhla v co nejkratsSim case a byla vypocetné
nendroc¢na. Zasadniho zjednoduseni je dosazeno slou¢enim skutecnych slozek plynu do
pouze dvou zastupnych sloZek: oxidujici (O2, NOx) a redukujici (CO, Ha, CiHy). Takto
zjednoduseny matematicky model muZe byt pouzit napfiklad pro vypocdet pFimo
v automobilu vredlném case pro lepsi fizeni provoznich parametri motoru a
katalyzatoru.



Analyza zanasania druhého reakcného okruhu
vyrobne polypropylénu

Bc. Simona Podhradska (M2)

Slovenska technicka univerzita v Bratislave

Skolitel: Ing. Gejza Katona

Polypropylén patri k najvSestrannejsSie vyuzivanym polymérom. Hlavnym problémom
vyrobnej jednotky Polypropylén 3 (PP3) v spolocnosti SLOVNAFT, a.s. je Casté zanasanie
fluidného reaktora a vymennika tepla, pricom minimdlne 3-krdt rocne je potrebné
kompletné Cistenie zariadeni, ¢o je ekonomicky ndrocné. Cielom tejto prace bola analyza
procesnych dat z poslednych troch rokov a optimalizacia rychlosti cirkulaéného plynu
v zavislosti od vyrabaného typu polyméru. Na zaklade tychto dat boli graficky analyzované
prvé chody po Cisteni reaktora 2, kde je zanasanie cirkulacného chladi¢a najmarkantnejsie
a porovnanim procesnych parametrov sa podarilo zistit podmienky, pri ktorych je toto
zandsSanie pomalsie.



Design aparatury ke stanoveni efektivni mezifazové
plochy pri destilaci pomoci termografie

Bc. Michael Puffer (M2)

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

Destilace je separacni metoda zaloZena na rozdilné tékavosti sloZek. Destilaci se ze vSech
separacnich metod prlmyslové zpracovavd nejvétsi mnoizstvi surovin. Destilace za
snizeného nebo atmosférického tlaku se ¢asto provadi v kolondch se strukturovanou
vyplni. Mezi hlavni transportni parametry strukturovanych vyplnich patfi efektivni
mezifdzova plocha a koeficient pfestupu hmoty na strané plynu a na strané kapaliny.
Velikost efektivni mezifazové plochy vyplni se tradi¢nimi metodami urcuje velice obtizné
a jeji odhady v literature se lisi radové.Cilem mé préce je vyvinout aparaturu, ve které
budou panovat destila¢ni podminky a zaroven bude mozno sledovat destilacni prostor
termokamerou. Snimky z termokamery budou zaznamendvat teploty fazového rozhrani.
Na zdkladé téchto teplot a pfi srovnani s teplotami v jadru faze lze urcit na jaké casti
vyplné dochazi ke sdileni hmoty a tim urcit efektivni mezifazovou plochu.V rdmci vyvoje
aparatury je tfeba resit inZenyrské vyzvy od zakladnich vypoctl rektifikacni kolony,
designu, modelovani a technickych reSeni distributoru kapaliny, distributoru pary a
dalSich prvkd aparatury aZz po uvedeni aparatury do provozu.



Elektroforetickd separace v mikrofluidnich systémech

Bc. Ondrej Vitovec (M2)

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

V posledni dobé rostou poZadavky na detekci infekénich a rakovinovych onemocnéni.
Zejména v rozvojovych zemich je dostupnost Iékarskych diagnéz minimalni. Levnéjsi
naklady pfi diagnéze mohou nabidnout laboratore na ¢ipu (LOC — ,lab on chip®), coZ jsou
mikrofluidni zafizeni schopné biologické analyzy. Takové systémy pracuji na principu
analyzy urcitych latek, které jsou v téle pfitomny jen spolu s néjakou nemoci nadmérné
koncentraci. Takovy proces obsahuje predpfipravu redlného vzorku, naslednou
koncentraci na ur¢itém misté a nakonec detekci hledanych latek. Tématem této prace je
predevsim prvni c¢ast tohoto procesu. Pocatecni separace redlného vzorku je velmi
dilezita kvlli separaci latek, které jsou nasledné v procesu potieba. Takové predcisténi
smési se mliZze provadét separacnimi metodami, jako je napf. gelova elektroforéza. Tato
zakladni metoda pouzivajici se pro separaci DNA a proteinli ve stejnosmérném
elektrickém poli spociva v migraci elektricky nabitych molekul. Pfi tomto pohybu je mozné
pozorovat jejich separaci, protoze kazda z nich ma jinou elektroforetickou mobilitu. Bylo
vyvinuto mikrofludni zafizeni, které je schopno separovat elektricky nabité ¢dastice. Po
postupné optimalizaci navrhnutého Cipu byly provedeny Uspésné separace jednoduchych
smési.
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Dlouhodobé meéreni koncentrace vodiku pomoci
amperometrické sondy

Bc. Jakub Pichal (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Cilem vyzkumu je vyrobit amperometrickou sondu pro méreni koncentrace vodiku v
kapaling. U¢elem sondy je méteni vodiku v primarnim okruhu jadernych elektraren, kde
je vodik davkovan z bezpecnostnich a antikoroznich didvodud. Sonda bude zapojena v
obtoku, kde je nizsi tlak i teplota nez v primdrnim okruhu, coZz zmirfiuje pozadavky na
vydrz sondy. Kvdli ¢tvrtletnimu planu adrzby provozu je nutné pro pramyslové vyuziti
konstruovanych sond zajistit stabilitu jejich signdlu na dobu minimalné tfi mésich. Pfi
vyrobé sondy se vychdzi ze zkuSenostni ziskanych pfi praci s amperometrickou sondou
pro méreni kysliku, kterd byla na pracovisti vyvinuta a nasazena v jadernych elektrarnach
jiz dfive.Vodikovd sonda se skladd z Pt anody, AgCl katody a elektrolytu-roztoku KClI.
Vodik, obsazeny v kapaliné proudici okolo hlavice sondy, se rozpousti v membrané
prekryvajici platinovou anodu. Na platiné se vodik oxiduje. Elektrony prfedané anodé jsou
odvadény pres elektricky obvod ke katodé. Mérenou velicinou je elektricky proud tekouci
mezi elektrodami. Zaroven s elektrickym proudem byly méreny Udaje o teploté a tlaku
pro vyvoj algoritmu korekce teplotni zavislosti cidla. Periodicky byla ovéfovana linearita
koncentracni zavislosti signdlu sond mérenim rliznych koncentraci vodiku.



Stanoveni objemového koeficientu prestupu hmoty v
plynné fazi testovaci metodou NH3/H,S04 na
strukturované vyplni Mellapak 250Y

Bc. Martina Reisnerova (M2)

Skolitel: Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Tato prace se zabyvd zkoumanim transportnich vlastnosti strukturovanych vypini.
Strukturované vyplné se vyuzivaji napriklad v absorpcénich kolonach, kvili zvétseni styéné
plochy plynné a kapalné faze a zlepSeni ucinnosti separace latek. Pro popis proces(li se
spojitym stykem fazi je potfeba znat koeficienty prestupu hmoty a efektivni mezifazovou
plochu. Experimentalni stanoveni koeficientl se provadi ve vhodné zvoleném systému,
kde je odpor proti pfestupu hmoty soustfedén pouze v jedné fazi. Objemovy koeficient
prestupu hmoty v plynné fazi neboli keca se nejéastéji ziskdvd dvéma metodami,
chemisorpci oxidu sifi¢itého do roztoku hydroxidu sodného a ¢pavku do roztoku zfedéné
kyseliny sirové. OvSsem literarni hodnoty kea ziskané na rlznych pracovistich se az
nasobné lisi. Cilem této prace je stanovit kea obéma metodami na jednom zafizeni a tyto
hodnoty porovnat. Méfeni byla provedena na strukturované vyplni Mellapak 250Y a ve
dvou kolonach s primérem 150,6 a 290 mm. Byla otestovdana metodika stanoveni kca
chemisorpci NH3/H2S04. Zkouman byl vliv vstupni koncentrace NHs, priméru kolony,
vysky vyplné a sténového toku na hodnoty kea. Stanovené hodnoty kea pfi rdznych
pratocich jednotlivych fazi byly porovnany s literdarnimi hodnotami.



An Adhesive Based on PHA Biopolymer from
Biowaste: Preparation and Characterisation

Bc. Lukas Satura (M2)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Biodegradability is becoming an equivalent criterion to health safety or low price of
packaging materials of food or cosmetic products. Frequently non-compliant with these
criteria, an adhesive is a specific component of the packaging. In collaboration with TU
Delft and a consortium of Dutch waste-treatment companies, application possibilities of
poly(3-hydroxybutyrate-co-3-hydroxyvalerate), or PHBV, biopolymer produced from
municipal biowaste in a pilot project were examined. This work aimed on design and
development of a hot-melt adhesive based on a PHBV binder and additives—a potentially
biodegradable and food-grade product. Several adhesive compositions were prepared
and tested for thermal properties and contact with common packaging materials—paper,
glass, wood, or even synthetic plastic. The resulting formulations successfully showed the
potential of PHBV in adhesive applications along with significant plasticisation or
tackifying effect of the chosen additives: namely sebacic acid and its derivative, or rosin
esters. Optimisation of the composition can be derived feasibly from the results of this
work in order to completely develop a successful industrial product. This potentially
biodegradable product might profit on its partial origin from waste management.




Zpusoby vyhodnoceni kritické frekvence rtznych typu
michadel v disperzi kapalina-plyn
Bc. Antonin Sperlich (M2)

Skolitel: Ing. Maria Zednikovad, Ph.D.

V biotechnologickych vyrobach se casto vyuZivda fermentoru, do kterého je nutné
mikroorganism(m privadét plynny kyslik. Provoz bioreaktoru se optimalizuje ze dvou
protichldnych hledisek. Prvnim je efektivni transport kysliku do kapaliny, ktery se
snazime maximalizovat. Druhym hlediskem je minimalizace smykového napéti, kterym
michadla, pfi které uz dochdzi ke kompletni dispergaci plynu, ale smykové napéti je
minimalni. Tato frekvence se nazyva kriticka frekvence Ncp.Cilem préce je zjisténi Ncp pro
razné typy michadel z experimentalniho stanoveni zavislosti bezrozmérného prikonového
kritéria na pratokovém Ccisle pro plyn. DalSim cilem préace je vytvoreni softwaru pro
automatické vyhodnoceni Ncp ztéto zavislosti.Experimenty probihaly ve dvou
temperovanych nadobdch o priiméru 29 a 59 cm. Pfikon byl méfen u ¢tyf typl michadel.
Méreni bylo provadéno pro tfi typy vsadek (koalescentni, nekoalescentni, viskdzni) a tfi
razné rychlosti plynu. Nep byla vyhodnocovana v Matlabu, kde byla nalezena minima
zavislosti odpovidajici kritické frekvenci. Vysledky softwarového vyhodnoceni byly

porovnany s ru¢nim vyhodnocenim.



Temperature-responsive microcarriers for non-
enzymatic harvesting of mammalian cell cultures

Bc. Jan Sugar (M2)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

Rising interest in cell therapies of various degenerative conditions and cancers is
inevitably associated with cell cultivation of susceptible anchorage-dependent (adherent)
cell lines (e.g., mesenchymal stem cells and pluripotent stem cells). Nevertheless, all the
effort of growing large numbers of valuable cells can be compromised during the
harvesting stage, which is crucial for cell viability and the overall benefit of cell therapy.
Current cultivation techniques of adherent cell lines usually rely on trypsin (under cGMP
conditions - recombinant trypsin), which efficiently cleaves all the cell-surface adhesive
protein anchors, as well as the cell-cell junctions. However, the risk of contamination is
still present, viability can be reduced, and eventually, cells might not be suitable for
intended applications. On the grounds of this, a novel cell cultivation technique using
temperature-responsive microcarriers to efficiently grow and harvest mammalian cell
cultures without the utilization of trypsin or other proteases has been proposed in this
work. The results of initial flat surfaces grafted with temperature-responsive polymer are
shown and discussed as a solid foundation for proposed experimental work.



Vyhodnocovaci program pro méreni
k.a - parametricka studie

Bc. Adam Tylich (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Mezi zafizeni ¢asto vyuZivana v primyslu se fadi mechanicky michané reaktory, v nichz
byvd mj. optimalizovdna intenzita prestupu hmoty z plynné do kapalné faze. Pfikladem
pramyslovych aplikaci jsou kromé aerobnich fermentaci, kdy mluvime o tzv.
fermentorech, fluorace nebo hydrogenace, kdy se jedna o dvoufazovy michany reaktor.
Pro spravny ndvrh procesu prestupu hmoty a zafizeni k tomu uréeného, je tfeba sledovat
vlastnosti vyuZivanych vsadek a také transportni charakteristiky, pfedevsim objemovy
koeficient prestupu hmoty k.a. Méfeni probihd v michané nadobé, do které je dnem
pfivadén vzduch. K zjisténi hodnoty k.a byl v laboratofi sdileni hmoty na VSCHT pod
vedenim prof. Mouchy vyvinut vyhodnocovaci program. Ten z naméfenych hodnot
pfikonu michadel, zadrze plynu ve vsadce a z ¢asovych profild koncentrace kysliku
mérenych kyslikovou sondou stanovuje hodnotu k.a s uritou presnosti. Cilem prace je
odhad této presnosti na zdkladé citlivosti v programu zabudovanych matematickych
modell na vstupni parametry (napfiklad rychlostni konstanta kyslikové sondy ¢i hodnota
zadrze plynu), které mohou ovlivnit stanovené hodnoty k;a.



Modelovani haseni v programu OpenFOAM

Bc. Ales Palkovi¢ (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Zvysujici se naroky na pozdarni bezpecnost a nakladné pozarni zkousky vytvareji prostor
pro rozvoj modelovani pozarl. Tyto modely mohou predpovédét chovani pozaru
v rozdilnych podminkach a jsou schopny vypocitat mnozstvi uvolnéného tepla a jiné
veli¢iny. Modely haseni nejsou pfili§ rozsifené, proto je nejprve kladen diraz na
jednoduché zpusoby potlaceni pozaru pro ovéreni funkénosti modelu. Prace se zaméruje
na simulaci haseni vodni mlhou. Tento zpUsob je podobny haseni sprinklerem. Voda je
privadéna pod tlakem do trysky s malymi otvory, coz zpUsobi jeji rozpad na kapky mensi
nez jeden milimetr. Hlavnim hasicim principem je odebiradni tepla v okoli poZaru pfi
vypareni kapek. Dulezitou roli zde hraje jejich velky povrch. Vznikajici pdra ma vétsi objem
nez pUvodni kapky, v dlisledku ¢ehoz je kyslik vytlacovan z oblasti poZzaru, a dochazi tak
k jeho utlumeni. Déle je diky vodni mlze omezeno Sifeni tepla radiaci. Hlavni vyhodou
oproti haseni sprinklerem je nizsi spotfeba vody a mensi skody po haseni. Simulace se
vénuje tvorbé mlhy a jejim vlastnostem jako je velikost a distribuce kapek. Nasledovat
bude pfiprava resice pro spojeni hoteni, tvorby spreje a haseni.



Studium tisknutelnosti vybranych ucinnych latek a 3D
tisk duadlnich tablet

Bc. Adam Wanék (M2)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

3D tisk ve farmacii jako novy rozvijejici se zplsob wvyroby l|ékovych forem pro
personalizovanou medicinu a znamenal za poslednich nékolik let jiZ mnoho Uspéch(. Jako
jeden pfiklad za vSechny lze zminit prvni schvdleny 3D tiStény lék Spritam. Ve vSech
pfipadech vsak $lo o pouzitich pouze nékolika malo ucéinnych latek, které byly vybrany s
ohledem na vlastnosti dileZité pro 3D tisk (vhodné mechanické a reologické vlastnosti)
avsak o vhodnosti Sirsiho okruhu dnes pouZzivanych Gc¢innych latek toho neni pfilis znamo.
V této prdci byla provedena parametricka studie deseti vybranych ucinnych latek, které
byly formulovany s pomocnymi latkami a dale byly metodou hot-melt extruze vyrobeny
filamenty pro FDM 3D tisk (technologie depozice taveného vlakna). Filamenty byly
pouzity jako napln do 3D tiskarny pomoci které byly vyrobeny tablety s rliznou porozitou
obsahujici jak jednu, tak dvé ucinné latky. Vytisténé tablety byly podrobeny rozlicnym
testlm (mechanické vlastnosti a disolu¢ni testy). VSechna ziskana data budou pouzita pro
vyvoj matematického modelu predpovidajici velikost a strukturu tablet na zakladé
pfedem danych kritérii (disolu¢ni kfivky, davka ucinné latky..). Model by poté mohl byt
pouzit pro “predpovéd” tablet Sitych na mir(i pacientovi na zdkladé pozadovanych
vlastnosti.



Nadvrh a stavba zarizeni pro casticovou 3D
velocimetrii

Bc. Pavel Zelenka (M2)

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

Nezbytnou soucasti studia ucink(l oralnich Iékovych forem je popis procesu jejich
desintegrace a rozpousténi aktivni latky. Jednim z kliCovych parametrd, které ovliviuji
desintegraci a disoluci castic, je velikost krystal(l aktivni latky a excipientl. Tato velikost
se da méfrit napriklad sitovou analyzou ¢i analyzou obrazu pod mikroskopem. Obé tyto
metody vSak maji sva uskali. Cilem této prace je ndvrh alternativni metody méreni
velikosti ¢dastic s vyuziti ¢asticové 3D velocimetrie. Tato metoda se obvykle vyuZiva pro
popis proudéni kapalin pomoci sledovani pohybu ¢&astic, tzn. problému inverznimu nez
predpokldadané vyuziti pro farmacii. Pro tento ucel bylo navrieno zafizeni zahrnujici
sklenénou pritocnou celu (na pfilozeném obrazku) a dvoukamerovy stereoskopicky
snimaci systém. Castice jsou uvnitf cely udriovany ve vznosu proudicim kapalnym
médiem a jejich polohy snimany kamerami. K charakterizaci ¢astic je vyuzivdno srovnani
velocimetrickych dat (trajektorii jednotlivych ¢astic) s teoretickym popisem usazovani a
CFD modelem proudéni v pratocné cele.




Rizeni struktury katalytické vrstvy nandsené do filtru
pevnych castic
Bc. Milan Zalud (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Emise pevnych castic ze spalovacich motord mohou mit negativni dopad jak na Zivotni
prosttedi, tak na lidské zdravi. Céstice vzniklé nedokonalym spalovanim paliva jsou proto
v modernich automobilech zachycovany pomoci filtrll pevnych ¢astic. Mimo nich jsou
automobily osazeny jesté katalyzatory vyfukovych plynQ. Zatizeni, které umoznuje filtraci
pevnych ¢astic i konverzi plynnych Skodlivin a zaroven Setfi naklady a misto se nazyva
katalyticky filtr pevnych castic. Jedna se o keramicky filtr, do jehoZ vnitfni struktury
je nanesena katalytickd vrstva tvorend y-aluminou s obsahem aktivnich ¢astic platiny.
Vrstva musi mit optimalni strukturu, aby co nejptiznivéji ovliviiovala klicové vlastnosti
katalytického filtru, mezi které patfi vysoka filtracni Gcinnost a konverze pfi zachovani
nizké tlakové ztraty. Vrstva je do filtru nanasena podtlakové v podobé vodné suspenze,
po naneseni je vrstva susena a kalcinovana. Upravou kli¢ovych parametrd suspenze, jako
je velikost €astic y-Al,03 nebo hodnota pH, kterd ovliviiuje viskozitu, Ize fidit vyslednou
strukturu vrstvy tak, aby byla souvisla s obsahem rGzné velkych makropéra ve vrstvé a
také vhodné distribuovana do péra stény filtru. Vysledna struktura vrstvy je vyhodnocena
pomoci snimkd z rastrovaciho elektronového mikroskopu.
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Automatizované vyhodnocovdni ndristu mikrobidlnich kultur na kultivacnich
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Priprava a vlastnosti vysoce poréznich kovovych vrstev
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Nano-otisky v kriminalistice
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Priprava a povrchovd modifikace kfemikovych nanokrystalii metodou
netermdlniho plazmatu

Jindriska Semeradova (B3, doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.)

Perspektivy sledovdni chemickych procest pomoci pokrocilych rentgenovych
zobrazovacich metod

Bc. Lucie Vabrouskova (M1, Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.)

Chemické senzory a forenzni odorologie
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Automatizované vyhodnocovdni ndrustu
mikrobialnich kultur na kultivacnich miskach

Jan Hrudka (B3)

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

Péstovani mikrobialnich kultur na kultivac¢nich médiich je metodou, pfirozeného narQstu
populace mikroorganizmd za kontrolovanych laboratornich podminek, slouzici k jejich
identifikaci, ¢i ke zkoumani efektu vnéjsiho prosttredi na jejich intenzitu reprodukce v ¢ase.
V soucasné dobé jsou tyto experimenty velice rozsitené, ¢imz dochazi ke stale vétsi
potfebé efektivnich kvantitativnich a kvalitativnich vyhodnocovacich metod.K
vyhodnocovdani mikrobidlnich kultur se nyni vyuziva softwaru, které dokazi z fotografii
kultur vyhodnotit zastoupeni mikromycet, k éemuz je ovsem potifeba manualni asistence
pracovnika u kazdé z fotografii, coz je znacné neefektivni, nepfesné a nespolehlivé.Mym
ukolem je timto projektem nalézt uc¢inné rfeSeni v podobé programu, ktery by cely proces
vyhodnoceni zautomatizoval, ¢imz by ho i zpfesnil a zefektivnil, minimalizovanim lidského
chybového faktoru.




Priprava a vilastnosti vysoce poréznich kovovych
vrstev

Bc. Jan Kejzlar (M2)

Skolitel: Ing. Ptemysl Fitl, Ph.D.

Cerné kovy jsou diky svym morfologickym vlastnostem, konkrétné velkému poméru
povrchu ku objemu, velmi slibnym materidlem pro poutziti jako aktivni vrstvy plynovych
senzord. RGzné povrchové struktury zachytavaji molekuly méreného plynu a nasobny
povrch zvysuje citlivost senzoru. Nejpouzivanéjsi metody pripravy tenkych vrstev ¢ernych
kov(l zahrnuji aplikaci femtosekundovych laserovych pulzl, leptani slitin kov( kyselinou a
naparovani v inertni atmosfére. Cilem této prdce je probadat mozZnosti pfipravy ernych
kovi pomoci technologie napafovani v inertni atmosféfe Argonu o tlaku 100 Pa.
Pfipravené vrstvy ¢ernych kovu dale charakterizovat z hlediska morfologickych viastnosti
pomoci skenovaci elektronové mikroskopie (SEM) a z hlediska senzorickych vlastnosti
stanovenim vodivosti vrstvy v zavislosti na pfitomném plynném analytu. Jako zdrojové
kovové materidly byly zvoleny zlato, stfibro, bismut a antimon.



Nano kremik jako slozka vybusnin Ci modernich
baterii

Jakub Kopenec (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Gala¥, Ph.D.

Svyvojem technologii roste i vyznam polovodiCovych nanodastic. Jednim
z nejzietelnéjsich zdstupcu téchto materidld jsou kfemikové nanocastice, které diky své
netoxicité, vybornym optickym a elektrickym vlastnostem nasli uplatnéni v Siroké skale
modernich aplikaci. U téchto nanocdstic bylo navic zjiSténo, Ze pfi jejich syntéze metodou
netermdlniho plazmatu mohou bez dalsi Upravy vazat velkém mnoZstvi vodik(. Pfitomny
vodik poté méni vlastnosti nanocdstic a ¢ini z nich snadno termalné ¢i opticky
zazehnatelné latky. Kfemikové nanocdstice s takovymito vlastnostmi by v budoucnu
mohly byt pouzity ve vybusninach nebo by se mohly stat soucasti moderni energetiky
zaloZzené na skladovani vodik(.V ramci bakalarské prace mam v planu testovat vlastnosti
nanocdastic kfemiku pfipravované jiz zminénou metodou syntézy netermalnim plazmatem
za Ucelem jejich vyuZiti ve zminénych aplikacich. Mym cilem bude zménou pfidavaného
mnoZstvi vodiku do syntézy vytvaret série vzorkl o rlizné optické a termdlni stabilité. Po
optimalizaci metodiky jejich pfipravy se zamérim na vysvétleni pozorovanych fyzikalnich
a chemickych vlastnosti nejvhodnéjsich nanocastic a to predevsim na zdakladé jejich
struktury, energetické struktury a povrchové chemie. Prvotni vysledky mého snazeni
budou soucasti konferencni prezentace.




Nano-otisky v kriminalistice

Bc. Ondrej Laniak (M1)

Skolitel: Mgr. Anna Fuéikovd, Ph.D.

Na mistech Cinu jsou vzorky ¢asto v minimalnim aZz mikroskopickém mnoiZstvi, presto
mohou poskytovat obrovské mnozstvi informaci relevantnich pro vysetfovani. V této
praci jsem se zaméril na moznosti vyuziti mikroskopu atomarnich sil (AFM) ke zkoumani
pravé mikro-stop biologického charakteru. Jako reprezentaty téchto stop byla pfi
experimentech pouzita kfidla Sidélka krouzkovaného (Enallagma cyathigerum). K¥idla
vazky jsem pouZival zejména proto, Ze jejich nano-struktura je charakteristickd pro
daného jedince stejné tak, jako jsou otisky prstl charakteristické pro jednotlivé osoby.
Cilem prace bylo ziskani snimku origindlu kfidla, vyrobeni otisku kfidla. oskenovani tohoto
otisku a identifikalni porovnani se snimkem originalu. Otisky jsem vyrabél zalitim kfidla,
fixovaného na podlozce, polymerem PDMS. V pribéhu experimentl jsem vyzkousel riizné
zpUsoby fixace kridla v Petriho misce pomoci lepici pasky a také rlizné hustoty polymeru.
Soucdsti prace bylo také porovnani AC a Ql méficich modi AFM.



Priprava a povrchova modifikace kremikovych
nanokrystali metodou netermalniho plazmatu

Filip Matéjka (B3)

Skolitel: RNDr. Pavel Galat, Ph.D.

Makroskopicky kfemik je nedilnou soucasti lidské civilizace. V nano rozmérech ma
potencial byt jesté vyuzivanéjsi. Kiemikové nanocdstice (KN) jsou dobfe povrchové
terminovatelné, netoxické a télem ¢astecné metabolizované. Diky kvantovym efektiim se
KN stavaji efektivnim zdrojem svétla v Sirokém spektralnim rozsahu. Zminéné vlastnosti
¢ini KN zajimavymi pro medicinské, biologické ¢i optoelektronické aplikace.Tato prace
pojedndvda o pripravé KN nizkotlakym netermalnim plazmatem. PFi pfipravé byly
optimalizovany parametry reakéni smési, primarné koncentrace molekuldrniho vodiku, a
parametry vyboje, tj. energie a homogenita, za ucelem zlepseni vlastnosti KN a pfipravy
specifickych velikosti KN. Vysledkem byla syntéza krystalickych KN o rozmérech od 3 do
10 nm s intenzivni fotoluminiscenci na intervalu 680 az 1050 nm. KN byly prevedeny do
vodného roztoku a vystaveny atmosférickému netermalnimu plazmat (Uprava plazma
aktivovanou vodou). Vysokonapétové pulzni plasma ve vodném roztoku vytvari radikaly
a ionty. V kombinaci s reaktivnim povrchem KN dochazi k upravé molekularniho vzhledu
povrchu na bazi vzniku dusi¢nanovych komplexd. Terminace vede k posileni intenzity
fotoluminiscence az 60krat, zlepSeni dispergovatelnosti ve vodé a posuvu emise.
Povrchova modifikace je dlouhodobé stabilni.




Perspektivy sledovani chemickych procest pomoci
pokrocilych rentgenovych zobrazovacich metod

Jindfiska Semeradova (B3)

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

Pfedmétem mé prace je vyuziti pokrocilych rentgenovych metod pro pozorovani
chemickych déjii. Tyto metody jsou zalozeny na rozdilném utlumu, rozptylu a ohybu
rentgenového zareni v prostiedi probihajici chemické reakce. Tuto metodu jsem poutZila
k pozorovani vybranych materialt a rstu kvasinek.



Chemické senzory a forenzni odorologie

Bc. Lucie Vabrouskova (M1)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

Odorologie je véda zabyvajici se analyzou pach( a je vyuzivanda hlavné v kriminalistice pro
identifikaci osob a véci. Jednim z cild této védy je nahrazeni soucasnych metod, tedy
vyuziti specialné vycvi¢enych psli, presnéjSimi pfristroji s definovanou konzistentni
odezvou. Takovym pfistrojem je napfiklad senzorové pole chemickych senzorl zaloZzené
na principu zmény vodivosti, impedance nebo elektromotorického napéti. V ramci této
prace bylo provedeno méreni na aparatufe elektronického nosu obsahujici senzorové
pole stavajici z9 chemickych vodivostnich senzori pro méfeni prezence stopového
mnozstvi plynnych latek na bazi nanodratl ZnO, CuO a Cu;0. Na téchto senzorech se
zkoumala odezva ve formé zmény elektrického odporu pro vybrané latky z rfad alkohold,
aldehydu, ketond a esterd o koncentraci 1000, 5000 a 10000 ppm. Latky byly vybrany tak,
aby mély vysokou tenzi par a silnou pachovou signaturu. V rdmci prace byla otestovdna
funkénost a uzivatelskd privétivost programu pro ovladani senzorového pole a zaroven
citlivost senzor(i na pouzité latky.
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Robustni metody identifikace a modelovadni
hydrodynamické laboratorni soustavy

Bc. Jaroslav Cerman (M2)

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

V primyslu je potfeba optimalizovat fadu procesli. Ktomu se casto vyuZivaji
zjednodusené modely redlnych soustav. Naplni projektu je identifikace modelu
hydrodynamické laboratorni soustavy GUNT RT 674 s tlakovym cCidlem pro méreni vysky
hladiny. Soustava slouZi jako vérnd miniatura prlimyslového reaktoru s regulovatelnou
vySkou hladiny. K soustavé byl pfipojen pocita¢ pres méfici kartu NI USB-6001 (National
Instruments). Jedna se o zafizeni uréené pro sbér dat s analogové-digitalnim i digitdlné-
analogovym prevodnikem, které snadno spolupracuje se softwarem Matlab
(MathWorks).Matlab je v soucasné dobé nejlepSi nastroj pro numerické vypocty a
modelovani. Umoziuje také snadnou filtraci namérenych dat. V rdmci projektu byla
soustava identifikovana rlznymi metodami analyzy prechodové charakteristiky.
Matematicko-fyzikalni analyzou systému bylo zjiSténo, Ze soustava je nelineadrni a byl
uréen rad soustavy. Finalni model byl nakonec srovndn s namérenymi daty.



Visualization of technological process

Bc. Ondrej Golda (M1)

Skolitel: Ing. Jan Vrba

The process of conduction and transfer of heat is very important part of the chemical
engineering. Significant part of industry is dealing with this procedure and nowadays it
plays a major part in our lives. The heat transfer stations are real life examples of this
process. These stations among other things ensure supply of warm water that is used for
heating and delivery of process water to flats, houses and also technological plants. The
purpose of this project was to create an application that would provide a visualisation,
partial control, data acquisiton and up to a point capability to control the technological
process of heat exchange based on real technical blueprint of the heat exchange station.
This idea was based on a mutual communication among programmable logic controller,
computer application, test server, database and touch screen panel. This project was
processed by using several software tools, nominally SCADA/HMI system PROMOTIC,
configuration instrument Unity Pro L, visual software Vijeo Designer and database system
MySQL.



Metodika porovnavani kvality 3D skenovadni
Tomas Jirsa (B3)

Skolitel: Ing. Nada Tylova

Virtudlni 3D modely objekt(l jsou stdle popularnéjsi formou vizualizace a jiz nachazeji své
uplatnéni v mnoha oborech. Redlné objekty jsou vzhledem k jejich sloZitosti nej¢astéji
prevadény do virtudlni podoby pomoci 3D skenovani. Kvalita vyslednych skenl je
uZivatelem hodnocena predevsim vizualné.Tato prace je zaméfena na popis parametr(
jednotlivych 3D modell a jejich vyuZiti pfi vzajemném porovnani. Pro porovnani byly
vybrany 2 nejcastéji pouzivané metody 3D skenovdani — fotogrammetrie a stolni laserovy
skener. Modely byly nejprve generovany v aplikacich MFStudio a Recap Pro a ndasledné
prevedeny a zpracovany v prostiedi MATLAB.3D modely jsou tvoreny pomoci vrcholl a
stén. Tyto vlastnosti byly pouzity pro uréeni plochy, objemu a osové soumérnosti, které
byly vyuZity pro zarovnani modell a vypocet vzajemnych odliSnosti. Vysledné rozdily
modell byly pro lepsi pfehlednost prfevedeny do barevné $kaly a vizualizovany jako 3D
mapy.Tato metodika mUzZe najit své uplatnéni pri hodnoceni kvality 3D tisku a miry
zkresleni pfi Upravach a optimalizacich 3D modelu.



Redukce radu modelu pomoci vlastniho
ortogonalniho rozkladu a umélych neuronovych siti

Anna Kovarnova (B2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

S rozvojem nastroji numerické matematiky roste sofistikovanost a komplexita model(
dostupnych v inZenyrské praxi. Zaroven vsak roste i vypocetni narocnost vyhodnoceni
téchto modelll tak, Ze znemoznuje vyuziti téchto pokrocilych modell pro typicky
inZenyrské ulohy, jako je optimalizace ¢i fizeni procesu. Aplikaci technik redukce fadu
modelu je ale moZné sniZit vypocetni ndrocnost vyhodnoceni modelu a zaroven
kontrolované zachovat vétsinu jeho presnosti. BéZné techniky redukce fddu modelu jsou
zaloZzeny na vlastnim ortogondlnim rozkladu (POD, anglicky Proper Orthogonal
Decomposition) a Galerkinové projekci. Pomoci POD lze zpracovat libovolnou datovou
sadu nehledé na jeji plivod. OvSem pro Galerkinovu projekci je nutné, aby byl plvodni
model definovan soustavou bud algebraickych, nebo obycejnych diferencidlnich rovnic. V
této prdci si klademe za cil rozsitit redukci fadu modelu i na modely, kde definice systému
neni zndma. Na dvou pfikladech, von Kdrmanové virové stezce a ctvercové kavité
s periodicky se pohybujici sténou, ilustrujeme moznost nahrazeni Galerkinovy projekce
umélymi neuronovymi sitémi. Vyvijend metoda PODIANN (angl. POD with Interpolation
Based on Artificial Neural Networks) umoznuje pfipravu modelu redukovaného radu
pouze z dostupnych dat, bez znalosti jejich zdroje.

Casovy vyvoj tlakového pole ...

= linedrni kombinace médi vzniklych vlastnim
ortogonalnim rozkladem uloZenych dat



Double-feedback loop control of hydraulic system

Bc. Adéla Novakova (M1)

Skolitel: Ing. Jan Kohout

Hydraulic systems are usually controlled by changes of pressure and/or flow in the
system. Both of these quantities are limited by the hydro-mechanical properties of the
system. In the area of limit values, the system may not be able to correctly control the
required setting of values of these quantities. The aim of this work is to design a double-
feedback loop control of a hydraulic system implemented as a cascade of software-
controlled pressure and flow regulators. The work was implemented as a Codesys project
in the Pro-FX environment. A laboratory test hydraulic system was set up to carry out the
task. The resulting SW was implemented in a PLC HFX20m. The SW is able to send
messages via serial communication to the gateway, which controls the opening of valves
for pressure and flow control. The created controller can be used to control a real
hydraulic system.



Navrhovanie regulatoru pre stavovy model drona
Bc. Timotej Pitak (M2)

Skolitel: Ing. Jan Vrba

Ciefom prace je navrhnut riadenie pozicie avysky drona manipulovanim uhlovych
rychlosti jej rotorov tak, aby dron nasledoval nami zadané, referencné pozicie. Najprv bol
navrhnuty LQR regulator za predpokladu, Ze pozndme vsetky stavové premenné systému.
Boli pouZité 2 varianty: “Reference input” variant a Integracné riadenie. Potom, za
predpokladu, Ze vSetky stavové premenné nie su zndme, bol navrhnuty LQG systém
s integracnym riadenim a bol porovnany so systémom navrhnutym so "Reference input”
variantom a metdédou umiestnenia pdlov. Dron sa hybal v miestnosti Sirokej a dlhej 6
metrov a vysokej 3 metre. Dron dosiahol Ziadanu poziciu, ak sa jeho stred dostal do gule
okolo pozicie. Polomer tejto gule (0,08 m) je maximalna povolend chyba. Robustnost
navrhnutych systémov bola overend pridanim malého zdvazia. Vysledok prvej ¢asti ulohy
je, ze integracné riadenie je robustnejsie. Po pripojeni zavaZia sme u “Reference input”
metddy videli jasnu regulacnu odchylku, ktord pri integraénom riadeni nebola. Zaver
druhej casti ulohy je, Ze LQG je nielen robustnejsSie, ako sme ukdazali v predchadzajucej
ulohe, ale proces navrhu je jednoduchsi a menej vyCerpavajlci ako metdde umiestnenia
polov.




Virtual Reality Model Assessment Platform

Jakub Tomes (B3)

Skolitel: Ing. Nada Tylova

Goal of this project is to create a platform that allows the user to effortlessly transfer
models to a standalone virtual reality headset and load them into the app without having
to connect the headset to a computer.This is achieved by a combination of cloud model
repository and a client app that is installed on the headset. The repository can be hosted
anywhere and the client application connects to it. The user can then choose the models
they want to examine and load them into the headset with one click.The VR client app is
created in Unity Engine using the new Unity XR framework and supports the GL
Transmission Format (gITF). The Model Repository is built using Express, Node, Typescript
and MongoDB.



Charakteristika hydraulického okruhu

Bc. Nada Tylova (M1)

Skolitel: Ing. Jan Kohout

Hydraulické systémy jsou obvykle fizeny pomoci zmén tlaku a pritoku. Obé tyto veliciny
jsou limitovany hydro-mechanickymi vlastnostmi soustavy. V oblasti limitnich hodnot,
nemusi byt systém schopen spravné regulovat pozadované nastaveni hodnot téchto
veli¢in. V této praci byla zpracovana data zlaboratorniho testovaciho hydraulického
systému. Béhem experimentdlniho méreni byla fixovdna maximdlni hodnota tlaku
v soustavé a prltok byl postupné zvySovan v rdmci svého mozného rozsahu. Namérené
hodnoty byly porovnany s pozadovanou referenci danou nastavenim systému. Zpracovani
dat probihalo v prostfedi MATLAB.Rozdilim mezi nastavenou a skute¢nou hodnotou
veli¢in v systému byla pfifazena Skala urcujici miru dodrZzeni poZadované hodnoty na
vystupu. Vysledkem je charakteristika pracovniho rozsahu systému, ve kterém je schopny
udrZet zadané hodnoty veli¢in. Tato charakteristika mUzZe byt vyuZita pfi navrhovani
dalSich experimentl na této analyzované hydraulické soustavé, a to predevsim pfri
stanoveni pracovnich rozsah( tlaku a pratoku.



Bezkontaktni monitorovani tepové frekvence pomoci
RGB kamery

Lubomir Volak (B3)

Skolitel: Ing. Martin Schitz

Tato prace si bere za cil ukdzat, Ze k méreni tepové frekvence dospélého clovéka neni
potieba specialnich zafizeni. Hodnotu tepové frekvence ziskava bezkontaktnim mérenim
a kimplementaci vyuzZivd programové prostfedi MATLAB od americké spolecnosti
MathWorks. Program pomoci béZzné webkamery vytvafi zaznam, konkrétné snimky cela
¢irtQ, s preddefinovanym rozliSenim, ktery nasledné analyzuje. Zelené slozky jednotlivych
snimk( zpriméruje a vypoctené priméry dale interpoluje pro vhodnou vzorkovaci
frekvenci. Po provedeni frekvencni analyzy pomoci Fourierovy transformace bude
nejvyznamnéjsi slozka ve frekvenénim spektru odpovidat tepové frekvenci daného
Clovéka.



Vyvoj mobilni aplikace pro vyuziti v rehabilitaci
mimického svalstva

Bc. Karel Sticha (M2)

Skolitel: Ing. Jan Kohout

Rozsifeni mobilnich technologii jako jsou chytré telefony ¢i tablety mezi Sirokou verejnost
vytvorilo prostor pro zlepseni zdravotnickych sluzeb. Ve spolupraci s Fakultni nemocnici
Kralovské Vinohrady vyvijend aplikace pro mobilni zafizeni ma slouzit k podpore [éCby,
respektive rehabilitace pacientll s parézou licniho nervu. Mezi lé¢ebné procedury patfi
krom tepelnych obklad(, masazi, akupunktury, elektrostimulaci nebo psychoterapie také
aktivni cviceni mimického svalstva, které mlzZe pacient po zaSkoleni provddét doma
samostatné. Aplikace ma pak slouzit nejen jako ndstroj pro zaznam domaciho cviceni, ale
zejména jako motivaéni prostifedek pro pravidelné cviceni. Jako platforma pro tvorbu
mobilni aplikace byl zvolen Xamarin (Microsoft), jenz umoZnuje soucasny vyvoj pro
operacni systémy Android i iOS v modernim programovacim jazyce C#.



