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Ustav analytické chemie (402)

USTAVNI KOORDINATOR
Ing. Martin Clupek, Ph.D.
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Analyticka chemie |

MISTO: A105

KOMISE
doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Gabriela Broncova, Ph.D.

Mgr. Alla Sinica, Ph.D.

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

PROGRAM

08:30

08:30

08:45

09:00

09:15

09:30

09:45

zahdjeni

Bc. Kristyna DobSikova (M2, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)

Strukturni analyza methamfetaminu v roztoku metodami molekulové
spektroskopie

Bc. Ladislav Gross (M2, Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.)

Studium sympatomimetickych léc¢iv metodou povrchem zesilené Ramanovy
spektroskopie

Bc. FrantiSek Horak (M1, prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.)

Laser-diferenéni spektroskopie v terahertzové oblasti

Adéla Korytakova (B3, Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.)

Viiv plasmonického kovu a excitacni vinové délky na SERS spektra berberinu

Bc. Michaela Odraskova (M2, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)

Studium novej syntetickej drogy 4F-bufedronu pomocou molekulovej
spektroskopie

Bc. Livia Turekova (M2, prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka)

VyuZiti mikroskopickych technik pro studium pylovych zrn jako potencidlnich
nosica léciv



10:00 Bc. Ondrej Vrtélka (M2, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)

Spektroskopickd charakterizace projevi karcinomu pankreatu



Strukturni analyza methamfetaminu v roztoku
metodami molekulové spektroskopie

Bc. Kristyna Dobsikova (M2)

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

Methamfetamin je stimulaéni synteticka droga, jejiz nejvétSim producentem v Evropé je
Ceska republika, kde jsou kaidoro¢né odhaleny stovky varen a zabaveny a? desitky
kilogramu latky. Z tohoto divodu je nutna rychla a spolehlivd analyza a identifikace,
kterou metody molekulové spektroskopie nabizi. Mezi ty se fadi i chiroptické metody,
diky nimz muzZeme ziskat informaci o jejich detailni trojrozmérné strukture, coz mlze
vést k pochopeni mechanismu plsobeni drog v organismu.Tato prace se zabyva studiem
struktury methamfetaminu v roztoku pomoci metodinfratervené a Ramanovy
spektroskopie a z ddvodu optické aktivity latky i metodelektronového a vibraéniho
cirkuldarniho dichroismu ve spojeni s ab initio vypoCty. Pomoci kvantové chemickych
vypoctd bylo nalezeno celkem Sest stabilnich konformer(, jejichz geometrie byly
optimalizovany na drovni B3PW91/aug-cc-pVDZ++G(d,p) a podle Boltzmannova
rozdéleni bylo odhadnuto jejich relativni rovnovazné zastoupeni. Velmi dobra shoda
experimentdlnich spekter se spektry simulovanymi umoznila spolehlivé uréit absolutni
konfiguraci enantiomerd, interpretovat namérena spektra a detailné popsat molekularni
strukturu v roztoku.



Studium sympatomimetickych léciv metodou
povrchem zesilené Ramanovy spektroskopie

Bc. Ladislav Gross (M2)

Skolitel: Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.

Sympatomimetika jsou latky, které pUsobi na vegetativni nervovy systém a napodobuji
ucinky podrdzdéni sympatického nervového systému. Vegetativni nervovy systém
inervuje veskeré vnitfni organy a ovliviiuje zakladni Zivotni funkce — srdecni vykon,
pratok krve, traveni vylu¢ovani apod. Studovana sympatomimetika (dopamin, efedrin,
klonidin a salbutamol) plsobi na funkci srdce, plic a regulaci krevniho tlaku. Pro jejich
studium v nizkych koncentracich se nabizi vyuZiti povrchem zesilené Ramanovy
spektroskopie (SERS). Diky adsorpci analytu na zesilujici plasmonicky substrat (¢asto
uzivané jsou Ag, Au, Cu povrchy) dochazi k vyraznému zesileni spektralni odezvy a
posunuti limitu detekce k niz§im koncentracim (b&zné 10 mol/L). Cilem této prace je
ovérit vhodnost SERS spektroskopie pro detekci a identifikaci vybranych
sympatomimetik a nalezeni optimalni kombinace excita¢ni vinové délky a vhodného
zesilujiciho substratu pro ziskani optimalni spektralni odezvy studovanych latek.



Laser-diferencni spektroskopie v terahertzové oblasti

Bc. FrantiSek Horak (M1)

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

Prace je zaméfena na laserové diferencni spektroskopii vterahertzové oblasti a
interpretaci namérenych prechodd amoniaku. Pomoci laserové-diferen¢ni terahertzové
techniky bylo v Ceské republice poprvé zméfeno rotaéni spektrum plynného vzorku
v této spektrdlni oblasti. Vyhodou méreni na laserové-diferenénim terahertzovém
spektrometru je dosazeni vyssiho rozliSeni oproti technikdm vzdalené infracervené nebo
mikrovinné spektrometrie. Prvnim krokem bylo prostudovani rotacnich prechodl
kalibra¢niho plynu (oxidu uhelnatého), jejichz presné frekvence byly prevzaty z databaze
rotacnich prechod, ktera obsahuje predikce frekvenci prechodu klicovych zmérenych i
nezmérenych plynnych latek. Toto prostudovani také slouzilo k rychlejSimu priabéhu
urcovani jiz pfesné zmérenych prechod( kalibra¢niho plynu. Tyto namérené prechody se
nasledné vyuZily ke kalibraci spektrometru pro zjisténi korekce frekvencnich posuna.
Vysledna kalibra¢ni funkce byla déle pouzita ke korekci mérenych prechodld amoniaku
v zakladnim a excitovaném vibraénim stavu. V obou vibracnich stavech bylo naméreno
nékolik rotacnich prechodu, ptricemz dva prechody z excitovaného vibracniho stavu byly
naméreny viibec poprvé.



Vliv plasmonického kovu a excitacni vinové délky na
SERS spektra berberinu

Adéla Korytakova (B3)

Skolitel: Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.

Povrchem zesilend Ramanova spektroskopie (Surface-Enhanced Raman Scattering, SERS)
umoznuje znasobit optickou odezvu analyti, jeZ jsou adsorbovany na povrchu
plasmonickych kovi. Nejcastéjsimi analyty jsou latky vykazujici velkou afinitu ke
kovovému povrchu. Tyto latky se snadno adsorbuji na kovové povrchy diky tomu, Ze ve
své strukture obsahuji heteroatomy, vétSinou se jednd o atom dusiku. Mezi tyto latky
patfi zejména alkaloidy. Berberin, jako jeden ze zastupcu alkaloidd, patfi do skupiny
benzylisochinolinovych alkaloidl, které maji potencialni biologickou aktivitu. Jedna se o
prirodni alkaloid, ktery se vyskytuje predevsim v kofenech a klfe dfistalu a mize
vlastoviéniku. Byl zndm jiz ve starovéké Ciné a v &inské mediciné se objevuje dodnes.
V moderni mediciné se jeho veliky potencidl nachazi v potlacdeni rlstu nadorovych
bunék.V této praci byla mérena SERS spektra berberinu deponovaného na Au, Ag a Cu
plasmonickych substratech pfipravenych galvanickym vylu€ovdanim na hlinikovou
podlozku. SERS spektra byla zaznamendvana s vyuZitim rliznych excitacnich vinovych
délek (532 nm, 780 nm a 1064 nm). Cilem téchto méreni bylo zjistit, ktery plasmonicky
substrat a excitaéni vinova délka jsou vhodné pro detekci a identifikaci berberinu.



Studium novej syntetickej drogy 4F-bufedronu
pomocou molekulovej spektroskopie

Bc. Michaela Odraskova (M2)

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

Nové syntetické drogy sa v sucasnosti teSia velkej oblube medzi uzZivatelmi drog, za o
vdacdia svojmu casto legdalnemu statusu, uUcinku podobnému nelegdlnym drogam,
ale hlavne ich zvySujucej sa dostupnosti. Vzhfadom k ich stupajucemu poctu na trhu
rastie aj potreba ich spolahlivej identifikacie a analyzy, k comu méZzeme vyuZit napriklad
metdd molekulovej spektroskopie. Jednou znich je aj spektroskopia cirkuldrneho
dichroizmu, ktora v kombinacii s ab inito vypoctami umoznuje podrobne Studovat 3D
Strukturu tychto latok vo vodnom prostredi.Tato Studia je zamerand na analyzu novej
syntetickej drogy 4F- bufedronu zo skupiny katindnov pomocou vibrac¢ného cirkuldrneho
dichroizmu (VCD) a elektrénového cirkularneho dichroizmu (ECD), doplnenymi
konven¢nou IR a UV spektroskopiou v spojeni s kvantovo-chemickymi vypoctami.
Pomocou tychto vypocétov sme ziskali 3D Strukturu Styroch najstabilnejSich konformérov
Studovanej latky a ndsledne simulovali ich spektrd VCD, ECD, IR a UV. Tieto spektra boli
dalej porovnavané so spektrami experimentalnymi s vyuZitim pomocou indexu
podobnosti spektier. Jeho vysokd hodnota overila spravnost predikcie, a tak sme mohli
spolahlivo urcit absolutnu konfiguraciu enantiomérov a ziskat podrobné stereochemické
informacie o molekule 4F-bufedronu v roztoku.



Vyuziti mikroskopickych technik pro studium
pylovych zrn jako potencidlnich nosict léCiv
Bc. Livia Turekova (M2)

Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Z hlediska efektivity terapie je v sou¢asném vyvoji modernich Iékovych forem trendem
uplatnéni nanocastic a systémd umoziujicich cileny transport a uvolfovani Iéciv.
Zajimavym pfistupem kdané problematice je idea wvyuZiti obnovitelného a
vSudypritomného biologického materidlu — pylovych zrn. Jejich skofdpky jsou velikostné
homogenni pfirodni mikrokapsule chranici geneticky material rostlin pred
environmentalnimi vlivy. Proto se vyznacuji dobrou elasticitou, rezistenci viici kyselym a
zasaditym latkam, ochranou obsahu pred UV zarenim a odolnosti vici teplotdam do 250
°C, coz z nich taky délad potencidlné vhodné nosice léciv. Po vycisténi pylovych zrn od
alergennich latek mlze byt aktivni farmaceutickd latka chemicky nebo fyzikalné
navdzand na povrch skordapky, nebo zapouzdiena dovnitf. Pro zlepSeni kontroly
uvolfiovani léCiva je mozné pfidat vhodné ochranné vrstvy na povrch, nebo umistnéni
vyhovujici matrice dovnitf spolu s ucinnou latkou. Pro strukturni a chemickou
charakterizaci povrchu pylovych zrn (napf. fepky, pohanky, jetelu) byly vyuzity
neinvazivni a nedestruktivni pokrocilé analytické techniky. Zejména mikroskopie
atomarnich sil (AFM), skenovaci infracervend mikroskopie blizkého pole (SNIM) a
klasické metody vibracni spektroskopie.



Spektroskopicka charakterizace projevi karcinomu
pankreatu

Bc. Ondrej Vrtélka (M2)

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

Cinnost slinivky bfisni mG%e byt narusena rlznymi onemocnénimi, z nichi
umrti na nddorova onemocnéni a Sance na doziti se péti let od diagndzy neprekracuje 5
%. Znacné nepriznivd progndza je zplsobena absenci dostatecné specifické a senzitivni
metody diagnostiky, kterd by umoznila odhaleni této vysoce agresivni formy rakoviny
vraném stadiu. PrObéh karcinomu pankreatu je provazen biochemickymi zménami
v organizmu odrazejicimi se v krvi a krevni plazmé. NejenZe je moiné pozorovat
odlisSnosti v koncentraci protein( a dalSich esencidlnich biomolekul, ale dochazi i
k naruseni jejich strukturnich motiva. Tyto zmény se mohou projevit jiz v preklinickém
stddiu a mohou byt vysoce specifické. Toho Ize vyuZit a zmény analyzovat pomoci
citlivych spektroskopickych metod. Vtéto praci byla krevni plazma pacientt
s karcinomem pankreatu a kontrolnich jedincd podrobena analyze elektronovym
cirkuldarnim dichroismem a infraervenou spektroskopii. Vyznamnou roli pro ovéreni
vyuZitelnosti vySe zminénych technik pro diagnostiku karcinomu pankreatu hraje
statistické vyhodnoceni. Vyuzitim diskriminaéni analyzy byl vytvofen statisticky model
spolehlivé rozdélujici vzorky pacientd s karcinomem pankreatu od kontrolni skupiny.
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MISTO: A238 — SEKRETARIAT UACH

KOMISE
Ing. Vadym Prokopec, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Jan Koucky, Ph.D.

Ing. Antonin Kania, Ph.D.

Ing. David Matousek (OPTIK INSTRUMENTS s.r.o).

PROGRAM

08:30

08:30

08:45

09:00

09:15

09:30

09:45

zahajeni

Bc. Nina Habanova (M1, Ing. Radek Pohl, Ph.D.)

Vplyv rozpustadla na NMR parametre oktyl 8-D-glukopyranozidu

Bc. Tereza Jandurova (M2, doc. Mgr. Tatjana Siskanova, CSc.)

Elektrochemickd detekce metabolitt katecholaminG — markert neuroblastomu

Bc. Barbora Muzikova (M2, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Kvantifikace bioaktivnich sloZek ve vzorcich omamnych a psychotropnich latek
metodou NMR s vyuZitim externiho standardu

Bc. Tereza Navratilova (M2, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

VyuZiti ADEQUATE spekter NMR pro stanoveni uhlikové kostry molekul

Bc. Karolina Salvadori (M2, prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka)

Zevrubné studium substituovanych nosylamidi jakozto prekurzor( pro ndslednou
syntézu receptoru na bdzi modifikovanych mocovin

Bc. Lucie Spackova (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Priprava a charakterizace fluorescencné znacenych kremicitych nanocdstic



10:00 Bc. Anastasiia Tulupova (M2, Ing. Gabriela Broncova, Ph.D.)

Modifikované uhlikové elektrody pro elektrochemickou detekci nukleovych bdzi
anebo nukleotidd



Vplyv rozpustadla na NMR parametre oktyl 8-D-
glukopyranozidu

Bc. Nina Habanova (M1)

Skolitel: Ing. Radek Pohl, Ph.D.

Tato praca sa zaobera studiom vplyvu prostredia (rozpustadla) na NMR parametre
jednoduchych glykozidov. Za modelovu zli¢eninu bol zvoleny oktyl B- D- glukopyranozid,
ktory vykazuje dobru rozpustnost v Sirokej skale rozpustadiel. Z nameranych NMR dat
v D,0 aCDCls je zrejmé, Ze rozpustadlo nema vplyv na konformaciu pyrandzového
kruhu, avsak ovplyviiuje konformaciu hydroxymetylovej skupiny. Ukdzalo sa, Ze zatial ¢o
vo vode suU populované rotaméry gg a gt, tak v chloroforme prevaZzuje rotamér gg. Tieto
vysledky sltZia ako ,proof- of- concept” mojej diplomovej prace, ktord sa bude zaoberat
vplyvom dalsich rozpustadiel na konformaciu pyrandzového kruhu, hydroxymetylovej
skupiny a aglykénu pre D- glukopyrandzu a D- galaktopyrandzu.



Elektrochemicka detekce metaboliti katecholamin(
— markertd neuroblastomu

Bc. Tereza Jandurova (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Siskanova, CSc.

Metabolity katecholaminl vyskytujici se ve zvySenych koncentracich v lidské moci
mohou byt signalem zavainé détské nemoci — neuroblastomu. V¢asna detekce téchto
metabolitl umoznuje potvrzeni diagndzy, nebo sledovani pribéhu onemocnéni. Do
skupiny metabolitl katecholamind, diky kterym mUzZeme onemocnéni neuroblastomu za
v€éas diagnostikovat, spadaji derivaty kyseliny mandlové, konkrétné kyselina
vanilmandlovd (VMK) a kyselina homovanilovd (HVK). Cilem prace bylo wvyuZit
rozpoznavaci vlastnosti guanidinové skupiny pro elektrochemickou detekci VMK a HVK.
Aminoguanidin byl kovalentné imobilizovan na povrch platinové elektrody modifikované
produktem elektrochemické oxidace 3-aminobenzoové kyseliny (Pt/poly(3ABA)/AG).
Studium interakce mezi guanidinovou skupinou a VMK/HVK bylo provedeno metodami
elektroimpedancni spektroskopie (EIS) a potenciometrie. BEhem potenciometrickych
méreni bylo prokazano, ze aminoguanidin vystupuje vici testovanym metabolitim jako
neutrdlni nosi¢. Nalez VMK v mo¢i v koncentraénim rozsahu 1,0 x 10— 5,4 x 10~ mol/I
je varovnym signalem pro vyskyt neuroblastomu. Bylo zjisténo, Ze elektrody na bazi
Pt/poly(3ABA)/AG poskytuji potenciometricky signal k VMK v koncentraénim rozsahu
3,5x10™-1,4x 1073 mol/I.



Kvantifikace bioaktivnich slozek ve vzorcich
omamnych a psychotropnich latek metodou NMR s
vyuzitim externiho standardu

Bc. Barbora Muzikova (M2)

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

Omamné a psychotropni latky (OPL) predstavuji ohroZeni pro spolecnost a lidské zdravi.
Z této kategorie se ddale vyclenuji nové psychoaktivni latky (NPS), které maji
napodobovat Ucinky klasickych drog, napftiklad heroinu, kokainu nebo pervitinu. Vynikaji
svou nebezpecnosti zejména z dlvodu nedostatku informaci o jejich strukturdch a
Ucincich a také ldkavé ceny a nezkuSenosti uZivateld stimto typem latek. Do této
skupiny se fadi zejména syntetické kanabinoidy, syntetické kathinony a v posledni dobé
také opioidy.Nové psychoaktivni latky se ¢asto vyskytuji ve smésich jak s dalSimi [atkami
tohoto typu, tak slatkami zlepsujici bud uc¢inek drogy nebo jeji mnozstvi. Proto je
dilezité vyvinout metodu, kterd je schopna nejen identifikovat dosud neznamé latky, ale
také primési a zaroven stanovit mnoistvi obsazené bioaktivni slozky.Cilem prace je
vyvinout metodu pro kvantifikaci sloZzek vzorkd omamnych a psychotropnich latek
pomoci NMR spektroskopie. Bude zde vyuzit vnéjsi standard umistény do kapilary
v NMR kyveté. Tato technika by do budoucna mohla umoznit stanoveni jednotlivych
sloZzek vaci rdznym standarddm a znovupoutZiti jak kapilar, tak samotnych vzorkd pro
pripadna dalsi stanoveni.



Vyuziti ADEQUATE spekter NMR pro stanoveni
uhlikové kostry molekul

Bc. Tereza Navratilova (M2)

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

Klicovym krokem pfi ur€eni struktury organickych molekul je jednoznacna identifikace
jejich uhlikové kostry. Predklddand prace se vénuje této problematice s vyuZitim
experimentd NMR studujicich '3C, isotopology latek. Tyto experimenty jsou obecné
velmi mélo citlivé, jelikoZ pfirozené zastoupeni *3C; isotopologu ve vzorku ¢ini pouze
~0,01 %. Obecné znamym experimentem pro studium 3C- 13C interakci je INADEQUATE,
ktery pro detekci vyuZivd jader '3C. | pfes vysokou citlivost soudobych NMR
spektroskopl tento experiment klasicky vyZaduje desitky miligram0 latky, coz
pfedstavuje problém v pfipadé jejiho omezeného mnoistvi. Ke studiu 13C-13C interakci
pfi miligramovych mnoZstvich dostupné latky pak lze pouZit inverzni experimenty
ADEQUATE, vyuZivajici pro detekci jader H. Cilem této prace je pfedstavit vyhody a
nevyhody pouZziti obou experiment( pfi studiu molekuly
(2- (di(1H- pyrrol- 2- yl)methyl)fenoxy)methyl propionatu, ktera byla pfipravena jako
meziprodukt pfi vyvoji solvatochromni latky. U této latky bylo nejprve provedeno uplné
pfifazeni véech H, 13C a >N signdld NMR pomoci naméfenych H, 3C, H-H, 'H-13C a
'H- >N spekter COSY, LR-COSY, NOESY, HSQC, HMBC a dal3ich. Nasledné byla studovéna
uhlikova kostra této molekuly pomoci 1D a 2D INADEQUATE, a 1,1- a 1,n- ADEQUATE
spekter.



Zevrubné studium substituovanych nosylamidi
jakozto prekurzort pro ndslednou syntézu receptort
na bazi modifikovanych mocovin

Bc. Karolina Salvadori (M2)

Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Slouceniny obsahujici sulfonamidovou skupinu jsou cilem vyzkumu mnoha védeckych
tyma jiz fadu let. Tento strukturni motiv je zakladem rady léciv a v soucasné dobé je
vyuzZivan predevsim v pfipravcich s diuretickymi ¢i antimalarickymi Gcinky. Kromé
medicinalniho vyuZiti maji sulfonamidy své misto v organické syntéze, kde jsou
vyuzivany jako substraty pro pfipravu primdrnich a sekundarnich amin(. Jsou rovnéz
znamé jako neutralni donory vodikové vazby v supramolekuldrni chemii.V tomto
projektu se zamérenim na nové receptory aniontd bylo vyuZito hned nékolik vlastnosti
sulfonamidové skupiny: (a) jeji schopnost odtahovat elektrony z mista komplexace,
umoziujici zvySeni efektivity receptoru, a (b) kyselost vodiku, ktery lze substitu¢né
nahradit, a tak napfiklad ukotvit receptor na pfipadny nosic. Pro ucely syntézy receptort
byla pfipravena fada rdzné substituovanych sulfonamidovych meziproduktl, jejichz
vlastnosti byly zkoumany pomoci UV-VIS a NMR spektroskopie a dale také
elektrochemickymi technikami (cyklickou voltametrii a polarografii). Dlkladné
prozkoumani vlastnosti téchto sloucenin poskytlo novad data, na jejichz zadkladé Ize
porozumét nejen zdkonitostem chovani téchto stavebnich blok( v pfitomnosti aniontd,
ale zaroven predikovat komplexac¢ni chovani koneénych receptoru.



Priprava a charakterizace fluorescencné znacenych
kremicitych nanocdstic
Bc. Lucie Spackova (M2)

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

Tato prace je vénovana pripravé kfemicitych nanodastic, modifikaci jejich povrchu
fluorescen¢nimi latkami a jejich charakterizaci.Kfemicité nanocastice byly pfipraveny
nékolika rGznymi postupy, nasledné byl jejich povrch modifikovan aminoskupinami, diky
kterym bylo moZné na jejich povrch navazat fluorescein isothiokyandt a rhodamin B.
Takto upravené nanocastice byly ndsledné charakterizovany transmisni elektronovou
mikroskopii, fluorescencni spektrometrii a stupen jejich aminace byl stanoven UV-VIS
spektrometrii.



Modifikované uhlikové elektrody pro
elektrochemickou detekci nukleovych bazi anebo
nukleotidu

Bc. Anastasiia Tulupova (M2)

Skolitel: Ing. Gabriela Broncova, Ph.D.

PfedloZzend prdce je zaméfend na detekci nukleotidl a nukleovych bazi pomoci
modifikované uhlikové elektrody. Modifikace uhlikové elektrody (GC) byla ddna dvéma
kroky: i) na povrch GC elektrody byla nanesena nejprve polymerni vrstva z monomeru 4-
amino-2,1,3-benzothiadiazolu o koncentraci 5 mmol I! rozpusténého v3M H3SOs
metodou cyklické voltametrie (CV) za specifickych podminek a ii) pfipravena polymerni
vrstva byla ddle modifikovdna médnatymi ionty z roztoku CuSO4 koncentraci 0,01 mol I
1. Pro charakterizaci pfipravenych elektrod byla pouZita metoda CV a elektrochemicka
impedancni spektroskopie (EIS), které potvrdily pfitomnost polymerni vrstvy na povrchu
GC elektrody. Metoda diferen¢ni pulzni voltametrie (DPV) byla pouZita ke srovnani
odezvy trech typU elektrod a to Cisté GC, polymerni (PABTD) a modifikované polymerni
(PABTD-Cu?*) elektrod na adenin v roztoku fosfatového pufru o pH 7,0. PABTD a PABTD-
Cu?* elektrody vykazovaly vét$i proudovou odezvu na koncentraéni zménu adeninu
oproti Cisté GC elektrodé. Dale bylo zjisténo, ze modifikované elektrody mohou byt
vyuzity k simultanni detekci nukleovych bazi zejména adeninu (A) a guaninu (G) anebo
nukleotidl a to guanosinmonofosfatu (GMP) a adenosinmonofosfatu (AMP). Nicméné
piky AMP a GMP jsou mnohem méné zfetelné oproti A a G.
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Bc. Marta Hybaskova (M2, doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D.)

Studium retence nukleotidi na novych steroidnich staciondrnich fdzich

Bc. Véra Kantorova (M2, Ing. Antonin Kana, Ph.D.)

VyuZiti metody sp-ICP-MS pro monitoring stfibrnych nanocdstic v kosmetickych
pfipravcich

Bc. Jana Karli¢ckova (M2, Ing. Antonin Kana, Ph.D.)

Primad analyza stopovych prvki ve viné metodou ICP-MS

Pavlina Kvasova (B3, prof. Ing. Oto Mestek, CSc.)

Stanoveni stopovych prvku v destilatech hmotnostni spektrometrii s indukcné
vdzanym plazmatem

Bc. Barbora Linhartova (M2, prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.)

Meéreni lidského pachu pomoci GCxGC-TOF

Bc. Véra Schrenkova (M1, Ing. Antonin Kana, Ph.D.)

Speciacni analyza rtuti: postkolonové generovdni hydrid( a studium jejich
dealkylaci pomoci kryogenni pasti



Studium retence nukleotidi na novych steroidnich
staciondrnich fazich
Bc. Marta Hybaskova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D.

Nukleotidy jsou skupina molekul vyskytujicich se ve vSech Zivych organismech a
zastavajicich zdsadni Ulohu v fadé biologickych procesu. Proto probihaji neustalé pokusy
o vyvoj a zdokonalovani metod jejich separace a kvantifikace. Jednou z moznosti je
vyuziti HPLC se steroidnimi staciondrnimi fazemi, které se sklddaji napf. z derivatd
cholesterolu ¢i Zlu€ovych kyselin. Tyto faze poskytuji mista pro fadu odlisnych interakci s
analyty, navic mohou byt tvarové selektivni a u nékterych fazi byla prokazana i
enantioselektivita. Staciondarni faze, kterym se vénuje tato prace, byly pfipraveny Ugiho
reakci. Byly zkoumany dvé steroidni faze (derivat kyseliny cholové a deoxycholové), a
jako reference byla pouZita stacionarni faze tvofend 3-aminopropyl silikagelem. Na
téchto fazich byla testovana separace ctyr nukleotidl (adenosin, guanosin a uridin 5'-
monofosfat, cyklicky guanosin 3°,5"-monofosfat) za podminek izokratické eluce s
pouZitim mobilni faze tvofené fosfore¢nanovym pufrem (¢ = 6,7 mmol-I"%, pH = 7,4)
a methanolem v objemovém poméru 80:20 a 90:10. Byl pouzit absorpéni detektor a
signal byl vyhodnocovan pfi 264 nm. Byl sledovan vliv substituentd stacionarnich fazi na
retenc¢ni chovani nukleotidd, vliv slozeni mobilni faze, a dale stabilita stacionarnich fazi a
opakovatelnost analyz.



Vyuziti metody sp-ICP-MS pro monitoring stfibrnych
nanocastic v kosmetickych pripravcich

Bc. Véra Kantorova (M2)

Skolitel: Ing. Antonin Kara, Ph.D.

Nanotechnologie dnes nachdzi vyuZiti v Siroké Skale odvétvi, mimo jiné i v kosmetickém
pramyslu. VyuZiti zde nachazi napfiklad nanodastice oxidu titanic¢itého a zinecnatého,
které se pouzivaji vopalovacich pripravcich. Zajimavé vyuziti vSak diky svym
antiseptickym vlastnostem nabizi i nanocastice stfibra. Predklddana prace se zabyva
pfipravou vzork( kosmetickych pfipravk(l pro analyzu stfibrnych nanocdstic pomoci
hmotnostni spektrometrie s indukéné vazanym plazmatem v single particle médu. Na
disperzi standardu sttibrnych nanocastic byla testovana casova stabilita ¢astic v riznych
extrakénich cinidlech. Dale byla optimalizovdna koncentrace vybraného extrakéniho
¢inidla, velikost navazky a doba extrakce. Pro optimalizovanou metodiku byla stanovena
mez detekce. Metodika byla ndsledné aplikovana na redlné kosmetické pripravky.



Prima analyza stopovych prvk( ve viné metodou ICP-
MS

Bc. Jana Karlickova (M2)

Skolitel: Ing. Antonin Kafia, Ph.D.

V potravinarském pramyslu, stejné jako v jinych primyslovych odvétvich, dochazi
k padélani vyrobk( za ucelem neopravnéného obohaceni padélateld. Spotrebiteli velmi
oblibenou, ale také hojné falSovanou komoditou je vino. Existuje pestra skala zplsobu
falSovani vina — prikladem muzZe byt neopravnény pridavek cukrd, vody, klamavé
oznaceni stari ¢i geografického plvodu. Jednou z moZinosti ovéreni geografického
plvodu je analyza stopovych prvk(. V této prdci byla vyvinuta metoda pfimého
stanoveni stopovych prvkli ve viné metodou ICP-MS, kdy vzorky vina nejsou pred
analyzou sloZité nebo zdlouhavé upravovdny a jsou pouze vhodné naredény. Tento
zpUsob pfripravy vzorku je jednoduchy, rychly a je vhodny pro velky objem vzork( k
analyze. Komplikaci tohoto zplsobu pfipravy vzorkd je pfitomnost organické matrice,
kterd je pfi méreni pficinou nespektralnich interferenci, coz ma za ndsledek nepresné
vysledky. Prfiprava vzork(d vin byla optimalizovdana pro minimalizaci matri¢nich vliv(,
vyvinutd metoda byla validovana a byla vyuzita pti analyze moravskych vin.



Stanoveni stopovych prvki v destilatech hmotnostni
spektrometrii s indukcné vazanym plazmatem

Pavlina Kvasova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Oto Mestek, CSc.

Destilaty jsou ve svété velmi oblibené a vyhleddvané. Obsah stopovych prvki
v destilatech nese informace o jejich plvodu — pouzitych surovinach, technikach
zpracovani a kvalité vody pouzité pro redéni destilatli. Méreni vybranych stopovych
prvkl v alkoholickych ndpojich je vyZadovano z hlediska kontroly kvality. Obsahuji vak
vysoky obsah ethanolu, ktery znesnadnuje stanoveni jednotlivych prvkd. Cilem této
prace bylo zjistit, jak ovliviiuje koncentrace ethanolu signaly stanovovanych prvka pfi
analyze metodou hmotnostni spektrometrie sindukéné vdzanym plazmatem a
vypracovat a validovat metodiku stanoveni stopovych prvk( s jednoduchou pfipravou
vzorku. Redénim vzork( destilatdl a pouzitim roztokd vhodnych vnitinich standard( bylo
mozné potlacit vliv matrice a vybrané prvky stanovit. Pro kazidy prvek se zjistila mez
detekce, ovéfila se presnost stanoveni v matrici irské whiskey. Nakonec se stanovil
obsah stopovych prvkil ve vybranych vzorcich irské whiskey.



Meéreni lidskeho pachu pomoci GCxGC-TOF

Bc. Barbora Linhartova (M2)

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

Lidsky pach je pro kazdého clovéka individualni stejné jako naptiklad DNA nebo otisk
prstu, proto by mohl vyuzivan kidentifikaci jedince nejen v souvislosti s trestnou
Cinnosti. Doposud vsak nebyl kdéd lidského pachu rozlustén, proto jsou hledany
souvislosti jednotlivych vlivli a faktor(i na lidsky pach. Jednim z faktor(, ktery ovliviiuje
lidsky pach u Zen, jsou predevsim pohlavni hormony, jejichz hladiny se v pribéhu
menstruacniho cyklu méni. Lze tedy predpokladat, Ze se tato skutecnost odrazi i na
sloZzeni lidského pachu Zeny. Tento vliv byl zkouman jiz dfive, a to za pouZiti GC/MS,
ovéem tento experiment nebyl statisticky vyznamny. V rdmci této prace byla
vypracovana literarni reSerSe na téma Zenské hormony a jejich metabolismus. Byly
naméreny vzorky pachu Zeny v rliznych obdobich menstruaéniho cyklu pomoci metody
GCxGC-TOF. Ve vyslednych chromatogramech byly hledany metabolity téchto hormond
a latky s nimi souvisejici.



Speciacni analyza rtuti: postkolonové generovani
hydridd a studium jejich dealkylaci pomoci kryogenni
pasti

Bc. Véra Schrenkova (M1)

Skolitel: Ing. Antonin Kara, Ph.D.

Rtut je povaZovana za jeden z nejvice toxickych prvk( a jeji pfitomnost v Zivotnim
prostiedi ma tak znacéné negativni vliv na lidské zdravi i ekosystém. Vyskytuje se
v nékolika chemickych formdach (speciich), které se odlisuji vlastnostmi, jako je
metabolismus ¢i schopnost bioakumulace. VSechny slouceniny rtuti vSak vzhledem
ke svym toxickym vlastnostem predstavuji zdravotni riziko jiz ve velmi nizkych
koncentracich. Obvyklym pFistupem ke speciacni analyze, tedy kidentifikaci a
kvantifikaci jednotlivych specii, je sprazeni separacni techniky s prvkové citlivym
detektorem na spektrometrické bazi. Vramci této prace byla ke speciacni analyze
vyuZita metoda vysokoucinné kapalinové chromatografie na obracenych fazich (RP-
HPLC) sprazend s hmotnostni spektrometrii s indukéné vazanym plazmatem (ICP-MS),
diky niz byly uUspéSné separovany a kvantifikovany toxikologicky vyznamné specie
dvojmocna rtut, methylrtut, ethylrtut a fenylrtut. Zafazenim kroku postkolonového
generovani tékavych sloucenin (VCG) doslo pro vSechny specie k vyznamnému snizeni
detekcnich limitl a lepSi opakovatelnosti stanoveni. Dale byly béhem VCG vibec poprvé
studovany zmény ve speciaci tékavych sloucenin rtuti, které byly kvantifikovany pomoci
kryogenni pasti predstavujici priklad jednoduché plynové chromatografie.
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Bc. Monika BroZikova (M1, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)

Modelovadni fotoelektronového spektra fenylalaninu v roztoku

Bc. Jakub Smutek (M2, RNDr. Mgr. Jan Heyda, Ph.D.)

Calculation of hydration free energies of hydrophobes using LCW coarse-grained
model

Bc. Michal Belina (M2, prof. RNDr. Petr Slavic¢ek, Ph.D.)

Na cesté k vibronickym spektrum velkych molekul: pribéh radikdlového kationtu
antracenu

Bc. Adam Srut (M1, RNDr. Mgr. Jan Heyda, Ph.D.)

Computing infrared spectra of Re complex in polar solvents from ab-initio
dynamics

Bc. Stanislav Chvila (M2, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)

Modelovani tripletni reaktivity karboxypterinu: Druhd iterace

Bc. Denis Zadrazil (M2, RNDr. Mgr. Jan Heyda, Ph.D.)

Building Markov state models for hydrophobic polymer chain collapse

Bc. Jan Postulka (M2, prof. RNDr. Petr Slavic¢ek, Ph.D.)

Fotodisociace a rekombinace peroxidu vodiku



Modelovani fotoelektronového spektra fenylalaninu
v roztoku

Bc. Monika BroZikova (M1)

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

Biochemické latky jsou dlleZité pro organismus, ne vidy ovsem zname jejich presné
ulohy. Proteiny, které jsou zakladem Zivych systému a ucastni se rlznych déjd, jsou
tvofeny aminokyselinami. Napfiklad aromatické aminokyseliny (mezi néZz patfi
fenylalanin, tyrosin, tryptofan,...) jsou pfedmétem zdjmu diky jejich ucasti na opravé
oxidativniho poskozeni DNA. Jednim ze zdkladnich parametr(l jsou vtomto kontextu
veli¢iny charakterizujici energetiku oxidace (napf. ionizacni energie nebo redoxni
potencial). Nejpfiméjsi cestu ke ziskani téchto dat predstavuje fotoemisni spektroskopie.
V minulosti se tato spektra dala v dostatecné presnosti ziskat jen v plynné a pevné fazi,
nebot detekce elektronl vyZaduje vysoké vakuum béhem méreni, coZ neni dosaZitelné
pro tékavé kapaliny. Oviem biochemické molekuly se v organismech prevainé vyskytuji
v nativnim vodném prostredi. Tento problém vyresila technika kapalnych mikrotrysek,
kterd se v poslednich letech rozviji a umozZnuje méfit fotoemisni spektra roztoka.
Ziskana experimentalni data je vSak nutné interpretovat za pomoci teoretickych modelt.
V praci se zaméruji na modelovani fotoelektronového spektra molekuly fenylalaninu
v roztoku. Ziskana data je pak mozné porovnat s dostupnymi experimenty.



Calculation of hydration free energies of
hydrophobes using LCW coarse-grained model

Bc. Jakub Smutek (M2)

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

Hydrophobic effects play an important role in physical phenomena such as membrane
formation or protein folding. Despite their importance these effects are rather poorly
understood. The quantity of central importance in the description of hydrophobicity is
the solvation free energy. It may be estimated via all-atom molecular dynamics
simulations, however, these tend to be computationally very expensive for large
molecules. Therefore in many applications, it has become common to employ coarse-
grained models for a description of solvent degrees of freedom. In this work, we utilize
the Lum-Chandler-Weeks (LCW) coarse-grained model to estimate free energies of
solvation of various hydrophobic entities such as hard spheres of varying radius or a
long hydrophobic polymer chain. We then compare the results of the LCW model to the
results of detailed atomistic simulations. We find reasonable agreement for most of the
studied systems.



Na cesté k vibronickym spektrim velkych molekul:
pribéh radikalového kationtu antracenu

Bc. Michal Belina (M2)

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

Predmétem této prace je implementace a testovani rozdilnych pfistupl pro modelovani
elektronovych spekter s vibracnim rozliSenim. Tato oblast prfedstavuje pro teoretické
chemiky obtizny problém, obzvlast jedna-li se o velké molekuly. Detailné rozlisena
vibronickd spektra pfitom mohou byt uZitecna pfi rozpoznavani slozitych latek
nachazejicich se mimo lidsky dosah, napt. zdrojovych molekul difaznich interstelarnich
pasG. V této praci studuji antracen a jeho radikdlovy kationt jakoZto
zastupce polyaromatickych uhlovodikd vyskytujicich se v mezihvézdném prostredi.
Studium téchto latek v optimalizovanych geometriich zakladniho stavu a excitovanych
stavl je schopno poskytnout vibronické rozlisSeni, nicméné optimalizace excitovanych
stavl je narocnd kvuli vyskytu velkého mnoZstvi lokdlnich minim a pravdépodobnému
kfizeni stav(. Absorpéni spektra ziskand pomoci tzv. reflexniho principu zase nejsou
schopna dodat vibronické rozliSeni. Proto jsem se rozhodl pouZit novy pfistup, tzv.
dephasing representation, jehoz pouziti testuji prostfednictvim modernich
semiempirickych metod spojenych s multi-referenénim popisem.



Computing infrared spectra of Re complex in polar
solvents from ab-initio dynamics

Bc. Adam Srut (M1)

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

Complex fac-[ReCl(bpy)(CO)s] (bpy = 2,2'-bipyridine) belongs to a group of
photosensitive compounds which are presented in recent studies for their applications
in solar energy conversion (Gratzel photoelectrochemical cell) or as compounds, which
possess solvent-dependent emission (light switches).In this work, we employ ab-initio
MD simulations to investigate explicit solvent interactions that affect the infrared
spectrum of Re complex and are beyond mean-field (PCM) solvent description. Two
different methods for computing IR spectra from MD simulation data are discussed.



Modelovani tripletni reaktivity karboxypterinu:
Druha iterace

Bc. Stanislav Chvila (M2)

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

Dynamicky se rozvijejici obor chemie atmosféry je pohdanén chemii odehravajici se na
fazovych rozhranich vodnich aerosoll. In silico modelovani excitovanych stavi molekul
je cestou k objasnéni pochodu, které jsou obtizné proveditelné v laboratofich. Touto
praci jsou proSetieny posledni vypocetni protokoly vedouci k disociaénim konstantdam a
redoxnim potencidlim, které byly dosud publikovdny, na modelovém pfikladu 6-
karboxypterinu a jeho tripletniho stavu. Vysledky jsou porovndny s predchozimi béznymi
protokoly, které byly prosetfeny drive. Ddle se tato prace zabyva principy modelovani
solvatacni energie molekul a moznymi cestami k jejimu ziskavani.



Building Markov state models for hydrophobic
polymer chain collapse

Bc. Denis Zadrazil (M2)

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

Folding or collapse transitions are prominent examples of rare events, during which a
biomolecule (protein or polymer) transforms from one stable state to another. The
transition is typically few orders of magnitude faster than the lifetime of the stable
states, resulting in poor sampling efficiency of direct MD simulations. In contrast to well
defined protein native fold, rich ensemble of globular states must be considered for
polymers. Moreover traditional variables used in polymer physics describe  polymer
collapse pathways only crudely. In this contribution we have utilized a purely
hydrophobic polymer to investigate the generic collapse transition in aqueous solutions.
Employing long direct MD simulations, the high-dimensional data (hundreds of polymer
state descriptors) were transformed using time-lagged independent component analysis
(TICA) method into few collective variables. Transformed data were clustered into a set
of Markov states. Transitions among these states were counted and the transition
matrix constructed. This model suggests two distinct collapse mechanisms with hairpin-
like and roll-up transition states. This work presents a first step towards quantitative
investigation of kinetic properties of role model thermoresponsive polymer PNIPAM.



Fotodisociace a rekombinace peroxidu vodiku

Bc. Jan Postulka (M2)

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

Rozvoj metod pro modelovdni molekul v solvatovanych systémech je jednim
z Ustfednich cild vypocetni chemie soucasnosti, nebot vétsina chemicky zajimavych déjd
se odehrdva v roztoku, zatimco teoretické metody zaloZzené na kvantové teorii poskytuji
primarné vysledky pro molekuly ve vakuu. V praci se zabyvam studiem solvatovaného
peroxidu vodiku, jeho fotodisociace a pfipadné rekombinace vzniklych radikal(i. Peroxid
vodiku je vyznamnou molekulou v rGznych déjich v zemské atmosfére, pfi sterilizacnich
procesech v mediciné, Cisténi vody a dalSich oblastech. V mé praci pak predevsim slouzi
jako modelovy chromofor pro vyvoj novych metod a implementaci novych programa do
soucasného vypocetniho apardtu nasi laboratore. Solvatovany peroxid simuluji pomoci
metod typu QM/MM, kdy je systém rozdélen na dvé Casti. Jedna je popisovana
vypocetné méné naro¢nou molekulovou mechanikou a druha pak vramci kvantové
teorie za pouziti vybrané vypocetni metody. Tento ptistup dovoluje studovat systém
dostatec¢né velky na to, aby bylo zahrnuto znacné mnoistvi solventu a simulace tak
dobfe popsala podminky v roztoku. Cilem mé prace je pak propojeni multireferencnich
metod, popisujici excitované stavy molekul, se zminénym QM/MM modelem a nasledna
studie fotochemie peroxidu vodiku ve vodném prostredi.
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Elaboration of flexible nanocellulose-based
polyaniline films with pseudocapacitive behaviour

Bc. Tereza Bautkinova (M2)

Skolitel: Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

Energy storage devices play a vital role in our everyday lives. Thus, it is of a great
importance to work on their further development to increase their efficiency. Herein,
cellulose nanofibrils (NFC), polyaniline (PANI) and reduced graphene oxide (RGO) are
employed to elaborate flexible composite electrodes for supercapacitors. Due to its rich
redox chemistry and easy synthesis, PANI is a judicious option for pseudocapacitive
materials but it exhibits poor processability associated with its brittleness and
insolubility in common solvents. Thus, its combination with flexible NFC substrate
facilitates the fabrication of free-standing electrodes. The performance of the material
can be further improved by addition of carbonaceous substances, such as RGO, which
enhances the capacitive contribution of the electric double layer and the mechanical
properties. Prepared composites exhibited good charge storage performance with
specific capacitances reaching values around 120 F/g. Good charge transport properties
were conserved after addition of nonconductive NFC matrix and the highest obtained
conductance among the materials was 3.4 S/cm. The composites displayed nice
mechanical integrity, which should allow them to be promising candidates for the
application in flexible supercapacitors.



Kompozitni materidly s obsahem grafenoxidu (GO)
pro separace plynu

Bc. Déniel Gardeno (M1)

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

Membranové separacni procesy patfi mezi pramyslové technologie pouZivané od
osmdesatych let 20. stoleti. Cilem vyvoje novych membranovych materiall je vyvinuti
membran s vysSi propustnosti i zvySenou separacni Ucinnosti pro dany plyn v porovnani
se stavajicimi materidly. V poslednich letech se uhlikové materidly, jako jsou grafenoxid
(GO) nebo jednosténné uhlikové nanotrubice (SWCNT), zacaly uspésné testovat pro
déleni plynnych smési (H2/COz). V této préci byly studovany permeacni a separacni
vlastnosti kompozitnich membran, pfipravenych (i) na bazi SWCNT s GO vrstvou
s vysokou porozitou a (ii) kompozitnich membrdn s nylonovym nosicem a tenkou
vrstvou GO s pridavkem iontové kapaliny 1-ethyl-3-methyl-imidazoliumdikyanamid
([emim][dca]) nebo 1-butyl-3-methyl-imidazoliumdikyan-amid ([bmim][dca]).
Propustnost membran pro plyny (Hz, CO2, CHa, C3Hs, C3Hs, C4aH10 a SFe) byla testovana
pomoci integralniho permeametru (time-lag metoda) pfi 252C a pretlaku 1 bar, sorpéni
vlastnosti materidld byly stanoveny gravimetricky v intervalu tlak(l 1-16 barG. Dale byl
studovan vliv modifikaci SWCNT-GO membran pridavkem dvojmocnych iontl paladia
(10, 25 a 40 hm.%) a vliv relativni vlhkosti pfi pfipravé membran na jejich separacni
vlastnosti.



Fyzikalne-chemickeé vilastnosti binarniho systéemu
voda + bis(fluorosulfonyl)imid sodny

Bc. Ondrej Kolin (M2)

Skolitel: doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

V této praci byla provedena méreni celé rady fyzikdlné chemickych vlastnosti vodnych
roztok( bis(fluorosulfonyl)imidu sodného (aktivita vody, viskozita, hustota,
konduktivita). Studované veliciny byly proméreny jak v koncentracni zavislosti (moldlné
1-23.7 mol.kg?), tak vteplotni zavislosti (288.15-333.15 K a v ptipadé aktivity vody
288.15-318.15 K). Experimentalni data byla posléze vyhlazena vhodnymi korela¢nimi
vztahy schopnymi spolehlivé popsat dané veliciny jako funkce obou uvaZovanych
proménnych. Vedle jiz uvedenych dat tato prace obsahuje informaci o teploté tuhnuti a
entalpii tuhnuti cistého bis(fluorosulfonyl)imidu sodného a dopliuje tak doposud
chybéjici data nezbytnd pro vyuziti studovaného systému jak v laboratornich, tak
v primyslovych aplikacich.



Solvent-Induced Stabilization of the Benzene Radical
Anion

Bc. Vojtéch Kostal (M1)

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

Solvated electrons are a species formed, e.g., by dissolving alkali metals in liquid
ammonia. As such, their chemical reactivity can be exploited in various reactions—for
instance, the Birch reduction. Here, benzene-like aromatics are reduced by solvated
electrons in the presence of a proton source. For our study we have chosen the benzene
radical anion as a representative structure.According to previous ab initio studies, the
benzene radical anion is in an unbound state in vacuum and it was proposed that it can
be stabilized by various condensed phases. However, there are no such effects explicitly
known for ammonia. Since the benzene radical anion participates in the Birch reduction,
it must be electronically stabilized and therefore we expect ammonia to exhibit a
stabilizing effect as well. To study these effects, we have utilized microsolvated gas-
phase clusters containing the benzene radical anion surrounded by sequentially
increasing number of ammonia molecules. Then we calculated the binding energy of the
excess electron in these clusters vertically from structures optimized in the anionic state
at the DFT and MP2 level of theory in extensive basis sets. Eventually, we show that
ammonia exhibits a significant stabilizing effect on the benzene radical anion.



Cononsolvency effect at finite polymer concentration

Bc. Martin Melcak (M1)

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

Cononsolvency is an experimentally observed phenomenon, which leads to a decrease
or even disappearance of the solubility of a macromolecule (i.e., thermoresponsive
polymer PNIPAm) in a mixture of two good solvents. Even though cononsolvency
is widely applied in industry, there is still an active debate in the scientific community
about the underlying mechanism and interactions at the microscopic level. In our
contribution, we performed coarse-grained computer simulation to study the
cononsolvency effect in polymer:water:methanol mixture beyond the infinite dilution of
the polymer. The current aim is the qualitative description of polymer phase behavior
and quantitative thermodynamic description of the polymer solution
in the cononsolvency regime at a finite concentration of polymer chains.



Rozpustnost CO, v iontovych kapalinach obsahujicich
dikyanamidovy anion

Bc. St&pan Tvrdy (M2)

Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

lontové kapaliny se vyznacuji nizkou tékavosti, dobrou tepelnou stabilitou a zejména
dobrym rozpousténim oxidu uhli¢itého. Data o rozpustnosti CO, v téchto kapalinach jsou
zadouci informaci, ktera ale neni pro nékteré ionty v literatufe dostupna, napftiklad
aniont dikyanamid. V ramci této prace byla experimentalné stanovena rozpustnost
oxidu uhli¢itého viontové kapaliné 1-butyl-methylpyrrolidinium  dikyanamid
(oznacované jako [bmpyr][DCA]). Ze ziskanych pVT dat byla vyhodnocena tlakova
zavislost Henryho konstanty CO2 v [bmpyr][DCA] v rozsahu 0,1-1 MPa pfi teplotach 25 a
35°C. Vysledky byly také porovnany s dfive stanovenou rozpustnosti oxidu uhli¢itého v
iontové kapaliné 1-ethyl-3-methylimidazolium dikyanamid (oznac¢ované [emim][DCA])
ve stejném teplotnim a tlakovém rozsahu.
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Rovnovaha kapalina-para binarni smési 2-
butoxyethanolu a cyklopentylmethyletheru

Ondrej Horky (B3)

Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

2-butoxyethanol se radi mezi glykolethery, které jsou charakteristické asymetrickou
strukturou molekul - jeden konec je nepolarni diky alifatickému uhlovodikovému fetézci,
druhy obsahuje polarni -OH skupinu. Kv(li této vlastnosti je mozné je pouzit jako smésna
rozpoustédla vzdjemné obtizné misitelnych latek. K jejich ¢astému primyslovému vyuZziti
v pfirodé, coZ jsou pozadavky kladené na moderni rozpoustédla. Chovani této latky ve
smésich s dalSimi rozpoustédly vSak neni dostate¢né zndmo a zméreno. Jako zastupce
téchto dalSich rozpoustédel byl vybran cyklopentylmethylether, ktery odpovida stejnym
enviromentalnim pozadavkim jako 2-butoxyethanol. Pro vySe uvedené latky byla
zméfena izotermni rovnovdha kapalina—pdra cirkulaénim pfistrojem. Zmérena data
budou proloZzena vhodnym termodynamickym modelem.



Vapour pressure and thermophysical properties of
explosive taggants

Katefina Kadlecova (B3)

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

One of the key elements of population protection is the rapid and efficient detection of
explosives. To enhance their detectability volatile compounds called taggants are added
to explosives. The taggants are chemicals of higher vapor pressure (volatility) than a
given explosive, which slowly evaporate or sublime from explosives. The taggants are
subsequently detected in the atmosphere by suitable analytical instruments. Knowledge
of vapour pressure is one of the key taggant parameters determining its application for
a given explosive and useful lifetime. The aim of this work was to determine the vapor
pressures and thermodynamically linked properties for selected explosive taggants,
namely 2,3-dimehtyl-2,3-dinitrobutane, 2-nitrotoluene and 4-nitrotoluene.
Experimental studies included the vapor pressure measurements using a static method,
investigation of phase behaviour by differential calorimetry, and measurement of
condensed-phase heat capacities. Based on the above-mentioned data in combination
with ideal-gas thermodynamic properties, the recommended correlation equations for
the description of the vapor pressure of explosive taggants in a wide temperature range
will be developed by the method of simultaneous correlation of thermodynamically
linked properties.



Rovnovaha kapalina-kapalina v systemu
propylenkarbonat - voda

Vojtéch Jerabek (B3)

Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

Propylenkarbonat je latka, kterd se pouZziva napf. jako rozpoustédlo Setrné k Zivotnimu
prostiedi, je soucdsti elektrolytu v lithiovych bateriich, nachazi vyuziti v organické
syntéze nebo se vyuziva pti vyrobé polyuretanovych a polykarbonatovych pryskyftic. Pro
jeji vyuzivani v praxi je zadouci znalost chovani této latky ve smésich. Prace se zabyva
experimentdlnim stanovenim fazové rovnovdhy kapalina-kapalina v systému
propylenkarbondt + voda a jeho termodynamickou charakterizaci. Fazové chovani smési
propylenkarbonat + voda jiz bylo ¢astecné studovano, ale dosavadni literarni data jsou
do znacné miry rozporuplna. Z tohoto dlvodu byla provedena nova experimentalni
stanoveni rovnovahy kapalina-kapalina v tomto systému. Meéreni rovnovahy bylo
provedeno zakalovou metodou a pfimou analytickou metodou vyuZivajici plynovy
chromatograf a Karl-Fisherovou metodou stanoveni vody. Experimentdlni data byla
vyhlazena pomoci rovnice zaloZené na rozsSifeném Skalovacim zakoné. Byla tak ziskana
horni kritickd rozpoustéci teplota a slozeni kritického bodu rovnovahy kapalina-kapalina
studovaného systému.



Limitni aktivitni koeficient MTBE v roztoku NaSCN

Barbora Kocdbkova (B3)

Skolitel: Dr. Ing. Pavel Vrbka

Cilem prdace bylo experimentdlni stanoveni limitniho aktivitniho koeficientu methyl(t-
butyl)etheru (MTBE) ve vodném roztoku NaSCN v zavislosti na koncentraci soli a urceni
hodnoty konstanty Se¢enovovy rovnice (Ks) pro tento systém. Stanoveni byla provadéna
saturacni metodou (IGS method) pfi teploté 25°C do obsahu soli 1,2 mol/kg.
Porovnanim linedrniho a kvadratického modelu regrese se ukdzalo, Ze zavislost
logaritmu limitniho aktivitniho koeficientu MTBE na obsahu soli je [épe vystiZzena
nelinedrni zavislosti, tudiz je pro tento pfipad vhodnéjsi uvazovat jako hodnotu
Secenovovy konstanty smérnici zavislosti pfi nulovém obsahu soli. Spravnost ziskané
hodnoty Ks byla Uspésné potvrzena porovnanim s hodnotami vypocltenymi z dat o
Secenovové konstanté pro MTBE v roztocich jinych soli na zakladé dfive potvrzeného
predpokladu o aditivnim charakteru Se¢enovovy konstanty.



Syntéza a termodynamickad charakterizace iontovych
kapalin s kationty odvozenymi od biogennich latek

Stefan Kocian (B3)

Skolitel: Ing. Vojtéch Stejfa, Ph.D.

lontové kapaliny jsou v posledni dobé rozsifena a atraktivni rozpoustédla, predevsim
kvili jejich nizké tékavosti a souvisejici domnélé prirodni nezavadnosti. Ekologicka zatéz
bézné pramyslové vyuzivanych iontovych kapalin oviem znac¢né narUsta kvali ¢astému
vyuzivani halogenovanych skupin. Studie se zabyva alternativnimi iontovymi kapalinami
a nizkotajicimi solemi, konkrétné pak témi odvozenymi od aminokyselin a cholinu. Pro
latky z téchto skupin existuje kromé krystalovych struktur jen velmi malo informaci,
¢asto nejsou znamy ani zakladni fyzikdlné-chemické vlastnosti, jako napfiklad normalni
bod tani.Proto se tato prace zaméruje na studium termodynamickych vlastnosti
metodami diferencni skenovaci kalorimetrie. Bylo syntetizovdno pét nitratd
proteinogennich aminokyselin a tfi vzorky obsahujici jako kationt cholinovou skupinu
byly zakoupeny. Kvili silné hygroskopicité, kterou iontové kapaliny bézné vykazuji, byl
dalsi nutny krok vakuové suseni a naslednd manipulace v inertni atmosfére. Krystalicka
struktura a cistota byly uréeny pomoci rentgenové praskové difrakce. Pomoci dvou
skenovacich kalorimetr( se studovaly tepelné kapacity a fazové chovani. U nékterych
vzorkd byl zaznamenan tepelny rozklad, ktery se ovéfil vizualné pfi zahtivani pomoci
bodotavku.



Rozpustnost a difuze tékavych latek v iontovych
kapalinach
Jan Praus (B3)

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

lontové kapaliny (IL) nachazeji diky svym unikatnim vlastnostem uplatnéni naptiklad pfi
extrakci, destilaci nebo membranovych separacich. Tradi¢né jsou pro ucely vybéru IL pro
konkrétni aplikace méreny rovnovazné charakteristiky, napfiklad rozpustnosti a limitni
aktivitni koeficienty tékavych latek. RozSifenim tohoto pfistupu je soucasné méreni
difuzivit tékavych latek a jejich rovnovainé rozpustnosti v IL. Difuzivita byla doposud
experimentdlné zjiSténa jen pro znacné omezeny pocet systém(, napfriklad CO, —
[EMIM][TF2N]. Predikce difuzivit, napfiklad pomoci Wilkeovy-Changovy korelace, je
omezena na zfedéné systémy.V této praci byla mérfena rovnovaina rozpustnost
a kinetika  rozpousténi  tékavych par vcylindrickych  télesech  z 1-ethyl-3-
methylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl)imidu [BMIM][TF2N] a z 1-butyl-3-
methylpyridinium bis(trifluoromethylsulfonyl)imidu [BMPY][TF2N]. Bylo studovano
rozpousténi par vody, methanolu, ethanolu, 1-butanolu, acetonu a p-xylenu
v uvedenych IL pfi 40 °C, v pfipadé vody déle pfi 30 °C, pro aktivity par v rozmezi zhruba
0,2-0,8. Z dosavadnich vysledkl naptiklad plyne, Ze zaména kationtu IL nema zasadni vliv
na difuzivity ani na rovnovaziné rozpustnosti tékavych latek.



Studium kinetickych vlastnosti CuNPs

Ilvan Kopal (B3)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Povrchem zesileny Raman(v rozptyl je fyzikdlni jev, pomoci kterého lze s vyuZitim
spektroskopickych technik detegovat velmi malé koncentrace rozlicnych analytl. K
zesileni Ramanova signalu dochazi na povrchu substratu diky rezonanci povrchovych
plasmon(, ktera vznikd v dasledku interakce volnych povrchovych elektron(i kovu s
polarizovanym zarenim, pfi¢emzZ jako zesilujici substrat lze pouzit naptiklad kovové
nanocdstice.Jednim z nepfilis béZznych plasmonickych material( je méd, kterou kromé
dobré reaktivity a plasmonové resonance ve viditelné oblasti vyzdvihuje také jeji cenova
dostupnost. Vlivem rychlé oxidace a agregace nanocastic jsou vsak jeji optické vlastnosti
nestalé.Cilem této prace je posoudit miru zesileni u koloidnich systém skladajicich se z
roztoku meédénych nanocastic a rlznych koncentraci studovaného analytu (4-
aminobenzenethiol) v zdvislosti na case. Tato zavislost byla posuzovdna na zakladé
Ramanovych spekter, ktera byla mérena s excitacni vinovou délkou 785 nm. Zaroven
byla mérena UV/VIS spektra za icelem sledovani pozice maxima plasmonové resonance
a posouzeni vhodnosti uzZiti konkrétniho laseru. Z dlvodu monitorovani chovani
nanocastic bez aplikovaného analytu byly na transmisnim elektronovém mikroskopu
pofizeny snimky nanocastic s rlznou dobou starnuti.



Pervaporacni déleni smeési methanolu a
methylacetatu pres organofilni membranu ze
sitovaného polychloroprenu

Jan Polena (B3)

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

Pervaporace je membranovy separacni proces zaloZeny na déleni kapalné smési na
zakladé rozdilnych propustnosti membrany pro jednotlivé slozky. Tohoto principu se
vyuziva hlavné pro déleni latek tvoficich azeotrop, jelikoz, na rozdil od destilace, neni
podminén rozdilnou tékavosti latek. Predmétem této price je studium dvojice
methanol-methylacetdt, které tvofi tékavy azeotrop, obsahujici 68,5 mol. %
methylacetatu pri 53,4 °C. Cilem je pfiprava separacnich membran ze sitovaného
polychloroprenu a zjisténi jejich separacnich vlastnosti pro uvedenou dvojici latek.
PfestozZe je polychloropren mechanicky a chemicky odolnym polymerem, vyrabénym v
pramyslovém méritku a pouzivanym v rfadé aplikaci, v oblasti membranovych separaci
byl aZz do ted prakticky prehlizen. Podle dosavadnich vysledk(i pervaporaénich méreni
smési methanolu a methylacetdtu jsou membrany ze sitovaného polychloroprenu
organofilni, to znamend, Ze membrana propousti pfednostné methylacetat pred
methanolem.  Polychloropren ma proto potencial stat se  alternativou
k polydimethylsiloxanu (PDMS), ze kterého jsou doposud obvykle ptipravovany
organofilni separa¢ni membrany.
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Martin Crhan (B2, prof. Mgr. Pavel Jungwirth, CSc., DSc.)

Ab initio studie modrych roztoki solvatovanych elektront v kapalném amoniaku
Josef Filgas (B3, prof. RNDr. Petr Slavi¢ek, Ph.D.)

Studium tepelného rozkladu methylazidu a jeho fluorovanych analogii

Lucie Draslarovéd (B3, Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.)

Teoretické vypocty termodynamickych a strukturnich viastnosti bdzi nukleovych
kyselin ve stavu idedlniho krystalu

Jifi Jano$ (B3, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)
Fotochemie cyklopropanonu

Aneta Leskourova (B3, RNDr. Michal Kolat, Ph.D.)

Pocita¢ové modelovadni parcidlnich atomovych ndboji pomoci mimoatomovych
pozic

Maté&j Pur (B2, Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.)

Teoretické vypocty termodynamickych vlastnosti cholin acetdtu ve stavu
idedlniho plynu



11:00 Ondrej Strnad (B3, RNDr. Michal Kola¥, Ph.D.)
Studium N-termindlni domény proteinu HemK metodami vypocetni biochemie
11:20 Petr Tous (B3, Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.)

Predikce koheznich vlastnosti kubanu pomoci ab initio aditivnich metod



Ab initio studie modrych roztokt solvatovanych
elektront v kapalném amoniaku

Martin Crhan (B2)

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

Unlike the explosive behavior in water, dissolving alkali metals in liquid ammonia
produces stable blue solutions, which have been for over a hundred years identified as
solutions of free solvated electrons. These remarkable solutions have been of great
interest, as excess electrons represent one of the best examples of a quantum solute.
Also, from a practical point of view, they have served as reducing agents in the Birch
reduction process for hydrogenation of aromatic hydrocarbons. Recently our collegues
performed experimental measurements of vertical detachement energies (VDEs) of
these electrons, using refrigerated liquid ammonia-metal solution microjets. To support
these results we performed ab initio calculations of excess electron VDEs on structures
of 12 ammonia molecules carved out from 4 ab initio molecular dynamics simmulations.
VDEs of both monoelectrons and spin-paired dielectrons were studied, resulting in
distribution roughly at 2.0 eV, which was in quantitative agreement with experiment.



Studium tepelného rozkladu methylazidu a jeho
fluorovanych analogt

Josef Filgas (B3)

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

MedicindIni chemie zaZivda v poslednich 20 letech vyrazny rozvoj v oblasti
organofluorové chemie. Atomy fluoru totiz dokdazou ménit vlastnosti molekul, a ty se
pak stavaji mnohdy i vyrazné vhodnéjsimi bioaktivnimi latkami. Pfikladem nového
strukturniho motivu jsou fluoralkylované triazoly, které skytaji mnoho vyhodnych
vlastnosti — napriklad mimorddnou stalost ve fyziologickych podminkach, schopnost
nahradit peptidové vazby a zejména jednoduchou a velmi ucéinnou syntetickou cestu
vychazejici z alkyn a azid(. Organické azidy jsou vSak znamy svou nizkou tepelnou
stabilitou, ktera omezuje jejich syntetickou pouzitelnost. Ma prdce se zaméruje na
teoretické studium tepelného rozkladu azidomethanu a v3ech jeho fluorovanych
analogu - azidofluormethanu, azidodifluormethanu a azidotrifluormethanu. Jeji soucasti
je lokalizace tranzitnich stav( rozkladu a vypocet aktivacni energie a aktivacni Gibbsovy
energie. Diskutovan je také mechanismus, ve kterém hraje dllezitou roli nitren, ktery
muzZe vznikat jak ve stavu singletnim, tak tripletnim, ktery je stabilnéjSi nez singletni
nitren, jednd se vsak o spinové zakazanou cestu. NejstabilnéjSim azidem byl shledan
azidotrifluormethan a nejméné stabilnim azidofluormethan. Mezi nimi roste stabilita
v fadé CF;HNs3 a CH3Ns.
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Teoretické vypocty termodynamickych a strukturnich
vlastnosti bazi nukleovych kyselin ve stavu idedlniho
krystalu

Lucie Draslarova (B3)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Prace navazuje na dosavadni vyzkum termodynamickych vlastnosti dusikatych bazi
nukleovych kyselin, které byly zatim zkoumany ve stavu idedlniho plynu. Nyni jsou nové
pocitany strukturni a termodynamické vlastnosti ve stavu idedlniho krystalu, pozdéji
budou z obou sérii dat stanovena sublimacni data pro studované struktury. Pro vypocty
optimalni geometrie elementarni bunky krystalu a jejich vibrac¢nich stupid volnosti
(fononll) byla pouzita teorie hustotniho funkciondlu (DFT), konkrétné funkcional PBE
s disperzni korekci D3. Pfi nasledujicich vypoctech teplotné zavislych termodynamickych
vlastnosti  krystalli, které vychazeji ze zminénych parametrld, byla pouzita
kvaziharmonicka aproximace. Tato prace prezentuje vysledky vypoctl ziskané pro
krystalicky adenin, guanin a cytosin. Nejvétsi daraz je kladen na molarni objemy a
izobarické tepelné kapacity. Z dlivodu absence experimentalnich termodynamickych dat
pro krystalické baze slouzi kvantové chemicky vypoctené vysledky jako jediny, relativné
spolehlivy zdroj zminénych veli¢in studovanych latek. Na zédkladé predchozich literarnich
vypoctl pro podobné molekuldrni krystaly je ocekavana odchylka teoretickych vysledkd
od experimentdlnich dat v fadu jednotek procent pro molarni objemy, uizobarickych
tepelnych kapacit do dvaceti procent.



Fotochemie cyklopropanonu

Jifi Janos (B3)

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

Molekuly fotochemicky uvolfujici oxid uhelnaty se v posledni dobé dostavaji do
hledacku chemikl, biochemikl a biologi. CO je totiz jednim zdUleZitych
nizkomolekularnich plynnych hormon(, podobné jako znamé;jsi NO ¢i H,S. Fotochemické
uvolnéni CO umozni dalkové fFizeni fyziologickych déjl. Jednou ze skupin latek
uvolfujicich CO jsou i cyklické ketony.Nejjednodussi molekulou ztéto skupiny je
cyklopropanon, ktery sice nemd potencial vyuZiti jako zdroj CO za fyziologickych
podminek, je to vSak vhodnd molekula pro zacatek teoretické studie. Cyklopropanon
nese zajimavé fotochemické vlastnosti, mezi néz se radi zejména zavislost uvolfiovani CO
na vinové délce excitujiciho svétla. Jeho nespornou vyhodou je z vypocetniho hlediska
nizky pocet atomU.V této préaci jsem zmapoval hyperplochu potencidlni energie
cyklopropanonu v zdkladnim i v excitovaném stavu vzhledem k predpoklddanému
mechanismu uvolfiovani CO. Zabyval jsem se vyznamem dynamické korelace pro tvar
hyperplochy. Tento prvotni ndhled na fotochemii cyklopropanonu je rozvinut pomoci
molekulovych simulaci v excitovaném stavu. PouZity jsou nové metody zahrnujici
mezisystémové kfizeni a zavislost pocatecnich podminek na vinové délce. Prace
poskytuje novy pohled na fotodynamiku cyklopropanonu s porovnanim dosavadnich
vysledk.



Pocitacové modelovani parcialnich atomovych
ndbojli pomoci mimoatomovych pozic

Aneta Leskourova (B3)

Skolitel: RNDr. Michal Kolaf, Ph.D.

Parcidlni atomové naboje jsou jedny ze zakladnich chemickych konceptl. Byt neni tento
koncept fyzikdlné jednoznacné definovan, funguje casto spolehlivé. V nékterych
pfipadech ale UpIné selhava. Déje se tak napfriklad u halogenovanych molekul, na néz se
ma prdce zaméruje. Kvlli nerovhomérnému rozlozeni elektronové hustoty okolo jadra
dochazi na atomu halogenu k vzniku tzv. “o-diry”, tedy oblasti s vyrazné kladné&jsim
elektrostatickym potencidlem.M4d prace si klade za cil zjistit, jak budou parcialni ndboje v
halogenovanych molekulach ovlivnény po zahrnuti vlivu o-diry, a snazi se nalézt
heuristické reseni pro zjednoduseni vypoctu takto zpresnénych ndboji. Pro ziskani dat
bylo potifeba provést kvantové-mechanickou optimalizaci vychozich soutradnic molekul,
vytvorit referencni sit bodU elektrostatického potencidlu a pridat mimoatomovy bod
modelujici vliv o-diry béhem nasledného fitovani bodovych ndboji na jadra. Tim jsem
ziskala jednotlivé parcialni naboje pro molekulu se zahrnutym vlivem o-diry i bez néj. Z
predbéznych vysledk( Ize vycist, Ze vliv o-diry je v priméru vyraznéjsi u aromatickych
sloucenin nez u alifatickych, nebo, Ze s vy$sim protonovym ¢islem se zvySuje i vliv o-diry
na naboj halogenu.



Teoretické vypocty termodynamickych vilastnosti
cholin acetatu ve stavu idealniho plynu

Mat&j Pur (B2)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Cholin acetdt patfi mezi iontové kapaliny a jeho velkou vyhodou oproti vétsiné jiz
pouzivanych iontovych kapalin je netoxicita, snadnd dostupnost a biokompatibilita,
protozZe kation i anion jsou pfirodni latky. Jeho moznym vyuZitim je jako elektrolyt v
lithiovych bateriich nebo jako prostfedi pfi radikdlové polymerizaci. Vzhledem
k nedostatku spolehlivych experimentalnich termodynamickych dat pro vétSinu
iontovych kapalin predstavuji teoretické vypocCty uZite€cnou moznost (Casto prakticky
jedinou), jak dané termodynamické vlastnosti zjistit. Tato prace se zabyva teoretickymi
vypocty termodynamickych vlastnosti cholin acetatu ve stavu idealniho plynu, hlavné
jeho izobarické tepelné kapacity a entropie. Pro vypocty tepelné kapacity a jednotlivych
pfispévkl k ni (rotacnich, translacnich, vibra¢nich a vnitfné-rotacnich) byla pouZita
teorie hustotniho funkcionalu (DFT), konkrétné funkcional B3LYP. Existence jednotlivych
konformerd cholinu byla zohlednéna pouzitim konformacné-smésovaciho modelu.
Prispévek interakce kation — anion vramci iontového paru byla postihnuta pomoci
molekuldrné-dynamickych simulaci vyuzivajicich klasické nepolarizovatelné pole CL&P
pro vSechny atomy. Tato prace je do budoucna zakladem pro dalsi vyzkum at uz jinych
aniontd nebo krystall téchto iontovych kapalin.



Studium N-terminalni domény proteinu HemK
metodami vypocetni biochemie

Ondrej Strnad (B3)

Skolitel: RNDr. Michal Kolaf, Ph.D.

Jednou ze zakladnich stavebnich jednotek burnky jsou aminokyseliny, které spojenim
peptidovou vazbou tvofi proteiny. Strukturu protein ziskava béhem baleni, které ¢asto
probiha tzv. kotransla¢né. Tento dé&j probiha na ribozomu, jehoz hlavni kol je prelozit
MRNA do sekvence aminokyselin béhem translace. Proteiny se mohou balit bud’ uvnitf
ribozomdlniho tunelu, nebo kratce po vystupu z tunelu, pficemz je protein stale
pfipoutdn k ribozomu. Cilem této prace je porozumét baleni N-termindlni domény HemK
na molekuldrni drovni. Za timto Ucelem byly vytvoreny molekulové dynamické simulace
domény v explicitni vodé. Simuloval jsem 5 fragmentl HemK s rliznym poctem helixG. U
téchto fragmentl jsem zjistoval hodnoty RMSD, gyrac¢niho poloméru a hlavnich
komponent. Pomoci téchto velicin jsme schopni porovndvat flexibilitu a stabilitu peptidu
jako celku, ale i chovani stejného helixu v peptidech rGzné délky. Z vysledk( Ize napfiklad
usuzovat, Ze samotny helix se |épe stabilizuje az v okoli dalSich helixd.



Predikce koheznich vlastnosti kubanu pomoci ab
initio aditivnich metod

Petr Tous (B3)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Kuban je trividlni nazev slouleniny pentacyklo[4.2.0.0%°.038.0*%"]oktan, organické
molekuly fadici se mezi tzv. Platonské uhlovodiky. Prace navazuje na dosavadni vlastni
vypocty termodynamickych vlastnosti kubanu zaloZené pouze na teorii hustotniho
funkcionalu (DFT). Cilem této prace je zpresnit vysledky DFT vypoctl za pomoci
pokrocilejsi metodologie — fragmentacné-aditivnich ab initio vypoctd. Ty vyuZivaji
spojeni vypocetnich metod nékolika drovni, coz muZe pfinést vysledky pfiblizné
odpovidajici vyssim drovnim vypoctlm, ale s nizSimi vypocetnimi naklady, tedy vétsi
efektivitou. Interakce blizkych molekuldrnich dvojic v krystalové mfizce jsou pocitany
nejpokrocilejSimi  kvantové-chemickymi metodami, zde vazané klastry vcletné
extrapolace na nekonec¢nou bazi (CCSD(T)/CBS). Vzdalenéjsi a vicecasticové interakce
kvantové-chemicky vypocet s periodickymi okrajovymi podminkami (DFT). V této praci
budou témito metodami studovany kohezni vlastnosti nizkoteplotni krystalické faze
kubanu a bude proveden co mozina nejpresnéjsi vypocet sublimacéni entalpie. Pomoci
této hodnoty pak bude posouzeno o spravnosti experimentalnich termodynamickych
dat pro kuban.
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Beatriz Peixe (M1, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
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Optimization of liquid dosing for the production of liquid marbles



Preparation of niosomes and their characterization

Bc. Ashley Hannah George (M1)

Skolitel: doc. Ing. Miroslav S0é8, Ph.D.

The recent advancements in drug delivery systems have provided promising alternatives
in administering pharmaceutical compounds. Specifically, niosomes have the capability
of improving bioavailability, stability and controlled delivery of the drug. These self-
assembled structures consist of hydrophilic and lipophilic regions in which the active
pharmaceutical ingredient (API) can be entrapped. The preparation of niosomes was
extensively studied and tested by various methods and conditions. Based on their
characterization, which was done by microscopic analysis (SEM, TEM, and cryo-TEM)
and light scattering techniques (DLS, DDLS, and SLS), we were able to select optimal
formulations required for the encapsulation of an APl and metallic nanoparticles. Drug-
based niosomes were prepared and analyzed by UV-Visible spectrophotometric method
to understand the incorporation and encapsulation efficiency of the drug. Gold and iron
oxide nanoparticles have proven to be effective in cancer therapy and diagnostic tools
due to their unique properties. Their encapsulation in niosomes produces a hybrid
nanocarrier system, combining the benefits of both nanoparticles. This work discusses
the preparations of such niosomal systems and their applications in drug delivery
technology.



Modelling of transport and reaction in porous
catalytic filters

Bc. Kristyna IdZakovi¢ova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Catalytic monolith converters and particulate filter are devices used in automotive
exhaust gas aftertreatment. Purpose of catalytic converters is to abate gaseous
pollutants such as CO, nitrogen oxides (NOx) and hydrocarbons. Particulate filter traps
soot and ash particles present in the exhaust gas. Recent efforts aim on making the
whole system more compact. One way to accomplish this is to coat catalytic material
directly into the filter as on-wall layer or inside the porous wall. This arrangement saves
space, weight and cost of the device, reduces overall heat losses and simplifies soot
combustion in contact with the catalyst. On the other hand, distribution of the catalytic
material must be optimized to meet the antagonistic requirements — low pressure drop
and at the same time high filtration efficiency and conversion of gas pollutants. In this
work, | study the influence of inlet concentration of reactants and distribution of
catalytic material on the overall CO conversion. For the purpose of this work, | use
micro-scale 3D-CFD model of porous catalytic filter with nonlinear Langmuir-
Hinshelwood kinetics developed in OpenFOAM. The results show sensitivity of the light-
off temperature to both gas composition and catalyst distribution in the filter.



Influence of flow distribution on CO oxidation in
three-way catalyst

Beatriz Peixe (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Automotive catalyst is nowadays an inherent part of the exhaust gas after-treatment
systems for combustion engines. During the internal combustion, there is not only the
formation of non-toxic gases, but also traces of toxic and polluting substances like
carbon monoxide (CO), unburned hydrocarbons, nitrogen oxides (NOx) and particulate
matter (PM). Aiming on decrease the emissions of these harmful gases, sophisticated
devices as the three-way catalyst have been created. One of the most important
reactions is the oxidation of carbon monoxide into carbon dioxide (CO3;). The purpose of
this work is to understand how the flow distribution of the inlet mixture can affect CO
oxidation in catalytic monolith. The experiments were performed using a special
computer-controlled apparatus constituted by a reactor containing a flow distributor
and samples of the catalytic monolith, accompanied by analysers, mass-flow controllers
and multi-way valve for rapid switching of lean and rich reaction mixtures. CO light-off
curves measured with and without several different flow distributors are compared and
effects of non-uniform flow distribution on CO conversion are discussed.



Reactive Dissolution of Poorly Soluble Prodrug
Suspension

Bc. Erik Sonntag (M2)

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

This work deals with development and validation of in vitro dissolution method for an
intramuscular depot suspension. Such pharmaceutical formulation is injected into a
muscle in a form of a prodrug, which is a substance similar to an APl (active
pharmaceutical ingredient) with no pharmacological effect on a human body. A depot of
solid prodrug particles is formed at the site of administration, which gradually dissolves
into the tissue fluid. In a liquid phase, the prodrug is converted to the APl by enzymes,
which are naturally present in a human body. The API is subsequently transported via
blood circulation to the site of action. This research deals with design of the dissolution
method, which is an experimental setup that mimics the described process under in
vitro conditions and allows us to measure the API release kinetics. This dissolution
method is part of generic drug development and can also be used for the drug quality
control. Various types of dissolution methods were developed for particular depot
suspension along with an analytical method to determine the concentration of the API
and prodrug. Furthermore, computer simulation was created, which describes the
dissolution kinetics of the suspension based on particle size distribution and their
specific surface area.



Amorphization of drugs in mesoporous silica using
solvent evaporation

Bc. David ZUza (M2)

Skolitel: Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

The amorphization of APIs (Active pharmaceutic ingredients) keeps being an important
topic for pharmaceutic companies. The main reason is that the majority of newly
discovered APIs are poorly soluble. Preparing them in an amorphous state is a way how
to make them dissolve faster. Another reason is that the amorphous form cannot be
patented and thus provides a possibility for generic companies to avoid patent
collisions.Amorphization in the mesopores of silica particles can be an efficient approach
to future drug formulations. The small pores prevent loaded drug from crystallizing, the
high specific surface (>1000 m?/g) further promotes dissolution, and the thermal and
mechanical stability and biocompatibility make the utilization for oral dosage forms
highly desirable.Loading of API into the silica particles can be done by a variety of
methods, for example by melt loading, equilibria loading from a solution or by solvent
evaporation loading. In this work, the solvent evaporation method is explored in detail
in order to obtain general guidelines for the preparation of silica drug formulations in
the future.The prepared samples were evaluated by a variety of analytical methods and
their dissolution rate was measured and compared with crude API.



3D printing of PCL/HA scaffolds for bone tissue
engineering
Bc. Filip Zavrel (M2)

Skolitel: Gabriela Ruphuy Chan, M.Sc.Ph.D.

Bone grafting is a widely adopted clinical technique with over 2 million cases every year.
It is used for the treatment of wounds that require structural support for the injury to
heal properly, followed by a subsequent resorption or a permanent placement of the
graft. However, the clinical limitations have been reached with regards to large defects.
The incorporated graft, which acts as a cellular scaffold, has to provide a sufficient
means for vascularisation and transport of substances both in and out of the structure
to prevent necrosis. This places certain requirements on the scaffold surface and
porosity as well as the material rate of resorption. The utilisation of 3D printing presents
a possible solution to this problem. Using bioresorbable poly(e-caprolactone) (PCL)
polymer, patient-specific structures can be created and enhanced by the addition of
hydroxyapatite (HA) particles. This study is aimed to describe the properties and
processing parameters of PCL/HA scaffolds created using the 3D printing technique and
evaluate their dependency on the hydroxyapatite content.



Optimization of liquid dosing for the production of
liquid marbles

Bc. Martin Krov (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

In recent years, significant progress has been made in the research of liquid marbles.
However, currently, liquid marbles are prepared by manually dripping the liquid onto a
layer of powder particles. The aim of this work is to make the fabrication of liquid
marbles automated in order to allow larger-scale applications. For the production of
liguid marbles and especially for pharmaceutical applications, monodisperse droplets of
liquid are required in order to ensure that the content of active pharmaceutical
ingredient and the dissolution rate are consistent. In this study, the options of dividing
flow and thus using a single pump to drive multiple nozzles are investigated.
Furthermore, comparison of different pumping principles was made for dripping and
jetting. Moreover, a drop-on-demand system was tested. The effects of a thin wire
connected to the nozzle was examined as a potential way to decrease droplet size in the
dripping regime. The experiments were carried out using viscous glycerol-water
mixtures and a polymer melt. The droplet diameter was measured with a high-speed
camera and subsequent image analysis.



Chemical Engineering Il

MISTO: B141B

KOMISE
doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D. (predseda)

Sandra Kordac Orvalho, Ph.D.

Ing. Denisa Lizoriova

Ing. Katefina Hejnova (BRE)

Ing. Pavel Calta, Ph.D. (Kapaji)

PROGRAM

08:30

08:40

09:00

09:20

09:40

10:20

10:40

zahajeni

Bc. Filip Hlddek (M1, prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.)

Protocells: Comparison of approaches for controlled release
Bc. Jan Sugar (M1, Ing. Viola Tokarova, Ph.D.)

Temperature-responsive polymer-coated particles for steady cell growth
and temperature controlled harvesting

Oskar Marelja (B3, Ing. Martina Jezkova)
Comparison of experiments and numerical models of microfluidic channels

Bc. Adam Baldz (M1, Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.)

Formulation of porous poly(lactic-co-glycolic acid) microparticles for controlled
drug release

Bc. Martin Sourek (M2, Ing. Martin Isoz, Ph.D.)

Pore-scale model development for catalytic material washcoating in a filter wall

Bc. Pavel Krysa (M1, doc. Ing. Miroslav Soé3, Ph.D.)

Characterization of composite drug particles prepared by dry coating



11:00 Bc. Tomas Lapka (M1, Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.)

Optimization of conductive films for electromagnetic shielding applications



Protocells: Comparison of approaches for controlled
release

Bc. Filip HIadek (M1)

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

One of the problems of newly synthetized drugs is their poor water solubility. That can
be solved either by amorphization or by loading into a carrier. Though liposomes have
been used as carriers, they are not able to effectively carry all APIs. Protocell, that is a
mesoporous silica nanoparticle (MSN) core encapsulated within a liposome, might be
the solution to that. MSNs are capable of absorbing APIs and improving their solubility
and the liposome bilayer prevents leakage and premature release of the loaded
APl. Thus, the combination of MSNs and liposomes was studied experimentally,
exploring the possible means of preparation of protocells. The data were evaluated in
means of size distribution, surface charge and morphology, confirming the results by
TEM imagery. This work compares the different approaches in order to develop the
most appropriate preparation method.



Temperature-responsive polymer-coated particles for
steady cell growth and temperature controlled
harvesting

Bc. Jan Sugar (M1)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

There is a growing demand for a variety of cells in biotechnology and advanced
medicine which pushes the cultivation techniques development further. Moreover,
successful cultivation is not only about cell growth, whereas the harvesting seems to
play a crucial role in compromising some of the cell features, e.g. cell viability,
extracellular proteome, contamination with additives etc. Therefore, utilizing a
temperature-controlled harvesting might be a promising method since the
temperature drop is easily carried out and causes insignificant stress. The authors will
focus on development of novel nanostructured particles coated with temperature-
responsive polymer undergoing the hydrophilic/hydrophobic change in a suitable
temperature range. These particles will be fabricated to support the anchorage-
dependent cell lines to enable their successful growth in perfusion mode either in
fluidized bed or agitated bioreactor. The newly developed technique will be
validated mainly by the fluorescence microscopy allowing reliable recognition of viable
and apoptotic cells or by enzyme activity assays confirming the intactness of cell surface
proteins.



Comparison of experiments and numerical models of
microfluidic channels

Oskar Marelja (B3)

Skolitel: Ing. Martina Jezkova

Comparison of experiments and numerical models of microfluidic channels The science
of microfluidics is on the rise, and so-called lab-on-a-chip laboratories have high
potential for chemical and bio-medical applications. These chips minimize material
consumption while maximizing surface and hence phase-to-phase contact. In nano- and
micro-scales, the effect of interfacial processes is significant and it is therefore essential
to have information about the shape of the interfacial surface as well as the events that
are realized through this surface - such as mass transfer, heat transfer and molecule
rearrangement to minimize the interfacial energy. The purpose of this study is to
compare the experimental observations of fluid interactions in different microchannels
with numerical models created with ANSYS Fluent. Once validated, these models will be
in the next step used to predict the behavior of fluids within a microchannel and
optimize the geometry of the microchannel without the necessity to perform
complicated experiments. Two modelling approaches were taken and compared: the
Volume of Fluid and the Mixture method. The finding of 4 different interaction
phenomena - dripping, squeezing, jetting and tubing - taking place at the microchannel
junction was further approved.



Formulation of porous poly(lactic-co-glycolic acid)
microparticles for controlled drug release

Bc. Adam Baldz (M1)

Skolitel: Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

Poly (lactic-co-glycolic acid) (PLGA) in the form of micro- and nano-particles has
attracted much attention for applications in drug delivery systems thanks to its tunable
degradation rate. In this work, porous microparticles loaded with various model
molecules, i.e. Ibuprofen, Curcumin and Indomethacin were prepared. Physico-chemical
properties of the formulations were analyzed by IR, XRD and DSC and the drug loading
was determined by UV-visible. The role of the porogen in the preparation of the porous
particles and its impact on their final properties were investigated. The impact of the
nature of the drug on the morphology and on the drug release performance in a
simulated lung environment (pH = 7.4) was assessed and conclusions were drawn. These
microparticles can find applications in lung cancer treatment.



Pore-scale model development for catalytic material
washcoating in a filter wall

Bc. Martin Sourek (M2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

The increasingly stringent automotive emission regulations enforce the use of
particulate filters to effectively control the particulate emissions from both diesel and
gasoline engines. Due to the cost and size limitations of the exhaust gas after-treatment
system, it is favorable to combine the particulate filter with a catalytic reactor for
conversion of gaseous pollutants. The properties of the resulting catalytic filter are
highly dependent on the quality of the catalytic coating. This study focuses on a
development of methodology for simulation of the washcoating process, as one part of
a reliable multi-scale CFD modeling environment for catalytic filters. To describe the
flow, particle-particle and particle-wall interactions in the water-based slurry during the
washcoating we propose a coupled CFD-DEM solver. Initial solver implementation,
definition of suitable benchmark cases and intended solver usage are presented.



Characterization of composite drug particles
prepared by dry coating

Bc. Pavel Krysa (M1)

Skolitel: doc. Ing. Miroslav S0é8, Ph.D.

Dry coating process is an alternative method to a conventional film coating. This process
results in formation of a coating on the surface of drug particles during application of
mechanical forces. The protective layer is made out of an appropriate excipient, mostly
a deformable polymer. So prepared powder material can be subsequently utilized in
different areas. Among them are stabilization of metastable forms of APIs, controlling
the drug release characteristics or influencing powders flow properties. Because this
process often takes place in milling devices, the success of dry coating is difficult to
predict. Therefore, in this work we are focusing on general understanding of the
process. Investigated parameters include ratio of particle size and mass of drug and
excipient, size and amount of milling balls, and milling frequency. In our case, we are
working with a model system that consists of a drug paracetamol and a coating polymer
carnauba wax. To minimize impact of particle size during dissolution tests, obtained
coated drug particles are sieved into several size fractions. These defined classes are
subsequently characterized with a combination of several analytical techniques
including SEM, dissolution experiments or Raman mapping.



Optimization of conductive films for electromagnetic
shielding applications

Bc. Tomas Lapka (M1)

Skolitel: Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

Electromagnetic waves as an important carrier of information have infiltrated all aspects
of life thanks to the rapid development of information technology and electronic
devices. Electromagnetic interferences (EMI) caused by electromagnetic waves do not
only interfere with electrical equipment, but they are also a serious threat to human
health. Therefore, in recent years, designing of lightweight and effective materials for
EMI shielding applications has gained attention. Polypyrrole (PPy) is an electrically
conductive polymer, which can be prepared with different shapes. Each shape has
unique properties and behavior. PPy nanotubes (PPy-NT) have attracted much attention
due to their high electrical conductivity (up to 100 S-cm™?). Incorporation of PPy-NT into
cellulose nanofibrils (CNF) results in formation of flexible and electrically conductive thin
films. This study deals with the elaboration of PPy/CNF thin films with optimal
morphology, mechanical properties and electrical conductivity for applications in EMI
shielding. The processing conditions were optimized to tune the properties of the films.
Finally, EMI shielding tests in the range of 5,85 — 8,20 GHz were carried out on the most
electrically conductive films.
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Realistické modelovani zkratovych proudi ve svazku
vanadové redoxni prutocné baterie

Jan Eichler (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Spolecnosti poptdvané intenzivni zapojovani obnovitelnych zdroja elektrické energie do
pfenosové soustavy je limitovano v dlsledku jejich fluktuujici produkce. Tuto situaci
muZe zménit vyznamnéjsi vyuZiti uloZist elektrické energie, ktera by stabilizovala vyrobu
elektfiny z obnovitelnych zdrojl. V souc¢asné dobé se k danému ucelu nejvice pouzivaji
lithium-iontové baterie, nicméné v budoucnu budou hrat vyznamnou roli vanadové
redoxni prltocné baterie diky své vysoké Zivotnosti, snadné recyklovatelnosti a nezavislé
Skalovatelnosti vykonu a kapacity baterie. V ramci vyvoje této technologie je vsak tfeba
resit i jedine¢né inZenyrské vyzvy, jez se u klasickych pevno-elektrodovych akumulatort
nevyskytuji. Mezi né patfi potlaceni toku zkratovych proudd v ramci svazku pritocné
baterie, které snizuji Ucinnost akumulace elektrické energie. Tato prace se zabyva
realistickym popisem jevu zkratovych proud(, kdy je uvaZovana nestejnd rychlost
elektrochemickych reakci probihajicich na elektrodach v jednotlivych ¢lancich svazku
pratocné baterie. Vytvoreny model bude ndsledné porovnan s nejcastéji pouzivanym
popisem zkratovych proudl zaloZzeného na reprezentaci svazku priitocné baterie pomoci
ekvivalentniho elektrického obvodu.



Developing of a new method for dissolution testing
of poorly soluble APIs

Petr Fatka (B3)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

V soucasnosti vice nez 70% nové syntetizovanych |éCiv spadd do skupiny obtizné
rozpustnych latek. Tato vlastnost zpUsobuje zasadni problémy jak pro biodostupnost tak
pro dostatecné rychly nastup ucinku, které jsou nezbytnou soucdsti uvedeni léciva na
trh. Lipidické formulace IéCiv pfindseji mnoho vyhod oproti bézné uzivanym excipientlim
(pfidavné latky), nebot to jsou pro organismus prirozené latky, které podléhaji vlastnimu
metabolismu. Tim umozniuji zlepsit biodostupnost Iéciv tim, Ze je télo metabolizuje
spole¢né s nimi. Problémem je in-vitro méfeni rychlosti uvoliovani tohoto typu
formulaci kvili ¢asto silné interakci mezi lipidem a IéCivem zamezujici detekci pomoci
UV. Aktualné se pouziva nepfima metoda oznacovanad jako in-vitro lipolyza, kterad vsak
neptindsi objektivni data. Nasi snahou je vytvofit jednoduchou formulaci k méreni
kinetiky uvolfiovdni léciva a vyvoji nové metody méreni pro silné lipofilni léciva.
Interakce a homogenita vzniklé formulace Iéciva s lipidem je testovana pomoci XRD. Po
stanoveni interakce vyuZivdame upraveny pfistroj pro méreni kinetiky uvolfovani
modifikovanou metodou pfidavani lipazy.



Priprava mikro-strukturovanych povrchi pro kultivaci
bunék

Adéla Gottfriedova (B3)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

Kultivace Zivych bunék je vyrazné ovlivnéna podminkami bunécného okoli. Rast a
proliferace bunék zdavisi na teploté, tlaku, dostupnych Zzivinach, koncentraci kysliku,
oxidu uhli¢itého apod. Velkou roli hraje téz substrat, na kterém burika roste, a to jak po
chemické, tak fyzikalni strance. Cilem predklddané prace je vytvoreni hierarchického
strukturovaného povrchu, a studium jeho interakce s bunécnou kulturou.Takovy povrch
muze byt vytvofen pomoci metody Langmuir-Blodgett nebo spin-coatingu s vyuZitim
polystyrenovych (PS) ¢astic. Témito technikami je vytvofena monovrstva ¢astic, ze které
je otisky do polymerni vrstvy ziskana negativni a ndsledné pozitivni replika. Pro
jednotlivé velikosti PS castic jsou hledany idedlni parametry metod pro vytvoreni
monovrstvy. Ziskané negativni i pozitivni repliky jsou pak charakterizovany s vyuzitim
rastrovaciho elektronového mikroskopu, a poté bude sledovdno chovani bunék pfi
kontaktu s nimi.



Developing a reliable macro-scale CFD model for
multi-scale simulations of catalytic filters for
automotive exhaust gas aftertreatment

Tomas Hlavaty (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

The increasing number of vehicles and higher interest in ecology lead to tightening of
laws on automotive exhaust gas after-treatment. The exhaust gas after-treatment
currently comprises several clean-up devices. In this study, we concentrate on catalytic
conversion of environment endangering gases and on trapping of the particulate
matter. Historically, the catalytic conversion and the filtration of soot particles were
performed in independent devices. However, recent trend is to combine the catalytic
converter and soot filter into a single device, the catalytic filter. Compared to the
standard two-device system, the catalytic filter is more compact and has lower heat-
losses. Nevertheless, it is highly sensitive to the catalyst distribution in the monolithic
filter matrice. As a part of an ongoing research aimed at multi-scale modeling of
catalytic filters, we build on previously published results and prepare a geometrically-
realistic 3D macro-scale model of the catalytic filter. On one hand, the newly developed
model enables consistent data transfer from macro- to pore-scale models. On the other
hand, the results of the new model are directly comparable to experimental data and to
results of available surrogate models.



Priprava mikrocastic citlivych na pH pro peroralni
administraci

Adam Hrdy (B3)

Skolitel: doc. Ing. Miroslav S0é8, Ph.D.

Nizkd rozpustnost mnohych ucinnych latek je jedna z hlavnich komplikaci pti aplikaci
téchto latek v praxi. Cilem této prace je vytvofit postup pro pfipravu mikrocastic
umoziujicich kontrolované uvolfiovani IéCiva pro peroralni administraci. Mikrocdstice
budou tvorené polymerni matrici, kterd bude stabilizovat U¢innou latkou v amorfni
formé, ale také pUlsobit proti vysrdzeni léciva. Polymerni matrici rozumime smés
polymer( skladajici se z jednoho polymeru, ktery je rozpustny v kyselém prostredi,
zatimco druhy polymer bude kostrou matrice a jeho rozpustnost nebude na pH
zavisla. Pro pfipravu mikrocastic bude pouzit emulgacni proces umoznujici tvorbu ¢astic
o rGzné velikosti a sloZeni. Pro stabilizaci vytvofené emulze budou testovany dva
postupy a to pouziti surfaktantu nebo aplikace pevnych nanocastic stabilizujicich emulze
typu olej-voda. K formovani suspenze dochdzi diky metodé solvent evaporation patfici
do emulzifikacniho procesu, kde se pouzZivda tékava slozka organické faze, jako
rozpoustédlo polymerl. Po vzniku emulze se za zvyseni teploty se snaze odpafuje
organicka faze, pricemz dochazi k formovani mikroc¢dstic. Morfologie spolu s dalSimi
vlastnostmi mikrocastic byly podrobné prozkoumané kombinaci nékolika rdznych
technik véetné OM, SEM, DLS, SLS a UV/VIS spektroskopie.



Vylepseni postupu nandseni poréznich katalytickych
vrstev do filtru pevnych castic

Richard Knopp (B3)

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

Ve spalovacim motoru vznikaji béhem provozu vyfukové plyny obsahujici také pevné
Castice (saze). Pomoci katalyzatoru se zdravi Skodlivé plynné slozky, predevsim NOy, CO a
nespalené uhlovodiky, preménuji na H,0, CO; a N;. Pevné Castice se odstranuji pomoci
filtru pevnych ¢&astic. V. modernich filtrech se dovnitf nanasi katalytickd vrstva, ktera
zajistuje konverzi nezadoucich plynnych produktd spalovani pfimo ve filtru. Filtry
pevnych castic jsou tvofeny Uzkymi kandlky, které jsou na jednom konci — stfidavé na
vstupu a vystupu — zaslepeny. Proud plynu je proto nucen projit skrz porézni sténu do
sousedniho kanalku a pevné Castice zUstavaji zachyceny ve filtru a neunikaji do ovzdusi.
Cilem prace je vylepsit postup nanaseni katalytické vrstvy do filtru. Postupné byly
ménény vlastnosti jak nandsené suspenze, tedy pH smési a velikost castic, tak i
podminky nandseni, tzn. namaceni vzorkd pfed nandsenim do vody, tlak profukovani a
podminky suseni. Byl zkouman vliv parametri pfipravy na kompaktnost a tloustku
nanesené vrstvy a dale pomér castic, které se dostaly do porl ve sténé filtru a které
zUstaly na vnéjsi strané kandlku. Ziskané poznatky umoznuji presnéji fidit rozmisténi a
strukturu katalytické vrstvy ve filtru tak, aby bylo dosaZeno co nejvétsi konverze a
nejmensi tlakové ztraty.
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Development of a reliable CFD framework for study
and optimization of an ejector

Lucie Kubickova (B2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz, Ph.D.

In this study, fundamentals of a CFD-based analysis of an ejector are presented. The
ultimate goal of the research performed in cooperation with the Mass Transfer Research
Group at UCT Prague is to facilitate the design phase of ejector devices for applications
in chemical engineering. The final aim of the current project is to design and validate 3D
transient multiphase simulation of the ejector. At the moment, we focus on evaluation
of the CFD results sensitivity with respect to various simulation parameters, including
the ejector geometry, flow velocity and turbulence modeling. To do so, a fully
parametrized and automated CFD framework based on highly structured wedge meshes
for axisymmetric RANS simulations is being implemented. We are aware of the loss of
fidelity caused by the dimensionality reduction of the model and by computing only the
Reynolds-averaged flow solution. However, the reduction in the computational
complexity linked to the model and geometry simplification enables fast evaluation of
CFD results and testing of multiple configuration in acceptable times. Furthermore, the
accuracy of the simplified CFD models is evaluated using specifically tailored
experimental data.



Synthesis and characterization of silica nanoparticles
prepared in a microfluidic device

Kristyna Kuklova (B3)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

The latest trends show increase in the use of nanoparticles in pharmaceutical,
biomedical and genomic industries because of their optical, electromagnetic or
mechanical properties. Specifically, silica nanoparticles have found potential
applications in medicine due to bioconjugation possibilities. The properties of
nanoparticles depend on their size, morphology and structure (e.g. silica nanoparticle
surface charge density or size distribution significantly affects utilization in the area of
drug and genome delivery or cellular uptake). One of the most common methods for
nanoparticle production is the batch process. However, it has some limitations; for
example, precipitation reactions are often affected by undesired aggregation
phenomena. Therefore, the continuous synthesis of silica nanoparticles in a microfluidic
device is alternatively used as a method that reliably controls input variables such as the
flow rates of reagents. This presented work is aimed to produce silica nanoparticles with
a narrow particle size distribution using the microfluidic setup. Accordingly, part of the
work is to set optimal parameters for the microfluidic chip and study the mixing
phenomenon of the reactants in order to achieve reproducible nanoparticles with a
uniform size distribution.



Jednodimenzionalni populacni dynamika

Aneta Mauri (B3)

Skolitel: prof. RNDr. Drahoslava Janovska, CSc.

Nejprve se struéné sezndmime s nékterymi ndzornymi a intuitivnimi modely
pouZivanymi v ramci jednodimenzionalni populacni dynamiky. Jednim z fady moznych
zplUsobl, pomoci kterych mlzeme populaéni dynamiku modelovat, je logisticka
rovnice.Logistickd rovnice, presnéji logisticka funkce, nachazi uplatnéni nejen v biologii a
v chemii, ale také napf. v modelovani neuronovych siti, v ekologii, v ekonomii, v
matematické pravdépodobnosti, hraje dlleZitou roli i ve statistickych modelech
logistické regrese, atd.V praci uvadime nékolik postupl feSeni logistické diferencialni
rovnice. Logistickou funkci si graficky zndzornime. Teorii budeme ilustrovat na
vybranych pfikladech a jejich feseni. V zavéru prace objasnime pojem “harvesting” (Zné)
a ukadZzeme, Ze tento model hraje neopomenutelnou ulohu v logistické rovnici pro
nékteré biologické systémy.



Hydrogelovi mikroplavci (hydrogel microswimmers)

Radek Mencl (B3)

Skolitel: RNDr. Ivan Rehot, Ph.D.

Funkéni roboti v mikroméfitku mohou mit v budoucnu velmi Siroké spektrum aplikaci.
Napftiklad v [ékaFstvi mohou byt vyuZivani pro pohyb v krevnim tecisti (transport |éCiv,
monitoring) nebo pro jemné mechanické uUkony pti operacich, vprimyslu pro
manipulaci, konstrukci a vyrobu dalSich predmétd v mikroméritku. Pro vSechny aplikace
je klicova schopnost robotl se pohybovat. Pohyb v téchto méfitkach neni jednoduchy z
dlvodu vysokych povrchovych (sucho) a viskéznich sil (mokro) (viz. Scallop theorem,
ktery popisuje problémy spojené s pohybem pfi nizkych hodnotach Reynoldsova Cisla
v Newtonovskych tekutinach). Vtomto projektu vyvijime roboty, ktefi se ve vodnych
roztocich pohybuiji s vyuzitim undulaéniho pohybu, ktery pfipomina pohyb uhore. Roboti
jsou litograficky vyrabéni z fotoresponzivniho hydrogelu. Problémy spojené s pohybem
feSime pomoci jednoho stupné volnosti a dvou symetricky sdruzenych ramen, které
vykonavaji undulaéni pohyb a tim posouvaji robota vpfed. Prvni experimenty ukazuji
funkénost tohoto designu, roboti se pfi pulznim osvitu opravdu smérové pohybuji. Ddle
se vtomto projektu zaméfime na optimalizaci designu robota ve smyslu dosazeni
maximalni citlivosti na osvit a zvétSeni vzdalenosti urazené na jeden svételny pulz.
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Screening of coamorphous systems for drug delivery by calorimetry



Evaluation of electrochemical stability of selected
organic electroactive compounds for application in
redox flow battery

David Miller (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Redoxni pratocné baterie jsou slibnou technologii pro staciondrni akumulaci velkych
objemU elekttiny produkované kupf. obnovitelnymi zdroji. Aktudlné nejvyspélejsimi a
nejrozsirenéjSimi jsou baterie s vanadovymi elektrolyty. Oscilujici cena vanadu a nékteré
jeho nepfiznivé vlastnosti motivuji vyzkum a vyvoj v oblasti organickych elektrolytl pro
prato¢né baterie. Cilem prace je studium chemickych a elektrochemickych vlastnosti
vybranych derivatl antrachinonu. Je sledovan vlivu typu a pozice substituentl na
aromatickém jadre na relevantni chemické a elektrochemické vlastnosti pro aplikaci
v pratocnych bateriich (redukcni potencial, mechanismus a vratnost elektrodové reakce
a rozpustnost ve vodném prostiedi). Hlavni dlraz prace je kladen na posouzeni
chemické a elektrochemické stability latek za podminek aplikace, a to jak v kyselém (1M
H2S04), alkalickém (1M NaOH) i neutrdlnim prostredi (1M NaS0a).). Pouzivané metody
jsou cyklickd voltametrie a cyklické nabijeni a vybijeni za konstantniho proudu
v prito¢ném polo-¢lanku. U vybranych vzork( je nasledné provadéna post mortem NMR
analyza (spolupréce s prof. Kvi¢alou, UOCH) s cilem zjistit pFi¢iny omezené stability.



Studie elektrostatického nabijeni polyethylenovych
castic v prostredi dielektrickych kapalin
Jifi Perner (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Electrostatic charging of liquids is responsible for numerous industrial problems, such as
sudden spark discharges that can ignite flammable organic vapours. Another problem is
manifested during the slurry ethylene polymerization to PE, where the particle charging
affected by the presence of dielectric liquid causes unwanted agglomeration. PE
particles get charged by particle-particle, particle-liquid or particle-wall interactions and
when the charge exceeds a critical value, the particles adhere to the reactor wall or
form agglomerates which negatively impact the reactor operation. Despite the industrial
importance, the knowledge of charging mechanisms is lacking. To build this knowledge,
we need to develop a method for the measurement of charging of liquid dielectrics and
particles in liquid dielectric media.In this work, we used a mixer with a metal charging
adaptor for charging the samples. Firstly, we measured the electrostatic charging trends
of pure dielectric liquids. We show that charging trends can be correlated with the
dielectric constant of hydrocarbons. Secondly, we measured the charging of PE particles
in hexane. The particle’s charge is shielded by the liquid; therefore we aim to develop
a new apparatus that can accurately measure the charge on “wet” particles.



Charakterizace ordlné disperznich filmu pro
dorucovani léciv
Tomas Picek (B3)

Skolitel: doc. Ing. Miroslav S0é8, Ph.D.

Oralné disperzni filmy (ODF) jsou novou formou léciv usnadnujici aplikaci a davkovani
léCiva do lidského organismu. Jednd se o alternativni formu léciva, kterd usnadnuje
aplikaci u pacientq, pro které je klasicka forma podani nepfijemna nebo nemozna. ODF
je mozné vyrabét nékolika zplsoby, napf. tvorby filmu odpatfenim rozpoustédla nebo
elektrozvlaknovanim. Vzhledem na strukturu a vlastnosti vytvorenych filma byly
pfipravené filmy analyzovany kombinaci nékolika technik, a to mérenim kinetiky
disoluce, analyzou morfolgie pomoci SEM ale také mérenim mechanickych vlastnosti
filmu. Pro porovnani byla také testovana rozpustnost ODF oproti fyzické smési |éCiva a
pomocné latky. Vzhledem na vldknitou strukturu filmu pfipraveného pomoci
elektrozvlaknovani byl otestovan také vliv laminacniho tlaku na strukturu filmu a
rozpustnost |éCiva ve vodném prostredi. Z vysledkd vyplyvd, Ze laminacni tlak nema vliv
na strukturu filmu a na rozpustnost ucinné latky. Tyto zavéry pomohou optimalizovat
budouci vyrobu a skladovani této nové formy Iéciva.



Modelovani transportu ve 3D rekonstruovaném
dutém vlakné

Jakub Stas (B3)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

V dnesni dobé si jiz uvédomujeme, Ze loZiska fosilnich paliv nejsou bezedna. To se tyka
rovnéz zemniho plynu, ktery lze nahradit bioplynem jakoZto alternativou, ktera vznika
jako vedlejsi produkt mnoha procesli. Bioplyn ovSem neni tvofen pouze energeticky
vyznamnym metanem, ale nezanedbatelnou ¢ast tvori nespalitelné plyny jako napf. oxid
uhlicity. K odstrafiovani téchto primési se béZné pouzivaji membranové moduly sloZené
ze svazk( dutych vlaken. V rdmci spoluprace s firmou MemBrain s.r.o. se zabyvame
optimalizaci porézni struktury dutych vldken pro co nejucinnéjsi separaci plynnych
smési, zejména bioplynu. Pfedmétem tohoto prispévku je pak vytvoreni dynamického
modelu transportu smési plyn( skrze sténu dutého vildkna s obecnou morfologii péra.
Pro tyto ucely je prostorové trojrozmérnd geometrie péri generovana jednak uméle
jako uzivatelsky definovana pravidelna struktura, jednak rekonstrukci rediného vldkna z
mikro-tomografickych snimk{. Vytvoreny model je zalozen na popisu difuze Fickovym
zakonem, ale nasledné bude rozsSifen o popis déleni plynnych smési na zdakladé
Maxwellovych-Stefanovych rovnic.
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Plug flow reactor for continuous preparation of
mesoporous silica

Jan Trnka (B2)

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

Mezoporézni silikové Castice se diky svym mimorfadnym schopnostem amorfizace latek
absorbovanych do jejich pért nové zacinaji pouzivat i jako farmaceuticky excipient pro
formulaci Spatné rozpustnych IéCiv. V dnesni dobé je bohuzel jejich vyroba pomérné
nakladna a primyslové vyrabéné ¢astice zatim nedosahuiji kvalit ¢astic pfipravovanych v
laboratofi. Soucasné laboratorni pfipravy ¢dstic jsou vSak naroéné na prevedeni do
vétsSich méritek. Dosud se mezoporézni silika vyrabi pouze vsadkovym zplsobem. Zlevnit
a zefektivnit produkci ¢astic by mohlo prevedeni vyroby do kontinualniho rezimu.
Slibnym feSenim se zda byt vyuziti pritoéného reaktoru s pistovym tokem, a to zejména
diky stabilnimu toku, snadnému nastaveni doby zdrZeni reakéni smési a moZnosti
pfevedeni vyroby do vétSich méritek pomoci paralelizace.Cilem prace je navrhnout
pratocny reaktor s pistovym tokem na vyrobu silikovych ¢dstic, nasledné pak navazat na
reaktor dalsi jednotkovou operaci, jako napfiklad mleti ¢astic na definovanou velikost i
jejich roztridéni dle velikosti, aby bylo mozné pripravovat ¢astice s presné definovanymi
parametry. Pro porovnani pripravenych vzork( bude vyhodnocena jejich velikost pomoci
statického rozptylu svétla, morfologie pomoci elektronového mikroskopu a mérny
povrch pomoci sorpce dusiku.



Optimalizace pripravy léCiv na fluidnim lozi
Miroslav Vecera (B3)

Skolitel: Ing. Ale§ ZadraZil, Ph.D.

Jeden z hlavnich problém0( |écivych latek je jejich nizkd rozpustnost ve vodném
prostiedi, kterd vede k nizké biodostupnosti a pozdnimu nastupu ucinku. Tento problém
se dnes feSi mnohazpUsoby: kontrola velikosti ¢astic, amorfizace, tvorba soli ze silnych
zasad a dalsi. Nova pfiprava soli aktivni latky je provddéna ze slabé zadsady ve vodném
prostfedi. Voda predstavuje procesni problém pfi vytvareni pevnofazového produktu.
S optimalizovanym mnoZstvim vody byl vznikly roztok soli nasttfikovan na ¢astice cukru
na fluidnim lozi, kde dochazi k potahovani, suSeni a tvorbé granuli. Pomoci fluidniho loze
kontrolujeme velikost ¢astic v granuldtu. Amorfni stav léCiva potvrdila analyza na
rentgenové difraktometrii. Diky tomu ma produkt vysokou rychlost uvolfiovani aktivni
latky, jez byla detekovdana pomoci UV-imagingu. Do formulace pfidavame
biodegradovatelny polymer, ktery funguje jako stabilizator pfi disoluci a chrani Iéc¢ivo v
amorfni formé. Vyhodami této metody jsou rapidni sniZzeni poctu vyrobnich krokl a
pomocnych latek, bezprasny proces a kontrola rychlosti uvolfiovani |éciv. Oproti
origindlnimu produktu je nase sul vyrazné méné hygroskopicka a stabilnéjsi. Navic diky
kontrole a monitoringu produktu na urovni ¢astic budeme schopni predvidat chovani
tablet pfipravenych z tohoto granulatu.



Studium reakce vzniku soli tézce rozpustné aktivni
farmaceutickeé latky

Olga Voijtiskova (B3)

Skolitel: Ing. Jakub Muzik

Rada léciv se potyka s nizkou rozpustnosti, ktera je nezadouci a pfedstavuje problém pro
jejich biodostupnost v téle. Jednou z mozZnosti feSeni je prevod latky ve formé volné
kyseliny na ve vodé rozpustnou slil pomoci tepelné indukované reakce s alkalizérem ve
vodném prostredi. V soucasné dobé se pro tento Ucel jako alkalizér vyuzivd hydroxid
sodny, ten je ale znacné problematicky, jeho sl je velmi agresivni a hygroskopicka, coz
vede k chemické nestabilité a procesnim problémam, zdménou za slaby alkalizér doslo k
eliminaci téchto potizi. Tato studie objasfuje kinetiku této reakce pomoci UV
spektrofotometrie reakéni smési. Znalost kinetiky je zcela zdsadni a zna¢né zjednodusuje
odhad a pfizplsobeni optimalnich reacnich podminek, ¢imz ma vysledek této studie
potencial nejen pro védecké, ale i procesni vyuZiti.



Mechanisticky model ejektoru kapalina-kapalina

Miroslav Vrana (B3)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Ejektorové cerpadlo kapalina-plyn je konstrukéné jednoduché a spolehlivé zafizeni,
které vyuziva energii paprsku kapaliny k cerpani plynu. Pfi ¢erpani dochazi k tvorbé
jemné disperze a ejektor lze tak vyuzit jako efektivni zafizeni pro sdileni hmoty.
Soucasny popis ejektoru spociva viak témér vyhradné v empirickych korelacich bez
bliz§iho porozuméni déjim probihajicich uvnitf. V této préci otevirdme problematiku
pochopeni chovani ejektoru prostfednictvim studie provedené na jednodussim
jednofazovém zafizeni typu kapalina-kapalina. Pro Ucely této prace byl upraven stavajici
poloprovozni ejektor voda-vzduch pro cerpdani kapaliny a byly provedeny experimenty
zahrnujici rGzné geometrie trysek i téla ejektoru. Namérfend data pro jednotlivé
konfigurace jsou zpracovana v podobé energetické ucinnosti, bilance hybnosti a bilance
mechanické energie. Na zdkladé namérenych tlakovych profilli podél zafizeni jsou
identifikovany zény, ve kterych dochazi k Sokové ztraté energie. Tyto dil¢i ztraty jsou
popsany pomoci individudlnich soucinitelll mistnich odporu.




Investigation of application of polyvinyl alcohol for
preparation of API-polymer amorphous solid
dispersions

Matous Pechar (B3)

Skolitel: Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

A promising way to improve the bioavailability of poorly soluble active pharmaceutical
ingredients (APIs) is their integration into polymer matrices and formation of
amorphous solid dispersions (ASDs). Hot melt extrusion (HME) belongs among the most
promising methods for preparing ASDs. It offers a platform for the development of a
variety of solid dosage forms covering oral, parenteral and topical applications. It is used
to manufacture a wide range of delivery systems providing sustained, modified and
targeted drug delivery. Therefore, it is now considered as a well-recognized
pharmaceutical technology. In this project, the application of polyvinyl alcohol (PVA) for
preparation of API-polymer ASDs was investigated. First, the solubility of selected APIs
(indomethacin, naproxen, and ibuprofen) in PVA and glass transition temperatures (Tg)
of API-PVA mixtures were determined by calorimetry. Based on these results in
combination with theoretical models for solid-liquid equilibrium, such as Flory-Huggins
solution theory, and description of T of mixtures, the temperature — composition phase
diagrams were constructed. Mixtures of PVA with indomethacin and ibuprofen were
prepared by hot melt extrusion and their stability was compared with prediction of
stability from phase diagrams.



Screening of coamorphous systems for drug delivery
by calorimetry

AlZbéta Zemankova (B3)

Skolitel: Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

Co-amorphous drug delivery systems have recently attracted a considerable interest in
the pharmaceutical field due to their potential to improve oral bioavailability of poorly
water-soluble drugs via drug dissolution enhancement as a result of the amorphous
nature of the material. A co-amorphous system is obtained by using low molecular
weight components that are mixed into a homogeneous single-phase system. The
amount of amorphous stabilizer can be significantly reduced compared with other
amorphous stabilization techniques. In this study, screening of different combinations of
model drugs, such as indomethacin with various co-formers, such as amino acids or
nucleobases, was carried out. Screening was performed based on measurement of glass
transition temperatures by differential scanning calorimetry and their comparison with
theoretical values calculated from Gordon-Taylor equation. Arginine was chosen as the
best co-former based on data obtained by the screening. The co-amorphous system
indomethacin - arginine was further investigated including dissolution tests. The
obtained dissolution profiles were confronted with those for mixture of crystalline
indomethacin and arginine and with pure indomethacin. Moreover, physical stability of
co-amorphous overtime was assessed.
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Meéreni salani pomoci deskovych termocldnku

Bc. Helena BakeSova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Radiace neboli salani je, vedle konvekce (proudéni) a kondukce (vedeni), dalSim
mechanismem sdileni tepla. Pfestoze je radia¢ni slozka pti zakladnich vypoctech ¢asto
zanedbavana, v prostoru pozaru, kde teploty pfesahuji i 1000 °C, tvori dominantni slozku
celkového tepelného toku. Z tohoto divodu je jeji pochopeni a popsani nezbytné pro
zdokonaleni pozarni bezpecnosti v oblastech predikce teploty a chovani rdznych
materialQ pfi hoteni. Tato prace se zabyva deskovymi termoclanky, které byly pivodné
vymysleny k méreni a kontrolovani teploty ve zkusebnich peci pro testovani stavebnich
material( a konstrukci. V poslednich letech se zkouma i jejich mozné vyuziti pro méreni
dopadajiciho radiacniho tepelného toku na télesa. Na rozdil od béiné uzivanych
komercnich radiometrd jsou deskové termoclanky velmi robustni, a kromé toho jsou i
cenové mnohem dostupnéjsi. Podstatnou vyhodou je také jejich jednoduchost,
prfedevsim co se experimentl pfimo vterénu (poZarnich zkousek) tyce. Prace se
konkrétné zaméruje na kalibraci deskovych termoclank pomoci kénického kalorimetru
a jejich budouci pouZziti pfi terénnich experimentech.



Vyvoj magnetolipozomu a vyuZiti jejich magnetickych
vlastnosti

Bc. Samuel Frei (M1)

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

Tato prace se zabyvd moznymi postupy pfipravy magnetolipozom(. Magnetolipozom je
Castice tvorend dvéma komponenty: i) lipozomy, kulovité ¢astice tvorené fosfolipidovou
dvojvrstvou, které slouzi jako nosi¢ hydrofilnich a hydrofobnich Iatek a ii) magnetickymi
nanocdsticemi, kterymi jsou vtomto pfipadé nanocastice Fe-3-Os.Zvoleny postup
pfipravy zahrnuje vytvoreni tenkého filmu a jeho hydrataci nasledovanou Upravou
velikosti pomoci extruze prfes membranu nebo sonikace. Koprecipitaci byli pfipraveny a
ddle pouzity tfi druhy nanocastic FesOs a to hydrofilni, které byli stabilizované pomoci
dextranu 40 nebo citrdtu, a hydrofobni stabilizované pomoci DPPC
(diaplmitoylfosfatidylcholin). Pomoci laserové skenovanci konfokalni mikroskopie byla
potvrzena schopnost enkapsulovat hydrofilni barviva 5(6)-karboxyfluorescein a Atto
532. Pro hydrofobni latky byla tato schopnost potvrzena rovnéz vyuzitim dvou barviv, a
to kurkuminu a nilské cervené.Magnetické vlastnosti byli potvrzeny pozorovanim
chovani vzorku v blizkosti neodymového magnetu. Rovnéz bylo zaznamendno
vylucovéani hydrofobni latky v pfitomnosti komponentu, ktery je ji schopen odebirat
(buriky/prazdné lipozomy). Déle byl studovan vliv proménlivého magnetického pole na
efektivitu vylu¢ovani.



Drying of Multilayer Pharmaceutical Coating:
Modeling and Experimental Study

Bc. Ondrej Navratil (M2)

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

In the pharmaceutical industry, multilayer drug coating is used for the manufacturing of
drug forms with enhanced release characteristics. Additional layers allow to alter the
release kinetics of an API (active pharmaceutical ingredient) or to stack multiple APIs,
thus to create a more efficient drug delivery system. Coatings are commonly applied in
the form of a polymer solution to improve their mechanical properties. On an industrial
scale, coating methods such as fluid bed coating or spray coating are capable of forming
uniform layers. However, pharmaceutical products must meet strict quality
requirements and the knowledge of the coating drying kinetics is important for
better process control and error avoidance. This work aims to study both experimentally
and theoretically the drying kinetics of a polymer solution in a single layer setup. As a
model coating medium, we use a water solution of polyvinylpyrrolidone. For this setup,
we present a custom convective dryer suitable for the evaluation of the heat and mass
transfer coefficients. To better understand the drying kinetics, we also develop a
mathematical model describing involved mass and heat fluxes and compare the
predicted results to experimental data.



Modelovani vytoku metanu z bezpecnostni pojistky
u aut na CNG

Bc. Kristina Oftnerova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Ochrana Zivotniho prostiedi je v poslednich letech jednou z celosvétovych priorit. Jeji
soucasti je snaha o minimalizaci emisi v silni¢ni dopravé. Jednou z cest je vyuzivani
vozidel s alternativnimi palivy, mezi kterd patfi vozidla pohanéna zemnim plynem (CNG).
Stlaceny zemni plyn je skladovan v tlakové nadobé a z hlediska bezpecnosti je kazda
nadrz opatiena bezpecnostni pojistkou. Bezpecnostni tlakova pojistka pouzivana u aut je
spousténa teplotou. Uvnitf ni se nachazi nizko-teplotné tavitelna slitina, ktera udrzuje
pist v pojistce stlaceny, plyn tak za normalnich okolnosti neunika. Po zahrati na teplotu
110 °C se slitina roztavi, pist se uvolni a CNG zacne z tlakové lahve unikat pres 6 otvord,
které se nachazi po stranach na vrchni ¢asti pojistky. Cilem mé prace je sestrojeni
modelu pro vytok metanu z bezpecnostni pojistky, vypocet tlakové ztraty v oblasti
vytoku a porovnani zjisténé hodnoty s experimentdlnimi daty. Znalost charakteru
vzniklého nadzvukového proudéni je dllezita napfriklad pti zasahu hasi¢ského sboru u
nehody.



Modelovani konverze plynu v katalytickem filtru
pevnych castic
Bc. Tomas Pachl (M1)

Skolitel: Ing. Bc. Jan Némec

Ochrana zdravi obyvatel je velice dlleZita, a proto se stale zpfisfiuji emisni normy pro
automobily. Dnes jsou katalytické konvetory a filtry pevnych ¢&astic nedilnou soucdsti
kazdého vozu. Konvertory snizuji mnozstvi Skodlivych sloZek jako jsou oxidy dusiky, oxid
uhelnaty, nespalené uhlovodiky a prevadéji je na bézné se vyskytujici atmosférické
plyny. Filtry zachytavaji malé Castice hmoty, které jsou tvoreny predevsim sazemi. Do
filtru je mozné nanést katalytickou vrstvu a spojit tak funkce katalytického konvertoru a
filtru do jednoho zafizeni. Pak je nutné minimalizovat tlakovou ztratu, zajistit
dostatecnou konverzi plyna i filtraéni G¢innost. Matematické modely pomahaji pfi vyvoji
téchto katalytickych filtr(. Detailni 3D modely maji vysokou narocnost na vypocetni
techniku, proto byl v této préci pouzit tzv. 1D+1D model. Prvni ¢ast znaci souradnici
podél kanalku a druha skrze sténu. Pro zpfesnéni vypoctu konverze plynu byl stdvajici
model rozsifen o difuzi plynu ve sténé filtru ke katalytickym centrlim. Vysledny model
obsahuje dalsi 1D ¢ast, jednd se tedy o 1D+1D+1D.



Stanoveni hydraulickych a transportnich
charakteristik strukturované vyplné Mellapak 250Y

Bc. Martina Reisnerova (M1)

Skolitel: Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Absorpce, zaloZena na rozdilné rozpustnosti plynnych sloZek v rozpoustédle, je velice
vyznamny proces sdileni hmoty predevsim kvali Sirokému uplatnéni pfi Ccisténi
odpadnich plynd. Absorpcni kolony mohou byt patrové nebo plnéné sypanou Cci
strukturovanou vyplni. V nasi laboratofi se zabyvame zkoumanim transportnich a
hydraulickych vlastnosti strukturovanych a sypanych vyplni. Pro popis procesu se
spojitym stykem fazi je potfeba znat koeficienty prestupu hmoty a efektivni mezifazovou
plochu. Experimentalni stanoveni koeficientll se provadi ve vhodné zvoleném systému,
kde uvazujeme pouze prestup v jedné fazi. Pro ziskani objemového koeficientu pfestupu
hmoty v plynné fazi neboli kea existuje fada metod, mezi dvé nejpouzivanéjsi patfi
chemisorpce oxidu sifi¢itého do roztoku hydroxidu sodného a ¢pavku do roztoku
zfedéné kyseliny sirové. Literarni hodnoty kea stanovené rldznymi metodami na rlznych
pracovistich se liSi az ndsobné. Cilem prace je stanovit kea dvéma metodami na jednom
zatizeni a na jednom pracovisti, coz doposud nebylo v oteviené literature publikovano.
V ramci této prace byla zmérena tlakova ztrata a stanoveny hodnoty kea chemisorpci
S0O,/NaOH v zavislosti na pritocich fazi na strukturované vyplni Mellapak 250Y.
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Optimalizace nabijeciho cyklu zinko-vzduchoveé
baterie

Bc. Pfemysl Richtr (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Soucasnou snahou Evropské unie je dekarbonizace energetického sektoru, coZ vede
k rastu produkce elektrické energie z obnovitelnych zdroji. Ta je vSak znacné kolisava
kvali proménlivosti prirodnich Zivid. Vyrobu elektfiny z obnovitelnych zdroja lze
stabilizovat pomoci stacionarnich uloZist energie a v soucasné dobé se k témto ucelim
pouzivaji Li-iontové baterie, vodikové technologie nebo vanadové redoxni pratocné
baterie. Dané technologie vsak limituje dostupnost nerostnych zdrojl, nizka Gc¢innost i
potencidlni bezpelnosti rizika pfi provozu, a proto jsou intenzivné zkoumany a vyvijeny i
jiné elektrochemické systémy. Jednim z nich jsou napftiklad zinko-vzduchové priitocné
baterie, které poskytuji vyhody v podobé vysoké hustoty energie, ekologi¢nosti a
bezpecnosti. Nicméné jejich vyzkum je teprve na pocdtku a Uspésné komercializaci brani
vicero technickych probléma. Cilem této prace bylo studium vlivu rdznych médu
nabijeni na coulombickou a energetickou ucinnost laboratorni zinko-vzduchové
prato¢ného baterie. Ktomuto ucelu byla sestrojena novda méfici aparatura, kterd
umoznuje vyuzivat potenciostat k provadeéni sloZitych experimentd, a dale byl inovovan
design baterie. Ziskané vysledky poskytuji cenné informace pro dalsi rozvoj této
technologie.



Moznosti zvyseni energetické ucinnosti ejektorovéeho
cerpadla kapalina-plyn
Bc. Vaclav Smid (M1)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Ejektor kapalina-plyn predstavuje kompaktni alternativu ke konvencnim vymeénikim
hmoty — absorpénim a bublanym kolondm. Vynika zejména v aplikacich, které vyzaduji
tvorbu velké mezifazové plochy, napf. rychlé heterogenni reakce ¢i mechanické cisténi
plynG. Diky svému jednoduchému designu bez pohyblivych ¢asti ma navic nizké
pofizovaci naklady, je velmi spolehlivy, odolny a prakticky bezudrzbovy. Jeho soucasné
pramyslové pouziti je vSak omezeno nedostateénym mnoZstvim spolehlivych
navrhovych dat a predevSim pak jeho vysokou energetickou ndrocnosti. Tato prace
studuje moznosti zvySeni energetické ucinnosti ejektoru rozrusenim paprsku kapaliny. Je
popsan vliv (i) expanze bublin plynu v téle trysky, (ii) zafazeni rotacniho téliska — swirlu —
pfed trysku, (iii) pouZiti vysokoodporové trysky. Na zakladé Siroké databdze
experimentdlnich dat byla navriena korelace popisujici maximalni dosaZitelny
hmotnostni tok pfisdvaného vzduchu. Spolu s korelaci nominalnich hodnot vymezuje
pracovni oblast ejektoru, kterd by mohla byt vyuZita jako jedno z navrhovych kritérii
ejektord.

Vliv expanze bublin plynu v trysce
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Tvorba elektrokineticky rizenych virti na
heterogennich iontove-vyménnych membranach

Bc Jakub Strnad (M2)

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

Heterogenni iontové-vyménné membrany jsou zdkladni soucasti elektrodialyzér(, ve
kterych predstavuji permselektivni médium a slouZi k poZzadované separaci iont(
v elektrickém poli. V soucasné dobé tyto elektrodialyzéry pracuji v tzv. podlimitni oblasti
pfi nizkych proudovych hustotach. Pfi vysSich proudovych hustotach systém prechazi do
tzv. nadlimitni oblasti, ve které probihaji vedle intenzivnéjsiho odsolovani iontl ze
zpracovavané suroviny jesté dalsi jevy, které mohou byt pro cely proces prospésné,
nebo nechténé. Mezi tyto jevy se fadi napr. elektrokineticky fizené viry, nebo Stépeni
vody.Cilem této prace je pozorovat a kvantifikovat intenzitu virG vznikajicich pfi vyssich
proudovych hustotach pomoci PIV (particle image velocimetry) a intenzitu Stépeni vody
pomoci méreni zmén pH. Kexperimentim byly pouZity heterogenni kationtové a
aniontové-vyménné membrany, které byly integrovany do specidlné vyvinutych
miniaturizovanych cel. Tyto cely umoZnuji pozorovani intenzity vznikajicich virt i méreni
zmén pH, které nastavaji v dlisledku Stépeni vody. Na zavér prace budou porovnany
vysledky pro kationtové a aniontové-vyménné membrany.
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Preparation and characterization of micro-cellular
scaffolds for medical applications

Bc. Patrik Boura (M2)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Cell transplantation is a therapeutic strategy for tissue repair and organ replacement.
Eventual implant can be produced from a small donor cell population which is expanded
in vitro by well-known cell culture technologies. Therefore, there is needed only a small
portion of donor cells instead of a whole organ. However, isolated donor cells cannot
form new tissues by themselves and specific environment in form of supporting material
is essential for cell growth. This work focuses on preparation and characterization of
such material — biopolymer scaffolds. Scaffolds were prepared using polylactic acid (PLA)
by thermally induced phase separation (TIPS), which is a versatile method allowing
preparation of various morphologies. Acetic acid was, to the best of our knowledge,
used for the first time as a solvent in TIPS. Crucial step of TIPS involves removal of frozen
solvent. This work primarily focuses on removal by extraction using H,0. Summarized,
all potential residues in final product are completely safe to the human organism. Phase
diagram of PLA/acetic acid system was measured using turbidimetry. Binodal and
spinodal curves were then computed using Flory-Huggins theory. In the end, properties
of prepared scaffolds were characterized using micro-CT, SEM and mercury
porosimetry.




Understanding diffusion in semi-crystalline polymers:
theory and experiments

Bc. Jakub Klimosek (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Diffusion of small gaseous hydrocarbon molecules in semi-crystalline polymers is
a dynamic process, which is not easy to describe. For the experimental observation of
the diffusion we have designed and assembled a new differential pressure decay
apparatus. The principle of the method is to observe pressure evolution in the gas tight
cell containing the polymer sample. The apparatus is fully automated to reach maximum
reproducibility and to provide high number of experiments in a short time interval. Main
advantages of the apparatus are low time-demanding experimentation and capability to
simulate industrial conditions. We use Fickian approach to describe diffusion and to
obtain the diffusion coefficient. Diffusion coefficients evaluated from high number of
experiments are thus statistically reliable. The Fickian approach describes data well but
the theoretical description is not suitable for the non-ideal system like polymer-
penetrant. Thus we decided to use a well established Free Volume Theory (FVT) as a
second approach to estimate diffusion coefficients of penetrants in polymers.
Application of FVT to our experimental data resulted in the description of diffusion
coefficient dependency on penetrant pressure, and this processes cannot be described
by simple Fickian diffusion.



Enkapsulace enzymu alliinaza pro fizeny
antibakterialni ucinek
Bc. Kateryna Korniienko (M1)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

V dnesSni dobé dochazi k naduzivani antibiotik a jejich naslednému vyskytu v béZznych
potravinach a vodé. Vysledné vybudovani rezistence u bakterii vic¢i zndmym
antibiotikim vede k nezbytnosti vyvoje novych zplsob(l podani antibiotik. Alicin je
organosirova sloucenina se silnymi antibakteridlnimi Gcinky, kterd vznika enzymatickou
reakci enzymu alliindzy a substratu alliinu. Alicin je vysoce reaktivni latka, ke které si
bakterie nemaji ¢as vybudovat rezistenci.Tato prace se zabyva enkapsulaci enzymu
alliinazy do algindtovych mikrocastic. Enkapsulace je proces zapouzdreni bioaktivni latky
do polymerni matrice definovaného tvaru. Princip enkapsulace spociva v protlacovani
roztoku alliindzy v algindatu sodném skrz trysku s naslednym vytvorenim laminarniho
toku materidlu. Pomoci vibra¢ni frekvence je tento tok rozrusovan na kapky o stejnych
rozmérech, které se disperguji pomoci elektrického napéti do vytvrzovaciho
roztoku.PFiprava castic o predem zvolenych charakteristikach se uskutecnila pomoci
ptistroje Enkapsuldtor BUCHI B-395Pro. Byla zkoumana efektivita enkapsulace enzymu.
Rovnéz byl sledovan ucinek imobilizace na stabilitu a aktivitu enzymu. Obdrzené ¢astice
se vyuziji pro pfipravu alicinu in-situ tak, Ze enzymaticka reakce se iniciuje pridanim
roztoku alliinu na povrch ¢astic.



Stanovenie transportnych charakteristik
pervaporacného membranového modulu

Bc. Katarina Kovacova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

Pervapordcia je membrdnovy proces uréeny na separaciu kvapalnych zmesi. Technika
membranove] separdcie je jednym z najsfubnejSich 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,
difuziu cez membranu a desorpciu do plynnej fazy na permeéatovej strane. U¢elom prace
je realizovat proces separacie etanolu od vody. Ich oddelenie ma velky vyznam pre
vyrobu etanolu z biomasy pomocou fermentacie. V poslednom desatroci sa tento proces
stal predmetov zaujmu z dévodu hroziaceho nedostatku ropy. Jednou z hlavnych vyhod
tohto procesu je to, Ze palivd sa vyrabaju z obnovitelnych zdrojov. Proces prebieha na
membranovom module vlaboratornom meritku s membranami velkosti 5,56cm x
20,50cm. Predmetom doterajSich merani bola snaha o ich separaciu pri réznych
prietokoch plynu a kvapaliny, ¢o bude pre nds najdolezitejSi krok pri urcovani
transportnych charakteristik, konkrétne koeficientu prestupu hmoty na kvapalnej
strane. Boli urobené prvé experimenty, z ktorych este nejde vyvodit zavery kvoli
velkému rozptylu dat.



Rotujici dekanolové kapky jako soucastky tekutych
robotu

Bc. Markéta Kubikova (M1)

Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Systémy obsahujici organické kapky ve vodnych roztocich surfaktantl se v poslednich
letech staly populdrni ve védni oblasti ,,umély Zivot“ (angl. Artificial Life, béiné
zkracovano jako AlLife). Kapky napodobujici nékteré vlastnosti a chovani Zivych bunék
nebo malych organism( jsme zacali nazyvat tekuti roboti. Tito roboti jsou schopni
chemotaktického pohybu, pfenosu chemikdlii a malych pfedmétl (mohou slouZzit jako
,,chemickeé taxiky“). Dale byly pozorovany zmény tvaru — tvorba chapadlovitych struktur,
kolektivni chovani a samovolnd rotace . Tato prace je zaméfend na studium posledni
zminéné schopnosti — tedy samovolného otdceni dekanolovych kapek v roztoku
dekanoatu sodného. Pohyb kapek a drobnych objektd (napf. vlasu) na nich umisténych
byl studovan zejména z kinematického hlediska. Byly sledovany vlastnosti rotace a jejich
zmény zavisejici na umisténi vlasu na kapce, na délce vlasu a také na velikosti kapky
dekanolu.



Optimalizace pripravy dlouhodobé stabilnich
elektrod polarografické sondy pro méreni
koncentrace H, v primadrnim okruhu jaderné
elektrarny

Bc. Jakub Pichal Bc. (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Toma$ Moucha

V primarnim okruhu jaderné elektrarny vznikd vodik, ktery zabranfuje nezadoucimu
vzniku kysliku rozkladem vody. Z bezpecnostnich a ekonomickych dlvodu je tfeba vodik
mérit. Zatim neexistuje metoda, jak méfrit vodik pfimo. Pfivyrobé sondy na vodik se
vychazi ze zkuSenosti ziskanych vyrobou a praci s podobnou kyslikovou sondou.
Vodikova sonda se skldada z platinové anody a katody z chloridu stfibrného. Sonda dale
obsahuje membranu nataZzenou nad platinovou anodou a elektrolyt z chloridu
draselného. Mezi tekutinou obsahujici vodik a povrchem platinové elektrody vznika
koncentracni gradient, ktery je ovlivnén permeabilitou membrany. Koncentrace vodiku
na povrchu platinové elektrody je témér nulova. Na platiné se vodik oxiduje, odevzdava
elektrony platiné, které jsou obvodem preneseny na katodu (AgCl), kde se vyredukuje
stfibro. Na elektrody je pfivedeno polarizacni napéti a je méfen proud prochazejici
obvodem. Tento proud je zavisly na koncentraci vodiku v pfivadéné tekutiné. V tuto
chvili jsou nami vyrabéné sondy stabilni primérné po dobu dvou mésicli, avsak
s pfihlédnutim k jejich vyuziti je nutné garantovat alespon tfimési¢ni stabilitu. Cilem
této prace je navrhnout postup pfipravy elektrod, ktery by vedl ke vzniku dlouhodobé
¢asové stabilni vodikové sondy.



Vyuziti rozprasovaciho suseni k pripravée
biomimetickych materiali s antibakterialnimi ucinky

Bc. Kldra Lukasova (M1)

Skolitel: Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

V posledni dobé dochazi ke zvySeni poctu bakterii, které jsou imunni vici Ucinku bézné
podavanych antibiotik. K této antibiotické rezistenci dochazi z mnoha divodd, at je to
vyvojem samotnych bakterii dany jejich kratkym reprodukénim cyklem, anebo lidsky
faktor v podobé neodborného uzivani antibiotik. Jednim z moZnych feSeni této nastalé
situace je vyvoj alternativnich Iécivych ptipravkl, na které si bakterie nemohou vytvofrit
ucinnou obranu. Allicin je molekula, kterd ma velmi silné antibakterialni Gcinky a je
typickd pro zdastupce rostlin rodu Allium (napf. cibule,esnek). K produkci allicinu
dochazi pfeménou aminokyseliny allinu katalyzovanou enzymem allindzou. Tyto dvé
latky se nachazeji vrlGznych castech cesnekové bunky a kjejich reakci dochazi az
v pfipadé, kdy je rostlina ohroZzena a jeji struktura néjakym zplsobem
poskozena.K pfipravé materidlll pro napodobeni tohoto pfirodou ovéfeného déje
vyuzivame proces rozprasovaciho suseni, kde jsme schopni U¢inné enkapsulovat enzym
allindzu do polymerniho nosice, ktery plni stabiliza¢ni funkci a zaroven tvofi transportni
bariéru zabranujici okamzité reakci sallinem. Na vyslednou enzymatickou aktivitu
enkapsulovaného enzymu ma vliv mnoho procesnich parametrd a faktorl (napf.
teplotni stres), které jsou predmétem zkoumani této prace.
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Software development for hydrogen concentration
measurements in nuclear power plants

Bc. Tereza Ludvikova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

Pressurized water reactors (PWRs/VVERs) 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 so that certain operating conditions are created. The main additives used in
the primary circuits are boric acid, hydroxides, and hydrogen. Excess of H, suppresses
radiolytic oxygen formation, which would lead to pipeline corrosion and deposits on the
fuel. Hydrogen is often generated directly in the circuit by the addition of ammonia
which is decomposed in the core by the radiolytic reaction. It would be desirable to
carry out precise online hydrogen concentration measurements so that the dosing rates
could be quickly adjusted. At present, the concentration is mostly determined indirectly.
Hence, a new device using a polarographic probe to measure it is being developed.
Several prototypes have been tested so far. One of the current goals is to develop
controlling software. Designed software should allow a user to set parameters of
measurements or save and display output values. It should also comprise a section that
would evaluate different variables, for example, temperature dependencies needed for
correct signal processing.



Experimentalni studium kolektivniho chovdni
nebiologickych samopohdnénych objekttu

Bc. et Bc. Jana Steinhauserova (M1)

Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Kolektivni chovani je pozorovano predevsim v biologickych spolecenstvech, ale lze ho
pozorovat i u nezZivych systémud. Tato prace se zabyvd chovanim kapek dekanolu
v roztoku dekanodtu sodného. Zajimaji nds vzajemné interakce mezi témito kapkami,
které reprezentuji nebiologické samopohanéné objekty. Byly provedeny sady
experimentl s rGznym poctem kapek a tyto experimenty ndsledné s pomoci obrazové
analyzy vyhodnoceny. Cilem predloZené prace bylo najit metodologii, jak experimenty
vyhodnotcovat a ziskana data pozdéji pouzit pro teoretické vypocty.



Pokrocila optimalizace metody charakterizace castic
vzniklych rozpadem lékové formy

Bc. Pavel Zelenka (M1)

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

Klicovou vlastnosti lékové formy je jeji chovani ve vodném prostfedi. Rychlost
uvolfovani aktivni latky je silné zavisla na rozpadu a rozpousténi pevné Iékové formy.
Proto je dulezité studovat dynamiku téchto procesl. Tato prace se zabyva vyvojem a
optimalizaci nové metody pro charakterizaci ¢astic vzniklych rozpadem |ékové formy.
Metoda je zaloZena na principu usazovani ¢astic v nehomogennim laminarnim proudéni
kapalného média. Pro tento ucel byla navriena a sestavena pratocna cela. V cele byly
provedeny experimenty s modelovymi ¢asticemi. Kamerovy zdznam pohybu ¢astic v cele
byl analyzovdan pomoci algoritmu pro sestaveni trajektorie jednotlivych ¢astic.
K vyhodnoceni trajektorii byla pouzZita teoretickd predikce pohybu ¢astic zaloZzena na
pfedpokladech o profilu proudéni uvniti cely. Tato prace se dale zabyva zlepSenim
popisu profilu proudéni uvnitf cely pomoci CFD (Computational Fluid Dynamics)
simulace a porovnava vysledky ziskané metodou konecnych objem( a metodou
konec¢nych elementa.
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Modelovani strategii pro zmirnéni ztrat ve
vanadovych redoxnich pratocnych bateriich

Bc. Martin Bures (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Vanadové pritocné baterie jsou jednou z moZnosti, jak uskladnit energie
z obnovitelnych zdrojl. Energie se uklada elektrochemickou reakci na poréznich
elektrodach, skrz které protékd elektrolyt. Elektrodové cely jsou oddélené kationt-
selektivni membranou. Ty jsou v idedlnim pfipadé propustné pouze pro vodikové ionty,
které prenasi elektricky ndboj. Ve skutecnosti jsou vSak propustné i pro vanadové
kationty a vodu, coz snizuje ucinnost baterie a soucasné vede k vratnému poklesu jeji
kapacity pfi dlouhodobém provozu. V této praci je pomoci matematického modelu
simulovano chovani monoclanku redlné baterie. VyuZivame jeji rozdéleni na 4 (asti:
pozitivni a negativni polo-¢lanek a 2 zasobni tanky k nim pfipojené. Model zahrnuje
popis transportu iontl skrz membranu Nernst-Planckovu rovnici, popis kinetiky
synproporcionacnich reakci a elektrochemickych reakci Butler-Volmerovou rovnici. K
vypoctu pretoku vody vyuzivdme hodnoty osmotickych tlakd elektrolytl. K popisu
rovnovainého napéti je pouzita Nernstova rovnice. Model je zpresnén fitovanim
parametrd kinetiky elektrodovych déjli na zatéZzovou kfivku. Model Ize vyuZzit k testovani
raznych strategii s cilem zpomalit pokles kapacity baterie a zachovat tak vysokou
ucinnost provozu. Jako nadéjné je hydraulické spojeni zasobnikl elektrolytu.

Vybijeci kapacita
4000 T T

3500 .'--... chd S ©ereesaeteenpgnest T e BT LYY TT e,

3000 — * exper nespojena

+  exper spojena
2500 — ——model spojena

——model nespojena

Kapacita / mAh

2000

1500 \

1000 | 1 1 1 |
0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

Celkova kapacita / Ah




Meéreni hustoty zuhelnatélych zbytkt pomoci
fotogrammetrie

Bc. Ondrej Dupal (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Matematické modelovani pozarli umoznuje zredukovat ndklady na financné nakladné
pozarni zkousky a pomaha zefektivnit volbu pozdrné-bezpecnostniho systému. Aby bylo
mozné vytvofit komplexni model Sifeni pozaru, je nutné zaddni velkého mnozZstvi
vstupnich parametri pokryvajicich mimo jiné tepelné vlastnosti hoficich materidld.
Velkym problémem byva nedostupnost téchto parametr( v literatufe nebo ve spravném
formatu pro model a musi byt zjistovany experimentdlné.Cilem této prace bylo
experimentdlné vyhodnotit objemovou hustotu zuhelnatélych zbytk( vznikajicich pfi
hofeni drevénych materidld, protoze tyto zbytky vyznamné ovliviiuji transport tepla a
hmoty pfi procesu horeni. JelikoZ se jedna o porézni materidl, ktery v kapalinach bobtna
a pohlcuje kapalinu svymi pdry, nebylo mozné meéfit hustotu pomoci Archimedova
zakona. Bylo pristoupeno k méreni pomoci fotogrammetrie, kterd rekonstruuje tvary a
rozmeéry z fotografii a vyuziva se pro 3D tisk nebo mapovani reliéfu zemského
povrchu.K tomuto uUcelu byl sestaven nizkonakladovy 3D skener, na kterém byly méreny
zuhelnatélé vzorky. Jeho vystupem byla sada fotografii, kterd byla zpracovana vhodnym
softwarem.



Priprava agregadti pro biomedicinské aplikace v
mikrofluidnim zarizeni
Bc. Petr Jelinek (M2)

Skolitel: doc. Ing. Miroslav S0é8, Ph.D.

Mikrofluidni zafizeni umoZnujici produkci kapek jsou v dneSni dobé intenzivné
zkoumana diky mnoha vyhoddm a znacnému potencidlu naptiklad pti pfipraveé
mikrostrukturovanych |éciv ¢i pokrocilych funkénich materidld. Oproti préci ve velkém
objemu je jejich hlavni vyhodou lepsi kontrola parametrd toku a podminek
uvnitt kanalku. Cilem prace byl navrh a vyroba mikrofluidniho zafizeni pro agregaci
nanocdstic. Zafizeni bylo navrieno v programu AutoCAD a vyrobeno pomoci CNC
obrdbéni. Byly pripraveny dvé geometrie mikrofluidniho cipu a otestovany rdzné
pratoky kontinudlni (butanol) a dispergované (voda) faze. Pripravené zlaté, Zelezné a
polymerni nanocastice byly agregovany v mikrofluidnim zafizeni. Podminky agregace
byly zvoleny dle vysledku parametrické studie. Kombinace zlatych nanocdstic
s unikatnimi opticko-elektrickymi vlastnostmi, Zeleznych magnetickych nanocastic a
biokompatibilniho polymeru nabizi potencial pro zlepseni nosi¢l pro cilené dorucovani
|éCiv. Pfipravené homogenni i heterogenni agregadty a samotné nanocdastice byly
charakterizovany pomoci metody dynamického rozptylu svétla, UV-VIS spektrometrie a
optické i skenovaci elektronové mikroskopie.



PVC elimination from plastic mixtures: the change
from waste to a useful resource

Bc. Lenka Kolarova (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

The accumulation of plastic waste in our world is alarming. Recycling reduces the
amount of plastic waste. However, the technology for cost-efficient recycling is still not
developed. Nowadays, the best option comprises in recovery of the chemical energy
stored in the petroleum products, i.e., incineration. But halogenated compounds in the
plastics severely complicate this process. Such compounds are used as flame retardants,
and produce toxic gases while burning, including dioxins. But if we separate
halogenated plastics, we can burn the rest and minimize the waste. One of the
promising methods of waste processing is the triboelectric separation. In this work, we
chose a simple model mixture: PVC, PET and PP. We charged the mixture by rubbing it
against certain counter-materials so that the plastics gained specific charge according to
the material they are made of. And hereby charged plastics were separated in electric
field according to the charge, ergo material. We found out that the best efficiency is
reached by separating one material every cycle when rubbing against different counter-
material. We were able to separate 89% of non-halogenated plastics from the mixture.
Moreover, the purity of separated products was 95% and 93% for PET and PP,
respectively.



Samoskladba hydrogelovych mikrorobot( do
aktuujicich struktur

Bc. Jindfich Kropacek (M1)

Skolitel: RNDr. Ivan Rehot, Ph.D.

Miniaturizace robotl umoZniuje jejich rozsifeni do novych oblasti, jakymi jsou
mikromanipulace, neinvazivni diagnostika nebo mikrochirurgie. Takovi mikroskopicti
roboti mohou byt v budoucnu napfiklad stavebnimi jednotkami, tvoricimi usporfadané
mikrostruktury, které mohou slouzit jako nahrada biologickych tkdni v mistech
poskozeni nebo jako aktudtory fyziologickych proces. Miniaturni velikost takovych
robotl neumoziuje implementaci inteligence, dostate¢né k samovolnému usporadavani
na zakladé algoritmU pouzZivanych v makroskopické robotice, a je proto potreba hledat
nové pristupy pro jejich sebeorganizaci. V tomto projektu predstavujeme zpUsob, jak
mobilni mikroroboty usporadavat do periodickych mfizi metodami samoskladby. Roboti
jsou schopni se libovolné pohybovat po substratu, avSak narazi-li na minimum
potenciadlni energie (prohluben), formuji se spontdnné (bez vloZeni energie) do
periodickych struktur. Takto usporadané roboty Ize chemicky spojit do jediného celku,
jehoz tvar a velikost Ize definovat nastavenim parametrd spojovani. Vysledné objekty
maji velikost 1-2 mm a jsou schopny pomoci anizotropni deformace vykonavat
mechanickou praci. Obdobné struktury bude v budoucnu mozné vyuzivat jako robotické
mikroimplantaty, pfipadné k pfipravé samozacelujicich se materiala.



HETP pro vypin Mellapak 452Y v kolondch o priméru
300 mm a 150 mm

Bc. Rustem Omarov (M1)

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

Tato prace prezentuje separacni ucinnost strukturované vyplné Mellapak 452.Y pro
atmosférickou destilaci binarni smési cyklohexan/n-heptan. Separacni Gcinnost byla
vyhodnocena ve formé wvysky ekvivalentni teoretickému patru (HETP) z méreni
provedenych za podminek nekonecného poméru zpétného toku v kolonach o priiméru
300 mm a 150 mm. HETP urcité vyplné je obvykle prezentovdno v zavislosti na intenzité
toku fazi. Univerzalnost této zavislosti komplikuje pro systém cyklohexan/n-heptan
nezanedbatelnd zavislost HETP na destilaénim rozmezi, pro které bylo stanoveno.
V souhlasu s teorii byla tato zavislost aproximovana linearni funkci, HETP = axa + b, kde
za hodnotu xa bylo zvoleno sloZeni ve stfedu useku loZe, pro které je HETP
stanoveno. Nasledna implementace této zdavislosti umoznila korekci experimentalnich
hodnot HETP prepoctem na ekvimolarni sloZeni. Korigované hodnoty HETP ziskané v
obou destilac¢nich kolondch byly vyneseny v zavislosti na intenzité toku fazi a
porovnany.
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Studium chovani organickych kapek v roztocich
surfaktanti v zavislosti na koncentraci surfaktantu

Bc. Jakub Vaculik (M1)

Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Biologickd chemotaxe, kterou definujeme jako orientovany pohyb organismu
v gradientu koncentrace chemické latky, byla inspiraci pro zkoumani tohoto jevu i u
nezivych objektd. V naSem pfripadé jsou témito 'chemickymi roboty', ktefi jsou schopni
pfemény chemické energie na mechanickou, olejové kapky v systému s roztokem
povrchové aktivni latky. Vzhledem k faktu, Ze systém dekanol — dekanoat sodny — sl byl
v nasi laboratofi z hlediska umélé chemotaxe jiz dikladné prozkouman, je pfi pokusu o
detailnéjsi popis tohoto jevu snaha nalézt dalsi systémy, které by umélou chemotaxi
vykazovaly. V prvni fazi je vSak tfeba uvaZovat vzajemné interakce mezi povrchem,
roztokem surfaktantu a kapkou. Cilem této prace je proto popsat chovani organickych
kapek v roztoku surfaktantu, a to jednak v zavislosti na typu pouZitého surfaktantu a
jeho koncentraci s ohledem na kritickou micelarni koncentraci, a také vlivu barviv,
pfidavanych do systému pro zvyraznéni kapky. Soucdsti prace je téz vyhodnoceni
povrchovych napéti roztok( i kapek obsahujicich barviva, stejné jako mezifazovych
napéti mezi roztokem a kapkou. Tato data pfifazena k jednotlivym typlm chovani kapky
mohou pomoci predvidat chovani kapek u neznamych systémf, ¢i mohou byt zdkladem
pro ndvrh novych systém ke studiu umélé chemotaxe kapek.



Viiv pritomnosti oxidu ceru na kinetiku dvojitého
zapaleni CO v automobilovém katalyzatoru

Bc. Adam Vondra (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Vyfukové plyny, které vznikaji pfi nedokonalém spalovani automobilového paliva,
obsahuji Skodlivé latky, jejichz mnozstvi je proto regulovdno emisnimi normami. V ramci
plnéni téchto limitd je nezbytné pouziti katalytickych reaktorli umoznujicich efektivni
zreagovani Skodlivych sloZek, zejména oxidu uhelnatého, oxid( dusiku, uhlovodik(i a
pevnych ¢dstic, na zdravi neSkodné latky: oxid uhli¢ity, vodni paru a dusik. Hlavni
katalytickou funkci zastavaji vétSinou nanocastice platiny ¢i palladia. Do katalyticky
aktivni vrstvy jsou casto pridavany oxidy ceru, které zvysuji katalytickou aktivitu,
zabranuji slinuti vrstvy za vysSich teplot a dale slouZi jako zdsobarna kysliku pfi jeho
nahlém prebytku ¢i nedostatku. V této praci byla vyhodnocena reakéni kinetika
katalyzator( Pt/CeO,/y-Al,03 a Pd/Ce0,/y-Al,03, zejména s ohledem na pribéh oxidace
CO a C3He. Dosazené vysledky a jejich porovnani s katalyzatory bez oxidd ceru (Pt/y-
Al;O3 a Pd/y-Al,03) ukazuiji, Ze pridavek oxidd ceru pozitivné ptsobi na konverzi skodlivin
vyfukovych plyn(, a navic vyrazné potlacuje nezadouci jev zvany dvojité zapaleni CO.



Automatické vyhodnoceni termografickych dat pri
destilaci

Bc. Kristyna Zemlova (M1)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Strukturované vyplné se v destila¢nich kolonach pouzivaji pro intenzifikaci mezifazového
sdileni hmoty. Kvalita vyplni se obvykle kvantifikuje prostfednictvim objemovych
koeficientll prestupu hmoty, tj. soucinu pfislusnych koeficientll a plochy aktivniho
fazového rozhrani jejichz individualni hodnoty vsak zlstavaji neznamé.Tato préce
pfispiva k termografické studii tvorby a aktivity fazového rozhrani na vyplni v
destilacnich podminkach. V pribéhu prace budou pomoci termokamery pofizovany
fotografie a videa povrchu izolovaného plechu strukturované vyplné pfi probihajici
destilaci. Ziskané snimky bude nutné dale vyhodnotit s ohledem na vysledky kalibracnich
experimentll i geometrii aparatury. Za timto ucelem byl vytvoren program vybaveny
uZivatelskym rozhranim umoZiujici nacteni vystupu termokamery ve formé
videosekvence, jeji segmentaci, vybér analyzované oblasti a nasledné vyhodnoceni
teploty na smdacené desce. Program byl implementovan s vyuzitim skriptovaciho jazyka
Python a jeho knihoven. Vyhledové je planovdno do programu zahrnout i vysledky
kalibracnich experimentt a pokrocilou statistickou analyzu dat.
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Modelovani stabilizace a jejiho vlivu na viskozitu
koloidnich suspenzi

Bc. Tomas David (M1)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Koloidni suspenze jsou nepostradatelné v mnoha primyslovych odvétvich, jako jsou
napfiklad natérové hmoty, detergenty, farmacie a dalsi. Pro vSechny aplikace koloidnich
suspenzi je kritickd jejich stabilita. Nestabilni suspenze agreguji, coz muize vést ke
znehodnoceni produktu a finanénim ztratadm. Ke stabilizaci koloidnich suspenzi Ize pouZit
dva druhy povrchové aktivnich latek (surfaktant(): (i) ionogenni (elektrostaticka
stabilizace) a (ii) neionogenni (stéricka stabilizace), kterymi mGzou byt napftiklad fetézce
kratkych polymer( kompatibilnich jak s rozpoustédlem, tak s povrchem koloidnich
Castic. Popis a pochopeni dil¢ich mechanism( pfispivajicich ke stérické stabilizaci je
pomérné slozity a zlstdva otevienym problémem. Za uUcelem modelovani stéricky
stabilizovanych suspenzi pouzivame tzv. metodu diskrétnich element. Chovani
suspenze je uréeno pohybem jednotlivych ¢astic, jenz je dan vyslednici sil pisobicich na
né. V modelu jsou zahrnuty kontaktni i nekontaktni mezi¢asticové interakce, interakce
se sténou, vzajemna interakce mezi ¢asticemi a tekutinou. Model poskytuje cenna data
o chovani suspenze a jejich vlastnostech, zejména viskozité. Model je kvantitativné
validovdn srovnanim s experimentdlnimi daty popisujicimi rheologické vlastnosti
suspenze za raznych podminek.
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Modelovani horeni metanu

Bc. Martin Jiza (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Numericky model hofeni methanu je snadno aplikovatelny na predpovéd pribéhu Uniku
zemniho plynu z trubek nebo zasobnikd a jeho nasledném zahoreni. Diky nému lze ziskat
predstavu o rychlosti proudéni plynnych slozek, koncentraci methanu nebo o teplotnim
profilu ve sledovaném prostoru. Funkéni model hofeni methanu lze pozdéji vyuzit v
oblasti pozarni bezpecénosti, napfiklad pti prevenci (umisténi koncentracnich cidel nebo
vypocet teploty v blizkosti stavebnich konstrukci), represi (ochrana zasahujicich jednotek
hasicl) nebo pfi vysetfovani pricin vzniku pozar(.Spravnost modelu je vidy tfeba ovéfit
experimentem (validovat), teprve potom lze model aplikovat na dalsi procesy. Tato
prace se zabyva numerickou simulaci hofeni methanu v programu Fluent v mistnosti
podle experimentu provedeného L. Stecklerem a kol. (1982). Experiment byl zvolen
z dlvodu velkého mnoiZstvi publikovanych experimentalnich dat. Vytvoreni modelu
slouzi k ziskani zakladnich dovednosti pfi praci v feSi¢i Fluent a ovéreni vhodnosti
nastaveni parametri modelovych rovnic a numerického resice.



Studium interakce aktivné smérovanych nanocastic s
nadorovymi a imunitnimi bunkami

Bc. Pavlina Michaldkova (M1)

Skolitel: Ing. Denisa Lizoriova

Cilené dorucovani |éciv by mohlo byt revoluénim pfistupem pfi [éCbé rakoviny. Tato
metoda pfinasi vyhodu specifického doruceni léciva do nadoru, coz vede ke snizeni
vedlejSich uUcinkl a zvysSeni ucinnosti 1écby. Jednim z nejvétSich omezeni soucasné
aplikace této lécby je odstranéni nanocastic burikami imunitniho systému - makrofagy.
Toto vede ke snizeni doby cirkulace v krevnim ftecisti a tim padem také k potlaceni
ucinnosti  1écby. Kremicité nanocdstice byly modifikovany polymerem poly N-(2-
Hydroxypropyl) methacrylamidu a monoklonalni protilatkou IgG M75 (protilatka proti
Karbonické Anhydraze IX, ktera je exprimovana na povrchu mnoha nadorovych bunék a
umoznuje tedy aktivni cileni nanocastic do nadorovych tkani). Fluorescencni
mikroskopie v kombinaci s pratokovou cytometrii byla pouZita za ucelem pochopeni
procesli  fagocytdézy makrofagh (bunécnda linie J744.A1) a  specifickych
interakci protilatka-antigen (bunécna linie HT-29 nadmérné exprimujici CA IX). Ziskana
data budou dale pouzita pro vyvoj farmakokinetického modelu popisujiciho vyse
uvedené procesy.



UV imaging as a tool for granule characterisation

Bc. Vladimir Némec (M2)

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

This work deals with a model pharmaceutical formulation, consisting of ibuprofen as the
API, lactose and microcrystalline cellulose as filler and pregelatinized starch as a binder,
where water was added as liquid binder to the mixture during high-shear granulation.
This formulation was subjected to a parametric study in a laboratory scale high-shear
wet granulator. Firstly bulk dissolution tests were measured. The structure of the
produced granules was examined by x-ray micro computed tomography, while single
granule dissolution experiments were conducted using the Sirius Surface Dissolution UV-
Imager providing the real-time 2D UV maps of API concentration profiles in the vicinity
of the granule. By coupling those two techniques, a toolbox for investigation of a
granule structure-dissolution relationship was created and the granule properties were
correlated with the granulation formulation parameters and bulk dissolution tests.



Priprava a charakterizace tenkych katalytickych
vrstev v automobilovém filtru pevnych castic

Bc. Milan Zalud (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Mezi Skodlivé latky vznikajici nedokonalym spalovanim v automobilovych motorech
patfi zejména plynné skodliviny jako oxid uhelnaty ¢i nespdlené uhlovodiky, ale také
pevné mikrocastice, obecné nazyvané saze. VSechny tyto latky je zapotrebi co
nejucinnéji zachycovat jiz ve vyfukovém potrubi automobilu, coz umozZnuje katalyticky
filtr pevnych castic. Jednd se o keramicky monoliticky filtr pevnych &astic, na jehoz stény
je nanesena tenka katalytickd vrstva obsahujici vzacné kovy, jeZ zajistuji konverzi
nezadoucich plynt. Jako zaklad této vrstvy je pouZit porézni y-Al,O3 ve vodné suspenzi,
do které je filtr namacen, prebytecna suspenze je vyfouknuta stlatenym dusikem a
vrstva vysusena. Vyslednou tloustku, strukturu a umisténi nanesené vrstvy lze ovlivnit
zejména ruznou velikosti ¢dstic y-AlOs, rGzné volenym pH vodné suspenze (i
navlhéenim filtru pfed nanasenim. Pfipravené vzorky katalytickych filtr(i jsou ndsledné
analyzovany pomoci snimkd z elektronového mikroskopu (SEM). Klicové je, aby pfi
prachodu spalin vrstvou dochazelo k co nejvétsi chemické konverzi Skodlivych plyn,
ucinné filtraci pevnych ¢astic pri souc¢asném zachovani nizké tlakové ztraty filtru. Toho
Ize docilit naptiklad vhodnou distribuci vrstvy do por( stény filtru ¢i vétSim vyskytem
razné velkych makropéri ve vrstvé.



Experimentalni studie adheze bublin na povrch pevné
castice ve vodnych roztocich propanolu

Bc. Katefina Sladka (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Pavlina Basafova

Tato préace se zabyva studiem adheze bublin na pevném povrchu ve vodnych roztocich
n-propanolu. Ve vodnych roztocich alkoholl dochazi vlivem ptritomnosti vodikovych
vazeb k tvorbé mikrostruktur, coz vyrazné ovliviiuje chovani kapalné faze i bublin.
Pfikladem anomadlniho chovani je nelinearni priibéh povrchového napéti, viskozitni
maximum nebo meénici se odporovy koeficient pro vypocet stoupavé rychlosti bublin.
V pfipadé propanolu dochdzi ke skokové zméné pfi koncentraci 7 mol. %. Pridavek
alkoholu do vody ovliviiuje adhezi bubliny, pfi niZ dochazi ke zméné velikosti tfifazového
rozhrani, uhlu smaceni a mobility povrchu bubliny. V experimentdlni ¢asti této prace
byly vysokorychlostni kamerou snimdany adheze bublin v roztocich propanolu v celém
koncentracnim rozsahu. Data byla vyhodnocena pomoci obrazové analyzy NIS-Elements.
Z experimentdlnich dat byla vyhodnocena mobilita povrchu bubliny. V Cisté vodé ma
bublina plné mobilni povrch. Se zvysujici se koncentraci roztoku mobilita klesa a kapalina
se chova jako roztok povrchové aktivni latky. Pfi koncentraci nad 7% propanolu dochazi
ke skokové zméné charakteru fazového rozhrani, které je plné imobilni s extrémné
rychlou desorpci molekul alkoholu.



Predkoncentrace a odsolovani pomoci iontovée
koncentracni polarizace

Bc. David Tichy (M2)

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

Pfiprava biomedicinskych vzork( (napfiklad proteini nebo DNA) pro jejich analyzu je
mnohdy kvili nizkym detekénim limitdm zasadni pro uUspésnost celého procesu.
Pfedkoncentrace, neboli lokalniho zvyseni koncentrace dané molekuly nebo iontu, Ize
docilit pomoci iontové koncentraéni polarizace. Umisténim iontové-vyménné membrany
do vnéjsiho DC elektrického pole vznikaji na jejich opacnych strandch oblasti obohacené
a ochuzené o ionty, v nichZ se ustanovi nelinearni gradient elektrického pole. lontové
vyCerpana vrstva muZe v nékterych pripadech pusobit jako nemechanicky filtr pro nabité
molekuly a ionty. V této praci je iontové vyCerpana vrstva vyuZita k pfedkoncentraci
zaporné nabitych castic fluoresceinu v mikrofluidnim kanalku se dvéma kationtové
vyménnymi membrdnami. Byl zkouman vliv rozdilnych hodnot pratok( a aplikovaného
napéti na pozici a tvar zakoncentrovaného uUtvaru ve tfech geometrickych variantach
¢ipu: s rovnym, zuzujicim a rozsifujicim se kanalkem. V druhé ¢asti prace byly tyto Cipy
porovnavany z hlediska ucinnosti odsolovani protékajiciho roztoku od molekul chloridu
draselného. Cilem tohoto vyzkumu je vytvoreni prito¢ného systému realizujiciho
pfedkoncentraci a separaci iontll zroztoku uplatiujiciho iontovou koncentraéni
polarizaci.



Studium utvareni morfologie polymernich latexovych
vrstev

Bc. Barbora Tuckova (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Many tons of latex for coating purposes are synthetized every year. This widely used
material forms a stable dispersion (emulsion) of polymer microparticles in an aqueous
medium. Polymer latexes are synthesized from petroleum-based chemicals, and are
further processed, e.g., to tires, gloves or coatings, which are formed from latex paints.
The formation of latex films is thoroughly discussed in literature, because it is important
to understand this process in order to determine the required properties of the
manufactured latex and the optimum film-forming conditions. It was shown in many
studies that the time and the temperature of film formation and storage conditions
have a great impact on the degree of particle coalescence. Therefore, in this work the
temperature dependence of the latex film formation and its morphology are
investigated by the use of scanning electron microscope (SEM) and atomic force
microscope (AFM). To obtain the uniform latex layer, the latex was sprayed onto a thin
glass using electro-spray or was simply cast on a glass. The samples used for the
investigation of latex film formation were monodisperse polystyrene particles (PS) and
poly(butyl acrylate) solution (PBA).



Meéreni prikonu a kompletni disperze plynu v michané
poloprovozni nadobé s nekoalescentni vsadkou

Bc. Adam Tylich (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

V mnoha odvétvich chemického, farmaceutického a potravinarského priimyslu jsou mj.
vyuzivany mechanicky michané reaktory, ve kterych je dispergovan plyn. Takovéto
reaktory jsou vyuzivany napfiklad k fermentaci, chloraci ¢i hydrogenaci. Pro spravny
navrh a konstrukci zafizeni je nutné znat transportni charakteristiky, zejména objemovy
koeficient prestupu hmoty k.a. Hodnota k.a je mj. zavisld na velikosti zadrze plynu a
pfikonu michadel. Znalost uvedenych charakteristik je nutna pro predikci prestupu
hmoty pfi ndvrhu mechanicky michanych zafizeni.Méreni pfikonu probihalo na
poloprovozni nadobé o vnitinim priméru 59 cm. Nekoalescentni vsadka byla
simulovana 0,5 M roztokem siranu sodného. K formulaci vypocetnich vztahl pro
predikci transportnich charakteristik v navrhovanych provoznich nadobach byla také
vyuZita data namérend na laboratorni nadobé. Vedle méreni pfikonu a nasledného
testovani korelacnich rovnic byla také stanovovdna hodnota otacek michadla, pfi niz
dochazi ke kompletni disperzi plynu, Ncp. Znalost hodnot Nep bude po vybudovani
obsahlej$i databaze rovnéz vyuZita k vytvoreni novych korelaénich rovnic pro predikci
prestupu hmoty. Ziskané korelace pfispéji ke snizeni energetickych a materialovych
nakladd nové navrhovanych zafizeni.



Influence of coating distribution on catalytic filter
performance

Bc. Adrian Zak (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

The increasing emphasis on reducing emissions from transportation is forcing the
automotive industry to improve its technology. One of such recently proposed
improvements is a catalytic particulate filter, combining catalytic converter with a filter.
This combination has many advantages such as lower production costs, space
requirements and overall heat losses. The required key properties of this device are
minimum pressure drop and maximum conversion and filtration efficiency. They depend
mainly on the quality and distribution of catalytic layer (washcoat) and the size, number
and structure of the pores. This study investigates influence of the catalyst distribution
on pressure drop and conversion in several bare and coated filters. The filter
microstructure is reconstructed in 3D using X-ray tomography images and its impact on
the sample performance is studied by pore-scale mathematical models of flow, diffusion
and reaction implemented in OpenFOAM.
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Inaktivace Schistosoma spp. vyuzitim nizkoteplotniho
plazmatu

Bc. Silvie Hejzlarova (M2)

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

Paraziticky rod Schistosoma je plvodcem tropického onemocnéni zvaného
schistosomosa, které se projevuje predevsim specifickymi zanéty v napadené tkani. V
této praci jsou zkoumany inaktivaéni Gcinky nizkoteplotniho plazmatu na dvou Zivotnich
stadiich Schistosoma spp. Byly porovnany ucinky kladného, zaporného koronového
vyboje typu hrot proti roviné a zaporného axidlniho koronového vyboje na cerkariich a
nasledné i miracidiich tohoto rodu. Vyhodnoceni ucinnosti inaktivace spocivalo v
pozorovani cerkdrii a miracidii pod mikroskopem, kde byl hodnocen predevsim jejich
pohyb. Uspé&3né inaktivované vzorky byly nasledné fixovany v parafinu a obarveny
histologickymi barvivy k dalSimu zkoumani optickym i elektronovym mikroskopem k
uréeni druhu poskozeni.



Vyvoj zarizeni pro méreni koncentrace CO pri
rozkladu oxidu uhlicitého nizkoteplotnim plazmatem
a jeho aplikace

Jan Hrudka (B2)

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

Kazineutralni komplex nabitych a neurdlnich ¢astic o nizké teploté, vykazujici kolektivni
chovani, nadale oznacovany jako nizkoteplotni plazma, ma unikatni vlastnosti, které jsou
zejména v soucasnosti predmétem horlivého zkoumani. Jednim z potenciondlnich
pramyslovych zplsobl vyuZiti nizkoteplotniho plazmatu je jeho aplikace na rozklad
oxidu uhli¢itého za vzniku oxidu uhelnatého. Se vzrlstajicim zajmem o toto téma,
vzrlstd i poptdvka po efektivnich verifikacnich analytickych metodach, o které by se daly
tyto vyzkumy opfit, ovSem aby ony metody byly opravdu spolehlivé, je nutné je
aplikovat na pfistrojich k tomuto Ucelu idedlné na miru navrzenych, schopnych stabilné
pojmout a zpracovat velké mnozstvi dat, bez ztraty jejich kvality, coz je predmétem mé
prace.




Pouziti softwarove definovaného radia pro
vyhodnocovani odezvy senzorové sité tvorené QCM
senzory

Bc. Jan Kejzlar (M1)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

Signdl chemickych senzord na bazi kfemenné krystalové mikrovahy neboli QCM
z anglického Quartz Crystal Microbalance, je obvykle vyhodnocovan za pomoci ¢itace ve
spojeni s oscildtorem, ¢i pomoci impedancéniho analyzatoru. Cilem této prace bylo
posoudit moZnost pouziti softwarové definovaného radia (SDR) a Sirokospektralniho
zdroje Sumu jako levné alternativy pro vyhodnoceni signall ze sité QCM senzor(. Tato
alternativa nabizi moZnost zpracovani nékolika signalti z QCM senzor( najednou [Obr.1],
¢imz fesi problematiku ¢asové narocnosti impedancni analyzy. Pro méreni byly pouzity
senzory s rezonanc¢ni frekvenci od 10 MHz do 18 MHz. DalSi zkoumanou proménnou byla
velikost napdjeciho napéti zdroje Sumu, ktera se pohybovala od 4 V do 12 V, a jeho vliv
na rozliSeni a Uroven signalu. PouZitym softwarem pro zaznamenavani signalt byl RSP
spectrum analyser a SDRuno. V misté rezonance byl odstup signalu od Sumu 6-8 dB.
PouZitim senzoru s nanesenou vrstvou PMMA citlivém na pary etanolu doslo pfi expozici
k posunu rezonancni frekvence o 2,72 kHz. Vysledky byly ovéfeny mérenim pomoci
impedancniho analyzatoru Agilent 4294. Provedené méreni potvrdilo, Ze SRD ve spojeni
se Sirokospektralnim zdrojem Sumu je vhodnou a levnou alternativou pro
vyhodnocovdéni signal(i ze sité QCM senzord.




Detekce oxidu uhelnatého pomoci spektrometrickych
metod

Karolina Kestlerova (B3)

Skolitel: Ing. Josef Khun, Ph.D.

V zemské atmosfére se kvlli spalovacim procesiim zvySuje koncentrace CO2, ktery
neprospiva Zivotnimu prostredi. Jedna z moznosti, jak fesit tuto produkci, je pouzit jej
jako zdroj uhliku pro syntézu paliv ¢i jinych organickych latek. MoZnou cestou je rozklad
CO2 v netermalnim plazmatu elektrického vyboje za vzniku CO a dalSich produkt(. Tento
proces je nutné monitorovat. Proto je potfeba vytypovat vhodny senzor &i senzory,
které se déli na 3 hlavni skupiny — optické, elektrochemické a chemirezistory. V pfipadé
optickych senzor(i je mozné vyuzit skutecnosti, Ze CO absorbuje infracerveného zareni v
urcité spektrdlni oblasti. Tyto senzory jsou komercné dostupné a tato prace se zabyva
studiem vlastnosti jednoho z nich.Studovany senzor se nazyva nedisperzni infracerveny
senzor NDIR (= nondispersive infrared), typ GRI CO GP-40-50. Obecnymi
charakteristikami senzoru jsou selektivita, citlivost, rychlost odezvy, potfebné mnozstvi
analyzovaného plynu a vliv teploty a vlhkosti. V experimentdlni ¢asti bylo zjisténo, Ze
tento NDIR senzor vykazuje linearni charakteristiku. Méreni také ukdzala, Ze neni zcela
selektivni, reaguje také na CO2, nicméné na CO vykazuje o 3 rady vétsi citlivost oproti
odezvé na CO2. V budoucnu se budu zabyvat i pfipadnym vlivem teploty a vlhkosti
plynné smési.

Emisni spektrum elektrického vyboje v CO,
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Studium vlastnosti polovodicového senzoru oxidu
uhelnatého

Marcela Korcova (B3)

Skolitel: Ing. Ladislav Fider, Ph.D.

Oxid uhlic¢ity je v soucasné dobé nechtény odpad cinnosti ¢lovéka a je povaZovan za
sklenikovy plyn. Proto je fada iniciativ jej vyuZit jako surovinu, zdroj uhliku. Jedna z cest
je jeho rozklad v nizkoteplotnim plazmatu na CO a ddale syntetizovat organické
slouéeniny. Dobry monitoring CO je pro jeho toxicitu evidentné nezbytnou soucasti.
Senzory CO lze rozdélit podle principu detekce na optické, elektrochemické a
chemirezistory. V ptipadé chemirezistorll se detekce CO provadi zménou elektrické
vodivosti aktivni vrstvy. Aktivni vrstva je realizovana polykrystalickym polovodi¢em na
bazi vhodného oxidu (napf. Sn0O2). Na povrchu dochdzi k sorpci a aktivaci kysliku.
Aktivovany kyslik reaguje s CO za vzniku fady nabitych radikall, coz se projevi zménou
elektrické vodivosti.V praci se zabyvam studiem vlastnosti chemirezistoru MQ-7. Jsou
testovany jeho statické a dynamické vlastnosti. Senzor vyrobce doporucuje provozovat v
rezimu modulovaného napdjeni pro dosazeni vyssi citlivosti, coz bylo ovéfovano. Bylo
navrzeno a realizovano zapojeni umoznujici testovat tento reZzim, byla namérena fada
prechodovych charakteristik pro rGzné koncentrace CO a z téchto dat sestrojena i
statickd charakteristika, jak pro napajeni konstantnim prikonem, tak pro modulované
napajeni.
Dynamicka charakteristika MQ-7 pfi modulovaném napajeni
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Projekt DAAD z jiného uhlu pohledu

Bc. Eliska Lokajova (M1)

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

Projekt DAAD z jiného uhlu pohledu"Némecka akademickd vyménna sluzba (DAAD) je
jednou z nejvétsich organizaci na svété zabyvajici se vyménou pracovnikd na poli védy.
Organizace byla zaloZzena v roce 1925 a hlavni sidlo ma v némeckém Bonnu. Prace DAAD
je financovana z prostredk( ministerstva zahrani¢i Némecka, Spolkového ministerstva
pro vzdélani a vyzkum a fondd EU." Jak uvadéji oficidlni stranky projektu.V zafi jsem
méla tu cest se tohoto projektu na 3 tydny zlcastnit a v ramci své prezentace bych
chtéla priblizit posluchacim, Ze zahraniéni staze i kdyz kratkodobé maji své
opodstatnéni ve studiu a rozvoji védeckého odvétvi. Chtéla bych tento projekt
predstavit Ze svého Uhlu pohledu, ale zaroven odprezentovat své vysledky. Béhem staze
jsem si vyzkousela i samostatnou prdci v laboratofi a i v tak kratkém ¢asovém rozmeazi
jsem pfipravila nékolik mikrogram( krfemikovych nanocastic ze silanu, zméfila VUV
spektra nékolika plazmovych zdroji a seznamit se s provozem na pracovisti v némeckém
Kielu.Stdz jsem absolvovala na univerzité CAU v Kielu. A byla zamérena na vyuziti
plazmatu.




Inaktivace akantaméb vyuzitim nizkoteplotniho
plazmatu

Bc. Tereza Méfinska (M1)

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

Acanthamoeba spp. je rod volné Zijicich ménavek vyskytujicich se vSude kolem nés.
Kromé jiného mohou tyto améby zpUsobovat u lidi akantamébovou keratitidu. Jedna se
o infekéni onemocnéni o¢ni rohovky postihujici hlavné nositele kontaktnich ¢ocek, ktefi
se 0 né 3$patné staraji. V této prdaci se zabyvame inaktivaci velice odolnych cyst
Acanthamoeba spp. nizkoteplotnim plazmatem generovanym kladnym korénovym
vybojem. Dale zkoumdme pusobeni plazmatu pfimo na kontaktni ¢ocky ponofené v
roztoku. Zajima nds, zda se méni povrchové sloZeni a optické parametry cocek,
tj. zakfiveni, primér a jejich dioptricka hodnota.



Degradacia odtlackov prstov studovana pomocou
AFM

Jakub Marian Pales (B3)

Skolitel: Mgr. Anna Fuéikovd, Ph.D.

Praca sa zaoberd vyuZitim Atédmového silového mikroskopu (AFM) na datovanie
odtlackov prstov vo forenznom vySetrovani. Odtlacky prstov, ako biologickd stopa
podliehaju degradacii ¢i uz prirodzene, alebo vplyvom prostredia. Touto metddou je
mozné ziskat 3D sken odtlacku prstu a zaroven aj zistit fyzikdlne vlastnosti ako napr.
adhéziu. Prave td zohrdva ulohu pri uréeni veku odtlacku prstu. Za pouZitia pristroja
NanoWizard AFM od spoloc¢nosti JPK Instruments v dvoch pracovnych mdédoch boli
zistené zmeny topografie a adhézie odtlacku prstu ponechaného prirodzenej degradacii
za laboratérnych podmienok.



Degradace biologickych vzorku - otisk( - studovana
pomoci AFM a prozkoumani moznosti pouZiti v
kriminalistice

Tereza Svatoriova (B3)

Skolitel: Mgr. Anna Fuéikovd, Ph.D.

Vsechny biologické vzorky postupem ¢asu degraduji, mezi biologické vzorky patfi i otisky
prstl. Bylo jiz publikovano nékolik studii, které fesily zménu slozeni otiskl prstl v ¢ase.
V praxi se ale zatim zkoumani stafri otiskd prstd nevyuzivd. Tato prace pojala tuto
problematiku jinym zplsobem neZ dosavadni studie. SnaZi se zjistit, jak se méni
topografie otiski prstll od momentu otisknuti. Ktomuto studiu slouzi mikroskop
atomarnich sil, ktery umoZiuje zkoumat otisky prstd viadech mikrometrl az
nanometrl. Bylo zjisSténo, Ze topografie otiskli se méni predevsim u déti a také u
dospivajicich. Z literatury je zndmo, Ze se v otiscich vyskytuje laktat sodny, ktery
degraduje specifickym zplsobem a to tak, Ze zaCne po otisknuti otisku prstu
polymerizovat a vytvaret struktury pfripominajici ,retizky”, kterych v ¢ase pribyva. U
starSich lidi se jiz laktat na prstech nevyskytuje a starnouci struktura otisku prstu se
proto neméni Z vysledkll prace vyplyva, Ze jsme schopni rozlisit otisk prstu ditéte a
dospivajiciho Clovéka od otisku prstu starsiho ¢lovéka. Zaroven jsme u otiskd déti a
dospivajicich schopni urcit stari otisku v fadu dna, tydn( a mésicll. Prace dava pfrileZitost
vyuziti mikroskopie atomarnich sil v dalsim odvétvi kriminalistiky.




Senzorova pole a jejich vyuZiti v odorologii
Lucie Vabrouskova (B3)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

Odorologie je véda zabyvajici se analyzou zapach( a je vyuzivana hlavné v kriminalistice
pro identifikaci osob a véci. Jednim z cilG této védy je nahrazeni soucasnych metod, tedy
vyuziti ¢ichacich psa, presnéjsimi pristroji s definovanou konzistentni odezvou. Takovym
pfistrojem je napriklad senzorové pole chemickych senzorl zaloZzené na principu zmény
vodivosti, impedance nebo elektromotorického napéti. Na rozdil od psi nehrozi u
téchto pfistroji takové riziko interference a zkresleni vysledkl. Zaroven se nabizeji jako
dlouhodobé levnéjsi a efektivnéjsi reSeni.V ramci této prace bylo provedeno méreni na
aparature elektronického nosu obsahujici senzorové pole stdvajici z 8 chemickych
vodivostnich senzorli pro méreni prezence stopového mnoistvi plynnych latek na
bazi nanodratl ZnO a CuO (viz obr.). Na téchto senzorech se zkoumala odezva ve forme
zmény elektrického odporu pro vybrané latky z fad alkoholl, aldehydu, ketonU a esterd.
V rdmci prace se testovala odezva senzorl na koncentraci 1000 ppm latek ethanolu,
ethanalu, ethylesteru kyseliny mravenéi a heptan-2-onu. Latky byly vybrany tak, aby
mély vysokou tenzi par a silnou pachovou signaturu. V rdmci prace byla otestovéna
funkénost a uZivatelska privétivost programu pro ovladani senzorového pole.

SEM HV: 10.0 kV WD: 7.96 mm | | MIRA3 TESCAN

View field: 5.54 ym Det: SE 1 um
SEM MAG: 50.0 kx | Date(m/d/y): 11/05/19 Performance in nanospace
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Modelovani a analyza obrazu

MISTO: A330

KOMISE
doc. Ing. Dusan Kopecky, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Jan Kohout

Ing. Hana Souskova, Ph.D.

Ing. Mgr. Darina Bartova, Ph.D.

PROGRAM

08:30

08:30

08:50

09:10

09:30

09:50

10:10

zahdjeni

Bc. Tomas Karlik (M2, doc. Ing. Jan Mares, Ph.D.)

Obrazovd analyza snimki ze SEM pro lokalizaci a navddéni mikrorobotii

Bc. Jakub Steinbach (M2, Ing. Mgr. Darina Bartova, Ph.D.)

Tepelny systém

Bc. Gabriela Soukupovd (M1, doc. Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.)

Stavba a testovdni 3D tiskdrny a jeji vyuZiti pri vyvoji molekuldrni elektroniky

Bc. Richard Sipka (M2, Ing. Mgr. Darina Bartova, Ph.D.)

Nelinedrny tepelny systém
Bc. Jan Hajicek (M2, Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D.)
Experimentdlni identifikace michaného zdsobniku

Bc. Lukas Mrazik (M2, Mgr. Ing. Pavel Ktiz, Ph.D.)

Modelovadni transportu plynt grafénoxidovou membrdnou pomoci parcidlnich
diferencidlnich rovnic



Obrazova analyza snimk( ze SEM pro lokalizaci a
navadéni mikroroboti

Bc. Tomas Karlik (M2)

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

Hydrogelovi mikroroboti jsou perspektivnim nastrojem pro manipulaci na Urovni bunék
a velmi malych ¢3stic. Kvali jejich miniaturnim rozmériim je ¢asto tfeba zprostfedkovat
jejich pohyb externé. V soucasnosti se ovladaji mikroroboti pomoci laserovych pulsi a
pohyb robota je sledovan skenovacim elektronovym mikroskopem (SEM) s kamerou.
Cilem projektu je automatizace tohoto procesu s vyuzZitim programovatelné desky
Arduino, programového prostfedi Matlabu a obrazové analyzy. Tato prdce je vénovana
predevsim ¢asti o obrazové analyze, kde za pomoci software Matlab byli identifikovani
roboti pravouhlych tvar(.



Tepelny systéem
Bc. Jakub Steinbach (M2)

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

Cilem tohoto projektu je matematicko-fyzikalni popis laboratorni stanice GUNT RT682,
jez ma slouzit jako vérna miniatura prlimyslového reaktoru s regulovatelnou hladinou a
nepfimym ohfevem obsahu vodou v duplikatoru. Stanice v soucasné dobé slouzZi jako
vyukovd pomlcka pro predmét Aplikace mérfeni a fFizeni v chemii pro fizeni
vicerozmérného systému teplota-hladina.V ramci projektu je nejprve soustava
identifikovdna a jsou urceny omezujici podminky, jez wvyplyvaji z konstrukéniho
provedeni soustavy. Nasledné je sestaven matematicko-fyzikdlni model pro nepfimy
ohtev vody v reaktoru.



Stavba a testovani 3D tiskarny a jeji vyuziti pri vyvoji
molekularni elektroniky

Bc. Gabriela Soukupova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Dudan Kopecky, Ph.D.

3D tisk je relativné levnou moderni aditivni metodou vyroby prototyp(, jednotlivych
soucastek i nahradnich dill k zafizenim v nejriiznéjSich odvétvich lidské ¢innosti, napf.
ve zdravotnictvi, v automobilovém ¢i vleteckém primyslu. Prispévek se zabyva
pfedstavenim nové 3D tiskarny Original Prusa i3 MK3S. Jednda se o tiskarnu typu FFF
(Fused Filament Fabrication) s tiskovou strunou o prdméru 1,75 mm, ktera na zakladé
digitalniho 3D modelu vytiskne zadany objekt postupnym nanasenim vrstev roztaveného
plastu o vysce mezi 0,05 — 0,35 mm. Cilem prace bylo tiskdrnu sestavit ze zakoupené
stavebnice, nakalibrovat ji a otestovat na ni tisk pomoci rlznych typl tiskovych strun
(PLA, PETG, ABS a HIPS). V dalsi ¢asti prace byl navrzen prototyp nosniku nového typu
tenzometrického senzoru tlaku, ktery byl ndsledné vymodelovan v software Autodesk
Inventor a vytistén.



Nelinearny tepelny systéem
Bc. Richard Sipka (M2)

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

Praca sa zaobera matematickym modelovanim reaktorovej pece sluzZiacej k vyhrievaniu
chemického reaktora obsahujiceho latku, ktorej vlastnosti sa v zavislosti od zmeny
teploty menia. Teplota sustavy sa moOzZe pocas pracovného rezimu pohybovat v rozsahu
od 20 — 800 °C aprave pri pohlade na velky teplotny rozsah moéZeme ocakdavat
nelinedrne chovanie reaktorovej pece v okoli vyssich tepl6t, spdsobené prestupom tepla
salanim. Tepelnd sustava bola rozdelend na Styri Casti (subsystémy): (i) izolaciu, (ii)
topnu $pirdlu, (iii) vnutorny priestor a (iv) reaktor. Model pece je zndzorneny na Obrazku
1. Cielom préace bolo vytvorit matematicky model nelinedrnej tepelnej sustavy, ktory
bude dostatoéne presne vykazovat zhodné spravanie so skutoénym systémom.
K reguldcii teploty reaktora bol pouzity jednoduchy PID reguldtor s parametrami
nastavenymi pomocou vybranych inZinierskych metdd (Ziegler-Nichols, Freuhauf,
Astrom a Hagglung) za sucasného prepinania medzi viacerymi matematickymi modelmi
ziskanymi linearizaciou v r6znych pracovnych bodoch. Priebeh regulacie a identifikacie
tepelnej sustavy je mozné sledovat pomocou grafického uZivatelského prostredia (GUI)
vytvoreného v programe Matlab.

Izolécia
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Obrazok 1 Model tepelnej ststavy
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Obrazok 2 Matematicky model nelinearnej tepelnej sustavy v prostredi Simulink



Experimentalni identifikace michaného zdsobniku
Bc. Jan Hajicek (M2)

Skolitel: Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D.

Laboratorni stanice GUNT RT682 je vyukovd pomlcka vyrabénd némeckou firmou
GUNT. Soustava slouzi jako uc¢ebni pomfcky pfi vyuce laboratofi Aplikace méreni a fizeni
v chemii. Jedna se o systém slouzici pro vyuku pokrocilého fizeni vicerozmérného
systému hladina-teplota. Hlavnim technologickym zafizenim stanice je model reaktoru s
nepfimym ohfevem v duplikatoru. Stanice je navriena tak aby byla jednoducha pro
ovladani a odolna vici chybam. Cilem této prace je seznamenim se soustavou a jejimi
funkcemi, experimentdlni identifikace této stanice a vytvoreni hmotnostniho
matematického modelu.
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Modelovani transportu plynt grafénoxidovou
membrdnou pomoci parcidlnich diferencialnich
rovnic

Bc. Lukas Mrazik (M2)

Skolitel: Mgr. Ing. Pavel KF¥iz, Ph.D.

Prace se zabyva matematickym modelovanim difuse plyn( grafénoxidovou membranou
pomoci nelinearni diferencidlni rovnice znamé jako "porous medium equation":
u=DA(u™). Teoretickd cast se vénuje numerickému feSeni modelu v software
OpenFOAM - modifikace solveru a geometrii systému. Experimentalni ¢ast predstavuje
aparaturu a vyhodnocuje data z méfeni jedné membrany pod rlznym tlakem s
vybranymi plyny (Hz, CO2, N2, CHa). Ziskand data kvalitativné potvrzuji nelinedrni chovani
systému, fitovani dvojice parametr( (D, m) modelu na data je v feseni.



Rizeni a zpracovani dat

MISTO: A40

KOMISE
Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D. (predseda)

Mgr. Markéta Zikmundova, Ph.D.

Ing. Zuzana Krbcova

Ing. Jan Vrba

PROGRAM

08:30

08:30

08:50

09:10

09:30

09:50

10:10

10:30

zahajeni

Matéj Fricl (B3, prof. Ing. Ales Prochazka, CSc.)

Optickd reflexni spektroskopie pri analyze dentdlnich tkdani
Ondrej Golda (B3, Ing. Jan Vrba)

Vizualizace technologického procesu

Patricia Holigova (B3, doc. Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.)

Analyza pédneho vzorku metédou SEM/EDS
Tomas Jirsa (B2, Ing. Nada Tylova)

Optimization of 3D model

Tomas Jira (B3, Mgr. Markéta Zikmundova, Ph.D.)

Metropolistiv-Hastingsav algoritmus pro analyzu obrdzku z elektronového
mikroskopu

Vojtéch Martin Kupka (B3, Ing. Jan Kohout)

Aplikace pro regulaci vlhkosti vzduchu a sledovdni vnitiniho prostredi
Jakub Tomes (B2, Ing. Nada Tylova)

Vyuziti virtudlini reality pro vizualizaci dat



Opticka reflexni spektroskopie pri analyze dentalnich
tkani
Mat&j Fri¢| (B3)

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

Prace se zabyva uzitim obecnych matematickych metod Cislicového zpracovani
signall pro rozliSovani zdravé a postizené zubni tkané. Navrzenda metodika probiha na
zakladé analyzy kfivek namérenych difuzni reflexni spektroskopii — metody vyuzivajici
rozdilného odrazu svétla o rlznych vinovych délkach od rlznych material(l. Sleduji se
charakteristické vlastnosti krivek znadmych méreni, ze kterych se dale tvofi mapa
vlastnosti. Podle ni se metodou k-nejblizsich sousedu klasifikuji nezndma méreni. Pro
tento ucel bylo navrieno grafické uZivatelské rozhrani v programovacim prostredi
MATLAB. Pfesnost klasifikace pro soubor 272 pozorovani dosahuje az 93 % v zavislosti
na velikosti pouZitého okoli. Metodika umoznuje rozliSeni zdravych a postizenych tkani
bez pouziti rentgenového zareni u extrahovanych zubi s pozdéjsSim moznym uplatnénim
v klinické praxi.



Vizualizace technologického procesu

Ondrej Golda (B3)

Skolitel: Ing. Jan Vrba

Proces vedeni a vymény tepla je velice dlleZitou soucdsti chemického inZenyrstvi.Timto
procesem se zabyva nemala ¢ast pramyslu a v dnesni dobé je nedilnou soucasti nasich
Zivotl. Prikladem z praxe jsou vyménikové stanice (rozumime stanice vymény tepla).
Tyto stanice mimo jiné zajistuji dodavky teplé vody pro topeni a teplé uZitkové vody do
domu a bytd.Cilem této prace je vytvofit aplikaci, kterd by umoznila vizualizaci, kontrolu,
sbér dat a do jisté miry i zasah do béhu technologického procesu vymény tepla na
zakladé realné technické dokumentace vyménikové stanice.Projekt je zpracovavan
v systému SCADA (z anglického Supervisory, Control And Data Acquisition), ktery obecné
zastava funkci dispecerského dohledu, parametrizace a pfipadného feSeni poruch a
problému (troubleshooting). Dale zprostfedkovdvd konektivitu a shér dat ze
sledovanych technologickych procesu.Presnéji je pouzit program PROMOTIC, komplexni
SCADA objektovy softwarovy ndstroj pro tvorbu aplikaci, ktery monitoruje, tidi a
zobrazuje technologické procesy v nejriznéjsich oblastech pramyslu.



Analyza pédneho vzorku metodou SEM/EDS

Patricia Holigova (B3)

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

Skenovacia elektrénovd mikroskopia je metdda, ktord vdaka svojmu vysokému
rozliSeniu (az 1 nm) presahuje schopnosti optickej mikroskopie. Tdto metdda sa casto
vyuZiva v spojeni selektrénovou disperznou spektrometriou, ktora umoziuje
kvalitativnu a kvantitativnu prvkovu analyzu. V tejto praci sme tuto dvojicu metéd vyuzili
k forenznej analyze pbédnej vzorky, ktora by mohla slizit ako jeden z usvedcujucich
dokazov v sudnych procesoch. Tato vzorka bola odobrana z Nizozemska z okolia mesta
Nijega a z vysledku analyzy vyplynulo, Ze obsahuje prevainé SiO2 (Si=27,0 atom. %),
nizku koncentraciu Al203 (AlI=0,88 atom. %), a stopové primesi Fe a Cu.Zamer nasej
prace bol stanovit presnost, vyuZitelnost a odhalenie pripadnych nedostatkov, ktorymi
moie byt toto meranie sprevadzané. Dalej otestovat sposob pripravy vzorky a
spracovanie nameranych dat v software Fiji a Esprit 2.1.



Optimization of 3D model
Tomas Jirsa (B2)

Skolitel: Ing. Nada Tylova

Visualization is a crucial part of understanding image data. Standard methods display
images in a limited viewing angle. 3D model is a representation of real objects shape,
which is advantageous especially in computer visualization. Basic models can be created
by 3D modeling. More complex structures are usually obtained by scanning real-world
objects. Scanning methods can be categorized based on whether the surface (e.g.
photogrammetry, depth cameras) or full volume (e.g. computed tomography) is being
examined.3D model can be rotated, translated and scaled in real-time without loss of
quality because of using vector graphics. 3D model is stored as a combination of
vertices, edges and faces defining final polygon mesh. For the more complex model
longer processing time is required.The aim of this project is to compare optimization
algorithms for reducing complexity of 3D model. The project was implemented in
MATLAB.



Metropolistiv-Hastingsuv algoritmus pro analyzu
obrazku z elektronového mikroskopu

Tomas Jira (B3)

Skolitel: Mgr. Markéta Zikmundova, Ph.D.

Jednou z modernich metod vhodnych pro analyzu obrazu z elektronového mikroskopu je
stochastické modelovani. Bindrni obrazy lze modelovat pomoci sjednoceni disku, kde
vysledny model zavisi na geometrickych charakteristikach, jako jsou celkova plocha di
obvod sjednoceni diskd. Analyzovany obraz jsme schopni pfevést do bitové mapy,
kterou pouzijeme jako podklad pro vypocet téchto charakteristik. Chovani vysledného
modelu Ize fidit pomoci parametri pfislusnych jednotlivych charakteristik. Simulace
teoretického modelu se zvolenymi parametry je zalozena na Metropolisovu-Hastingsovu
algoritmu. Cilem préce je zkoumani skute¢nych snimk( z elektronového mikroskopu a
jejich modelovani pomoci vyse zminéného modelu.




Aplikace pro regulaci vihkosti vzduchu a sledovdni
vnitrniho prostredi

Vojtéch Martin Kupka (B3)

Skolitel: Ing. Jan Kohout

Moderni ¢lovék travi vice nez 80 % svého Casu v uzavienych prostordch vystaven
vnitfnimu prostredi budov. Vnitfni prostfedi pak svymi faktory ovliviiuje fungovani
lidského organismu. Dilezitym a v soucasnosti zanedbdvanym faktorem vnitfniho
prostfedi je vlhkost vzduchu. Sterling-Scofieldlv diagram znazorfiuje vlivy prostfedi na
lidsky organismus v zavislosti na relativni vlhkosti vzduchu. Lze z néj vycist idedlni
rozmezi vlhkosti vzduchu pro ¢lovéka, tedy 40-60 %.Pro regulaci vlhkosti vzduchu ve
vnitfnim prostfedi budov je potieba vzduch zvlhéovat. Prace se zabyva problematikou
vihkého vzduchu a procesem jeho zvlhéovani. Na zakladé ziskanych poznatk(l byla
vytvorena aplikace pro simulaci procesu zvlhéovani vzduchu v definovaném vnitfnim
prostfedi. Prace se dale zabyva vyvojem aplikace pro operacni systém Android, kterd ma
slouzit jako pohodlny ndstroj pro sledovani a regulaci vihkosti vzduchu v prostorach, ve
kterych se ¢lovék pravidelné vyskytuje.
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Vyuziti virtualni reality pro vizualizaci dat

Jakub Tomes (B2)

Skolitel: Ing. Nada Tylova

Data visualization is one of the most important processes in data evaluation. Virtual
reality allows for realistic visualization of three dimensional data, since the user can
observe and interact with an object as if it was in front of them. The goal of this project
is to explore the possibilities of visualizing three dimensional models of medical
data.Medical data usually come stored in two dimensional DICOM files and a three
dimensional model will have to be reconstructed to allow proper visualization in virtual
reality. The two dimensional slices can be used to produce a volumetric dataset that can
be later converted into a standard model and loaded in virtual reality to be
observed.This task requires high degree of parallelism along with fast implementation of
vector and matrix computation. Thus, most of the functions were implemented on the
GPU in order to decrease the processing time to minimum. The GPU is highly efficient at
processing these datasets as it is designed to accelerate manipulation and creation of
computer graphics, a task comprised of mainly vector and matrix computation. Such
implementation allows real time model reconstruction on moderately equipped
machines.



