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Analyticka chemie |

MISTO: A105
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09:45
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Bc. Véra Bochnic¢kova (M2, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)

Identifikace a analyza padélki Iéciv Viagra®, Cialis® a Levitra® metodami vibracni
spektroskopie

Marina Morozovova (B3, Ing. Marcela Dendisovd, Ph.D.)

Rozpozndvdni laki na nehty technikami vibracni spektroskopie

Vit Suchopdr (B3, doc. Ing. Vladimir Setnic¢ka, Ph.D.)

Moznosti identifikace padélki pripravku Xanax® pomoci Ramanovy spektroskopie
Bc. Petr Salek (M2, Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.)

Nové SERS-aktivni kompozitni substrdty na bazi TiO,/Ag nanocdstic

Bc. et Bc. Lukd$ Tomanik (M2, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)

Klasifikace spektrdlnich dat pro diagnostiku karcinomu pankreatu

Bc. Oleksandr Volochanskyi (M2, Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.)

Priprava zesilujicich dendritickych nano/mikrostruktur s vyuZitim bezproudové
depozice plasmonickych kovi pro potreby SERS spektroskopie

vyhlaseni vysledkd



Identifikace a analyza padélku léciv Viagra®, Cialis® a
Levitra® metodami vibracni spektroskopie

Bc. Véra Bochnickova (M2)

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

Farmaceutické pfipravky tvofi jednu z nejvice padélanych komodit na svété. Cilem této
prace je analyza nejcastéji pouzivanych pripravkd pro lécbu erektilni dysfunkce, které
byly ziskany z rGznych zdroji na volném internetovém trhu, a nasledné identifikace
pfipadnych padélkd. Aktivni ucinné latky vybranych léciv patfi do skupiny PDE-5
inhibitor, konkrétné se jednd o latky sildenafil citrat (Viagra®), tadalafil (Cialis®) a
vardenafil hydrochlorid (Levitra’). Méné sofistikované padélky lze mnohdy odhalit
pouhym srovnanim zakladnich fyzikdlnich parametrd podezrelych a originalnich tablet,
jako jsou vzhled, rozméry ¢ hmotnost. Pro pokrocilou analyzu byly zvoleny metody
vibracni spektroskopie s primarnim zamérenim na Ramanovu spektroskopii, ktera
umoznuje rychlou a nedestruktivni analyzu bez nutnosti sloZitych Uprav vzorku. Na
zakladé porovnani spekter originalnich a podezfelych tablet bylo mozné jednoznaéné
identifikovat padélky.



Rozpozndvani laki na nehty technikami vibracni
spektroskopie

Marina Morozovova (B3)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Jednim z nastrojl pro spolehlivou analyzu kriminalistickych stop jsou i techniky vibraéni
spektroskopie, které se pouzivaji pro svoji rychlost, nedestruktivnost vzorku a specifitu.
Tato prace se zabyva analyzou stop, které predstavuji Ulomky neht(, lakl nebo barevné
Skrabance, jez mlGzZeme nalézt na primarnich i sekundarnich objektech z mista cinu. Laky
na nehty dnes najdeme v rGznych provedenich a zplsobech aplikace, ve vSech barvach i
s riznymi tfpytivymi a dekorativnimi komponenty. Zakladni matrici vSech lakd, do které
se pridavaji pigmenty obsahujici rlizné slouceniny kovl, uhlikovou cern a jiné, tvofri
nitroceluléza, estery a isopropyl alkohol.V této praci byla mérena infraervena spektra s
vyuZitim techniky totdlniho zeslabeného odrazu (ATR) a Ramanova spektra s pouZitim
laseru o vinové délce 785 nm. Bylo naméreno pfiblizné 60 vzork(. Soucasti této prace
byl i vybér vhodného podkladového materidlu, na néjz byly nasledné nanaseny
(lakovany) vybrané vzorky. V infradervenych spektrech se projevuje predevsim matrice,
zatimco v Ramanovych spektrech pozorujeme i pasy pigmentd. Namérena vibracni
spektra byla statisticky zpracovdna analyzou hlavnich komponent.



Moznosti identifikace padélku pripravku Xanax®
pomoci Ramanovy spektroskopie

Vit Suchopar (B3)

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

Alprazolam, |épe zndmy pod svym obchodnim jménem Xanax®, je jednim z nejcastéji
predepisovanych Iékll ze skupiny benzodiazepin(l. Ve vétsiné vyspélych zemi je Xanax® k
dostani pouze na lékarsky predpis. Neni tak prekvapivé, Zze v dnesni dobé existuje na
internetu velké mnoizstvi zdrojl, pfes které je mozné tento pripravek zakoupit mimo
oficialni distribuci. VétSinou se jedna o padélky obsahujici nesprdvné mnozstvi Gcinné
latky a uzivani takovych pripravk( mze predstavovat vazné zdravotni riziko.V této praci
byly analyzovany a porovndny zakladni fyzikalni vlastnosti (vzhled, hmotnost, rozméry)
origindlnich a padélanych tablet pfipravku Xanax®. Jiz na zédkladé téchto vlastnosti bylo
mozné nékteré vzorky oznalit za padélky. Pfipravky byly ddle podrobeny analyze
Ramanovou spektroskopii. Po porovnani Ramanovych spekter originalnich a podezrelych
pfipravkd bylo mozné jednoznacné identifikovat padélky.



Nové SERS-aktivni kompozitni substraty na bazi
TiO,/Ag nanocdstic
Bc. Petr Salek (M2)

Skolitel: Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.

Povrchem zesilend Ramanova spektroskopie (SERS) je analytickd metoda umoznujici
detekci latek o velmi nizkych koncentracich. Molekuly analytu musi byt v bezprostfedni
blizkosti morfologickych nerovnosti povrchu vhodné ptipraveného substratu. SERS
substrat by mél spliovat poZadavek vhodnych fyzikalnich a chemickych vlastnosti,
zejména vyhovovat podmince povrchové plasmonové rezonance. Z tohoto dlvodu jsou
pro SERS spektroskopii vyuzivany predevsim uslechtilé kovy jako jsou zlato a stfibro.
Soucasnym trendem ve vyvoji nanocastic pro SERS je vyuZiti kompozitnich materiald,
které mohou mit vyhody oproti tradiénim kovovym substratim. Kombinace TiO, a
uslechtilého kovu (Ag) mlze za urcitych okolnosti poskytovat vyssi hodnoty zesileni
spektralniho signalu predevSim v dlsledku posuvu pasu plasmonové resonance,
synergického efektu, pripadné vyssi afinity specifickych analytd vici povrchu substratu.
Tato prace je zaméfena na pripravu a testovani kompozitnich substratd na bazi
nanocastic TiO, a Ag. Jako testovaci analyt SERS-aktivity byla vyuZita methylenova modr,
jakozto latka poskytujici vhodnou a stabilni spektralni odezvu.



Klasifikace spektralnich dat pro diagnostiku
karcinomu pankreatu

Bc. et Bc. Lukas Tomanik (M2)

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

Karcinom pankreatu je obzvlasté zavainym druhem nadorového onemocnéni s velmi
Spatnou prognézou. Je tomu tak mimo jiné i proto, Ze se jednd o onemocnéni, jez lze
zavedenymi postupy diagnostikovat ¢asto az v pokrocilém stadiu, kdy je nadéje na
vyléceni prakticky nulova. Vyzkum v této oblasti hojné vyuZiva spektroskopické metody
schopné zachytit patologické zmény na molekuldrni Urovni. Nicméné pro jejich aplikaci
je nutné vytvofrit statisticky model pro vyhodnoceni ziskanych dat. Proto se tato prace
zaméruje na zkoumdni mozZnosti vyvoje predikéniho modelu kombinujiciho data z
raznych spektroskopickych metod, a to elektronového cirkuldarniho dichroismu,
Ramanovy optické aktivity, infraCervené a Ramanovy spektroskopie. Celkem byla
vyhodnocena spektralni data 40 pacientl s karcinomem pankreatu a 55 kontrolnich
jedincl. Predkladand prace shrnuje vysledky z vice nez 200 separdtnich analyz
provedenych na rtznych datovych souborech. Nejlepsich vysledku je dosazeno pouZitim
metody podplrnych vektorU; z klasickych pfistupl se pak jevi jako nejvhodnéjsi linearni
diskriminacni analyza. Dosazené vysledky indikuji znaény potencial tohoto pristupu pro
diagnostiku karcinomu pankreatu.



Priprava zesilujicich dendritickych
nano/mikrostruktur s vyuZitim bezproudové depozice
plasmonickych kovui pro potreby SERS spektroskopie

Bc. Oleksandr Volochanskyi (M2)

Skolitel: Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.

Spektroskopie povrchem zesileného Ramanova rozptylu (Surface-Enhanced Raman
Scattering, SERS) wvyuzivd fyzikdlnich  vlastnosti nano/mikrostrukturovanych
plasmonickych kovl (Ag, Au, Cu) k zesileni signdlu studovaného analytu. Jednou z
aplikaci daného jevu je detekce latek ve velmi nizkych koncentracich pomoci
kompozitnich plasmonickych systémd. Casto se takovymi latkami stavaji slouceniny
prirodni povahy, jako jsou alkaloidy nebo vitaminy, nebot obsahuji ve své strukture
heteroatomy (bézné dusik), jejichz prostfednictvim dochazi k fyzisorpci analytu na
plasmonicky povrch. Pro pfipravu velkoplosnych SERS-aktivnich nosi¢li existuje fada
technik, které vsak byvaji ¢asové, finanéné a manudlné narocné, protoze vyuzivaji, napfr.
katodickou redukci prislusného kovu nebo imobilizaci koloidnich systémU na povrch
inertniho nosic¢e (sklo, platina). Prace je zamérena na bezproudovou depozici
plasmonické vrstvy tvorené dendritickymi utvary na Al podklad s vyuZitim rozdilu
elektrodovych potencialli uslechtilého a méné uslechtilého kovu, coz umoziiuje pfipravit
levny, jednoduchy a ucinny SERS nosi¢. V ramci studie byla sledovana morfologie
vznikajicich povrch( v zavislosti na dobé pfipravy a byly vyzkouseny riGzné excitacni
vinové délky z divodu vlivu na zesileni signalu modelového analytu riboflavinu.



Analyticka chemie Il

MISTO: A238 - SEKRETARIAT

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

Ing. Jan Koucky, Ph.D.
Mgr. Alla Sinica, Ph.D.

Ing. Jan Neuman, Ph.D. (OPTIK INSTRUMENTS s.r.o)

PROGRAM
08:30 zahajeni

08:30 Bc. Kristyna Dobsikova (M1, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)

Sledovdni biomarkert u pacient(i s Alzheimerovou chorobou pomoci *H NMR
spektroskopie

08:45 Bc. Anna Freislebenova (M2, doc. Dr. RNDr. David Sykora)

LC-MS analyza analogt neuropeptid(i v potkani plasmé: optimalizace pripravy
vzorkd

09:00 Bc. Ivana Gallovéa (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Studium chirdlnych komplext butylonu a methylonu s cyklodextrinem
spektroskopickymi metodami

09:15 Bc. Barbora Muzikova (M1, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Identifikace a kvantifikace bioaktivnich sloZek ve vzorcich omamnych a
psychotropnich latek pomoci NMR

09:30 Bc. Tereza Navratilovd (M1, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)

Vyvoj chemickych jazyku s vyuZitim solvatochromnich derivati stilbazolu

09:45 Bc. Karolina Salvadori (M1, prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka)

Spektroskopické studium interakce mocovinovych receptort s biogennimi anionty

vyhlaseni vysledkd



Sledovadni biomarkert u pacientt s Alzheimerovou
chorobou pomoci *H NMR spektroskopie

Bc. Kristyna Dobsikova (M1)

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

Alzheimerova nemoc (AN) je chronické neurodegenerativni onemocnéni mozku, pfi
némz dochazi k poklesu kognitivnich funkci. AN je nej¢astéji diagnostikovana pomoci
kombinace psychologického vysetreni, zobrazovacich metod mozkové tkané a vysetreni
mozkomiSniho moku. | pres riznorodost vySetieni stale neexistuje technika, ktera by
prokazala nastup AN v pocatecni fazi, kdy by bylo mozné minimalizovat jeji rozvoj. Proto
se vyzkum v poslednich letech soustfeduje na hleddni novych technik a biomarkeru,
které by dokdzaly rozpoznat AN v raném stadiu. V této prdci jsou prezentovany pilotni
vysledky analyzy krevni plazmy pacientd s AN, které byly studovany pomoci
metabolomického pristupu technikou NMR spektroskopie. Nejprve byl optimalizovan
protokol pro pfipravu vzork( krevni plazmy. Nejvhodnéjsi bylo vysrazeni proteinu
methanolem v kombinaci se CPMG experimentem schopnym experimentdalné odfiltrovat
Siroké signaly makromolekul, zejména rezidualnich krevnich proteinl. NMR
metabolomickd analyza umoznila kvantifikovat 21 metabolitl. Nasledujici statisticka
analyza odhalila metabolity, a to kreatinin, glutamin, tryptofan, tyrosin, leucin a
threonin, kterymi se pacienti s AN odliSovali od zdravych kontrol. Mirné a stredni
stadium AN se vzajemné liSilo i v koncentracich jednotlivych metabolita.



LC-MS analyza analogt neuropeptidi v potkani
plasmé: optimalizace pripravy vzorku

Bc. Anna Freislebenova (M2)

Skolitel: doc. Dr. RNDr. David Sykora

Modifikace struktury peptidd pomoci zbytku vy$si mastné kyseliny (tzv. lipidace)
predstavuje jednu z moznych cest prekonani problémU spojenych s pouzitim nativnich
peptidl v terapii (zejména nizké stability v organismu). Na druhou stranu pfindsi tato
strukturni zména urcité komplikace pfi analyze téchto latek. Cilem této prace je vyvoj
metod analyzy lipidovanych analogl peptidu uvolfiujiciho prolaktin (prolactin-releasing
peptide) v plasmé s vyuZitim techniky kapalinové chromatografie ve spojeni s
hmotnostni spektrometrii. Pozornost je vedle optimalizace separacnich a ionizacnich
podminek vénovdna zejména nalezeni vhodného postupu pfipravy vzorkd pred
analyzou. V tomto sméru budou porovnany dva pristupy — srazeni plasmatickych
proteini a metoda zahrnujici pouhé zfedéni plasmy. Prace vychazi z poznatk( ziskanych
béhem vyvoje metody pro strukturné podobny analog v ramci bakalarské prace.



Studium chiralnych komplexd butylonu a methylonu s
cyklodextrinem spektroskopickymi metodami

Bc. Ivana Gallova (M2)

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

Tato praca sa zaoberd Studiom komplexov chiralnych latok, konkrétne syntetickych drog
butylonu a methylonu s karboxymethylovanym B-cyklodextrinom. K analyze bola
pouzitd UV-VIS spektroskopia a elektronovy cirkularny dichroizmus (ECD). Experimenty
boli vykonané v prostredi octanového pufru s pH = 4,5, pricom koncentrdcia syntetickej
drogy bola 100 umol/Il a koncentracia cyklodextrinu bola v rozsahu 0 az 3 mmol/I. Pri
merani na ECD boli experimenty vykonané pri teplote 25°C az 75°C.Pre komplexy analyt-
cyklodextrin boli zistené konstanty stability, ktoré boli vypocitané nelinearnou regresiou
z dat ziskanych UV-VIS spektrometriou a ECD. Z dat z ECD boli dalej vypocitané aj
entalpia a entropia Studovanych komplexov.



Identifikace a kvantifikace bioaktivnich sloZek ve
vzorcich omamnych a psychotropnich latek pomoci
NMR

Bc. Barbora Muzikova (M1)

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

Nové psychoaktivni substance (NPS) jsou analoga klasickych ptirodnich nebo
syntetickych drog s psychoaktivnimi Ucinky. Pfestoze se NPS zacaly na drogovém trhu
objevovat teprve na zacatku tisicileti, ke konci roku 2017 Evropské monitorovaci
centrum pro drogy a drogovou zavislost (EMCDDA) eviduje jiz pres 670 rGznych NPS.
Nejvice zachycenych NPS naleZi do skupiny syntetickych kanabinoid(l a syntetickych
kathinonl. Podobné jako klasické drogy jsou NPS casto prodavany ve smésich s
pomocnymi latkami, které jsou pridavany kvlli potlaceni vedlejsich ucinkli nebo pro
zvyseni zisku. Cilem prace je optimalizovat NMR experimenty k identifikaci a kvantifikaci
NPS a pomocnych latek ve vzorcich drog obsahujicich kathinony.



Vyvoj chemickych jazyku s vyuZitim solvatochromnich
derivata stilbazolu

Bc. Tereza Navratilova (M1)

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

Predkladana prace se vénuje pfipravé solvatochromnich derivatl stilbazolu vyuzitelnych
pro konstrukci chemickych jazyk( rozpoznavajicich rozpoustédla a jejich smési. Derivaty
vhodné k tomuto uUcelu musi vykazovat rdzné solvatochromni chovani viéi rlznym
rozpoustédlim. Cilem této prace bylo pfipravit stilbazoly A, B a C, které se |isi od dfive
pfipraveného stilbazolu D povahou substituenti na aromatickych jadrech. Po N-alkylaci
téchto stilbazol(l Ize ocekdvat odlisSné solvatochromni chovani. Latky A, B a C byly
pfipravovany aldolovou kondenzaci odpovidajicich aldehydld a methylpyridind (viz
schéma). Pribéh chemickych reakci byl sledovan pomoci TLC analyzy. Izolace latek byla
provedena sloupcovou chromatografii. Analyza vzniklych smési a identifikace
pFipravenych latek byla provedena pomoci NMR spektroskopie za vyuziti *H a *C NMR
spekter a korelagnich 2D NMR spekter, a to *H-'H COSY, *H-'H ROESY, *H-3C HSQC, *H-
C HMBC a 'H-""N HMBC.

CHy CHO
SN . 1. (CHBCO)QO, reflui AcO
2.H O, led
5 .
N R R R® ’
OH

stilbazol A ... R1=H; R2=1Bu; R3=1Bu
stilbazol B ... R1 = H; R2 = OMe; R3 = OMe
stilbazol C ... R1=CN; R2=0H; R3 = OAc

stilbazolD ... R1=H; R2=H; Rs=H



Spektroskopické studium interakce mocovinovych
receptort s biogennimi anionty

Bc. Karolina Salvadori (M1)

Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Anionty zaujimaji ddleZitou roli v biologickych systémech. Rada z nich patfi k zadvainym
polutantim Zivotniho prostredi. Jako priklad lze uvést fosforecnany, které spolecné s
dusi¢nany predstavuji hlavni pfi¢inu eutrofizace. Fosforecnany dale mohou pUsobit
zna¢nou komplikaci kupfikladu pfi hemodialyze. Rozpozndvani a odstrafovani
fosforecnanovych aniont(l by naslo uplatnéni v mnoha odvétvich. Nastésti fada struktur
ma schopnost interagovat s témito anionty a jsou potencidlné vyuzitelné pro jejich
selektivni odstraniovani. Vhodnymi kandidaty pro vazani téchto polutantd jsou receptory
na bazi mocovinového strukturniho motivu, jez jsou zndmé jako latky schopné vytvéret
stabilni komplexy.V ramci svého vyzkumu jsem vypracovala syntézu nékolika novych
derivatl mocovin na bazi modifikované nosylové skupiny a vedle nich také derivat(
mocovin vhodnych pro ukotveni na dalsi substrat. U vybranych derivat(i jsem zkoumala
jejich schopnost vytvafet supramolekuldrni komplexy pomoci 'H NMR titraénich
experimentll. Vzhledem k omezené rozpustnosti mocovin v béZnych organickych
rozpoustédlech jsem komplexacni vlastnosti studovala v poldrnim aprotickém
rozpoustédle DMSO. Mezi zkoumanymi anionty vystupuji biologicky vyznamné ionty, jez
jsou pritomny v krvi, napfiklad H,PO4, nebo chloridovy aniont.




Analyticka chemie Il

MISTO: A21
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Zavislost molekulového slozeni lidské pachové
signatury na veku

Bc. Jana Cechova (M1)

Skolitel: prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.

Cilem této prace bylo zjistit, jak chemické sloZeni lidské pachové stopy zdavisi na véku. Od
13 dobrovolnikl (muzi 22 az 72 let) byly odebrany vzorky pachd z dlani pomoci
sklenénych kulicek. Vzorky byly nasledné extrahovany do ethanolu a analyzovény
metodou GS-MS. Ziskana data byla statisticky zpracovana. Bylo nalezeno 213 poméra
latek (splfiujicich podminku p < 0,05), které byly dale zpracovany metodou PCA. Bylo
zjisténo, Ze vékové skupiny od sebe nejsou jednoznacéné oddéleny. Nasledné bylo pro
potieby PCA vyuzito 6 pomérd, spliujicich podminku p < 0,001. Skupinu nejstarSich
dobrovolnikl se podatilo oddélit od skupin mladsich dobrovolnikd.



Pyrrol-6-cyklodextrin: polymerizace a rozpoznavani
hydrochloridi methyl esterti aminokyselin

Nina Habanova (B3)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Sigkanova, CSc.

Vyvoj novych selektivnych a Specifickych elektrodovych materidlov pre stanovenie
enantiomérov fenylalaninu je aktudlny a Ziaduci predovsetkym pre klinickd analyzu.
Cielom predpokladanej prace bolo vytvorenie polymérnych filmov na baze pyrolu (PY)
substituovaného B-cyklodextrinom (PY-B-CD) elektrochemickou oxiddciou na povrchu
skelného uhliku (GC). Interakcia nemodifikovanych (GC) a modifikovanych (PY a PY-B-
CD) elektréd s alaninom (Ala) a enantiomérmi fenylalaninu (L-Phe, D-Phe) v pritomnosti
elektroaktivneho paru Ks[Fe(CN)s]/Ks[Fe(CN)s] bola Studovand metddou linearnej
voltametrie (Linear Sweep Voltrametry, LSV). Voltametrické meranie ukazalo, ze PY-B-
CD/GC modifikovana elektréda v porovnani s nemodifikovanou GC elektréodou a PY-
modifikovanou elektrédou prejavuje vacsiu schopnost rozliSovat enantioméry
fenylalaninu.



Elektrochemicka studie interakce mezi
phenylpropanolaminem a dibenzo-18-crown-6-
etherem kovalentné imobilizovanym na povrch
polymeru

Bc. Tereza Jandurova (M1)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Sigkanova, CSc.

Cilem predlozené prace bylo kovalentné imobilizovat 4-amino-dibenzo-18-crown-6-
ether (DB18C6) na povrch Pt elektrody modifikované polymerni vrstvou na bazi 3-
aminobenzoové kyseliny (3ABA) a detekovat psychotropni latku ze skupiny amina.
Polymerni vrstva poly(3ABA) byla deponovdna na povrch Pt elektrody metodou cyklické
voltametrie z roztoku 0,5 M H,SO,4 obsahujici 1,0 x 10° M monomer 3ABA v rozsahu
potencidlu od 0 do 1,2 V (vs. Ag/AgCl). Kovalentni imobilizace receptoru DB18C6
probéhla po aktivaci polymerni vrstvy 1-ethyl-3-(3-dimethylaminopropyl)carbodiimidem
pfes volné karboxylové skupiny na povrchu elektrody. Vybranym analytem pro
elektrochemickou detekci byl phenylpropanolamin (PPA), coz je psychotropni latka
(PTL), ktera vykazuje napftiklad zvySeni srdec¢ni frekvence a krevniho tlaku, dilatace cév a
halucinace. Metoda elektroimpedanéni spektroskopie, na zakladé porovnani zmén
odport nemodifikované (Pt/3ABA) a modifikované (Pt/3ABA/DB18C6) elektrody v
roztocich obsahujicich PPA, amonné ionty a sorbitol, potvrdila pfitomnost
imobilizovaného receptoru DB18C6 na povrchu polymerniho filmu. Pfi interakci
vybranych analytd s polymernimi filmy dochdazi ke specifickym a nespecifickym
interakcim.



Enantioseparace a stanoveni mefedronu a jeho
metabolitl kapilarni elektroforézou

Bc. Denisa Mackova (M2)

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

Tato prdce se zabyva optimalizaci podminek pro chiradlni separaci mefedronu a jeho osmi
metabolitl kapilarni elektroforézou. Jako chirdlni selektory byly testovany derivaty
cyklodextrinu (CD). Z testovanych derivatd (B-CD, y-CD, sulfonovany B-CD,
karboxymethylovany B-CD, heptakis(2,3,6-O-methyl)-B-CD, karboxymethylovany y-CD a
2-hydroxypropylovany B-CD) byl nejefektivnéjsi karboxymethylovany B-cyklodextrin
(CM-B-CD). Dale bylo pomoci simplexové metody hleddno optimdlni pH zakladniho
elektrolytu a koncentrace CM-B-CD. Nejvyssiho chirdlniho rozliseni bylo dosazeno pfi pH
2,75 a koncentraci 7,5 mmol/l. Pouze v pfipadé metabolitu normefedronu bylo rozliseni
mezi jednotlivymi enantiomery mensi nez 0,5. Ddle byly pro mefedron a jeho Sest
metabolitl proméreny kalibracni roztoky za vyse zjisténych optimalnich podminek. Byly
sestrojeny kalibracni krivky v rozsahu 0,2-5 mmol/I, vypocteny regresni rovnice a meze
detekce a stanovitelnosti.



Priprava vicevazebnych stacionarnich fazi pro
kapilarni elektrochromatografii

Bc. Vaclav Rach (M2)

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

Tématem této prace je modifikace kapilar pro kapilarni elektrochromatografii pomoci
Ugiho reakce. Ugiho ctyrslozkova reakce je vhodnym organickym nastrojem, pomoci
kterého Ize snadno modifikovat vnitfni povrch kapildr. Touto reakci vznikaji na vnitfnim
povrchu kapildr rdznd interakéni centra, kterd mohou byt volena pomoci reagujicich
sloZzek s -NH;, >CO, -NC a -COOH funkénimi skupinami. Reagujici slozky jsou voleny tak,
aby bylo dosaZzeno pozadovanych separacnich vlastnosti pfipravené kapilary. V této
praci byla modifikace kapilar provedena ¢tyfmi odliSnymi zplsoby: navazanim na stény,
sol-gel technikou, leptanim a vytvofenim monolitu uvnitf kapildry. U vSech metod bylo
nezbytnym krokem zavedeni -NH, skupiny na vnitini povrch kapilary, k cemuz byl pouzit
(3-aminopropyl)triethoxysilan. Na takto upraveném povrchu mohla byt nasledné
provedena Ugiho reakce. Separacéni schopnost kapilar byla ovéfovana na testovacim
vzorku smési aromatickych sloucenin, naftalenu, fluorenu, fenanthrenu a anthracenu.



Forenzni elektrochemie novych psychoaktivnich latek

Bc. Lenka Vatrskova (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Sigkanova, CSc.

Tato praca je zamerana na potenciometrické studium interakcii medzi kalix[4]arénom a
novymi psychoaktivnymi latkami (NPL). Aminoindan (primarny amin) a derivaty
syntetickych katinénov (sekundarne a tercidarny amin) boli zvolené ako testované
analyty. Cielom bolo pozorovat efekt zmeny percentudineho zastlpenia receptoru
membrany, kalix[4]arénu (1wt%, 5wt% a 10wt%), na jej potenciometrické vlastnosti,
najméa na citlivost, linedrny koncentraény rozsah a selektivitu. Zvysujice sa mnoZstvo
kalix[4]arénu z 1wt% do 5-10wt% viedlo k i)znizeniu potenciometrickej citlivosti,
ii)posunu linedarneho koncentrac¢ného rozsahu do oblasti vy$sej koncentracie, iii)zmenam
potenciometrickej selektivity suvisiacej so Struktdrnymi vlastnostami testovanych
analytov. VyuZitelnost PVC-membran na baze kalix[4]arénu bola overena a dokazana pri
potenciometrickej analyze obsahu sekunddrneho aminu (bufedrénu) v modelovej vzorke
(p = 2,1 pg/ml) a redlnej vzorke slin (p = 34,24 pg/ml). Pri stanoveni bufedrénu v
modelovej vzorke sa ukdzala ako Uspesnd membrdna na baze 10wt% kalix[4]arénu
(2,2740,08 pg/ml, s, = 2%), zatial ¢o v redlnej vzorke sa ukazala perspektivnejsia
membrana s obsahom 1wt% kalix[4]arénu (32,52+3,57 pug/ml, s, = 7%).



Ustav fyzikalni chemie (403)

USTAVNI KOORDINATOR
doc. Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.

SEZNAM SEKCI

1. Fyzikdlni chemie |

2. Fyzikdlni chemie |l

3. Fyzikalni chemie llI

4. Fyzikalni chemie IV




SPONZORI USTAVU FYZIKALNi CHEMIE

ZCSNTIVA

R SPEC,
g A
TIK ¢ AvA S
INSTRUMENTS R GOLEl B
%nico\e\d’p

@ Unipetrol

AIR /. JSP
PRODUCTS 2= —

Authorized Distributor

> m
Pe!kinElmer‘ mt ;

For the Better

PFEIFFER E vACcUUM U CHROMSERVIS

‘V

E Js?(%imiétiKTRARNA TEMELIN MERCK REN'SHAW : N Vwr

applyinnovation™ T T oo of avantor

Petr Slavicek



Fyzikalni chemie |

MISTO: B23

KOMISE
doc. Ing. Michal Fulem Ph.D. (pfedseda)

Ing. Marcela Dendisova Ph.D.

Dr. Ing. Pavel Vrbka

Ing. Martin RUzicka (Unipetrol RPA)

PROGRAM

09:00

09:00

09:20

09:40

10:00

10:20

10:40

zahdjeni

Dominik Bubdk (B3, doc. Ing. Karel Rehdk, CSc.)

Studium rozpustnosti trichlorethylenu v roztocich elektrolyti

Lucie Draslarové (B2, Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.)

Termodynamické vlastnosti bdzi nukleovych kyselin ve stavu idedIniho plynu

EliSka Kantorova (B3, Ing. Alena Randov3, Ph.D.)

Vybér ochrannych rukavic pro prdci s alkoholy, ketony, ethery, alkany ¢i aromdty

0 vev

EliSka Lieberzeitova (B3, prof. Ing. Kvétoslav Rizicka, CSc.)

Calorimetric study of selected amino acids
Petr Tous (B2, Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.)

Termodynamické vlastnosti a sublimace kubanu studované metodami vypocetni
chemie

Martin Urban (B3, doc. Ing. Karel Friess, Ph.D.)
Vliv par organickych ldtek na propustnost protichemického odévu ACR a HZS

vyhlaseni vysledkd



Studium rozpustnosti trichlorethylenu v roztocich
elektrolyti

Dominik Bubdk (B3)

Skolitel: doc. Ing. Karel Rehdk, CSc.

Trichlorethylen je zdravi Skodliva latka, jejiz emise z primyslovych podnik( jsou pfisné
kontrolovany. V podniku Spolana, a. s., se trichlorethylen pouZziva jako extrakéni Cinidlo v
procesu vyroby kaprolaktamu. Pro ucely snizovani koncentraci trichlorethylenu v
odpadnich vodach by mohlo byt uzZitecné znat jeho rozpustnost v Cisté vodé a ve
vodnych roztocich elektrolyt(, které souvisi s vyrobnim procesem. Jedna se predevsim o
siran amonny, kyselinu sirovou a amoniak. V rdmci prace byla pfimou analytickou
metodou namérena rozpustnost trichlorethylenu za teploty 25 °C ve vodé a v rlzné
koncentrovanych vodnych roztocich amoniaku. Metodou IGS (Inert Gas Stripping) byly
také ziskany limitni aktivitni koeficienty trichlorethylenu v roztocich siranu amonného.
Tato data byla vyuzZita pro popis rozpustnosti této latky v zavislosti na koncentraci siranu
amonného, a to ve formé Selenovovy rovnice. Bylo zjisténo, Ze siran amonny
rozpustnost trichlorethylenu znatelné snizuje. Jeho vliv na rozpustnost je vyssi nez v
pripadé chloridu sodného, pro ktery byla data nalezena v literature.



Termodynamické vlastnosti bazi nukleovych kyselin
ve stavu idealniho plynu

Lucie Draslarova (B2)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Tato prace se zabyva teoretickym vypoctem vlastnosti adeninu, thyminu a uracilu, jez
jsou zakladni kameny veskeré genetické informace. Termodynamicka data pro tyto Cisté
latky jsou pomérné vzacna, protoze DNA a RNA byvaji spiSe studovany jako celek.
Vypocty byly pro nukleové bdze provadény nejprve ve stavu idedlniho plynu, pozdéji
budou vlastnosti vypocitany i pro krystalické usporadani a bude studovdna sublimacni
rovnovdha. Pro vypocty optimalni molekuldrni geometrie a dalSich molekularnich
parametrd adeninu, guaninu, thyminu, cytosinu a uracilu byla pouZita teorie hustotniho
funkcionalu (DFT), konkrétné funkcional B3LYP. Termodynamické veli¢iny byly pocitany
statisticko-termodynamickym modelem tuhy rotor-harmonicky oscilator (RRHO). Pro
baze obsahujici skupiny, které konaji vnitini rotacni pohyby, byly tyto stupné volnosti
modelovany jako jednorozmérny branény rotor (1DHR). Konkrétné se jednd o rotaci
methylu v thyminu a rotace a inverze amino skupiny NH, v adeninu, guaninu a cytosinu.
Pro vétsi presnost a pro potlaceni planarizace NH, skupiny, coZ se jevi jako artefakt
vsech DFT vypoctl, byly profily potencidlni energie pro rotace a inverze NH; skupin
politany pomoci perturbacni metody MP2. Vypoétené vibraéni frekvence byly
porovnany s literarnimi experimentalnimi daty.



Vybér ochrannych rukavic pro praci s alkoholy,
ketony, ethery, alkany ¢i aromaty

Eliska Kantorova (B3)

Skolitel: Ing. Alena Randova, Ph.D.

Obsahem této prace je popis sorpéniho plsobeni organickych latek na rlGzné typy
ochrannych rukavic z polymernich materidld. Pfi interakci kapalin s polymery dochazi
Casto k tzv. sorpci rozpoustédla, tj. prostupu rozpoustédla mezi molekuly polymeru, coz
se projevuje zvétSenim hmotnosti (pfipadné objemu) polymeru, a mlzZe mit vliv na
mechanické a dalsi vlastnosti rukavic. PoSkozeni ochrannych rukavic pfi experimentalni
praci mGze fatalné ovlivnit experiment. Organické kapaliny mohou mit skodlivy vliv na
lidskou kGzi a sorpci do ochrannych rukavic dochazi ke zvysSené expozici. PUsobeni
organickych kapalin na vybrané typy ochrannych nitrilovych rukavic s odliSnym obsahem
barviv bylo kvantitativné hodnoceno pomoci porovnani stupné bobtnani v 5 rGznych
organickych kapalindch: benzen, butanon, 1,2 — dimethoxyethan, hexan a butan-1-ol,
které jsou béiné pouzivanymi organickymi rozpoustédly. Méreni bylo provadéno
gravimetricky po ustaveni rovnovahy mezi polymerem a kapalinou, pfi konstantni
teploté 25 °C.



Calorimetric study of selected amino acids

Eliska Lieberzeitova (B3)

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

Amino acids are very important biochemical compounds. However, not enough data of
their thermodynamic properties has been collected. The subject of this work is to
provide reliable thermodynamic data including heat capacity and phase behaviour for
selected amino acids L-Arginine, L-Aspartic acid, L-Glutamic acid, L-Glutamine and L-
Asparagine. Experimental part is based on new calorimetric heat capacities in
condensed phase (calorimeter SETARAM uDSC llla) complemented with differential
scanning calorimetry (calorimeter TA Q1000) used to determine the presence of any
phase transitions. Comparison with literature data is performed.



Termodynamické vlastnosti a sublimace kubanu
studované metodami vypocetni chemie

Petr Tous (B2)

Skolitel: Ing. Ctirad Cervinka, Ph. D.

Kuban (CgHg) je chemicka sloucenina, jejiz ndzev byl odvozen z tvaru uhlikového skeletu
jeho molekuly, ktery pripomina krychli. Jeho zajimavé vlastnosti (velké sterické pnuti,
kompaktnost molekuly) a moznosti pro praktické pouziti naptiklad ve farmacii nebo z
hlediska ukladani energie délaji z kubanu, jeho derivatli a podobnych trojrozmérnych
polycyklickych slouéenin vhodné kandidaty pro dalsi vyzkum. Hlavnim cilem této prace
je teoretické studium termodynamickych vlastnosti kubanu pro pevnou a idealni
plynnou fazi. K tomu bylo potfeba spocitat optimalni molekulovou geometrii nebo
krystalovou strukturu, k ¢emuz bylo pouzito metody hustotniho funkcionalu (DFT). Pro
plynnou fazi byl pouzit funkciondl B3LYP a pro pevnou fazi funkciondl PBE s disperzni
korekci D3 a projektorem rozsifené viny (PAW). Z téchto dat pak byly v ramci modelu
tuhého rotoru — harmonického oscilatoru pro plynnou a v rdmci kvaziharmonické
aproximace pro pevnou fazi vypocitany termodynamické vlastnosti kubanu. Vysledky
vypocCtu byly porovnany s dostupnymi literarnimi experimentalnimi daty — vibracni
frekvence s hodnotami mérenymi pomoci spektroskopickych metod (IR a Raman),
tepelné kapacity a sublimacni entalpie s hodnotami ziskanymi kalorimetricky. Vypoctené
vysledky se rozumné shoduji s experimentalnimi daty.



Vliv par organickych latek na propustnost
protichemického odévu ACR a HZS

Martin Urban (B3)

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

Protichemické ochranné odévy jsou vyuzivany ACR a slozkami 1ZS pfi pohybu a praci v
prostoru s otravnymi latkami v kapalné i plynné podobé ¢i rlznymi bojovymi
biologickymi prostfedky. SlouZzi k ochrané zdravi tim, Ze brani kontaktu téchto latek s
kGzi nebo jejich vniknuti do dychacich cest. Jsou zhotoveny z polymernich materidld,
které musi spliovat fadu vlastnosti, napfiklad dobrou mechanickou odolnost proti odéru
a prorezani, nizkou miru plastifikace a zbobtndni ¢i museji byt stalé v chemicky
agresivnich prostredich. V prdaci se zabyvam mérenim transportnich vlastnosti téchto
materidlu, konkrétné permeance, ktera spociva v pfenosu hmoty membranou vlivem
gradientu tlaku. Méreni bylo provedeno pomoci integralniho (time-lag) permeametru, a
jakoZto testované plyny byly pouzity vodik a vzduch (80% N,, 20% O,). Dale byla
provedena predbézna méreni vlivu rozpoustédel pomoci pfimé expozice vzorku danému
rozpoustédlu. Konkrétné se jedna o acetonitril, isooktan, ethylester kyseliny octové a
cyklohexan. DalSim cilem prace bude zjistit miru zmén bariérovych vlastnosti za
soutasné expozice organickych rozpoustédel, nebot zménou bariérovych vlastnosti,
mulze dojit k priniku nebezpecnych latek materidlem protichemického ochranného
odévu, které by prlniku za normalnich podminek nebyly schopny.
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Optimalizace pripravy nanokompozitu
grafen/polyanilin pro aplikaci v superkapacitorech
Bc. Tereza Bautkinova (M1)

Skolitel: Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

Polyaniline is one of the most widely studied conductive polymers. Its rich redox
chemistry and simple synthesis make it a promising candidate as an electrode material
for supercapacitors. Unfortunately, polyaniline displays several drawbacks such as poor
electrochemical cycling stability or low surface area. To address some of these issues,
compositing of polyaniline with hierarchical structured fillers has been studied, leading
to improvement of the electrochemical performance of the resulting nanocomposite
through suitable morphology or by inducing some synergetic effects. Various fillers have
been investigated, i.e. conductive metals (e.g. CuO, Ni3S, etc.) and/or
nanocarboneceous materials (e.g. graphene, CNTs etc.). Loading polyaniline with
nanocarboneceous materials such as graphene or carbon nanotubes can lead to higher
surface area and higher electrical conductivity. On the other hand, metal oxides,
eventually different electroactive substances, can bring new redox pairs to the system,
thus enhancing the pseudocapacitive behaviour.The aim of this work is to develop novel
material suitable for applications in supercapacitors by incorporating inorganic fillers
such as graphene derivatives and iron oxide nanoparticles into polyaniline matrix.



Studium objemového botnani kaucukovitych a
sklovitych polymert pro membrdnové separace

Bc. Tereza-Markéta Durd'dkova (M2)

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

Tato prace prohlubuje vhled do problematiky interakci mezi polymery a latkami pfi
membranovych separacnich procesech. Botnani polydimethylsiloxanu (PDMS),
polytrimethylsilylpropynu (PTMSP) a polymeru s vnitfni mikroporozitou (PIM-1) bylo
studovano v prostredi jednoslozkovych par. Uvedené polymery jsou béziné pouzivany
pro membrdnové separace smési dimethylkarbonatu (DMC) a methanolu (MeOH) a
souCasné jsou zastupci dvou fyzikdlnich stavl polymerd: zatimco zesitovany
polydimethylsiloxan (PDMS) se za teploty experimentu 40 °C nachazi ve stavu
kaucukovitém, polytrimethylsilylpropyn (PTMSP) a polymer s vnitfni mikroporozitou
(PIM-1) jsou polymery sklovité. Botnani viech zminénych polymer( v jednoslozkovych
pardch vykazovalo odchylky od idedlni smési. Pro PDMS byly pozorovany mirné kladné
odchylky od Amagatova zakona. Pro PTMSP, stejné tak pro PIM-1, byly naopak
pozorovany vyrazné zaporné odchylky. Botnani polymera bylo vyhodnocovano pomoci
obrazové analyzy vsech nezavislych rozméri membran. Tato metoda umoznuje stanovit
miru zbotnani vzorku ve tfech smérech bez jeho mechanického namahani.



Experimentalni studium fazovych rovnovah ve
vodnych roztocich G3 a G4

Bc. Ondrej Kolin (M1)

Skolitel: doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

V této préci byla provedena presna méreni aktivity vody ve vodnych roztocich triglymu
(G3) pri298.15 K a tetraglymu (G4) pti 298.15 a 318.15 K. Ziskané zavislosti aktivitnich
koeficientll naslozeni byly korelovany riznymi modelovymi vztahy; nejlepsi vysledky pro
oba systémy poskytujeSSF rovnice, ktera vystihuje data prakticky v rdmci experimentalni
nejistoty. S cilem predloZit ucelenypopis rovnovahy kapalina para téchto systémui v
SirSim oboru teplot, byla namérena aktivitni datakorelovdna spolecné s nékterymi
dostupnymi udaji o termodynamickych veli¢indch (dodatkovaentalpie, rozpoustéci
entalpie v nekone¢ném zredéni ¢i dodatkova tepelna kapacita) rozsifenou SSFrovnici s
teplotné zdavislymi parametry. Tyto korelace poskytuji nejen dobry simultanni
popiskorelovanych dat, ale i dobry popis dat o rovnovdze kapalina-pevna faze (i
termalnich datnezahrnutych v korelaéni databazi.



Thermodynamic insight into collapse of pNIPAM in
presence of surfactant sodium dodecyl sulfate

Bc. Adam Kovalcik (M2)

Skolitel: Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

Poly-N-isopropylacrylamide (pNIPAM) is well-known thermoresponsive polymer with its
lower critical solubility temperature (LCST) in water around 33°C. This polymer has
ability to interact differently in aqueous solutions, the first type of interaction is
hydrophillic and creates linear swollen structure. The second is of hydrophobic type and
collapsed globules, which are likely to form bigger aggregates, are created.Our aim of
present work is to think about following question: "Is it even possible to separate the
process of forming globular structures and the process of aggregation?" To verify or
disprove our hypothesis, we used a well-known surfactant sodium dodecyl sulfate (SDS),
which inhibits aggregation. Several standard experimental techniques such as
differential scanning calorimetry (DSC), isothermal titration calorimetry (ITC), dynamic
light scattering (DLS) and cloud point technique were used. The data from all techniques
were found compatible with themselves and with literature sources, hence an attempt
to develop a thermodynamic model representing distribution of polymer species and
surfactant species in the solution was carried out. Since the two processes were found
mutually indistinguishable from one another, the answer to the question above is "no".



SERS spektroskopie cervenych pigmenti na povrchu
plasmonickych kovu: vliv excitacni vinové délky

Bc. David Palounek (M2)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Pigmenty se obvykle vyskytuji v uméleckych i jinych dilech v nizkych koncentracich,
proto je nutné zesilit jejich signdl s vyuzitim napf. povrchem zesilenych technik. Cilem
této price je zejména sledovani vlivu excitacni vinové délky na povrchem zesilena
Ramanova spektra péti cervenych pigmentl, adsorbovanych na trech rlznych
plasmonickych kovech. Malitské, nebo spektroskopické standardy alizarinu, purpurinu,
brazileinu, laky a karminu byly adsorbovany na zdrsnény povrch médi, zlata a sttibra. K
méreni byly pouzity lasery emitujici zafeni o vinové délce 532, 633, 785 a 1064 nm.
Volba excitac¢ni vinové délky ovliviiuje intenzitu neelasticky rozptyleného zareni a
intenzitu fluorescence. Na excita¢ni vinové délce zavisi rovnéZz mira povrchového zesileni
prostfednictvim elektromagnetického mechanismu, ktery je spojen s tzv. lokalizovanou
povrchovou plasmonovou rezonanci. Méni se také relativni intenzita jednotlivych pdsu
pti pouziti rdznych excitaci v dlsledku odlisSné interference zareni, popsané
prostiednictvim povrchovych vybérovych pravidel. Zlato, stfibro a méd navic vykazuji
razné hodnoty dielektrické funkce a signal ziskany z molekul adsorbovanych na téchto
kovech se muze také lisit s ohledem na morfologii povrchu ¢i na zplsobu, jakym se na né
molekuly pigment( adsorbuji.



Rozpustnost CO, v [emim][DCA]
Bc. St&pan Tvrdy (M1)

Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

Tato prace se zabyva experimentdlnim stanovenim rozpustnosti oxidu uhli¢itého v
iontové kapaliné 1-ethyl-3-methylimidazolium dicyanamid (oznacované zkratkou
[emim][DCA]). lontové kapaliny mohou vzhledem ke svym vlastnostem slouzit jako
vhodna absorpéni média pro zachytavani CO, (napf. ze spalin) a jeho nasledné vyuziti
nebo uskladnéni. Kapalina [emim][DCA] byla vybrana pro svoji dobrou stabilitu i
dostupnost, zaroven vsak pro ni nebylo v literatufe nalezeno mnoho dat rozpustnosti
CO,, je proto zadouci tato data experimentalné stanovit. Z pVT dat ziskanych pomoci
aparatury sestavené na Ustavu fyzikdlni chemie byla vyhodnocena tlakovd a teplotni
zavislost Henryho konstanty pro systém CO,+[emim][DCA] v teplotnim rozsahu 288,15--
318,15 K a tlakovém rozsahu 0,1--1 MPa. Data rozpustnosti CO, v [emim][DCA] byla
nasledné porovnana s literarnimi daty rozpustnosti CO, v podobnych iontovych
kapalinach.
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Elektronova spektroskopie s vibracnim rozlisenim:
aplikace na polyaromatické kationty

Bc. Michal Belina (M1)

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

V roce 2015 byl experimentdlné potvrzen radikalovy kationt fulerenu jako zdroj dvou
tzv. difuznich interstelarnich pdsd. Po témér 100 letech od jejich objeveni tak pfisel
vyznamny impuls k dalsimu vyzkumu molekul podilejicich se na této absorpci ve
viditelné oblasti. Difuzni intersteldrni pasy vznikaji v mezihvézdném prostoru, ktery je
tak trochu z ruky, a tak prakticky jedinym prostfedkem, jak mizeme ziskat informace z
vesmiru, jsou spektroskopicka pozorovani. Konkrétné pro odhaleni zdrojovych molekul
této absorpce je klicova vibracné rozliSena elektronova spektroskopie. Pro jeji detailni
studium je treba jit nad rdmec bézné uzivanych aproximaci. Ve své praci se proto vénuji
detailnimu studiu elektronové absorpce radikalového kationtu antracenu: efektim v
rozporu s Francovym—Condonovym principem, anharmonicité hyperplochy potencialni
energie a dalS$im moinym vypocetnim technikdm pro ziskani vibracné rozliSeného
elektronového spektra.



lonizace a oxidace karboxylovych kyselin: ab initio
studium

Monika Brozikova (B3)

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

Redoxni vlastnosti biomolekul (tj. redoxni potenciadl a pripadné ionizacni energie) jsou
dilezité pro pochopeni jejich funkce v organismech, napfiklad v souvislosti s
fotosyntézou, metabolismy, nebo u oprav poskozeni DNA. Pravé u oprav oxidativnich
poskozeni DNA je dulezitym prvkem aminokyselina tryptofan, na ktery se zaméruje moje
prace. Elektrochemické méreni redoxnich potencialli ve vodné fazi je ale problematické
kvlli vysokym hodnotam této veliciny. Experimentalni hodnoty se proto od sebe velmi
Casto lisi. Jeden z dUvodu, proc¢ ziskdme napfiklad riizné redoxni potencialy, je existence
rovnovah mezi vice stavy — protonizovanych a deprotonizovanych — molekul. Tyto
rovnovahy hraji roli jak v redukovanych, tak v oxidovanych formach. To je patrné zvlast u
podskupiny karboxylovych kyselin — aminokyselin. Redoxni potencidl téchto latek se tak
stava mimo jiné zavislym na pH okolniho prostredi. Jednou z cest pro ziskani redoxnich
potencialll predstavuje fotoemisni spektroskopie, ktera se v poslednich letech rozviji
predevsim diky zavedeni techniky kapalnych mikrotrysek. V praci se zamérfuji na
ionizacni energie a redoxni potencialy rGznych forem tryptofanu ziskanych na principu
kvantovych vypoctd. Cilem je porozumét vztahu mezi redoxnim potencidlem a
fotoemisnim spektrem



Prenos naboje v molekule karboxypterinu:
Atmosférickeé souvislosti

Bc. Stanislav Chvila (M1)

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

Na poli chemie atmosférickych proces(i doslo v neddvné minulosti k vyraznému rozvoji,
a to predevsim zkoumani déji na fazovych rozhranich pfirozené nebo uméle vznikajicich
aerosolll v atmosfére. Obtiznost laboratorni simulace téchto procesl je podnétem ke
zkoumadni téchto pochodu in silico. V této praci se pokousim nalézt obecny vypocetni
protokol pro ziskdvani elektrochemickych dat pro molekuly v tripletnim excitovaném
stavu, jelikoZz chemii téchto castic byla dosud vénovdna pouze mald pozornost. Jako
testovaci subjekt byl zvolen 6-karboxypterin, ptirozeny produkt rozkladu biogennich
sloZzek organismu. Klicovou roli v tomto zkoumani hraje predevsim spravné modelovani
solvatacniho okoli molekuly, jehoz vliv na ziskané vysledky se ukazal byt velmi znacny.
Tato prace také prindsi srovndni pouziti nékolika rdznych postupl vypoctu
elektrochemickych dat a diskuzi jejich vhodnosti.



Chemie rizena vinovou délkou: fotoiniciatory

Jifi Janos (B2)

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

Ve tretim tisicileti dosSlo k velkému rozvoji molekulovych simulaci na ab initio Urovni a
modelovany jsou dnes béiné i fotochemické reakce probihajici na vice excitovanych
stavech. VétsSina simulaci predpokldadd vertikdlni excitaci, ¢imz zacind fotochemicka
reakce. Tento model odpovida reakcim spusténym ultrakratkymi svételnymi pulzy,
ackoliv vétSinou se vyuzivaji pulzy delsi s dobtfe definovanou vinovou délkou. Ve své
praci sméruji k hledani simulacnich technik, kterymi je mozné popsat tento scénaf, coz
umozni mimo jiné i fizeni fotochemickych reakci vinovou délkou.Chemie fizena vinovou
délkou ma razné vyuziti v praxi. Pfikladem muze byt relativné slozitd molekula O-
acetyloximu, ktery se vyuziva jako fotoinicidtor polymerizacnich reakci, jejichz vytézek
zavisi na vinové délce pouzitého svétla. V této praci se zabyvam fotochemii zminéné
molekuly od jednoduchého prvniho pohledu az po analyzu ndro¢nych dynamickych
simulaci. Diskutovany jsou moznosti zjednoduseni vychozi struktury a tim i snizeni
vypocetni naro¢nosti, vzorkovani zdkladniho stavu, dynamické simulace v excitovaném
stavu a analyza kvantového vytézku v zavislosti na vinové délce pro rGzné vychozi
podminky. Zavérem jsou rozebrany nedostatky soucasného modelu a moznosti jeho
vylepSeni spolu s nastinem budouciho postupu.



Application of KB-theory in ternary LJ mixtures

Emil Pavelka (B3)

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

Setchenow equation is well established relation for description of change in solubility
upon the addition of salts or cosolvents into solution. This linear relationship is general,
applicable on organic solutes as well as on biomolecules.In this work we employ MD
simulations on minimalistic (qualitative) model of ternary Lennard-Jones mixtures, in
which the repulsive, neutral and attractive solute-cosolvent interaction regimes can be
described. Applying exact Kirkwood-Buff theory we quantitatively connect the changes
in local solutions structure with the changes in solute chemical potential and thus its
solubility.



Modelling of hydrophobic interactions

Bc. Jakub Smutek (M1)

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

Hydrophobic effects play an important role in physical phenomena such as mem-brane
formation or protein folding. Despite their importance these effects are rather poorly
understood. In this work, we use tools of an information theory(IT) to estimate
thermodynamic properties of methane in water and methanol. IT connects the
thermodynamic properties of hydrophobic solutes to the probability of finding a
molecular-sized cavity volume in a given solvent. We approximate the probability
distribution of the number of solvent centers in a cavity volume using two moments
calculated from the density and radial distribution functions of pure solvents. The radial
distribution functions at different temperatures of pure solvents were extracted directly
from molecular simulations. Furthermore, test particle insertions of methane were
performed to evaluate excess chemical potential directly from simulations in
aforementioned solvents. We find good correspondence between the results of
information theory and direct molecular simulations. Lastly, we calculate a PMF of a
methane dimer at 298 K by means of IT. Upon extension to mixtures, IT may be a
promissing tool for investigation of an ion-specific contribution to hydration free energy
and association of small hydrophobes.



Atomistic simulations of hydrophobic polymer
collapse

Bc. Denis Zadrazil (M1)

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

Reversible collapse transitions are fundamental properties of vast majority of
biomacromolecules, with the prominent example of protein folding. Determination of
reactive pathways, transition states, and reaction rates is of a fundamental importance
and well suited for computer simulations. These reaction kinetic properties are in
principle accessible from long direct MD simulation, however, such approach is highly
inefficient, due to rare occurence of transition events. Special techniques were derived
to efficiently sample reactive events and reaction kinetics. Transition Interface Sampling
(TIS) belongs among methods which allow the calculation of the rate constant without
proper definition of reaction coordinate, which is highly challenging task per se. In this
work, we have examined the coil-to-globule transition of a model hydrophobic polymer
in a neat water. Equilibrium REMD simulations were used to construct free energy
landscape. Finally, TIS simulations were performed to evaluate the reactive fluxes and
estimate the rate constant. Results were compared to the rate constant obtained from
direct MD simulation. In the future, we aim to employ TIS to study the collapse and the
aggreation of the thermoresponsive polymer pNIPAM.
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Ab Initio Molecular Dynamics Study of Benzene
Radical Anion in Liquid Ammonia

Bc. Krystof Brezina (M2)

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

The benzene radical anion is a key intermediate in the Birch reduction: an organic
reaction, where benzene-like aromatics are reduced to 1,4-cyclohexadienes by a
solution of an alkali metal in liguid ammonia. This work adresses the properties and
behavior of the benzene radical anion in the presence of liquid ammonia by the means
of ab initio molecular dynamics: a costly but necessary method to correctly describe the
non-trivial, open shell electronic structure of the species in question. Notably, the
presence of dynamic Jahn-Teller phenomena in the liquid phase and the structure of
solvent surrounding the anion are studied computationally for the first time. (Picture:
benzene radical anion in a box of liquid ammonia; spin density distribution is depicted in
red.)




Modifikované Gearovy integratory s lepsi casovou
reverzibilitou

Bc. et Bc. Jifi Janek (M2)

Skolitel: prof. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.

Numericka integrace hraje klicovou roli v simulacich metodami molekuldrni dynamiky
(MD). Nejcastéji pouzivana Verletova integra¢ni metoda je pouze 2. fadu. Nadto existu;ji
problémy a algoritmy, pro které je jeji aplikace komplikovana. UZiti metod vyssich radua
je vsak limitovdno poZadavkem na zachovani energie v pribéhu integrace. Cilem této
prace je najit metody vyssich radl odvozené z Gearovych integrator( typu prediktor-
korektor, které by mély lepsi ¢asovou reverzibilitu, tzn. i zachovani energie, nez
origindlni metody. Predchozi Upravy korektoru byly vedeny myslenkou ustoupit z
pozadavku na stabilitu. Tento postup vsak k cili nevedl. V této praci ukazu, jak odvodit
metody s lepSi ¢asovou reverzibilitou na zakladé analogie s Verletovou metodou, ktera
je prisné casové reverzibilni. Nové metody lze ziskat minimalizaci prvnich ¢len
korektoru v tzv. historické notaci. Tato Uprava vede ke snizeni fadu metody, fad
zachovani energie se vsak zvysSi. Navic je zachovana nejvyssi moznd stabilita. Nové
integratory byly testovany na harmonickém oscilatoru a dvou jednoduchych MD
systémech. Testy ukazuji, ze pti vhodné volbé integra¢niho kroku lze dosdhnout
vyznamné lepsiho zachovani energie nez pfi pouziti origindlnich integrator( stejného
fadu.



Nukleace vody a argonu v molekulovych paprscich

Bc. Bc. Martin Klima (M2)

Skolitel: prof. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.

Prace se zabyva studiem nukleace pfi supersonické expanzi vodni pdry a argonu. Plyn
béhem expanze prochazi tryskou do evakuované ¢&asti aparatury, dochdzi k jeho
ochlazeni a nasledné nukleaci. Vznikaji tak klastry rGznych velikosti a tvard. Nékteré
experimenty naznacuji, Zze vzniklé klastry nemaji termodynamicky optimalni kulovy tvar.
Pro potvrzeni této domnénky mohou byt pouzity MD simulace celého procesu. Cilem
prace je vyvoj algoritmu, ktery by takovouto simulaci umozZnil. Celd simulace probiha v
periodickém simulaénim boxu s konstantnim poc¢tem molekul. V disledku expanze plynu
je ménén objem boxu. Pribéh hustoty expandujiciho plynu v ¢ase je nejprve vypocten
za predpokladu jeho idedlniho chovani. Takto ziskany pribéh hustoty vsak neni v
souladu s redlnym chovanim plynu. To se projevuje nekonstantnim hmotnostnim tokem.
Simulace je tedy provddéna po Castech, vidy nejprve podle plvodniho pribéhu hustoty.
Po zpétném vypoctu hmotnostniho toku a jeho derivace je na jejim zdkladé modifikovan
plavodni prabéh hustoty a dany usek je simulovan znovu. Po dosaZeni urcité presnosti,
dojde k posunu k dalsimu Useku a vSe se opakuje. Vyslednd data jsou porovnavana s
experimentalnimi, poskytnutymi skupinou M. Farnika z Ustavu fyzikalni chemie Jana
Heyrovského Akademie véd Ceské republiky.



Fotodisociace a rekombinace peroxidu vodiku

Bc. Jan Postulka (M1)

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

Peroxid vodiku pfi ozafeni UV zafenim podléhd fotodisociaci. Vznikaji primdarné
hydroxylové radikaly OH a sekundarné radikaly HO; spolu s radikdlem vodiku. Produkce
reaktivnich hydroxylovych radikall je vyznamna pro cisténi vody nebo sterilizaci v
mediciné, disociace peroxidu vodiku mlze byt také zdrojem radikalll v zemské
atmosfére. Vyskyt peroxidu vodiku byl rovnéZz potvrzen na nékolika télesech slunecni
soustavy, jako je napfiklad JupiterGv mésic Europa. V této praci je peroxid vodiku
modelovym chromoforem pro vyvoj techniky neadiabatickych molekulovych simulaci pfi
konstantni vinové délce Ci pro popis difuze a rekombinace nascentnich radikald. Prace je
zamérena na popis disociace peroxidu vodiku v plynné fazi i ve vodném roztoku. Pro
simulaci roztoku vyuzivam metod typu QM/MM. Tento pristup rozdéli studovany systém
na dva podsystémy, z nichZ jeden je popsan vypocetné nendrocnou molekulovou
mechanikou, zatimco druhy je popsan pomoci kvantového funkcionalu. To dovoluje
popsat solvatované systémy se zahrnutim dostate¢ného mnozstvi molekul rozpoustédla.
V praci studuji vliv solvatace a kvantovych efektl na strukturu roztok( peroxidu vodiku.
Prace je pfipravnou studii k dalSimu vyvoji technik simulaci s konstantni vinovou délkou,
studiu difuze a rekombinace radikald.



Akcelerace ab initio molekulové dynamiky pomoci
dudlniho potencialu

Bc. Jaroslav Sita (M2)

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

Ve své praci se zabyvam testovanim simulaci molekulové dynamiky s pouZitim konceptu
dudlniho potencidlu. Metodu molekulové dynamiky jsem ve své predchozi praci pouzival
na vzorkovani pocatecnich podminek pro dalsi vypocty, jako napfiklad pro vypocty
gradientl energie, tedy sil plsobicich na molekulu v kazdém kroku molekulové
dynamiky. Koncept dudlniho potencidlu vyuZivda dva potencidly, jejichz kombinaci
vznikne potencidl, na némz probiha simulace molekulové dynamiky. Jeden potencial je
vypocetné méné narocny, ale také méné presny. Druhy je naopak vypocetné narocné;jsi,
ale méli bychom s jeho pouzitim dostat realnéjsi distribuci geometrii. Cilem molekulové
dynamiky s dudinim potencidlem je ziskat distribuci geometrii, jako kdyby byla simulace
provedena na vypocetné narocnéjsim potencialu, ale za zlomek ¢asu. Koncept dudlniho
potencialu jsem testoval nejdfive na systému dimeru vody, u kterého jsem sledoval
distribuci vzddalenosti atom( kysliku v zavislosti na parametrech simulace s dualnim
potencidlem. S témito poznatky jsem pristoupil ke studiu molekuly azobenzenu, kterd
byla mym ustfednim zajmem v dfivéjsi praci a mam o této molekule tedy dostatek dat k
porovnani.



Singlet Fission - Recent Advances in the Simple
Theory

Alexandr Zaykov (M2)

Skolitel: RNDr. Zdenék Havlas, DrSc.

The main topic of this short contribution to Student scientific conference 2018 is recent
advances in the field of "Simple" theory of exciton multiplication phenomenon bearing
the name singlet fission (SF). SF could prove to be a potent helper for the extraction of
solar energy from photons in the above-green light region. For these photons more than
half the energy is usually wasted during the conversion process.The theory revolves
around Fermi-Dirac golden rule. In the previous iterations the suitability of a structure
potentially undergoing isoergic SF was assessed purely on two factors. One of them
being matrix element between initial (mono)exciton state and final biexciton state, and
roughly on the magnitude of Davydov splitting (DS).As it is known, thermodynamics do
influence kinetics of electron transfer reactions, where SF certainly belongs. Therefore,
Marcus theory is employed in the approximation of density of states in the above-stated
golden rule.Interesting conclusions arising from the use of this approach, such as
possibly correct prediction of faster SF structure based on provided crystallographic
data, are also discussed. Results in the form of absolute and more importantly relative
rates are shown.
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Protocells: Promising nanocarriers for on-demand
drug delivery

Bc. Martin Balouch (M2)

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

The targeted delivery of specific Active pharmaceutical ingredients (APIs) to the
required site of effect inside human body is complicated and recently often studied
problem, because when API is not specifically targeted various adversary effects can
occur, such as reaction of API with surrounding environment, poor solubility in body
fluids, immune response, etc. Liposomes can be used as vessels for such targeted
delivery for some APIs like doxorubicin, daunorubicin or cytarabine. However, they are
not suitable for all APIs due to complications with encapsulation of the APIs into the
liposomes. One of the possible solutions for this problem is to first adsorb the APl into a
porous particle and then encapsulate the particle itself into the liposome. The formed
nanocomposites are called protocells. The aim of this work is to prepare silica
nanoparticles, adsorb a model set of APIs into them and encapsulate the particles into
liposomes to form protocells. Further aim of this work is to prove that using this way it is
possible to encapsulate APIs which are not possible to be encapsulated into simple
liposomes.

protocell

silica nanoparticles with adsorbed API lipidic bilayer



Preparation of protocells: encapsulation efficiency
and on-demand payload release

Filip Hladek (B3)

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

Majority of newly synthesized drugs is characterized by poor water solubility, which can
be improved either by amorphization or by loading into a carrier, for example
mesoporous silica particle. This work focuses on preparation of so-called protocells —
mesoporous silica nanoparticles encapsulated in liposomes, where liposomes act as
gatekeepers and prevent undesired drug leakage. Such formulations allow us to deliver
the drug into specific sites, for example tumours (passive targeting via EPR effect, or
antibody-mediated active targeting). This work contains synthesis of the silica
nanoparticles (180 nm) and its optimization, subsequent loading of the model
substance, preparation of the protocells and evaluation of the loading capacity and
release kinetics.



Preparation of multi-compartment microparticles for
controlled drug release

Bc. Anna Hubatova-Vackova (M2)

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

Hydrogel microparticles are hydrophilic microparticles with the ability to incorporate
various functional components such as liposomes, nanoparticles or enzymes.
Microfluidics allows us to prepare monodisperse microparticles in sizes comparable to
those of blood cells, i.e. 5 to 10 um, which makes them suitable for targeted drug
delivery. These microparticles can be used as miniature chemical or biochemical
reactors in order to store, deliver, chemically process and locally release
pharmaceutically active substances that are highly reactive or unstable, and therefore
cannot be delivered in standard dosage forms. Targeted drug delivery improves
efficiency and decreases side-effects of a drug by avoiding interactions with healthy
tissue. The goal of this project is to synthesize hydrogel microparticles which are able to
deliver and in response to an external radiofrequency signal release active matter, e.g.
allicin, a highly potent natural antibiotic compound found in garlic. In the current stage,
alginate microparticles containing iron oxide nanoparticles and liposomes with
encapsulated carboxyfluorescein dye were successfully prepared in a microfluidic chip
and analysed by confocal microscopy.



Light-shaped chitosan hydrogels
Kristyna ldZakovic¢ova (B3)

Skolitel: RNDr. Ivan Rehot, Ph.D.

Hydrogels are cross-linked materials capable of absorbing large amounts of water
without dissolving. They are used in broad spectrum of bioapplications such as drug
delivery and tissue engineering. For these uses specific shapes of particles are required.
Thus, the focus of the scientists has shifted to lithographic synthesis of such hydrogels.
Most of lithographic methods use light to determine the shape of synthesized objects,
therefore, synthetic photocrosslinkable polymers are used as substrates. However,
biopolymers offer much better biocompability over synthetic polymers, which is crucial
in bioapplications. Biopolymers can be crosslinked using various methods, but light is
not one of them, which prevents their lithographic processing. In this work, we utilized
synthetic polymer as sacrificial template to generate biopolymer particles of desired
shape. We successfully prepared mixture of biopolymer (chitosan) and template
polymer (methacrylated dextran). Synthetic polymer was crosslinked via stop-flow
lithography to gain desired shape and then we used genipin to crosslink entrapped
biopolymer. Synthetic polymer was then hydrolysed under basic conditions yielding
solely biopolymer particles.



The effect of pH of supply solutions on pH dynamic
behaviour of Urea-Urease system in CSTR

Bc. Emel ligin Karakoc (M2)

Skolitel: Ing. Frantiek Muzika, Ph.D.

Urea-Urease system is promising system for the bio regeneration of concrete material.
The cracks in concrete can be filled with solution of powdered chalk (CaCO3) dissolved in
lactic acid creating a Ca** solution and then other solution of urea and urease should be
added. The urease solution hydrolyse urea producing ammonia and bicarbonate ions
that can precipitate and produce calcium carbonate [1]. Urea-urease system has bell
shaped activity curve from pH 3 to 11 showing maximum at pH 7. If the higher pH is
caused by ammonia, it creates negative feedback [2], which may lead into pH dynamic
regimes. That can be used in breathing microgel reactors [3]. In this study we used CSTR
(2.86ml) with three inflows, specifically: urea (0.0015M, Fy~0.08ml/min), urease (5U/ml,
Fo~0.33ml/min) and sulphuric acid solutions (pH=<2.624; 4.81>, F5~0.08mI/min) under
25°C. Different concentrations of acid were used to find dynamic behaviour. pH was
measured using pH probe theta 113vfr and pH meter HI 5222-02. [1] Phua, Y.J. and A.
Rgyne, Construction and Building Materials, 2018, 167, 657-668. [2] Hoare, J. P. and
Laidler K. J., J. Am. Chem. Soc., 1950, 72 (6), 2487-2489 . [3] Che, H., S. Cao, and J.C.M.
van Hest,. J. Am. Chem. Soc., 2018, 140(16),5356-5359.
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Synthesis and Characterization of Nanopartices by
Using Microfluidic Device
BSc Aliye Hazal Koyuncu (M2)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

In recent years, nanoparticles have essential role in various areas such as biomedical,
environmental or pharmaceutical applications due to their chemical and physical
properties. In all these applications, ensuring control over the particle size and shape
has high importance due to their size and shape dependent attributes. The most
traditional nanoparticle synthesis method is the batch process due to its fast and easy
reaction setup. However, abundant types of nanoparticles are very sensitive to the
reaction parameters which directly affect the final particle size and shape. Thus, the
process is hardly reproducible.In this work, we present silver nanoparticle synthesis
using a droplet generation in microfluidic device. Microfluidic setup offers higher control
over the reaction process by easy control and flexible settings of the system parameters
(e.g. mixing and flow rates of the reagents) than batch process. The size and
morphology of the final nanoparticles are analyzed and compared to batch process.



Design of Dissolution Method for Poorly Soluble Drug
Formulation

Bc. Erik Sonntag (M1)

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

One of the ways how to administer a poorly water soluble drug into human body is a
long-acting intramuscular suspension. Such formulation offers many advantages when
compared with conventional formulations of the same compounds. These advantages
include: predictable drug-release profile over a defined time period, decreased side
effects, improved systemic availability by avoidance of first-pass effect, etc. The goal of
this work is to design an in vitro dissolution method for a particular depot suspension of
an inactive medication. After the administration the suspension remains inside the
muscle in a form of depot. Solid particles slowly dissolve into tissue fluid and the
prodrug is enzymatically metabolized to the active drug. Particle size and surface area
are limiting step for dissolution kinetic of this formulation. By mimicking of in vivo
conditions in in vitro environment we are enabled to investigate dissolution profile of a
depot formulation before in vivo studies. This method would be beneficial in a generic
drug development or the enhancement of the formulation in a personalized medicine.
For this purpose the development of HPLC method, parametric study of the suspension
nano-milling and the sample preparation methodology were carried out.



Development and characterisation of tablets with
controlled dissolution kinetics by FDM 3D printing

Bc. Adam Wanék (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

FDM (fused deposition modeling) 3D printing is an innovative, fast-growing method of
rapid prototyping where a solid object is formed by the printer according to a supplied
3D drawing. Its application can be found throughout many areas of industry, science or
even medicine and pharmacy. Since recently, it is considered to be a possible alternative
method for drug dosage form manufacturing. Current manufacturing methods operate
with very large batches and usually the API (active pharmaceutical ingredient) dosage
and shape of the tablets are set for the whole process. A popular new approach to
medication and care (personalized medicine), where the whole treatment is tailored to
a specific patient needs, requires new methods of drug dosage form manufacturing
where only small batches will be produced, dosage of the API can easily be adjusted and
dissolution kinetics of the APl can be controlled. Goal of this work is to produce two
types of biodegradable filaments (feed for 3D printer) with each of them containing one
model API. Models of tablets will be designed to yield various dissolution profiles of
each API. This will be achieved by changing inner porosity and outer surface area of
tablets. Dissolution kinetics will be then measured by dissolution tests.



Design of Taylor reactor for continuos preparation of
silica microparticles

Bc. David Zlza (M1)

Skolitel: Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

Taylor reactor (TR) is a batch reactor made from two concentric rotating cylinders
separated by fluid (Fig. 1a). In real applications modification with steady external
cylinder called Taylor-Couette reactor (TCR) is used. TCRs are in general employed for
homogenous mixing of highly viscous mixtures such as substrates for enzymatic
catalyzes, also for preparation of submicron particles (lower viscosity) or reactions, but
their feasibility for microparticle synthesis still needs to be investigated. This work is
based on findings previously reported in my bachelor thesis, where TCR for the
preparation of silica particles was used (Fig. 1b). The goal of this work is an
improvement of batch preparation of microparticles by means of continuous TCR and
use of narrower shear rate distribution provided by TCR to decrease a polydispersity of
produced particles. In pursuit of achieving this goal TCR was redesigned with the lower
ratio between the height of reactor and gap between cylinders. Results of this work may
contribute to continuous production particles with lower polydispersity compared to
common batch-wise synthesis. Additionally, the mathematic model will be prepared to
bring insight into nontrivial flow regimes typical for TCR and particle synthesis.
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Fig. 1: a) Scheme of TR, b) SEM image of prepared silica particles.



Linking micro-scale and meso-scale models for
catalytic filter

Bc. Martin Sourek (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, 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. In order to accelerate the
design process of catalytic filters, it is necessary to understand the relation between the
device microstructure, e.g. the pore structure and coating distribution, and the full
device performance (pressure drop, conversion and filtration efficiency). This study
represents one part of a reliable multi-scale CFD model development for catalytic filters.
A new boundary condition mapping was developed to transfer the flow data from a
macro-scale model of the entire filter channel to a micro-scale simulation of the porous
wall. In this way, a more realistic prediction of flow field in the wall microstructure was
achieved, which provided improved estimates of the device filtration efficiency
depending on the substrate and catalytic coating properties.
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Incorporation of APl in tablet coating using airbrush
technique

Bc. Nasrin Bakhshiyeva (M2)

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

Spray coating of tablets is an important operation in the pharmaceutical industry, since
it is mainly used to product protection, better appearance or brand recognition. In some
cases it can be used for modification of dissolution kinetics. Film coating of tablets is the
application of a thin layer of coating material to modify the tablet properties. Materials
for coating may include various substances, such as natural or synthetic resins, gums,
sugar, plasticizer and colorant and sometimes flavoring material. Addition of Active
Pharmaceutical Ingredient (API) to film coating process is presented in this work. This
method can enhance solubility of hydrophobic API, or it can create complex multilayer
tablet with more than one API. For this purposes, the airbrush technique was utilized to
spray solution of the coating agent together with APl onto glass samples. The objective
of this study is an investigation of incorporation of API into the tablet coating by
utilization of airbrush technique. Polyvinylpyrrolidone along with fluorescein as model
APl was applied as model coating agent. Layer distribution was examined on confocal
laser scanning microscope, where pictures were taken. Determination of the average
layer thickness was analysed by ImagelJ software program.



Design and development of stimuli-responsive
magnetoliposomes

Samuel Frei (B3)

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

Over the last years, significant effort has been invested in research of so-called
magnetoliposomes, which are a combination of liposomes and magnetic nanoparticles
(NPs). While liposomes can be used as vesicles for drug delivery, incorporating magnetic
NPs such as Fe304 can be used for targeted delivery as well as on-demand drug release
using an alternating magnetic field. Based on a surface modification/stabilization of NPs,
they can show hydrophilic or hydrophobic behavior. Also, different types of behavior
between them and liposomes can be observed (e.g. aggregation). This work focuses on
the usage of several types of FesO; NPs (Dextran 40, sodium citrate and
dipalmitoylphosphatidylcholine  (DPPC) stabilizers) and multiple ways of
magnetoliposomes preparation.Tests for the movement in the magnetic field and for
the radiofrequency-triggered release of cargo were carried out with magnetoliposomes
(400-500 nm) prepared with DPPC-stabilized FezO04 NPs loaded by 6-carboxyfluorescein.



Optimalizace depozice nanocastic pomoci
elektrostatickych cocek

David Graf (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Urged need of new, more effective technique of nano-sized particle production is
growing in the scientific and industrial fields. One of the promising methods which can
fulfill these requirements is electrospraying. Using this technique, we are able to control
the droplet size, charge and frequency of their generation. Moreover, the produced
particles are of a narrow particle size distribution, because the mechanism of deposition
prevents the aggregation of particles. The deposition efficiency of charged spray on an
object is much higher than for uncharged droplets, but the shape of the deposition cone
is impractical for spraying on larger surfaces. The goal of this work is to investigate the
influence of the electrostatic field on deposited particulate layers. To improve the
deposition of particles and specifically, to control the geometry of deposition cone, we
utilize electrostatic lenses attached to the electrospraying system. By comparing
behaviours of systems with and without the lenses, respectively, we showed that the
presence of electrostatic lenses significantly improves the resulting layer quality. We
further present a broad parametric study of the layer quality dependence on the
electrostatic lenses that may be useful both for the scientific community and industry.




Enhancement of graphite felt electrode for vanadium
redox flow battery by in-cell graphene oxide
electrodeposition

Vojtéch Konderla (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Energy efficiency of vanadium redox flow batteries can be significantly improved by
enhancement of catalytic properties of graphite felt electrode, e.g., by its heating,
etching or by deposition of electrocatalytic nanoparticles. In this study, graphene oxide
(GO) is electrodeposited on the positive battery electrode in order to create more active
sites in the felt where the reaction between VO?* and VO," can occur. We investigated
the effect of various deposition conditions on the performance of the electrode in the
battery single-cell. The electrochemical impedance spectroscopy, load curve
measurements and charge-discharge cycling of the battery revealed significant
improvement of felt conductivity and catalytic activity due to GO deposition.
Subsequently, the homogeneity of the deposited GO was observed by scanning electron
microscopy and the changes in the specific surface area were evaluated from nitrogen
physisorption based on Brunauer—Emmett—Teller theory.



Immunoliposomes: development and antibody
coupling strategies

Bc. Lucie Kopackova (M1)

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

Immunoliposomes are promising in field of drug delivery systems, offering targeting and
increased therapeutic index of anti-cancer drugs. They consist of two main parts: 1)
antibody or antibody fragments, that provide active targeting to the tumor site; 2)
liposomes, accumulating, stabilizing and protecting the drug against the degradation.
Many liposomal products are on the market (e.g. liposomal doxorubicin). Nevertheless,
only few immunoliposomal formulations reached clinical trials.The Fab” fragments of
IgG M75 antibody (specific for Carbonic Anhydrase IX, overexpressed on colorectal
carcinoma, e.g. HT-29 cell line) were prepared, reduced and conjugated to PEGylated
liposomes via maleimide group. ELISA- like test, polyacrylamide gel electrophoresis
(PAGE) and size-exclusion chromatography (SEC) have been carried out to optimize the
fragment generation protocol. Immunoliposomes with prepared antibody fragments
were characterized by dynamic light scattering and ELISA-like test. Immunoliposomes’
ability of binding the target cells will be studied in vitro using HT-29 cell line.



Effect of chemical structure of selected organic redox
compounds on their electrochemical properties using
rotation disk electrode

Jakub Regner (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

The intermittency of photovoltaics and wind electricity source is the main technical
obstacle for the distribution grid. Redox flow battery (RFB) is a technology for the
compensation of fluctuations between the generation and consumption of the
electricity. In this system the energy is stored in liquid electrolytes which are circulated
through the battery stack. Vanadium RFB is currently the most technologically mature
system, but high cost and low abundance of vanadium motivate for research of
alternative redox compounds. Organic redox compounds can provide more-electron
redox reaction and appropriate properties as an active material. In this work we study
the electrochemical reversibility and transport properties of selected quinone
derivatives on glassy carbon rotating disk electrode. The diffusion coefficient and
reaction rate constant was evaluated from polarization curves under different electrode
rotation rates using Koutecky-Levich equation. The effect of number of substituents and
its position on quinone molecule in acidic electrolyte is systematically investigated.



Dripping characterization from single needle

Martin Krov (B3)

Skolitel: Ing. Ale§ ZadraZil, Ph.D.

Dripping and jetting provides a simple way of creating spherical drops that could be
used for fabrication of liquid marbles, however a uniform diameter the drops is
required. The goal of this study was to investigate the effect of process parameters
(temperature, the speed of the linear pump, diameter and length of the needle) on
droplet size. The most desired size were 1.5 mm monodisperse ones. Needles of
different length and diameter connected to a linear pump were used for creating a
droplet. Two hollow aluminum blocks were used as liquid reservoirs. The first one was
equipped with a standard plastic syringe, while in the second one the liquid was
squeezed out directly from the block by using a piston. Images of the drops were
captured with a high-speed camera and consequently, software FlJI was used for image
analysis to determine the size of the droplets. It was found that jetting regime is either
unstable or far too sensitive to slight fluctuations in the parameters of the liquid, which
results in large variation in droplet sizes. Drops produced by dripping regime were larger
than intended (1.8 mm). However, dripping showed a remarkable consistency of drop
size, making it a useful method for creating liquid marbles with precise control of
diameter.



Interaction of surface-modified nanoparticles with
tumor and immune cells

Pavlina Michaldkova (B3)

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

Cancer is one of the world’s biggest health problems and one of the leading causes of
death. The methods commonly used for the cancer treatment have many side effects
and are non-effective for many patients. These problems could be solved by using
chemical robots —nanoparticle based carrier systems able to specifically deliver the
encapsulated drug to the tumor, which would minimize the side effects and maximize
the treatment efficiency. However, most of the intravenously administered
nanoparticles are recognized by the immune system and are removed from the
bloodstream by macrophage phagocytosis. The presented work is based on the results
of in vivo study (Lizonova et al., 2018) and explores the interaction of antibody-modified
“stealth” nanoparticles with the target tumor cells (HT-29 cell line) and with
macrophages (J774.A1 cell line). The main aim of the work is to optimize the
nanoparticle dosage leading to preferential adhesion to the tumor cells, while avoiding
the macrophages. Prepared nanoparticles were characterized by Dynamic Light
Scattering (160 nm), ELISA-like test and the experiments with the cell lines were
evaluated via fluorescent microscopy.



Influence of temperature and initial concentration of
NaOH on pH dynamic behaviour of GOx-Ferricyanide-
Glucose system in CSTR

Bc. Bager Baris Solgun (M2)

Skolitel: Ing. Frantisek Muzika, Ph.D.

Glucose oxidase (EC 1.1.3.4, from Aspergillus Niger) catalyzes the oxidation of B-D-
glucose 6&-lactone in the presence of a variety of oxidizing substrates, including
molecular oxygen (O,) and many one and two electron acceptors [1]. K5 [Fe(CN)¢] is used
as electron acceptor in this work. Glucose oxidase (GOx) is widely used for the
determination of dissolved glucose in body fluids (diagnostics) or in nanotube biofuel
cells [2]. In the experiment there were 4 stock solutions, namely NaOH, Ks[Fe(CN)g]
(936mM), GOx (58.972U/ml) and glucose (48mM). The initial concentration of NaOH is
adjusted in each experiment to see the effect on the reaction. The pH is measured using
pH meter HI 5222-2. The temperature of stock solutions is maintained using dry
thermostat WiseTherm HB-R and to the heater/strirer Wisd MSH-20D beneath the CSTR.
The experiments with pH oscillatory behaviour is shown in the graph. The largest pH
oscillation measured in my experiment with more than 2 pH units is show as blue curve.
[1] Vladimir K. Vanag, David G. Miguez, and Irving R. Epstein, The Journal of Chemical
Physics 125, 194515 (2006)[2] Agnes Ch., Reuillard B., Le Goff A., Holzinger M. and
Cosnier S., Electrochemistry Communications 34, 105-108, (2013).
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Co-swelling of PE in gas and liquid and its impact on
morphology

Barbora Tuckova (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyolefins, namely polyethylene (PE) and polypropylene (PP), are the largest class of
commodity thermoplastics. Their easy processability and low price make them the most
widely produced and used synthetic polymers. Polyolefins are semi-crystalline materials,
i.e., they consist of amorphous and crystalline phase. Only amorphous phase changes its
volume during the swelling, whereas the crystalline part remains the same. In this work,
we investigate the swelling of PE in a mixture of liquid and gaseous hydrocarbons (e.g.,
liguid n-hexane and gaseous ethylene), particularly we measure the effect of gas
(ethylene) pressure on the swelling. These thermodynamic data are not only
scientifically interesting, but are applicable as input data for the process optimization.
The second part of this work focuses on morphology changes of PE before and after
swelling by liquid penetrant. For this purpose, we use Atomic force microscope (AFM) of
samples prepared for scanning by cryo-ultramicrotomy. Extensive swelling causes
irreversible changes in semi-crystalline morphology due to deformations of both
crystalline and amorphous domains. Our swelling and morphology measurements are
compared to available theories.



Construction and optimization of flow cell for particle
separation and analysis

Pavel Zelenka (B3)

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

The behaviour of pharmaceutical tablets in aqueous media is an important part of the
drug design. The dissolution of an active ingredient is greatly influenced by the process
of tablet disintegration and can affect crucial parameters of the treatment. Therefore, it
is necessary to understand the dynamics of both processes. In previous work, many
widely used methods were examined to characterize these processes but none of them
could provide results comprehensive enough. The presented work deals with the design
of the new method for disintegration residua size distribution measurement and
separation based on the combination of hydrodynamic fractionation and image
processing in public domain program Imagel. The method utilizes differences of the
sedimentation rates between particles of different sizes. A flow cell was designed, in
which the flow rate of a fluid medium is linearly dependant on the z-axis coordinate. In
this environment, the point of equilibrium exists for each particle between the flow rate
of the medium and the sedimentation rate of said particle. This work focuses on proving
the concept viable using model spherical glass particles and comparing the particle size
distribution measured by this method with particle characteristics from other
conventional methods.
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Experimental diffusion study in polyolefins and
comparison to free volume theory

Bc. Jakub Klimosek (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

The information about monomer(s) and/or penetrant(s) transfer in polyolefins is
essential for the optimization of polymerization and down-stream processes on the
industrial scale. Diffusion measurements provide us with degassing characteristic of
produced raw polymer or with the information about monomer transfer to catalyst sites
in growing particles. The aim of this study is the systematic measurement of diffusion in
polyethylene in dependence on sample crystallinity, temperature and penetrant type.
For this purpose we improved the pressure decay apparatus capable to obtain diffusivity
of gaseous penetrants in polyolefins. In this apparatus, pressure evolves due to the
dynamics of sorption/desorption of penetrant(s) in the sample. During last year, the
automated pressure decay apparatus was developed in line with industry 4.0 efforts.
Thanks to the automated measuring process we were able to extend our database of
diffusion data, which nowadays includes large range of polyolefin samples, penetrants
and pressures. The theoretical part discusses the usage of a free volume theory to
diffusion processes. This theory provides a useful comparison to the experimental
diffusion data and allows to predict the diffusion of different penetrants in polyolefin
samples.



Predikce reologickych vlastnosti stéricky
stabilizovanych koloidnich systém

Tomas David (B3)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

Koloidni disperze jsou velmi dileZitou soucasti mnoha primyslovych odvétvi. Jejich
uplatnéni nalezneme napfiklad v oblasti ndtérovych hmot a barviv, kde umoznuji snizit
mnozstvi ekologicky problematickych organickych rozpoustédel. Pfi jejich vyrobé a
zpracovani se vSak casto setkdvdme s problémem koagulace dispergovanych castic.
Vzniklé agregaty vyrazné ovliviiuji vlastnosti disperze, v krajnich pfipadech mlze dojit az
k nezadouci koagulaci celého systému. Abychom porozuméli pficinam koagulace
disperzi, je tfeba studovat podminky jejich stability. Pro stabilizaci disperzi se vyuzivaji
surfaktanty bud’ ionogenni (elektrostatickd stabilizace) nebo neionogenni (stéricka
stabilizace). Uspokojiva predikce rheologického chovani stéricky stabilizovanych disperzi
zUstava otevienym problémem, ktery jsme se rozhodli fesit tzv. metodou diskrétnich
element(, v niZ je chovani koloidnich ¢astic urc¢eno silami na né pasobicimi. V modelu
jsou zahrnuty mezicasticové interakce: nekontaktni Van der Waalsovy sily a nové
implementované sily stérické repulze v kombinaci s kontaktni JKR teorii. DuleZitou
souCast modelu pak predstavuje také vzajemnd interakce castic a tokového pole.
Predikované rheologické charakteristiky polymernich disperzi jsou srovnadny s
experimentalnimi daty prevzatymi z literatury.
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Vylepseni meso-scale modelt katalytickych filtri
zohlednénim zakriveni kanalku monolitu

Tomas Hlavaty (B2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz

Zpracovani vyfukovych plynd v automobilech je v soucasnosti zajistovano filtry pevnych
Castic a katalyzatory pro snizeni obsahu plynnych znecistujicich latek. Donedavna musely
obsahovat filtry pevnych castic pouze automobily se vznétovymi motory, ale normou
EURO 6¢ platnou od roku 2017 byla tato povinnost rozsifena i na zazehové motory.
Vzhledem k technologické podobnosti obou zatizeni se zda byt pfirozené zkombinovat je
do jedné soucdstky, katalytického filtru. Pro dosazeni vhodné provozni charakteristiky
katalytického filtru je nutné optimalizovat distribuci katalyzdtoru na filtru za ucelem
minimalizace tlakové ztraty a maximalizace Ucinnosti zafizeni. Tato prace je soucasti
vice-Skalového modelovani katalytickych filtrGd. Vstupnim parametrem vypoctl je
permeabilita stény kanalku katalytického filtru ziskand z CFD modelu proudéni
mikrostrukturou stény. Permeabilita stény je pouZita pro vypocet proudéni v
reprezentativni jednotce katalytického filtru, z ¢ehoz je moiné odhadnout tlakovou
ztratu celého zafizeni. Cilem prace bylo zpresnit geometrii existujiccho modelu.
Uvazovanim zahnuti stén kanalku zplUsobeného pfitomnosti katalytické vrstvy je
dosazeno presnéjsiho popisu proudéni v zafizeni a zjednoduseni sdileni dat mezi makro-
a mikroméritkem vyvijeného vice-Skalového modelu.



Preparation of PANI-based adsorbents for CO,
capture

Bc. Jakub Kovacovi¢ (M2)

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

Carbon dioxide emissions are believed to be a major contributor to global warming. As a
result of that, large anthropogenic CO, sources such as burning fossil fuels or industrial
production will be required to implement carbon capture and storage technologies to
control CO, emissions. Very important part of this technology is to efficiently capture
the CO,. In this work, we report about preparation of monolithic form of porous
sorbents for CO, capture. To form porous material with suitable porosity, pore size
distribution and appropriate surface groups to maximize the sorption of CO,, we used
polymerization of aniline in the presence of two fillers, polystyrene nanoparticles and
expanded graphite. Prepared material was consequently carbonized and KOH activated
to convert polyaniline into highly porous active carbon. Presented study will be focused
on the impact of polymerization conditions, ratio of filler to polyaniline and KOH
activation conditions on the basic properties of porous material, i.e. porosity, specific
surface area and pore size distribution. Obtained results will be latter on used to
optimize the production process of PANI-based adsorbents.



Vliv procesnich a formulacnich parametrt na
mechanickeé viastnosti granuli pripravenych
vysokosmykou granulaci

Bc. Vladimir Némec (M1)

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

Vysoko-smyka granulace predstavuje vyznamnou jednotkovou operaci ve
farmaceutickém pramyslu. U¢inné latky (AP1) jsou velmi €asto hydrofobniho charakteru,
zatimco ostatni excipienty jsou spiSe hydrofilni, navrieni optimalniho granulaéniho
procesu spolu s vytvorenim idedlni formulace je kritickym faktorem pro Uspésnou
vysoko smykou granulaci. Tato prace se zabyva optimalizaci granula¢niho procesu pro
ternarni smés ibuprofen (aktivni latka) - laktéza (plnivo) - predzelovany Skrob (pojivo)
byla pouzita jako modelova formulace. Byly sledovany zakladni vlastnosti granuli jako
sypnd hustota a distribuci velikosti granuli s fokusem na mnozZstvi pregranulovaného
produktu v zavislosti na mnozstvi pojiva ve vsadce (vyjadieno pomoci poméru pridané
vody k pevné latce L/S). Vliv granulacnich parametr( (L/S; mnoistvi pojiva) byl dale
vyhodnocovan pomoci méfeni mechanickych vlastnosti a disoluéniho chovani, tedy
vlastnosti, které hraji vyznamnou roli pro dalsi zpracovani a uvolfiovani Gcinné latky z
konecéného produktu — tablet.



Analyza tlakovych ztrat v automobilovych filtrech
pevnych castic
Bc. et Bc. Jan Némec (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Vyfukové plyny obsahuji mikroskopické castice sazi, na jejichz povrchu mohou byt
adsorbovany dalsi skodlivé latky. Mnozstvi pevnych ¢astic ve vyfukovych plynech je
proto regulovano emisnimi normami. Filtry pevnych &astic jsou dnes nepostradatelnou
soucasti vSech automobil(l s dieselovymi motory a nové jsou fazeny také za benzinové
motory. Toto zafizeni vSak predstavuje prekazku ve vyfukovém potrubi, kterd zpUsobuje
tlakovou ztratu a sniZuje ucinnost motoru. V pfipadé modernich katalytickych filtrQ
pevnych ¢astic, které maji uvnitf porézni struktury nanesen katalyzator, je nutné nalézt
kompromis mezi nizkou tlakovou ztratou, vysokou filtracni Ucinnosti a katalytickou
aktivitou. Celkova tlakova ztrata se sklada z nékolika prispévki: Jedna se predevsim o
kontrakci/expanzi plynu na zac¢atku/konci filtru, jeho proudéni kanalkem a prlichod skrz
porézni sténu. V této praci je diskutovan vliv umisténi katalzyatorli na sténu filtru. V
nové vyvinutém reaktoru byla namérena tlakova ztrata pro nékolik filtrd s rlzné
nanesenou katalytickou vrstvou. Velikost tlakové ztraty byla také uréena pomoci
matematického modelu, jehoz vysledky byly porovnany s namérenymi hodnotami.



Replikace nanostruktury povrchu kridla vazky do
polymerni matrice

Bc. Matéj Cerny (M2)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

Dragonfly wings show spectacular antibacterial property thanks to a hierarchical
topography. The surface of the wings consists of the high aspect ratio nanopillars as tall
as 200 nanometers. When a bacterial cell comes into contact with the wing structure
the mechanical stress between pillars and the cell wall causes its rupture and cell lysis.
This theory implies the antibacterial effect is solely a result of the topography with no or
negligible effect of the chemical nature of the structure. This work is focused on creating
an artificial surface with the same topography as it is found in domestic dragonflies and
damselflies (Fig. 1). In the first step, the topography of various wings was observed and
analysed using a scanning electron microscope (SEM) and compared with the
antibacterial structures described in the literature. Next, a negative stamp from the
biological templates was made by a soft lithography method using polydimethylsiloxane
(PDMS). The surface of the PDMS with replicated structures was again analysed using
SEM microscope and will be used in further experiments for the preparation of positive
replica. Finally, surface properties as wettability, contact angle and antibacterial effect
along with resistance to bio-fouling will be examined.
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Priprava a charakterizace biopolymernich
mikrocelularnich pén

Bc. Patrik Boura (M1)

Skolitel: Ing. Alexandr Zubov, Ph.D.

V poslednich letech je vzhledem ke zvySujicimu se znecisténi Zivotniho prostfedi plasty
vyvijen ¢im dal vétsi tlak na feSeni situace. V tomto ohledu maji potencidl
biodegradabilni plasty nahradit stavajici. Pfikladem muze byt polymlécna kyselina (PLA),
kterd je nejen biologicky odbouratelnd, ale navic je vyrabéna z obnovitelnych zdroja.
Mimoto je PLA jako jeden z madla biopolymerld schvalena k aplikaci v mediciné.
Soucasnym trendem vyroby materidll je také snaha o sniZeni spotfeby vychozich
surovin a usporu energie. Tyto moznosti nabizi vypénéné polymery, které jsou vyuzivany
napr. jako izolanty, separa¢ni membrany, ke kultivaci tkani nebo kvuli svym vybornym
mechanickym vlastnostem (vzhledem k jejich hustoté). V této praci jsem se zabyval
pfipravou a charakterizaci mikrocelularnich polymernich pén, které mohou vykazovat
mnohem lepsi vlastnosti neZ bézné polymerni pény. PLA rozpousténa v kyseliné octové
byla vypénéna netradi¢ni metodou spinoddlni dekompozice. Je to poprvé, kdy byla PLA
vypéna za poufziti kyseliny octové, kterd je diky své velmi nizké toxicité zajimavou,
ekonomicky privétivou alternativou k toxickym rozpoustédliim. Nedilnou soucasti této
prace byl také ndvrh a Uspésna implementace kontinualniho chlazeni u vypénovaci
aparatury, a to za pouziti 3D tiskarny.




Vyuziti neuronovych siti pro popis chovani kapek
dekanolu v roztoku dekanoatu

Radek Chmelar (B3)

Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Tato prace se zabyva mozZnosti vyuZiti strojového uceni, konktrétné neuronovych siti,
pro popis chovani systému tvoreného z kapek dekanolu v roztoku dekanodtu sodného.
Cilem je zjistit, jestli je moZné vyuZit neuronovou sit pro popis takovéhoto systému. Z
pokusu, kde budou kapky dekanolu umistény na roztok dekanoatu sodného, ziskame
snimanim kamerou obrazky, ze kterych obrazovou analyzou ziskdme soutadnice kapek.
Teplotu, koncentraci roztoku, ¢as od zac¢atku pokusu a objem kapek zndme. Tato data
predame jako vstup neuronové siti. Neuronova sit bude mit za Gkol naudit se odhadovat,
kde budou kapky v nasledujicim snimku. Cilem uceni je minimalizovat rozdil hodnot
navrzenych neuronovou siti od hodnot skute¢nych. Naucena sit mlze byt pouzZita pro
odhad chovani kapek pro jesté nevyzkouSené podminky a bude mozné ziskat zavislost
rychlosti, celkové urazené vzdalenosti, nejéastéjsi relativni usporadani pripadné néjaké
dalsi specifické chovani, na teploté, koncentraci, velikosti kapek, ¢asu od za¢atku pokusu
a podobné.



Moznosti optimalizace ejektoru pro pouziti pri
zpracovani odplynt
Bc. Wilhelm Feigl (M2)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Velké mnoiZstvi chemickych procesl je zaloZzeno na interakci fazi v soustavé kapalina-
plyn. Konkrétni poZadavky kladené na danou interakci rozhoduji o vhodné podobé
pramyslové aparatury. Pro aplikace, kde je Zadana velkd mezifazovd plocha kapalina-
plyn, ¢i intenzivni mezifazové sdileni hmoty (mechanické i chemické cisténi plyn(, syceni
kapalin, rychlé heterogenni chemické reakce) se vedle konvencnich aparatl stava
rentabilni uZivani ejektorového cerpadla, jehoz hlavni prednosti spocivaji v nizkych
pofizovacich ndkladech, jednoduchém a elegantnim designu a absenci pohyblivych
soucasti ve styku s plynem, znamenajici vyssi spolehlivost a mensi naro¢nost na udrzbu.
Limitujicim faktorem v pouzivani ejektoru jsou vysoké energetické ndroky pro vétsinu
aplikaci. V této praci budou predstaveny nékteré modifikace ejektoru, umoznujici vyssi
efektivitu pfi uZiti ejektoru pfi aplikacich jako je CiSténi odplyn(, kde hlavnim kritériem
optimality je celkové zpracované mnozstvi plynu vztazené na jednotku dodané energie.
Kromé v soucasné dobé jiz zndmych modifikaci, spocivajicich v zarazeni rotacniho
elementu pred trysku, byl experimentdlné studovan také vliv dosud nezkoumanych
variant, jako je destabilizace paprsku vody prostfednictvim expanze inertniho plynu ¢i
smykovym tfenim o povrch trysky.
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Polymorphism of active pharmaceutical ingredients

Jan Kejzlar (B3)

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

Liquid assisted grinding is becoming very popular nowadays, due to many advantages
such as little amount of solvent and we can obtain new forms, not accessible with other
solvent related methods. Purpose of this work is to obtain different polymorphs of API
(active pharmaceutical ingredient) and observe factors that may have influence of
polymorph forming, such as frequency and time of milling and amount of used solvent.



Plastic waste treatment by the means of
electrification

Bc. Lenka Kolarova (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Plastic products are vastly present for example in packaging, electronics, automotive
industry and constructions. Consequent plastic waste is treated by incineration or
recycling. However, both of the treatments require pre-separation of plastics, which is
still a challenging problem. Current methods like manual separation, flotation or
methods based on density differences aren’t sufficiently effective. The new promising
method, triboelectric separation, originates in the idea that every plastic reaches
different electrostatic charge and therefore plastic mixtures can be separated in electric
field. In this work, we determined the key parameters affecting tribocharging (charging
by friction) of common plastics (PP, PS, PET, PVC), and then examined the electrostatic
separation. Charging the plastics using self-designed rotational tribocharger showed
that the charging dynamics fastens with increasing rotational frequency and the
saturation charge is proportional to applied mechanical pressure. We also observed that
corona surface treatment significantly fastened following tribocharging. We further
compared rotational tribocharging with vibrational one, as rotational tribocharging is
well defined; however, vibrational one simulates better the desired industrial
application.



Experimentalni studie PE pomoci DSC

Bc. Martina Kukralova (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyethylen (PE) patfi mezi plasty se Sirokou Skalou pouzZiti. Jeho vlastnosti se pro
pramyslové vyuziti neustdle vylepsuji. Mechanické vlastnosti a chemickou odolnost
polymeru ovliviiuje podil krystalické faze. Pravé podil krystalické faze, tzv. krystalinita, a
dynamicky vyvoj krystalinity béhem soprce byly pomoci diferencni skenovaci
kalorimetrie (DSC) studovany.Jednd se o experimentdlni metodu, pfi niz se zkoumaji
tepelné vlastnosti materiadlu. Zahtivanim materidlu dochazi k fdzovym preméndam, které
je mozno mimo jiné detekovat a urcovat teplotu a entalpii fazovych prechodid.V této
praci byla uréena teplota a entalpie tani PE a z téchto hodnot byla nasledné vypocitana
krystalinita jednotlivych vzorkl. DSC se obecné povazuje za jednoduchou a univerzalni
metodu s lehce interpretovatelnymi vysledky. Tento predpoklad plati pouze u
nizkomolekularnich latek a kovud. Pfi méreni vysokomolekuldrnich latek jako je PE je
nutné resit radu vyzev (urceni zacatku fazovych prechodd, sitka fazového prechodu,
nehomogenita polymernich vzorkd). Upravou méficich postupl na DSC aparatufe jsme

v s

poznatky v oblasti difuznich proces( v polymernich systémech.



Studium déju probihajicich v zinko-vzduchovém
palivovém clanku

Bc. Ondrej Libansky (M2)

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedig¢, Ph.D.

Integrace obnovitelnych zdroji energie do elektrické sité je celosvétové na vzestupu a
nejinak tomu bude i v blizké budoucnosti. Chceme-li vSak plné prejit na tyto zdroje,
nevyhneme se potfebé sezénniho uklddani elektrické energie. V soucasnosti hojné
propagované lithiové baterie nejsou ekonomicky vhodnou technologii pro dlouhodobou
akumulaci elektrické energie a vodikové hospodarstvi Celi technologické prekazice v
podobé skladovani vodiku. Jednim z perspektivnich kandidatd mdaze byt ,zinkova
energetika” na bdzi chemie zinek-vzduch, jez jako elektroaktivni latky vyuzivd kovovy
zinek a vzdusny kyslik. Toto feseni vynikd vysokou hustotou energie, nizkou cenou a
vyuzitim materidll, které jsou malo toxické a dobre recyklovatelné. Pfed masivnim
rozsitenim tohoto konceptu je ovSem nutné ovéfit jeho technologickou zpUlsobilost. V
rdmci prezentované prace jsou studovany déje probihajici pfi provozu zinko-
vzduchového palivového ¢lanku slouziciho k uvolnéni uloZzené energie ze zinkového
paliva. K tomuto ucelu byl zkonstruovan laboratorni palivovy ¢lanek, jehoz funkénost
byla testovana za rliznych experimentdlnich podminek. Ziskané vysledky umoznuji
porozumét principu fungovani palivového ¢lanku, diky cemuz muze byt navrZeno reseni
s vysSi ucinnosti konverze chemické energie na elektrickou.




Matematicky model syntézy cefalexinu

Bc. Karel Marik (M2)

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

Cefalexin, beta-laktamové antibiotikum prvni generace cefalosporinl, patfi k svétové
nejvice predepisovanym lécivim. Specifické pfi jeho vyrobé je, Ze enzymova syntéza
cefalexinu je provazena naslednou nezaddouci hydrolyzou produktu. Ta mulzZe byt
potlacena in situ odebirdnim produktu, ¢imZz se vyznamné zvySuje vytézek reakce. Byly
popsany rlizné zplsoby zvySeni vytézku cefalexinu, napt. jeho in situ komplexaci nebo
snizenim obsahu vody v reakénim médiu. Dal$i moZnosti je uskutecnéni této syntézy v
integrovaném mikrofluidnim zafizeni, kde zaroven probiha separace produktu extrakci s
transportem zesilenym vloZzenym elektrickym polem. Aplikace mikrofluidnich zafizeni pfi
syntéze latek s vysokou pridanou hodnotou predstavuji slibnou alternativu v porovnani s
klasickymi vsadkovymi reaktory, a to zvl. kvali sniZeni transportnich odpor(, zajisténi
reprodukovatelnych reakénich podminek a moznosti vloZeni vnéjsich silovych poli.
Pfedmétem této prdace je vytvoreni matematického modelu vsadkové enzymové syntézy
cefalexinu a identifikace hodnot kinetickych parametrl pomoci experimentalné
namérenych dat. Optimalizaéni procedurou byly nalezeny hodnoty rychlostnich
konstant. Sestaveny model bude pouzit v dalsi praci, kterd bude zamérena na syntézu
cefalexinu v prito¢ném mikroseparatoru-mikroreaktoru.

NH,




Stanoveni koncentrace a oxidacniho stavu
vanadovych iontu v elektrolytu pouzivaném ve VRPB

Bc. Michaela MikeSova (M1)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Alternativni zdroje energie v podobé vétrnych elektraren a solarnich panelt si v dnesni
dobé upevnuji svou pozici mezi klasickymi zdroji energie, kterymi jsou fosilni ¢i jaderna
paliva. Problémem alternativnich zdroji je vSak jejich oscilujici vykon, ktery lze
stabilizovat instalaci stacionarnich uloZist elektrické energie. Tim mulze byt napfiklad
vanadova redoxni prltocna baterie (VRPB), jejiz nespornou vyhodou je obrovska
variabilita, zejména nezdvisla Skalovatelnost vykonu a kapacity. Jednou z dulezZitych
soucasti této baterie je elektrolyt, ktery je tvofen vanadovymi ionty rozpusténymi v
roztoku kyseliny sirové. SloZeni elektrolytu ovliviiuje dllezité vlastnosti baterie jako je
kapacita Ci energetické ztraty systému, tudiz pfesna znalost koncentrace vanadovych a
siranovych iontl v elektrolytu je nedilnou soucasti vyvoje technologie vanadovych
redoxnich pratocnych baterii.Tato prace se vénuje moznosti vyuZiti manganometrické
titrace pro stanoveni koncentrace a oxidac¢niho stavu vanadovych iontl v elektrolytu
vanadové redoxni pritocné baterie a urceni vlivl zkreslujicich ziskané vysledky.
Davodem volby této kvantitativni analyzy je jeji nizkd cena a snadna
implementovatelnost pro védecké i primyslové pouZziti.
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08:30

08:40
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09:20
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10:20
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Bc. Miroslav Blazek (M2, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Nandseni porézni katalytické vrstvy do automobilovych katalyzdatord a filtri
pevnych Cdstic

Lukas Joukl (B3, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)

Durability of homogenous and heterogenous ion-exchange membranes for
vanadium redox flow batteries

Bc. Martin Kalny (M2, Ing. Zdenék Grof, Ph.D.)

Microstructure based simulation of the disintegration and dissolution of
pharmaceutical tablets

Bc. Veronika Lesdkova (M2, prof. Ing. Frantisek Stépéanek, Ph.D.)

3D printing of orodispersible films

Bc. Dominik Capkovi¢ (M2, doc. Ing. Petr Koé¢i, Ph.D.)

Vliv velikosti ¢dstic y-Al,03 na vlastnosti katalytické vrstvy v automobilovém filtru



10:40 Bc.Jan Mokry (M2, prof. Ing. Frantisek Stépanek, Ph.D.)
VyuZiti exosom( jako nosict pro cilené dorucovadni IéCiv

11:00 Bc.Jana Sklenarova (M2, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Nandseni antistatickych nanovrstev metodou elektrosprejovdni

11:20 Bc. Jakub Strnad (M1, doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)

Chovdni homogennich iontové-vymeénnych membrdn v elektrickém poli
11:40 Adam Tylich (B3, doc. Dr. Ing. Tomas Moucha)
Experimentdlni vyvoj vodikové sondy

vyhlaseni vysledku



Nanadseni porézni katalytické vrstvy do
automobilovych katalyzator( a filtri pevnych cdstic

Bc. Miroslav Blazek (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Ve spalovacich motorech vznikaji vyfukové plyny, které obsahuji jak plynné, tak pevné
slozky. Ke konverzi zdravi Skodlivych plynnych I[dtek se pouZivaji automobilové
katalyzatory. Pevné ¢astice jsou odstranovany ve filtrech pevnych ¢astic.Automobilové
katalyzatory jsou tvofeny nosi¢em (monolitem) z keramiky nebo kovu, ktery se sklada ze
soustavy mnoha kanalkd pokrytych tenkou porézni vrstvou katalyzatoru. Toto
usporadani umoznuje soucasné dosahnout velkého povrchu katalyzatoru a nizké tlakové
ztraty. Konverze skodlivin zavisi na tloustce a porozité nanesené vrstvy.Filtry pevnych
Castic jsou dnes nepostradatelnou soucdsti vSsech automobill s dieselovymi motory a
noveé jsou fazeny také za nékteré benzinové motory. V pripadé filtru jsou kandlky vidy
na jedné strané zaslepeny, plyn proto musi projit pfes porézni sténu mezi kandlky. V
modernich katalytickych filtrech pevnych castic je do vnitfni porézni struktury stény
nanesen katalyzator — i zde je nutné kromé pozadované filtracni Uc¢innosti a konverze
vylepSeni postupu nandseni katalytické vrstvy do monolitu a filtru pevnych ¢astic
namacenim (dip-coating) a dale ndvrh aparatury pro podtlakové nanaseni katalytickych
vrstev do filtrl pevnych ¢astic.



Durability of homogenous and heterogenous ion-
exchange membranes for vanadium redox flow
batteries

Lukds Joukl (B3)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Redox flow batteries are promising technology for electricity storage in large scale
applications. However, the current high cost of redox flow batteries limits a wide spread
of this technology. Membrane is a critical component of the battery as it determines its
performance as well as the economic viability. It acts as a separator preventing mixing of
the positive and negative electrolytes, while allowing the transport of ions to complete
the electric circuit. An ideal membrane should be ironically conductivity, impermeability
for electroactive species and chemically stable. The last aspect is studied within this
contribution for various selected homogeneous and heterogeneous ion-exchange
membranes. The ion-exchange capacities are measured for pristine membranes and
after their exposure to oxidative environment of charged vanadium positive electrolyte.
The causes of the degradation of membrane properties are investigated.



Microstructure based simulation of the
disintegration and dissolution of pharmaceutical
tablets

Bc. Martin Kalny (M2)

Skolitel: Ing. Zdenék Grof, Ph.D.

The design of pharmaceutical tablets relies on determination of the optimal formulation
parameters that define the tablet shape, structure and composition. Since these
parameters also affect the release rate of an active ingredient from it, their optimal
values have to be found, so the dissolution curve follows a prescribed profile. However,
in order to find their appropriate values, numerous experiments are required. This could
be avoided by modelling the tablets disintegration and dissolution behaviour and
determining the effects of the formulation parameters. Ultimately, a reliable simulation
can be used to predict the dissolution curve and therefore to reduce the number of
experiments required.In the present work, the disintegration and dissolution of a
directly compressed tablet containing ibuprofen as an active ingredient and
croscarmellose as a disintegrant was simulated. Firstly, the discrete element method
(DEM) is used to simulate tablet fragmentation triggered by the swelling of the
disintegrant. The effect of disintegrant amount and its spatial distribution inside the
tablet on the resulting fragment size distribution was evaluated. The dissolution of the
fragments was then separately simulated, and the computational simulation results
were compared with experiments.



3D printing of orodispersible films
Bc. Veronika Lesakova (M2)

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

The 3D printing is a popular technology that planted its roots in a various fields of study
including food technology and tissue engineering. It has promise for producing
orodispersible drug forms for pharmaceutical industry. One of the 3D printing
techniques is Fused deposition modeling (FDM) which builds on filaments that are
produced by Hot-melt extrusion, technique which is already frequently used in the
pharmaceutical technology. Extrusion applies heat and pressure to melt mixture of
ingredients and force it out of a head in a form of a filament. The filaments for oral films
are made of various ingredients which includes polymers, active pharmaceutical
ingredient, disintegrants, flavours, colours, saliva stimulating agents, plasticizers and
surfactants. Because of various excipients that also can be implemented as film formers,
3D printing method seems to be the most advantageous technique of producing
orodispersible films. The porous structure of printed films leads to increased dissolution
rate in comparison to casted films. The aim of this work is to print a rapid release
orodispersible film by choosing suitable polymers, other excipients and printing design.



Vliv velikosti castic y-Al,O; na vilastnosti katalytické
vrstvy v automobilovem filtru

Bc. Dominik Capkovi¢ (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Spalovaci motory produkuji velké mnoiZstvi Skodlivych plynl a pevnych c&astic. K
nejvétsSimu narlstu automobill doslo v sedmdesatych letech, coZ vedlo ke zhorseni
ovzdusi — zacaly se vytvaret emisni normy a automobily musely byt vybaveny
katalytickymi konvertory vyfukovych plyntl. Reenim pro snizeni mnoZstvi pevnych &astic
je poutziti filtrd pevnych castic, jeZz se nové pouzivaji u benzinovych motoru. Filtry
pevnych castic se skladaji z velkého mnoizstvi soubéznych kanalkd, které jsou vidy na
jedné strané zaslepeny tak, aby plyn musel prostoupit pres porézni sténu do sousednich
kandlk(. Stejné jako monolity tak i na filtry je nanesena katalyticka vrstva suspenze
obsahuji y-Al,03 jako nosic. Tloustka a umisténi vrstvy ma zasadni vliv na tlakovou ztratu
filtru. V této praci je pouzita metoda ,dip-coating” — nandseni namacenim. V suspenzi
lze upravovat razné parametry (pH, velikost &astic, viskozita), tak aby bylo dosaZzeno
tenké a rovnomérné vrstvy y-Al,0s na povrchu kanalkd, pripadné uvnitf porézni stény.
Velikost castic y-Al,O3 je jednou z kli¢ovych vlastnosti suspenze — v této praci byly
pouzity dvé suspenze s velikosti dyg= 8,7 a 20,5 um, které vykazovaly rlzné fyzikalni
vlastnosti. Vzorky byly profukovény rdznymi tlaky a nékteré z nich byly pfed samotnym
nanasenim ponoreny do vody.



VyuZiti exosomu jako nosic¢t pro cilené dorucovani
léCiv
Bc. Jan Mokry (M2)

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

Tato prdce se zabyva vyuZitim exosom( — vackl uvolfiovanych bunkami do okolniho
prostfedi — izolovanych z kultivacnich médii komeréné péstovanych bunék a jejich
naslednou vyuzitelnosti jako potencidlnich soucasti nosi¢l pro cilené dorucovani IéCiv.
Po nalezeni konzistentniho zpUsobu izolace exosomU se studuje schopnost enkapsulace
barviva do téchto c¢dstic. Sledovdna je predevsim ucinnost enkapsulace, jeji ¢asova
stdlost a schopnost uvolnéni enkapsulované latky. Dalsim z cild je také pfipravit
kompozitni ¢astice ¢i agregaty exosomu s laboratorné pripravenymi liposomy.



Nanaseni antistatickych nanovrstev metodou
elektrosprejovani

Bc. Jana Sklenarova (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

As demands on energy increase, it is necessary to improve renewable technologies to
obtain higher amount of safe and clean energy. One of the resources, solar energy, can
potentially satisfy such demands. According to available data, if we covered only 4 % of
deserts with solar panels, they could provide enough electricity for the entire mankind.
However, the accumulation of sand particles hinders the efficiency of the solar panels by
around 40 %. The panels cannot be efficiently cleaned by water, because water is more
precious than electricity in desert areas and mechanical cleaning scratches the panels,
which leads to permanent efficiency losses. We aim to find a solution to remove the
dust from solar panels utilizing the combination of antistatic coating and electric field.
Therefore, we examined the electrostatic charging of sand — glass systems to find the
polarity of charge generated on sand particles due to the friction between the particles
and solar panel surface made of glass. Afterwards, we applied the method of
electrospraying in order to form antistatic nanolayers on glass surface that would be of
the same polarity as the sand particles. This layer combined with voltage pulses may
ensure repulsion of accumulated dust particles from the panel’s surfaces.



Chovani homogennich iontové-vyménnych membradn
v elektrickem poli

Bc. Jakub Strnad (M1)

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

Homogenni iontové-vyménné membrdny se pouZivaji v elektrodialyzérech jako
permselektivni médium zajistujici poZzadovanou separaci iontd v elektrickém poli. P¥i
porovnani s heterogennimi membranami, které obsahuji znacné mnozZstvi iontové
nevodivého materialu, jsou homogenni membrany tvoreny pouze iontové selektivnim
materidlem a tedy obecné vykazuji lepsSi separacni vlastnosti oviem casto na ukor
mechanické a chemické stability. Jednim z cild naseho projektu je pochopit rozdil v
chovani homogenni a heterogenni iontové-vyménné membrany v elektrickém poli. Tato
prace se zaméruje na pozorovani déja, které nastavaji na diluatové strané membrany pfi
méreni voltampérové charakteristiky. Hlavni pozornost je vénovdna tzv. nadlimitni
oblasti v niz dochazi k tvorbé elektrokineticky fizenych virl popfipadé ke vzniku jinych
jevu, napt. stépeni vody. Provadéni odsolovani v elektrodialyzérech v nadlimitni oblasti
je jednou z moznosti, jak intensifikovat dany proces. K vlastnim experimentliim byly
vyuzity homogenni aniontové i kationtové-vyménné membrany, jez byly integrovany do
specidlné vyvinutého cipu umoznujici elektrochemickou charakterizaci i pozorovani
procesli na membrdné. Ziskané vysledky budou detailné popsany a diskutovany s
ohledem na provozovani elektrodialyzér v nadlimitnim rezimu.



Experimentalni vyvoj vodikové sondy
Adam Tylich (B3)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Toma$ Moucha

V primarnim okruhu jadernych elektraren se vyuziva demineralizovana voda diky svym
vhodnym fyzikalné-chemickym vlastnostem, snadné dostupnosti a nizké cené.
Nevyhodou je jeji radiolyticky rozklad a naslednad koroze zafizeni. Kvili zlepSeni
vlastnosti se do vody pridavaji aditiva. Jednim z nejvyznamnéjsich je amoniak, jehoz
radiolytickym rozpadem primo v primarnim okruhu vznika vodik. Ten zajistuje v chladivu
redukéni podminky a sniZzuje obsah kysliku. Z bezpecnostnich a ekonomickych dlvodu je
vhodné sledovat koncentraci vodiku, ktera se pohybuje v jednotkach ppb. PouZiti vétSiny
na trhu dostupnych snimact neni vhodné vzhledem k jejich neselektivité. Nabizi se
myslenka vyuzivat k méreni koncentraci vodiku polarografické sondy, které jsou casto
vyuzivany k méfeni koncentraci kysliku. Vysledkem vyvoje H-metru na bazi
polarografickych sond by v budoucnu mohl byt novy Zzadany produkt, protoZe dnes
existuje pouze jedina firma nabizejici obdobny pfistroj. Byl sestrojen prvni prototyp H-
metru, ktery je nyni ve fazi testovani funkénosti a presnost. Na laboratorni aparature
byly testovany nové vyvinuté vodikové sondy. Do budoucna je planovéno zlepseni
celkové mechanické odolnosti H-metru a vyvoj modernéjsi elektroniky, ktera by
spliovala pozadavky na presnost méreni, stabilitu a funkénost.
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Bc. Ondrej Navratil (M1, Ing. Ale$ Zadrazil, Ph.D.)

VyuZiti hydrogelovych mikrokapsli jako variabilniho nosice IéCiva

Bc. Katefina Sladka (M2, Dr. Ing. Pavlina Basatrova)

Experimental study of bubble adhesion on solid surface in aqueous solutions of
simple alcohols

Bc. Premysl Richtr (M1, Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D.)

Vliv konstrukce zinko-vzduchové pritocné baterie na jeji ucinnost a Zivotnost

Kateryna Korniienko (B3, Ing. Viola Tokarova, Ph.D.)

Vliv procesnich parametri mikroenkapsuldtoru na pfipravu algindtovych
mikrocdstic

Bc. Adridn Z4k (M1, doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.)

Porovnanie kinetiky oxiddcie CO a C3sHg na automobilovych katalyzdtoroch Pt/y-
A/203 a Pt/CGOz/)/-A/zO_g



10:40 Bc.Jan Sikola (M2, Ing. Jan Haidl, Ph.D.)
Termografickad studie fazového rozhrani v systému kapalyna-plyn

11:00 Bc. Ondfej Srom (M2, doc. Ing. Miroslav S063, Ph.D.)

Deeper insight into the dynamic light scattering technique for particle size
characterization

11:20 Milan Zalud (B3, doc. Ing. Petr Ko&i, Ph.D.)

Nandseni katalytické vrstvy do automobilového filtru - vliv reologie suspenze y-Al,
O3

vyhlaseni vysledku



Vyuziti hydrogelovych mikrokapsli jako variabilniho
nosice léciva
Bc. Ondrej Navratil (M1)

Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Lékové formy s prodlouzenou dobou uvolfiovani Ucinné latky jsou jednou z lékovych
forem s cilené modifikovanou disolu¢ni kinetikou. Jejich snahou je co nejefektivnéjsi
vyuziti 1éCiva, doprovazeno nizsi zatézi pro uzivatele. Tato prace se zabyva pfipravou
hydrogelovych mikrocastic jako moZznou alternativou ke klasickym lékovym formam s
prodlouZzenou dobou uvolfiovani. Mezi ¢dastice se strukturou jadro-slupka lze zaradit
alginatové kapsle, jeZ jsou schopny nést v jadre jak hydrofilni nebo lipofilni uéinnou latku
tak i jejich suspenze. Vlastnosti pripravovanych kapsli zavisi na volbé systému roztokd.
Alginat sodny vidy figuruje jako gelujici polymer (gelujici v roztoku CaCl, procesem
externi cross-polymerace) tvofici hlavni strukturu kapsle, kdy roztok v jadre je pak
olejového, nebo vodného charakteru. Kapsle byly pfipravovany enkapsuldtorem BUCHI
B-395 PRO, kdy vznikaly frekvenénim rozruSovanim lamindrniho toku tekutiny ze
soustfedné soustavy trysek. U pfipravenych kapsli byla provedena rozmérova analyza.
Vybrané typy byly vybaveny modelovou ucinnou latkou a byla testovdna funkénost
tohoto navrhovaného systému. Rovnéz byla prozkoumana povrchovd modifikace kapsli
chitosanem.



Experimental study of bubble adhesion on solid
surface in aqueous solutions of simple alcohols

Bc. Katefina Sladka (M2)

Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basafova

This work deals with the study of bubble adhesion on a solid surface in the differently
concentrated aqueous solutions of n-propanol. Alcohols influence adhesion and
decrease the surface tension of liquid. Bubble adhesion can be used to determine the
type of solids which are divided into two groups according to their character —
hydrophobic and hydrophilic. Adhesion can work only on a hydrophobic surface and it
determines the efficiency of a separation and flotation process. The image sequences
are captured by a high-speed camera. A process and used substances are characterized
by the velocity of a rising bubble, the angle of wetting and the size of a three-phase
contact line. All the parameters describing this process are evaluated in NIS-Elements
program. The three measured solutions contained 30, 10 and 0,5 molar percent of n-
propanol. It was found that bubble adhesion had a strong dependency on the alcohol
concentration of a solution. The size of a three-phase contact line decreased with the
increasing contain of an alcohol in solution in proportion to a bubble size.



Vliv konstrukce zinko-vzduchové prutocné baterie na
jeji ucinnost a Zivotnost
Bc. Pfremysl Richtr (M1)

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedig¢, Ph.D.

S ohledem na omezené mnoistvi fosilnich paliv je stale vice elektrické energie
produkovano z obnovitelnych zdrojli, které maji ovSsem kolisavou produkci energie, a
tudiz je nutné stabilizovat jejich vykon. V dnesni dobé jsou k tomuto uUcelu nejvice v
pouzivany Li-iontové baterie, vanadové redoxni prlitocné baterie ¢i vodikova energetika,
nicméné tyto technologie limituje cena a zasoba nerostnych zdroji ¢i nizka energeticka
ucinnost. Proto se hledaji cenové efektivni systémy pro akumulaci a jako slibné feseni se
ukazuji zinko-vzduchové pritocné baterie, které maji vysokou hustotu energie, jsou
ekologické a na zemi jsou velké zasoby zinku. Pres perspektivnost systému je vsak tato
technologie velmi malo prozkoumana a existuje velmi omezené mnozstvi prfedstavenych
technickych resSeni.Cilem této prace bylo zjistit vliv designu baterie na jeji fungovani a
ucinnost. V ramci studie byla pripravena série konstrukénich fesSeni, které byly
charakterizovany galvanostatickym nabijenim a vybijenim. Na zakladé vysledkl byly
navrzeny zmény, které prispély k lepsSimu fungovani zinko-vzduchové pritocné baterie.
Zasadni vliv na funkénost baterie mélo usporadani vzduchové elektrody slouZici k
redukci a zpétné regeneraci vzdusného kysliku.



Vliv procesnich parametrii mikroenkapsuldtoru na
pripravu alginatovych mikrocastic
Kateryna Korniienko (B3)

Skolitel: Ing. Viola Tokdrova, Ph.D.

V poslednich letech dochazi k rozvoji v oblasti enkapsulace latek. Enkapsulace je proces,
kdy jsou do polymerni matrice zaClenény dalsi latky, napfiklad vitaminy, enzymy nebo
|éCiva. Takto pripravené c¢astice mohou byt vyuzity pro cilené doruceni léCiv nebo
zefektivnéni jejich vstfebdvani v téle pacienta. Tato prace se zabyvala vyzkumem
algindtovych mikro&astic, vyrabé&nych na laboratornim Enkapsuldtoru BUCHI B-395 Pro.
Princip spocival v protlacovani vodného roztoku algindtu sodného skrz trysku
enkapsulatoru. Pomoci vibrac¢ni frekvence byl tento tok rozrusovan na kapky o stejnych
rozmérech. Ty byly dispergovdny pomoci elektrického napéti, diky ¢emuz byla
eliminovdna moznost koalescence mezi jednotlivymi kapkami. Castice byly ndsledné
vytvrzeny v 1azni s roztokem CaCl,, kde dochazelo k polymeraci diky zdaméné sodnych
iontd za dvojmocné vdpenaté ionty. Na zdkladé popsané metody pfipravy mikrocastic
byla provedena parametricka studie, zahrnujici vyzkum vlivu parametr( pfistroje na
charakteristiky mikrocastic. A to zejména vliv elektrického napéti, vibracni frekvence a
vzdalenost trysky od hladiny vytvrzovaciho roztoku CaCl,. Vyhodnocovani charakteristik
Castic bylo provedeno pomoci programu Image J (Fiji), a byl vytvoren poloautomaticky
algoritmus pro jejich obrazovou analyzu.



Porovnanie kinetiky oxidacie CO a C;Hg na
automobilovych katalyzdtoroch Pt/y-Al,O; a
Pt/CeOZ/)/'Alzog

Bc. Adrian Zak (M1)

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

Tato prdaca Studuje kinetiku nezZiaduceho javu, ktory je v praxi oznaovany nazvom
dvojité zapalenie katalytickej oxiddcie CO. Pocas beznej automobilovej prevadzky je
tento jav pozorovany pri nepravidelnom jazdnom cyklu napriklad v hustej premavke, ale
hlavne pocas studeného Startu z dévodu, Ze teplota katalyzatoru je niZsia, nez jeho
optimalna prevadzkova teplota. V tomto deji moze byt pozorované, Ze s rastlcou
teplotou dochdadza k docasnému poklesu konverzie CO. Narast koncentracie CO je z Casti
spOsobeny jeho tvorbou, ako vedlajSieho produktu nedokonalej oxidacie propénu a z
Casti tvorbou organickych medziproduktov katalytickej oxidacie propénu, ako etylén,
octany a mravcany, ktoré blokuju katalyticky aktivne centrd a prispievaju k inhibicii
reakcie. Boli testované dve vzorky automobilovych katalyzatorov Pt/y-Al,Os a Pt/CeO,/y-
Al,0s. Na vzorke s obsahom CeO, je pozorovany nizsi pokles konverzie CO.



Termografickd studie fazového rozhrani v systéemu
kapalyna-plyn
Bc. Jan Sikola (M2)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Procesy odehravajici se na fdzovém rozhrani kapalina-para, kapalin-plyn jsou zasadni pro
popis celé fady operaci, jez se uplatriuji v mnoha oblastech chemického primyslu. Tyto
déje tvori podstatnou cast separacnich procest, z nichz se zejména destilace, suseni a
odparovani podili az deseti procenty na celosvétové energetické spotiebé. Pfi ndvrhu
aparatl se vychdzi z empirickych integralnich dat, kterd vsak svym charakterem
neumoznuji optimalizaci jednotlivych soucasti daného procesu. Z tohoto divodu je
klicové blizsi studium déju odehravajicich se lokdlné na fazovém rozhrani a jejich
spravné popsani. Pro tuto studii byla jako vhodna neinvazivni metoda navriena
termografie, jez by mohla poskytovat informace o teploté fazového rozhrani kapalina-
plyn (¢i kapalina-para) v realném c¢ase. To by umozZnilo dalsi studie aktivity rozhrani z
hlediska sdileni tepla a hmoty, dulezitych déji probihajicich ve zmifiovanych separacnich
procesech. Tato prace se zabyva navrhem a konstrukci experimentalni aparatury pro
termografické méreni klidné hladiny v situacich s probihajicim mezifazovym sdilenim
tepla a hmoty, kde se ocekdva rozdilna teplota rozhrani od jadra obou fazi. Aparatura je
navrzena k zodpovézeni klicové otazky projektu: Je mozné termograficky spolehlivé
urcovat teplotu fazového rozhrani?




Deeper insight into the dynamic light scattering
technique for particle size characterization

Bc. OndFej Srom (M2)

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

The size of nanoparticles (NPs) is an essential attribute which determines their physical
and chemical properties, such as solubility, melting point, surface area, surface plasmon
resonance, catalyst efficiency, etc.lt is therefore crucial to have knowledge about the
dimensions of NPs in order to comprehend their behavior.Thanks to its convenience,
rapidness and statistical sufficiency, a very useful and commonly used technique for NP
characterization is carried out through dynamic light scattering (DLS), tracing the
substantial Brownian motion of such particles dispersed in a liquid medium.Due to the
scattering intensity fluctuations, speckles of light carry precious information about NPs'
size. Furthermore, the technique is non-invasive to the sample and therefore one
obtains (indirect) information directly about a sample with no previous modification.
However, the indirect nature of DLS creates a greater scope for data misinterpretation,
which occurs very often among its users.Since the results obtained from DLS
measurements are frequently mistreated, the goal of this work is to provide deeper
understading and improvement of the data treatment. Besides that, other measuring
modes of the DLS and their usage are presented.



Nanaseni katalytické vrstvy do automobilového filtru
- vliv reologie suspenze y-Al, O;

Milan Zalud (B3)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Spalovaci motory jsou v soucasné dobé jednoznacné nejpouzivanéjSim pohonem pro
automobily. Jejich nejvétSim problémem jsou emise Skodlivych plynnych latek a pevnych
Castic do ovzdusi. Jednou ze soucdsti systému pro cisténi vyfukovych plynd jsou filtry
pevnych castic, které jsou jiz béZnou soucasti dieselovych motord (DPF) a nové i
nékterych benzinovych (GPF). U katalytického filtru pevnych ¢&astic je na povrch a do
porh stén jeho vnitfnich kandlk(l nandsena katalyticka vrstva. V mé praci je tato vrstva
nanasena v podobé suspenze obsahujici y-Al,03 metodou washcoatingu. Pfi pfipravé
suspenze je tfeba sledovat nékolik parametrq, jako je velikost ¢astic Al,Os, pH Ci reologii.
Pfipravena suspenze je nenewtonska tekutina, konkrétné ji Ize charakterizovat modelem
pseudoplastické kapaliny. Pro tyto systémy je zaveden pojem zdanlivd dynamicka
viskozita, kterda neni konstantou, nybrz je zavisla na smykové rychlosti. Pomoci
reologického méfeni jsou ziskany reogramy, které zobrazuji zavislost smykového napéti
na smykové rychlosti. Pfi analyze vysledkd nandseni suspenze na vzorky pak znalost
reologie umoznuje definovat optimdlni vlastnosti suspenze y-Al,0; a nasledné
dosahnout poZzadovaného umisténi a rovnomérnosti nanesené vrstvy.
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Simulation of long term cycling of vanadium redox
flow battery

Bc. Martin Bures (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Alternativou k uskladnéni energie z obnovitelnych zdroji jsou vanadové pratocné
baterie, u nichZz probihd precerpavani elektrolytli skrz porézni elektrody oddélené
membranou. Membrdany jsou v idedlnim pripadé propustné pouze pro vodikové ionty,
které prenasi elektricky ndboj. V redlném pripadé jsou ale propustné i pro vanadové
kationty a vodu, coZ mirné snizuje ucinnost baterie a jeji kapacitu pfi dlouhodobém
cyklovani. Nastésti Ize baterii snadno regenerovat na pUlvodni plnou kapacitu. V této
praci simulujeme pomoci matematického modelu chovani realné baterie. V modelu
vyuzivame jeji rozdéleni na 4 ¢asti, pozitivni a negativni celu a dva zasobni tanky k nim
pfipojené. Model zahrnuje popis transportu iontd skrz membranu Nernst-Planckovu
rovnici, popis reakéni kinetiky v roztoku a popis elektrochemickych reakci Butler-
Volmerovou rovnici. K vypoctu toku vody vyuzivame osmoticky tlak a popis membrany
jako homogenni i porézni prostredi. K popisu rovnovazného napéti je pouZita Nernstova
rovnice. Z vysledku lze predikovat jak vyvoj kapacity baterie, tak objem( a koncentraci
elektrolytl v pribéhu dlouhodobého nabijeni a vybijeni. VyuZitim vyvinutého modelu
budeme schopni fidit baterii tak, aby se zlepsila jeji G¢innost a dlouhodoba stabilita.
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Vliv vlastnosti membrany na provozni charakteristiky
vanadové redoxni prutocné baterie

Bc. Daniel Gotz (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Dlouhodoby trend zvySovani ¢asové nerovnomérné poptavky po elektrické energii s
sebou nese potfebu stabilizovat sit pomoci stacionarnich ulozist, kupf. ve formé
akumuldtorld. Na ty jsou ale v této funkci kladené specifické pozadavky zejména
dlouhodobé vydrie, spolehlivosti a v neposledni fadé také nizké ceny. Pravé tyto
vlastnosti nabizeji vanadové redoxni priitocné baterie. Jednou z klicovych komponent,
ktery rozhoduje o technickych a ekonomickych parametrech baterie, je membrana
oddélujici kladny a zadporny elektrolyt a zajiStuje iontové propojeni mezi poloclanky.
Cilem mé prace bylo experimentalni studium provoznich vlastnosti baterie s rozdilnymi
membranami.Pro experimenty jsem zkonstruoval aparaturu umoznujici nejen zakladni
charakterizaci laboratorniho monoclanku, ale téz k pribéinému monitorovani zmén
objemu a sloZeni elektrolytu. Aparatura byla vyuzita k charakterizaci nékolika zastupc(
vyménnych membran o rdzné iontovyménné kapacité. Byl sledovan vyznamny vliv
vlastnosti membrany na provozni vlastnosti baterie (Uc¢innost, kapacita), ale téZ na
transport jednotlivych slozek elektrolytu membranou, a to i v dlouhodobém horizontu.



Viskoelastické chovani polyethylenovych castic

Bc. Jarmila Kucerova (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Powder particles, for example polymers or drugs, undergo various collisions during their
manufacturing and transport. Their viscoelastic properties lead to energy dissipation
during collisions. The amount of dissipated energy determines the behaviour of the
whole particulate system and is crucial when studying phenomena like particle
aggregation or fouling. In our work, we focus on collision behaviour of PE particles. As a
measure of dissipated energy, we use restitution coefficient (defined as the ratio of
velocity after and before impact). Based on our experimental observations, we
developed DEM model that enables us to predict restitution coefficient and post-impact
behaviour of particles under various conditions. During the experiments, we recorded
PE particles impacting metal plate and by image analysis obtained their restitution
coefficients. We used the measured data to fit dissipative force parameter in one-
element model. Consequently, we applied the same force description in a model with
discretized particles represented by aggregate of elements. This model enabled us to
predict energy dissipation of particles of different shapes and surface roughness. Our
results also provide information about force propagation during impact and the
significance of particle rotation.



Blood cell-like microparticles produced with
continous lithography

Jakub Nademlejnsky (B3)

Skolitel: RNDr. Ivan Reho¥, Ph.D.

In this work, we try to synthesize hydrogel particles that can mimic the red blood cells
and flow through the bloodstream and not being excreted by kidney or liver. To achieve
that, we must mimic the shape, surface and mechanical properties of the blood cells.
We have synthesized the blood-cell shaped particles from polymer PEGDA using stop
flow lithography, demonstrating we are able to do such small and diversified particles.
We plan to use the particles as in-vivo microsensors of blood composition by loading
them with fluorescent sensors of biologically relevant parameters (pH, glucose,
lactate...)
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Porovnani kinetiky dvojitého zapaleni CO v
pritomnosti CsHg na katalyzdtorech Pd/y-Al,O; a
Pt/y-A/203

Bc. Tomas Pachl (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

New strict emission standards for internal combustion engine vehicles require deeper
understanding of catalytic converters. This study focuses on co-oxidation of propene
and carbon monoxide over Pd/y-Al,0; and Pt/y-Al,03 monolith-supported catalysts.
Partial oxidation of light hydrocarbons to intermediates and their accumulation on
active sites reduce efficiency of the catalyst. This can lead to temporary decreasing
conversion of CO with increasing temperature, which is known as dual light-off. This
effect was studied under lean and stoichiometric conditions typical of diesel oxidation
and three-way catalysts. The biggest impact was observed on Pt based catalyst with
presence of NO under stoichiometric conditions. On the other hand, under lean
conditions oxidation of intermediates is sufficient and their effect is negligible. A global
mathematical model was modified to take into account these findings. Additional
reactions describe: a) partial oxidation of propene to intermediates that block active
sites and slow down other reactions, b) oxidation of the intermediates and c) partial
oxidation of propene to CO. The newly created CO plays only a minor role in dual light-
off behaviour. The results from the modified model are consistent with the
experimental data.



Priprava hierarchickych mikro-strukturovanych
povrchi s vyuZitim polystyrenovych castic
Bc. Jakub Svoboda (M2)

Skolitel: Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

This work deals with the preparation of artificial surfaces with hierarchical
topologyinspired by the natural templates. Many natural materialswith two-scale
roughness showunique properties such as superhydrophobicity (rose petals), self-
cleaning effect (lotus leaf), antibacterial properties (cicada wing) or cytocompatibility
(moth eye). The aim of this work is to use various methods of soft-lithography to
produce hierarchical structures with the possibility to control both levels of surface
roughness and thus the final surface properties. First, the microscale roughness can be
altered by the size of primary polystyrene (PS) beads (Fig. 1a) and secondary, the nano-
roughness can becontrolled via process parameters of oxygen plasma etching (Figlb) or
alternatively, by deposition of the additional layer composed from nanoparticles on top
of microspheres.A close-packed layer of PSwith various diameterwas prepared by spin
coatingof glass/PDMSsurfacepre-activated by oxygen plasma. Influence of inlet
parameters (presence of solvent, acceleration or speed of drying)on quality of surface
coverage by PS beads will be presented. Additionally, wetting parameters of structured
surfaces and resistance to bacterial colonization compared to a flat surface will be
investigated.

Close-packed layer of S beads on glass Close-packed layer of 7S beads on PDMS

Surface masking - /. layer

Plasma etching of POMS

Fig. 1: a- c— Preparation of patterned negative PDMS replica; a’- ¢’ — Preparation of structured surface using Au mask



Vliiv tlaku na konverzi skodlivin v automobilovém
katalyzatoru

Adam Vondra (B3)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

V dnesni dobé je kladen stale vétsi dliraz na ochranu Zivotniho prostredi. Neustale se
zptisnujici limity na snizeni emisi automobilovych vyfukovych plyn(, spole¢né s novymi
testovacimi postupy pro zjistovani emisi a spotfeby paliva WLTP (Worldwide
Harmonized Light Vehicles Test Procedures) a RDE (Real Driving Emissions), nuti vyrobce
pouzivat neustale sofistikovanéjsi katalytické konvertory, které preménuji stopy zdravi
Skodlivych latek, jako je oxid uhelnaty (CO), zbytky nespalenych uhlovodik(i (HC) a oxidy
dusiku (NOx) na zdravi nezdvadné plyny (vodu, oxid uhli¢ity a dusik). Jednou z
uvazovanych moznosti, jak dosahnout co nejvyssi konverze Skodlivin, je umisténi
katalyzatoru do mista s vy$sim tlakem vyfukového plynu (prfed turbo). Tato prace se
zabyva matematickym modelovanim vlivu tlaku na konverzi Skodlivin v automobilovém
katalyzatoru a porovnanim vysledkd simulaci s experimentdlnimi daty namérenymi v
laboratofi. Pri zvyseném tlaku doslo v pripadé oxidace CO a uhlovodik(l k drobnému
snizeni teploty zapaleni, u adsorpce NOx pak k mirnému narlstu adsorpcni kapacity, coz
je v obou pripadech zadouci.



MozZnosti zvyseni energetické ucinnosti ejektorového
cerpadla kapalina-plyn
Vaclav Smid (B3)

Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Ejektor je jednoduché a pomérné bezporuchové =zafizeni, které je diky absenci
jakychkoliv pohyblivych ¢asti vhodné pro cerpani znecisténych kapalin a plynQ, napf.
suspenzi, kali, prachl ¢i dymu, které by v konvencnich zafizeni mohly zplUsobovat
zandseni. Principem jeho Cinnosti je tvorba jemné, velmi dobfe michané, disperze plynu
v hnaci kapaliné, coz podporuje intenzivni prestup hmoty mezi plynem a kapalinou.
Velmi vysokd hustota mezifazové plochy ve vznikajici plynokapalinové smési umoziiuje
pouziti ejektoru jako zafizeni pro mechanické nebo chemické Cisténi plynl a par z
pramyslovych procest. Alternativné lze ejektor pouzit jako velmi ucinny chemicky
reaktor, ktery si sdm prisdva reagujici plyn. Mimoradné vlastnosti ejektoru jako
vyméniku hmoty jsou vSak kompenzovany vysokymi energetickymi ndroky a omezenou
databazi navrhovych dat. Tato prace se zaméfuje na moznosti zvySeni energetické
ucinnosti ejektoru pro zpracovani velkych objem( plynu prostfednictvim mechanického
rozruSeni paprsku hnaci kapaliny. V praci jsou popsany a studovany dvé mozZnosti
rozruseni paprsku: (i) prostfednictvim rotace casti kapaliny v paprsku zplsobené
rotatnim téliskem — swirlem; (ii) rozpad paprsku vlivem expanze bublin
komprimovaného plynu v trysce.
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EliSka Lokajova (B3, Ing. Josef Khun, Ph.D.)

Dynamika ristu plisni sekvencné exponovanych nizkoteplotnim plazmatem

Klara Lukasova (B3, doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.)

Podklady pro ndvrh terapeutického programu lécby oychomykoz nizkoteplotnim
plazmatem

Bc. Martin Hruska (M2, Ing. Pfremysl Fitl, Ph.D.)

Senzor plyni na bdzi kfemenné krystalové mikrovahy

Lydie Jakubova (B3, Dr. Mgr. Jana JireSova)

Studium trichologickych stop pomoci elektronové mikroskopie



10:30 Gabriela Soukupova (B3, doc.Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.)

Pokrocilé metody simulace a zpracovani spektroskopickych dat z energiové
disperzni spektroskopie

10:45 Bc. Stanislav Valtera (M2, doc.Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.)

Chemickd funkcionalizace polypyrrolu pro biosenzory

11:00 Bc. Richard Sipka (M1, Ing. Jan Vigek, Ph.D.)

Chemické senzory vyuzivajuce polyidnové nanokompozity

vyhlaseni vysledku



Inaktivace ptivodce akantamébové keratitidy
nizkoteplotnim plazmatem

Bc. Tereza Méfinska (M1)

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

Akantamébové keratitidy predstavuji vyznamného plvodce ocnich infekci.
Nedodrzovanim vhodnych hygienickych zdsad pfi manipulaci s o¢nimi ¢o¢kami muze
dojit k jejich kontaminaci nékterym parazitem z rodu Acantamoeba sp. Tato prace se
zabyva mozZnosti inaktivace izolatu akantaméby BM-18AK pomoci nizkoteplotniho
plazmatu. Z vysledk( vyplyva, Ze expozici cyst plazmatu dochdzi k jejich inaktivaci jiz za
dobu 30 min, coz by v budoucnu mohlo vést k vyvoji zatizeni pro dekontaminaci o¢nich
cocek in situ.



Zivotni cykly trematoid a jejich ovlivnéni
nizkoteplotnim plazmatem

Bc. Silvie Hejzlarova (M1)

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

Trematody (motolice) jsou paraziti s jedine¢nymi Zivotnimi cykly, které zahrnuji sexualni
reprodukci u finalnich hostitelt a asexualni reprodukci u intermedialnich hostitel(. Mezi
typické zastupce tfidy Trematoda patfi rod Schistosoma. V této praci jsou zkoumany
inaktivacni ucinky nizkoteplotniho plazmatu na cerkariich rodu Schistosoma. Inaktivace
vzorkd cerkarii ve vodném prostfedi je provadéna kladnym a zapornym korénovym
vybojem a kometarnim vybojem pro rliznou dobu expozice. Hodnoceni ucinnosti
inaktivace je zaloZzeno na pozorovani cerkarii pod lupou a hodnocenim predevsim jejich
pohybu. Pfi experimentech byly méreny také koncentrace latek, které vznikaji béhem
expozice (H,0,, NO3', NO;), pH jakoz i teplota vodného prostiedi.



Dynamika ristu plisni sekvencné exponovanych
nizkoteplotnim plazmatem

EliSka Lokajova (B3)

Skolitel: Ing. Josef Khun, Ph.D.

Prace se zabyva testovanim mikrobicidniho ucinku nizkoteplotniho plazmatu
generovaného stfidavym korénovym vybojem z Teslova transformdatoru v elektrodovém
systému s tfinacti hroty. Plazma bylo generovéno v uzaviené komore. Dekontaminaéni
efekt byl testovan na sporach plisné Penicillium spp. naockovanych na povrchu Zivného
média. Testovani bylo provedeno na koloniich plisné v rizném stadiu ristu a zaroven pfi
raznych sekvencich expozice (rlzna kumulace 10 az 40 min). Bylo zjiSténo, Ze ridzné
sekvence expozice maji vliv na rlst kolonii v rGznych stadiich vyvoje. Je mozné také
inhibovat narostlé kolonie, které se ale po preruseni expozi¢niho cyklu mohou dale
rozrlstat v zavislosti na délce pusobeni. Predpoklddané vyuziti by bylo moiné v
potravinarstvi, restaurovani nebo lékafstvi.



Podklady pro navrh terapeutického programu lécby
oychomykoz nizkoteplotnim plazmatem

Klara Lukasova (B3)

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

Prace pojedndva o mozném vyuziti mikrobicidnich Gc¢inkd nizkoteplotniho plazmatu na
inaktivaci rastu plisni. Plazma je generovano korénovym vybojem a je aplikovdno na
kolonie plisné v rlzném stadiu vyvoje na povrch agaru. Nasledné jsou plisné kultivovany
po stanovenou dobu. Se vzristajicim ¢asem expozice, v fadu nékolika minut aZz nékolika
desitek minut, Ize pozorovat vyrazny ubytek jejich vitality. Nabyté poznatky budou
pouzity jako podklady pro optimalizaci stavajictho terapeutického postupu
experimentalni 1éCby onychomykdz u pacientd. Tento typ onemocnéni je velmi bézny a
soucasnad lécba byva neucinna nebo kontraindikovana.



Senzor plyn( na bazi kremenné krystalové mikrovahy

Bc. Martin Hruska (M2)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

Studium foto-indukovanych déji na tenkych vrstvach polovodi¢ovych chemickych
senzorll poukazuje na moznost existence riznych desorpénich mechanism(. Pro lepsi
pochopeni této problematiky byl navrhnut experiment vyuzivajici odliSny pfistup
detekce a sice senzor na bazi kfemenné krystalové mikrovahy — QCM. QCM senzory
oproti vodivostnim senzor(im pracuji na odliSném principu a poskytuji odezvu ve formé
zmény rezonancni frekvence kiemenného vybrusu, jeZ je pfimo umérna hmotnosti
adsorbovanych molekul.Pfedlozend price se zabyva zlepsenim detekcnich vlastnosti
QCM senzorl, uzitim kfemennych vybrusl kmitajicich na frekvenci 10,8 MHz a
zvétsenim aktivniho povrchu senzoru (zvySeni poctu sorpénich mist), aplikaci
nanostrukturovanych poréznich materidlu na bazi ¢ernych kov(.V ramci prace byla
vytvofena aparatura pro meéreni QCM senzorll s moznosti referencni kompenzace
(teplotniho driftu), ¢etné obsluzného programu sepsaného ve vyvojovém prostiedi NI
LabVIEW. Na vyvinutém systému byly ndsledné proméreny a porovnany odezvy
pfipravenych senzord s nanostrukturovanou vrstvou ¢erného kovu. Pomoci analyzatoru
Agilent 4294A byla namétena a porovnana impedanéni spektra QCM pred a po depozici
aktivni vrstvy a po expozici analytem.

Prazdné QCM
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Studium trichologickych stop pomoci elektronové
mikroskopie

Lydie Jakubova (B3)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Hlavnim cilem této prace je prozkoumat potencial elektronové mikroskopie jako metody
pro urcovani plvodu trichologického materidlu pfi forenznim vysetfovani. Jelikoz z této
metody ziskdvdme primarné informaci o povrchové strukture, je pocet znak( dllezitych
pfi identifikaci do jisté miry omezen. Prfesto se u vSech druhl zvifat vyskytuji
topografické rozdily, pfispivajici k taxonomickému zafazeni Zivocicha.Pro tuto praci byl
pouzit skenovaci elektronovy mikroskop MIRA3 od firmy TESCAN, ktery byl nastaven na
detekci sekundarnich elektron(i, uvolnénych po interakci se vzorkem pfi urychlovacim
napéti 3 kV. Pod mikroskopem byl pozorovan trichologicky material béznych domacich a
hospodafskych zvifat, jako je kocka, pes, kralik, kiin nebo prase. U kazdého vzorku jsme
provedli méreni Sifky stvolu a porovnali tvar a vzdalenost Supin. Tyto parametry se liSily
nejen v ramci druhd, ale i jednotlivych plemen.



Pokrocilé metody simulace a zpracovani
spektroskopickych dat z energiove disperzni
spektroskopie

Gabriela Soukupova (B3)

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

Data ziskdvana metodou energiové disperzni spektroskopie (EDS), zejména spektra a
udaje o prvkovém slozeni, jsou zpravidla zpracovavana v softwaru doddvaném vyrobcem
pristroje (OEM software). Cilem tohoto OEM softwaru je dosdhnout maximalni
uZivatelské privétivosti a plné automatizovaného zpracovani dat. Diky tomu muze
metodu EDS pouZivat SirSi spektrum uzivatell, bez hlubSich znalosti jejich fyzikalnich
principl. Ve vétsiné pripadll je tento pristup dostatecny a ziskané vysledky vyhovuijici.
Cenou za jednoduchost OEM softwaru je vSak zvySend chybovost kvalitativniho i
kvantitativniho uréeni prvkového sloZzeni komplexnich vzork(, kterou vsak z divodu
nedostatecného popisu pouzitych algoritm( nelze snadno eliminovat. Cilem této prace
je proto vyuzit specializovaného softwaru NIST DTSA II, vyvinutého pro pokrocilé
uzivatele metody EDS, ktefi chtéji mit vétsi kontrolu nad zpracovanim namérenych dat.
Pomoci NIST DTSA Il jsou simulovana a zpracovana EDS spektra a je provedena zevrubnad
kvalitativni i kvantitativni analyza iontové vyménnych membran, vyvijenych pro
mikrofluidni systémy.



Chemicka funkcionalizace polypyrrolu pro biosenzory

Bc. Stanislav Valtera (M2)

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

Prispévek je zaméfen na syntézu a charakterizaci nanotrubek chemicky
funkcionalizovaného vodivého polymeru polypyrrolu (PPy). Chemickd funkcionalizace
probiha pfi polymerizaci PPy v pfitomnosti kyseliny pyrrol-2-karboxylové a pyrrol-3-
karboxylové. V zavislosti na podminkach syntézy a pfitomnosti latek schopnych tvofit
Sablony pro rlst nanostruktur (napt. methyloranz &i bipyrrol) jsou vytvareny pravidelné
struktury polymeru, jejichz vlastnosti, napf. elektrickd vodivost, relativni specificky
povrch ¢i odolnost vici pfirozenému starnuti materidlu jsou vyrazné vylepsené oproti
jejich nestrukturovanym protéjskiim. Tyto nanostruktury jsou navic vybaveny funkénimi
skupinami —COOH, které slouzi jako kotva schopna tvofit s aminy peptidickou vazbu.
Diky tomu je moZné pfipevnit na povrch nanostruktur fadu biologicky aktivnich latek,
které vynikaji specifickou reakci s kapalnymi i plynnymi analyty. Takto
funkcionalizované, elektricky vodivé nanotrubky jsou zajimavou platformou pro ptipravu
biosenzoru ¢i mikrofluidnich Cipl a reaktord.



Chemické senzory vyuZivajuce polyionové
nanokompozity

Bc. Richard Sipka (M1)

Skolitel: Ing. Jan Vl¢ek, Ph.D.

Rastuci zaujem o polyidonové kvapaliny, dalej iba (PIL) k senzorovym aplikacidam, sa odvija
od ich silnych interakcii s niektorymi analytmi. Zna¢na jednoduchost v pripade PIL, dand
l[ahkym vyberom polymérnej alebo i6novej Casti, vedie k znacnej variabilite a z nej
plynicej Sirokej aplikovatelnosti. Prdca sa zaoberd syntézou materidlov na baze
tetrabutylfosfonium a tributyloktylfosfénium sulfopropylakrylatu: (i) cisty PIL, (ii)
kompozit PIL + Cgoa (iii) kompozit PIL + C;9. Ako senzorové substraty boli pouzité skla
B270 o rozmeroch 10 x 10 mm? s parom naprasenych zlatych elektréd o hridbke 200 nm
a vzdialenosti 1 mm. Na takto pripravenych jednoduchych senzoroch s nanesenou
aktivnou vrstvou bola namerand senzorovd odozva plynnych analytov. Merania boli
uskutocnené pomocou metddy elektrochemickej impedancnej spektroskopie na
potenciostate/galvanostate GAMRY Reference 600. Impedancna metdda prebiehala v
rozsahu frekvencii 1 Hz az 1 MHz a vysledkom boli diata vo forme Nyquistovych
diagramov. Nyquistové diagramy boli fitované pomocou Randlesovho ekvivalentného
obvodu, z ktorého sme nasledne obdrzali data postacujuce k vypoctu difuzneho
koeficientu volnych idnov v pritomnosti roznych plynnych analytov. Difuzne koeficienty
sa pohybovali v zavislosti na type analytu v rozmedzi 1-3x10"" m?ss.
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Aplikovana informatika a kybernetika

MISTO: A40
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Ing. Jan Svihlik, Ph.D. (pfedseda)

prof. Ing. Jan Nahlik, CSc.

Ing. Jana Tylova
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09:00 Bc.Jakub Steinbach (M1, doc. Ing. Jan Mares, Ph.D.)

Matematicky model grafenové membrdny

09:20 Bc. Martin Vejvar (M2, prof. Ing. Jan Nahlik, CSc.)

Rekurentni neuronové sité pro zpracovdni prirozené reci
09:40 Bc.Jan Haji¢ek (M1, Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D.)
Identifikace procest pomoci doplriku aplikace Excel

10:00 Bc. Jaromir Masek (M2, doc. Ing. Jaromir Kukal, Ph.D.)

Polynomial model of liquid flow

10:20 Bc. Tomas Karlik (M1, doc. Ing. Jan Mares, Ph.D.)

Obrazovd analyza nanostruktur ze snimki SEM

10:40 Bc. Kldra Zuntova (M2, doc. Ing. Jaromir Kukal, Ph.D.)

Optimdadlni vyhlazovadni signdlu a obrazu

vyhlaseni vysledkd



Matematicky model grafenové membrany

Bc. Jakub Steinbach (M1)

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

Grafen je alotropni modifikace uhliku tvofici monomolekularni vrstvu atom
orientovanych do Sestithelnikové mrizky. Jeho derivat, grafenoxid, se vyuziva pro
pfipravu tenkych grafenoxidovych vlocek. Tyto vlo¢ky maji pozoruhodné separacni
vlastnosti, a jelikoZ Ize pripravit grafenoxidové vrstvy o tloustce jiz v fddech nanometr(,
maiji velky potencidl pro aplikaci v ochrannych filtrech a membrandach pro mikrofiltrace
¢i separace.Cilem prace bylo na zédkladé dat z experiment(l se separaénimi membranami
vytvorit model procesu membranové separace pres grafenovou membranu. Separace
byla popsdna parametrizovanou linearni diferencidlni rovnici a pro kazdy experiment
byly parametry optimalizovany v programu MATLAB pomoci funkce fminsearch. Pro tyto
parametry potom byl zpétné sestaven graf znazornujici zavislost vystupni veli¢iny na
vstupni, Usek vybrany pro optimalizaci a vystup ziskany z optimalizovaného modelu.



Rekurentni neuronové sité pro zpracovani prirozené
reci
Bc. Martin Vejvar (M2)

Skolitel: prof. Ing. Jan Nahlik, CSc.

Naplni prace je ndvrh systému hlasového fizeni robotickych i jinych systém{ s moznosti
libovolnych pfirozenou reci formulovanych prikazl. Pfirozena rec je jednim z nejstarsich
a lidem nejblizsich zpasobl komunikace, ktery umoznuje rychly prenos velkého objemu
dat prostfednictvim strukturovaného sledu zvukovych signdld (fonémd). Jelikoz se lidé s
informaci. Je tedy Zadouci vyuZit pfirozenou fec jakozto uZivatelské rozhrani mezi
¢lovékem a elektronickym zafizenim. Syntaxe a sémantika feci jsou vSak velice zavislé na
mluvéim a kontextu. Rekurentni neuronové sité jsou specificky navrzeny pro
rozpozndvani kontextudlnich zavislosti a proménné délky vstupnich signald, coz je Cinni
pfednimi kandidaty pro umoZnéni pocitacového zpracovani pfirozené teci. Prace se
zabyva zpracovanim audiosigndll z korpusu mluvené ceStiny Prague Dependency
Treebank of Spoken Czech 1.0 (PDTSC 1.0) na cepstralni koeficienty (MFCC) a jejich
vyuZiti pro nauceni obousmérné rekurentni neuronové sité (BRNN) prevadét tyto signaly
na textovy prepis, ktery bude ddle vyuzit pro vyhledavani klicovych slov k ovladani
robotického systému.



Identifikace procesti pomoci doplriku aplikace Excel
Bc. Jan Hajicek (M1)

Skolitel: Ing. Iva Nachtigalovd, Ph.D.

Program Process Simulation and Control (PSIC) je doplnék aplikace MS Excel vyvinuty na
Ustavu pocitacové a Fidici techniky. Doplnék slouZi jako ucebni pomdcka pFi vyuce
Laboratoti méfici a fidici techniky. Jednd se o jednoduchy simula¢ni program, ktery
zvlddnou obsluhovat i studenti, ktefi neuméji pracovat se sloZitéjSimi simulacnimi
programy (Matlab, Maple). V ramci této prace doslo k pridani nové funkce, kterd
umoznuje identifikaci procest. Doplnék tak nové dovoluje uzivateli zadat namérena
data, a pomoci optimalizacnich metod nalezne presnéjsi hodnotu vstupniho parametru
modelu.
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Polynomial model of liquid flow

Bc. Jaromir Masek (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jaromir Kukal, Ph.D.

The contribution is focused on dynamical properties of isothermal incompressible liquid
flow in horizontal pipeline. Fully developed laminar flow of non-newtonian liquid with
difusion absense is supposed. The study brings new results related to concentration
changes in time.The method of investigation is demonstrated on Power-law liquids
where shear stress is proportional to the power of radial velocity gradient.It is easy to
obtain unit step response of pipeline flow in real time but the adequate transfer
function cannot be expressed explicitly. But in the case of discrete response with given
sampling period the discrete transfer function can be expressed as infinite time series in
the Fourier domain. The novelty consist of effective approximation of residual terms.
Without this trick the finite approximation of the series mentioned above is very rough
and inacceptable for control applications.Thanks to the pseudospectrum we can
investigate the properties of S, PS and PSD controllers in feedback control of given
pipeline system. The final results are: * impulse response of discrete pipeline system
*optimal setting of S and anti-wind up PS controller *stability verification using pseudo
Nyquist plot *discrete control response of whole control system



Obrazova analyza nanostruktur ze snimkt SEM

Bc. Tomas Karlik (M1)

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

Obrazova analyza je dllezitym dopliikem vSech analytickych metod, které produkuji
data ve formé snimk0 (napf. SEM, AFM). Takové snimky je potfeba nejen dobre poridit
(s ohledem na minimalizaci Sumu, rovhomérné osvétleni, atp.), ale nasledné i zpracovat
v digitdlni formé s vyuZitim vypocetni techniky. Pro tyto ucely slouZi fada
specializovaného software. Zpravidla pak zéleZi na uzivateli, ktery musi zvolit vhodny
postup pro danou analyzu. V rdmci této prace byl vyvinut software v jazyce Python,
jehoz cilem je realizovat nékteré metody obrazové analyzy. Tento software byl nasledné
demonstrovan pti analyze snimkd nanovldken polypyrrolu ze skenovaciho
elektronového mikroskopu, jejichz rozméry jsou spojovany s jeho elektrickou vodivosti.
Vysledny software byl obohacen o uZivatelské rozhrani a lze jej pouZit pro analyzu
dalSich, podobnych nanostruktur. Metody implementované v pribéhu vyvoje programu
zahrnuji napf. Upravu histogramu, Gaussovskou filtraci, automatické prahovani,
morfologické operace aj., s analytickymi nastroji pro manualni méreni priméru a
automatickou detekci objektl v bindrnich snimcich, jejich obvodu a plochy.



Optimalni vyhlazovani signdlu a obrazu

Bc. Kldra Zuntova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jaromir Kukal, Ph.D.

Prace se zabyva vyuzitim optimalizacnich metod k nastavovani vyhlazovacich filtr(i pro
vicerozmérné diskrétni signdly. Optimalizovany jsou rlizné parametrizovatelné filtry s
konecnou i nekonecnou impulsni odezvou (Gaussuv filtr, konvolu¢ni matice o raznych
rozmérech, Butterworth(v filtr). Navrzené algoritmy jsou implementovany v prostredi
Matlab a testovdany na medicinskych signalech jednorozmérnych (signaly EEG) a
dvojrozmérnych (vyfezy ze SPECT 3D obraz(). Kvalita vyhlazeni je méfena ucelovou
funkci SNR (Signal To Noise Ratio) a jejimi variacemi. Na pfiloZeném obrazku jsou
znazornény hodnoty ucelové funkce pro rGzné hodnoty dvou parametri konvolucni
matice o rozmérech 3x3 s nalezenym optimem — maximem ucelové funkce.
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Uzivatelské rozhrani pro zpracovani
krystalografickych dat

Kristyna Zemlova (B3)

Skolitel: Ing. Jan Vrba

PFi reaktivni sintraci dochazi plsobenim tlaku a tepla ke spékani praskovych kov( za
vzniku jejich sloucenin. Pro zkoumani mechanismu a kinetiky tohoto déje se vyuziva
snimani reakéni smeési pomoci rentgenové difrakce in situ. Z takto ziskanych dat lze
zpétné vizudlnim posouzenim pfiblizné identifikovat moment vzniku jednotlivych
intermetalickych sloucenin. Cilem této prace bylo vytvofit aplikaci, kterd by umoznila
efektivnéjSi analyzu krystalografickych dat s dlrazem na presnost identifikace
vznikajicich fazi. Byla tedy vyvinuta aplikace vybavena intuitivnim grafickym rozhranim,
do néhoZ lze namérena data importovat, vizualizovat je a provadét jejich filtraci.
Aplikace byla naprogramovdna v jazyce Python.



Pattern Recognition in Motion Analysis

Olena Marchenko (B3)

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

Nowadays mobile phones are becoming more and more sophisticated and integrated
into daily life not only due to increasing speed of data processing, but not least because
of the wide range of possibilities to gather data. Various sensors as cameras, GPS
sensors, microphones, temperature sensors etc. are able to provide us necessary and
sufficient knowledge of the state of the environment or some system. Moreover,
correlations between health state and physical activity patterns measured by
accelerometers are of big interest for medical usage. Aim of this work is to preprocess
data obtained from mobile phone accelerometer by means of signal processing
techniques with purpose of future feature extraction and classification via neural
network.



Software pro analyzu oblicejovych dat

Karel Sticha (B3)

Skolitel: Ing. Jan Kohout

Obrna licniho nervu postihuje negativnim zplsobem funkénost mimickych svald.
Dosavadni klinické testy jsou zaloZeny na subjektivnim posouzenim vysetfujiciho Iékafe,
pro kterého je obtizné postihnout vSechny podstatné aspekty pfi diagnostice
vySetfovaného. Vyvijeny software md za uUkol objektivné analyzovat vysetfované
pacienty, tzn. objektivizovat miru poruchy inervace obliceje, urcit presnéji stupen
poruchy a zaznamendvat pokroky v |écbé pacientl. Cilem je individualizace |é¢by a
rehabilitace pacientld pro zvySeni Sanci na jejich zddrné uzdraveni. K ziskani dat
pouzivame hloubkovou kameru Microsoft Kinectu v2, ktery vyuziva pokrocilé algoritmy
na ziskani definovanych bodu obli¢eje v prostoru v redlném case.



Diagnostika karcinomu plic s vyuzitim in vivo
Ramanovy sondy

Jan Valis (B3)

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

Karcinom plic je zavainé onemocnéni, jehoZz véasnd diagndza zvySuje Sanci na
pacientovo preziti. S rozvojem vlaknové optiky se oteviela moznost vyuzit Ramanovu
spektroskopii coby relativné neinvazivni a rychlou diagnostickou metodu. Pfekazkou pro
klinické aplikace je vSak absence jak automatizovaného preprocesingu spekter, tak
klasifikatoru. Vyvinutim algoritmické metodiky preprocessingu zaloZzené na Zero-phase
FIR filtraci, implementované v programovém prostiedi MATLAB, byla ¢asova naro¢nost
redukovéna o 94 % oproti semimanudlni metodice Ustavu analytické chemie probihajici
v programu Jasco Spectra Manager. FIR filtrace zdroven obstala ve srovnani s jinymi
metodikami umozZnujicimi algoritmické zpracovani spekter, zejména Savitzky-Golay
filtraci. Algoritmizace preprocessingu umoznila rychle a reprodukovatelné zpracovat
vetSi mnoistvi spekter, diky ¢emuz bylo mozné metodami strojového uceni vytvofit
model slouzici ke klasifikaci in vivoméfenych Ramanovych spekter plicni tkdné u
pacientl s podezienim na karcinom plic. Cely proces vyhodnocovani naméreného
spektra od preprocessingu po volbu modelu pro klasifikaci je moiné ovladat v
jednoduché aplikaci, ktera taktéz vznikla v MATLAB, ¢imzZ snad pfibliZi vyuZiti Ramanovy
spektroskopie smérem k in vivo diagnostice v redlném case.



Software pro analyzu CT snimku

Jan Egermaier (B3)

Skolitel: Ing. Jan Kohout

Pro svlij projekt jsem zvolil téma Software pro analyzu CT snimkd(, protoZe obrazové
zpracovani biomedicinskych dat je velice dulezité pro spravné uréeni diagndzy pacienta
a pomaha lékarlim urcit dalsi kroky lécby. V prvni ¢asti popisuji princip vypocetni
tomografie, vysvétluji tvorbu obrazu pomoci Hounsfieldovych jednotek a zabyvdm se
vyznamem datového standardu DICOM. Dale se kratce zminuji o virtualni realité, coz je
technologie, kterd umoZnuje uZivateli interagovat se simulovanym prostiedim.
Prostfednictvim virtudlni reality maji napf. |ékafi moZnost prohlizet a prozivat slozité
operace, aniz by vstoupily do operacniho sdlu. V druhé ¢&asti pak vysvétluji praci se
softwarem a popisuji funkce, které jsem pfi jeho tvorbé pouzil. Série snimkd, které jsem
na zacatku projektu obdrzel, nahrdvam do MATLABu a vytvarim z nich 3D model, ktery
je dale moiné v uZivatelském prostfedi modifikovat. Lze upravit objem zobrazeného
obrazu, vykreslovat rGzné tkané a struktury, které nahrané CT snimky obsahuji, a
uZivatel je také schopen s modelem rotovat tak, aby zobrazil poZadovanou cast
pacientova téla. Zobrazeny model miZe uzivatel vyexportovat ve formatu STL a
nasledné vytisknout na 3D tiskarné, anebo ve formatu OBJ, ktery je uréeny pro virtualni
realitu.



Aplikace Priimysl 4.0 ve vnitrnim prostredi budov

Pavel Jiné (B3)

Skolitel: Ing. Jan Kohout

Koncept Primysl 4.0, taktéZz popisovany jako ¢tvrtda primyslova revoluce, byl oficialné
predstaven v roce 2013. Jednd se o trend digitalizace, automatizace a propojovani
raznych technologii, zalozeny na kyberneticko — fyzikalnich systémech, internetu véci
(loT) a sluzeb, digitdlni ekonomice. Tento projekt se konkrétné zabyva internetem véci,
koncepci propojeni, sbéru a vyhodnocovani dat z vnitfniho prostfedi budov. Pro zfizeni
nasi sité jsou vyuZity Cidla a gate, ktery zprostfedkovava komunikaci s internetem.
Systém je integrovan s nastrojem Mervis, slouzici jako databaze k uchovani dat a k jejich
vizualizaci. Diky platformé Mervis jsou data dostupnd z libovolného zafizeni s
prohlizeéem a pfistupem k internetu, nezavisle na zemépisné poloze. Pro dalsi
podrobné;jsi vyvhodnocovani dat byla vytvorena aplikace v programu Matlab.
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vyhlaseni vysledkd



Optimalizace vyrobni linky pri nizkém stavu
zameéstnancu

Bc. Vojtéch Hamala (M2)

Skolitel: Ing. Petra Zemanova, Ph.D.

V soucasné dobé dosahuje nezaméstnanost v CR rekordné nizkych hodnot. Tento stav
nahrava zaméstnanclm, ktefi si mohou vybirat praci z vice nabidek, ale pfinasi problémy
podniklim, které s nedostatecnym poctem lidi nezvladaji plnit vSechny své pohledavky.
PfestoZe prace pfi nedostate€ném poctu zaméstnancd, v tzv. podstavu, mliZze prinaset
razné benefity: vy$Si produktivitu prace jednotlivych pracovnikd ¢&i vétsi pocit
zadostiucinéni pracovnik(l po vykonani vSech zadanych ukoll. Avsak prace v podstavu je
problémem v technologickych procesech, ve kterych plsobi snizeny vykon pracovisté
nebo jeho Uplné zastaveni. V této praci jsem se zaméfil na jeden proces z vyroby
kondenzatord v podniku AVX Ceska republika s.r.o., kde se dlouhodobé s nedostatkem
pracovnikl potykaji. Na zakladé analyzy soucasné situace jsem identifikoval rizné zdroje
plytvdni a navrhl zplsoby jejich eliminace. Ze ziskanych dat jsem navrhl
restrukturalizovat vyrobni linku tak, aby dosahovala stejnych vykonl s mensimi naroky
na pracovni silu. Za timto ucelem jsem pomoci simula¢niho programu Witness vytvoril
model stavajici a nové navrhované vyrobni linky a porovnal jejich vykony. Pfi porovnani
variant jsem zjistil, Ze nova linka je schopna dosahnout stejného vykonu i s mensim
poctem pracovnik(.



Optimalizace svozl

B.Sc. Anna Beata Fatyga (M2)

Skolitel: Ing. Jakub Dyntar, Ph.D.

Cilem této prace je optimalizace svoz( pro jeden z nejvétSich tuzemskych e-shopd.
Podnik kromé e-shopu provozuje i sit kamennych prodejen, kde ma zdkaznik moznost si
vyzvednout zboZi objednané pres internet. Zbozi je skladovano ve Ctyrech distribucnich
centrech a nékolikrat denné dorucovano na pobocky po celé Ceské republice. Prakticka
¢ast se zabyva analyzou svozll z jednoho distribucniho centra, které zasobuje prazské
pobocky. Zamérem je zjistit, zda vSechny svozy jsou nutné, respektive najit optimalni
Casy a pocty svozl pro danou pobocku. Jako vychodisko pro optimalizace svoz( poslouzi
analyza chovani zdkaznikd, zejména casy vyzvedavani objedndavek na pfislusnych
pobockach.



Oveéreni vlivu promoci na jednotlivé produkty
spolecnosti Henkel s.r.o.

Bc. Tereza Hanykova (M2)

Skolitel: Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

Tato semestralni prace je zaméfena na vyhodnoceni konkrétniho nastroje podpory
prodeje oznacovany jako promoakce. V teoretické ¢asti jsou nejprve stru¢né popsany
razné druhy podpory prodeje, nasledné pro¢ jsou promoakce tak castym tématem
pfedevSsim na ceském trhu s rychloobratkovym zboZzim a v neposledni fadé, jak se
mnohé firmy dostanou do tzv. promospiraly. Nechybi i popis metod, pomoci kterych je
zjistén vliv promoakci na prodeje vyrobkud. Nasledné se prace zabyva vyhodnocenim a
porovnanim promoakci z roku 2016, 2017 a 2018, kde pro analyzu bylo zvoleno sedm
skupin produkt( z divize ,,Pracich a Cisticich prostifedk(” spolecnosti Henkel.



Optimalizace vérnostniho programu ve vybraném
podniku

Bc. Zuzana Zemanova (M2)

Skolitel: Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

Pfi budovani vztahu se zdkazniky vyuzivaji firmy mimo jiné vérnostni programy,
prostfednictvim kterych posiluji loajalitu stavajicich zakaznik a buduji divéru u
zakaznikd budoucich. Autorka semestralni prace v teoretické Casti nejdrive blize
vysvétluje pojmy jako marketingova komunikace, reklama, podpora prodeje a jeji
nastroje, loajalita zakaznik( a vérnostni programy jako takové. Cilem semestrdlni prace
je navrhnout opatreni vedouci k optimalizaci vérnostniho programu P.S.M. divize
Adhesives Technologies firmy Henkel. V praktické casti prace je navrieno snizeni
nakladd na dopravu na zdakladé vysledkl komparacéni analyzy nakladovych udaja v
programu Microsoft Excel. Pfi navrZzeni nové skladby darkd je prihlédnuto k preferencim
zakaznikd ovérenych Pearsonovym chi-kvadrat testem.



Controlling vyrobniho procesu, vykazu prdce a
analyza vykonnosti vyrobniho zarizeni

Bc. Jakub Marecek (M2)

Skolitel: prof. Ing. Dugan Baran, Ph.D.

Prace popisuje feSeni a vysledek samostatného projektu zadané spolecnosti TSR
autorovi prace. Autor se zabyval vyrobnim zafizenim - stfihacem kovl na provozovné
TSR Plzen. Prvnim ze zadanych ukold bylo vylepSeni zaznamu privodky agregatu, ve
které se pro kontrolni Ucely zapisuji casové a hmotnosti hodnoty préace stroje. Pfi reSeni
prvniho uUkolu autor zjistil nepfimérené hodnoty prace a prostojli stroje, proto se projekt
posléze rozsifil i o analyzu prace tohoto stfihace pozorovaci metodou. Podle vysledku
analyzy byly vypocitany pllrocni ztraty vzniklé z prostojd, na zakladé ¢ehoz autor navrhl
feSeni pro snizeni prostojovych hodnot a tudiz i moznost zvysSeni celkové efektivnosti a
vykonnosti stroje jako uzkého mista této provozovny.



Studium a zhodnoceni poptavek po distribuci kavy z
Ekvadoru

Bc. Eliska Jandova (M2)

Skolitel: Ing. Petra Zemanova, Ph.D.

Tato prace se zaméruje na problematiku distribuce kdvy z Ekvadoru do sidla ceské
prazirny vybérové kavy Dos Mundos. Transport vétSiho mnozstvi takové suroviny
vyzaduje dlmysiné logistické fesSeni s ohledem na vybér vhodné dopravni sité,
nakladovost nebo ¢asovou ndrocnost prepravy. Napini této prace tedy bylo provést
prizkum poptdavek vybranych distributorl, porovnat jejich nabidky a praZirné
poskytnout informace, které mohou vylepsit jeji financni stav, a pfitom vyhovét
pozadavkim zakaznik(.
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Standardizace jako nastroj pro zvysovani produktivity
prace
Bc. Vladimir Fedotov (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Této prace byla napsana na zdkladé zkuSenosti ziskanych v pribéhu prace ve spolecnosti
APl s.r.o. K analyze pracovnikd byli vyuZité znalosti ziskané v priib&hu studie na VSCHT
Praha zejména predmétu Pramyslové InZenyrstvi a na zakladé norem provadéni
podobnych cinnosti ve spolecnosti API s.r.o. Cilem prace ve spolecnosti API s.r.o. byl
odhad prlmérné prirdzky pro jednotliva pracovniky, ¢as trvani analyz a ptipadné zjisténi
nedokonalosti v jejich prace nebo pracovnich postupl v Unipetrol a.s. pomoci vyuziti
metod casovych studie — snimkovani pracovniho dne. Této udaje se mohl vyuzit
management pro stanoveni kapacity a kapacitnich rezerv pracovni sily pro podnikové
zaméry. Dalsi teoreticky cil bylo provést reSersi postupl vedoucich ke zvySovani
produktivity a odstrafiovani plytvani. Vysledkem provadéné prace je dikladny rozbor
¢asu nékolika pracovnik(, které vykondvali rGzné cinnosti v pribéhu své prace s
upozornénim na momenty, na které by bylo nutné zaméfit managementu.



Standardizace prace ve vyrobnim procesu

Bc. Petr Holanek (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jan Ran&ak, CSc.

Prace se zabyva zlepsenim vyrobniho procesu a vytvoreni standardizované prace na
pracovisti v Faurecia Bakov. Vytvoreni standardu prace je velmi komplikovany proces s
nezbytnou kooperaci vice oddéleni pro zabezpeceni technologickych, kvalitativnich i
bezpecnostnich kritérii. Cilem prace bylo zvySeni hodinového vystupu na tomto
kritickém pracovisti. Vytvorend standardizovand prace byla zavedena do vyrobniho
procesu a bylo sledovdno, jaky vliv na vystup z linky ma tato zména pfti dlsledném
dodrZovani standardizované prace.



Analyza vyrobni linky z hlediska principt stihlé vyroby
Bc. Michaela Kolarova (M2)

Skolitel: Ing. Ji¥i Kle¢ka, Ph.D.

Tento semestralni projekt se zabyva popisem nékterych ndstrojd Stihlé vyroby a jejich
pouzitim v konkrétnim vyrobnim podniku. Prakticka ¢ast projektu je rozdélend do tfi
dil¢ich ¢asti. V prvni ¢asti projektu je pouzita Paretova analyza pro vyhodnoceni
dlleZitosti a vyznamnosti jednotlivych skupin pfi¢in nedodrZeni normy a pro zobrazeni
nejcastéjSich pfric¢in je dale pouzit Ishikawlv diagram. Dalsi ¢ast projektu se zabyva
porovnanim vykonu vybrané linky pfed a po mirné zméné layoutu linky. V posledni ¢asti
je provedeno porovnani vlastniho ¢asového snimkovani pracovnika s podnikovymi
podklady a zaroven s teoretickymi poznatky o ¢asovych studiich.



Uplatnéni pracovnich studii v laboratori

Bc. Dina Sizova (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Produktivita prace je jeden z faktoru, ktery rozhoduje o Uspésnosti podniku na trhu.
Proto vSechny Uspésné firmy neustdle usiluji o zvySovani produktivity prace a toto téma
je nikdy nekoncicim ukolem mnoha pramyslovych inZzenyrd po celém svété. Tato prace
se zabyva predevsim uplatnénim pracovnich studii v laboratofi. Prace byla vykonavana v
rdmci letni praxe ve spolecnosti API s.r.o. V teoretické ¢asti prace se popisuji zplsoby
analyzy a méreni prace, druhy pracovnich studii, provadi se srovnani uplatnéni ¢asovych
a pohybovych studii. Cilem praktické ¢asti bylo s pouzitim ¢asovych studii, a konkrétné
snimkovani pracovniho dne, analyzovat praci zaméstnancl v chemické laboratofri,
zpracovat ziskané vysledky a odhalit zdroje plytvani, pripadné neefektivniho vyuziti
pracovni doby.



Implementace Lean pri kompletaci zakdzky

Bc. Zuzana Kosti¢ova (M2)

Skolitel: Mgr. Ing. Marek Botek, Ph.D.

Filosofie ,Lean” je v soucasnosti velmi populdrni a stdvd se soucdsti vétsSiny
pramyslovych podnik(i. Metodika Lean se zaméruje na zlepSovani procesu a identifikace
plytvani. Prezentovand prace vzesSla z praxe v dynamické a rychle se rozvijejici
spole¢nosti. Zaméruje se na optimalizaci baliciho pracovisté pfi kompletaci zakdzky dané
spole€nosti. Cilem této prdce bylo doporudit vhodnéjsi usporddani pracovisté a
zefektivnit pracovni postup na ném. Nejprve byla vybrana vhodna metodika
provykondni analyzy daného pracovisté. Vysledky analyzy dat byly zpracovany a pouzity
k vypracovani model( pracovisté. Byl vytvoren efektivni pracovni postup a navrzeno
nové usporadani pracovisté. Na zavér prace byla vykondna analyza rizik.
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Ani sebelepsi napad neptinese chtény vysledek bez sprdvné realizace. Podnik, ktery chce
byt konkurenceschopny a chce generovat pozadovany zisk, musi umét pruzné reagovat
na poptavku zdkaznika. Cilem této prace je detailné popsat situaci v podniku, kdy je
potfeba zvysit vykon balici linky. Prvni ¢ast prace je vénovana teorii tykajici se stihlé
vyroby, pro niz je kli€ova prace zaméstnanc(. V druhé ¢asti jsou popsany vsechny kroky,
které predchazely zvySeni vykonu konkrétni balici linky. Na zavér jsou diskutovany
doporuceni pro udrzeni optimalniho chodu linky.



