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Organizacni tym

FAKULTNi KOORDINATOR
Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

USTAVNI KOORDINATORI
402  Ustav analytické chemie

Ing. Martin Clupek, Ph.D.
403  Ustav fyzikalni chemie
doc. Ing. Ondrej Vopicka, Ph.D.
409  Ustav chemického inZenyrstvi
Dr. Ing. Pavlina Basarova
837  Ustav ekonomiky a managementu
Mgr. Ing. Marek Botek, Ph.D.
444  Ustav fyziky a méfFici techniky
doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.
445  Ustav pocitacové a Fidici techniky

Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D.



CHEMICKO-INZENYRSKA

6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 20. 11. 2017
VSCHT PRAHA

Ustav analytické chemie (402)

USTAVNI KOORDINATOR
Ing. Martin Clupek, Ph.D.

SEZNAM SEKCI
1. Analytickd chemie |

2. Analyticka chemie Il

3. Analytickd chemie lll
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Analyticka chemie |

MISTO: A105

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

Mgr. Alla Sinica, Ph.D.
Ing. Gabriela Broncova, Ph.D.

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

PROGRAM
08:30 zahajeni

08:30 Bc. Judita Arnostova (M2, doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D.)

Konjugace zlatych nanocdstic s riiznymi typy biomolekul

08:45 Bc. Thuy Bui Duong (M2, Ing. Martin Clupek, Ph.D.)

Vibracné spektroskopické studium stimulujicich alkaloidd s vyuZitim Ag hydrosolt

09:00 Bc.Johanna Kozankova (M2, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)

Identifikace padélki pripravki pro lécbu erektilni dysfunkce Ramanovou
spektroskopii

09:15 Bc. Ondfej Mrkos (M2, Ing. Martin Clupek, Ph.D.)

Studium povrchovych vrstev oligopeptid( deponovanych na SERS aktivni substrdt

09:30 Bc. Dita Spalovska (M2, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)

Studium nové syntetické drogy butylonu v roztoku metodami molekulové
spektroskopie

09:45 Bc. Oleksandr Volochanskyi (M1, Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.)

Vyuziti spektroskopie povrchem zesileného Ramanova rozptylu pro detekci a
identifikaci lékarsky vyznamnych alkaloidt

vyhlaseni vysledkd
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Konjugace zlatych nanocdstic s riznymi typy
biomolekul

Bc. Judita Arnostova (M2)

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

Zlaté nanocastice jsou v poslednich letech vyznamné pro rGznd odvétvi chemie. Kromé
napr. cileného transportu IléCiv jsou tradicné vyuzZivany i pro detekci vysledkd
imunochromatografickych testovacich souprav. Cilem pradce je pfipravit stabilni,
modifikované nanocastice zlata pro naslednou konjugaci s aminoderivaty steroidd
cholesterolu a kortizolu [KZ1] [AJ2] tak, aby vysledny konjugat nanocastice-steroid bylo
mozné vyuZzit pro konstrukci imunochromatografické testovaci soupravy pro detekci
steroid(l v klinickém vzorku. V tomto pfispévku je popsana Uspésna pfiprava nanocastic
zlata ve vodé a v ethanolu a ndsledné experimenty s jejich modifikaci kyselinou 3-
merkaptopropanovou a konjugaci s benzylaminem. Benzylamin byl zvolen jako
modelova latka pro ovéreni, zda konjugace bude proveditelna i pro zmifované steroidy.
Vysledky byly analyzovany pomoci UV/VIS spektrometrie a Ramanovy spektroskopie.
Obtizna detekce vysledkl reakci pomoci Ramanovy spektroskopie u vzorkd nanocastic
v ethanolu, které byly pro konjugaci s benzylaminem prevedeny do THF (pouzita
rozpoustédla poskytuji velmi silné signdly) vedla k zavéru, Ze dalsi vyvoj této prace bude
smérovat k vyuZiti nanocastic ve vodném prostredi a ke snaze o konjugaci se steroidy ve
vhodné zvolenych, s vodou misitelnych rozpoustédlech.
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Vibracné spektroskopické studium stimulujicich
alkaloid( s vyuZitim Ag hydrosolu

Bc. Thuy Bui Duong (M2)

Skolitel: Ing. Martin Clupek, Ph.D.

Dalezitou roli v oblasti forenzni chemie hraje Ramanova spektroskopie, kterda dokaze
spolehlivé analyzovat kriminalistické stopy. Jednd se zejména o biologické materialy,
odévni vlakna nebo navykové latky. Pro potiebu stanoveni stopovych mnoiZstvi je pouZiti
Ramanovy spektroskopie omezené, protoze jeji limit detekce se pohybuje kolem
koncentrace 102 mol L. Redeni nabizi metoda povrchem zesileného Ramanova rozptylu
(zkr. SERS — Surface Enhanced Raman Scattering), ktera snizuje limit detekce aZ do
koncentrace 10° mol L™ K zesileni signalu dochazi na povrchu plasmonickych
nanocastic kovl, na néjz se adsorbuji jednotlivé analyty. Cilem tohoto projektu je
prozkoumat vyuziti Ag hydrosold pfi detekci kofeinu, ktery zde slouzi jako zastupce
stimulujicich alkaloid(l. Proméfenim kofeinu deponovaném na Ag hydrosolech v rozsahu
koncentraci od 10 do 10®° mol L* byla ziskana SERS spektra, ze kterych byl sestaven
kalibra¢ni model pomoci metody ¢astecnych nejmensich ¢tverct (zkr. PLS — partial least
squares) a zhodnocena spolehlivost pomoci hodnoty indexu vykonnosti (performance
index).
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Identifikace padélkt pripravki pro lécbu erektilni
dysfunkce Ramanovou spektroskopii

Bc. Johanna Kozankova (M2)

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

S neustale se zvysujici poptavkou po IéCivych pFipravcich roste rok od roku i pocet jejich
padélkl, coz ma za nasledek negativni dopad na svétovou ekonomiku a verejné zdravi.
Novou hrozbu pro vyspélé zemé predstavuji nelegdini internetové lékarny nabizejici
Sirokou Skalu lécivych pripravkl neznamého plvodu. Popularni skupinou takto
prodavanych léciv jsou tzv. ,lifestyle drugs” (Iéky zlepSujici kvalitu Zivota). K tém se radi i
na lékarsky predpis vazané inhibitory fosfodiesterdazy patého typu (PDE-5) pro |écbu
erektilni dysfunkce. V této prdci byly nejprve analyzovany zakladni fyzikalni vlastnosti
(vzhled, hmotnost a rozméry) tablet odvozenych od originalnich pfipravku Viagra® a
Cialis’. K identifikaci jejich padélkd byla pouzita také Ramanova spektroskopie, jakozto
rychla a nedestruktivni analyticka metoda. Na zakladé porovnani Ramanovych spekter
podezielych tablet se spektry origindlnich pfipravki bylo mozné jednoznacné
identifikovat padélky. Za uéelem spolehlivé identifikace charakteristickych spektralnich
pasl byla rovnéz provedena interpretace Ramanovych spekter standard( lécivych latek
obou pfipravka.
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Studium povrchovych vrstev oligopeptidi
deponovanych na SERS aktivni substrat

Bc. Ondrej Mrkos (M2)

Skolitel: Ing. Martin Clupek, Ph.D.

Oligomerni peptidické fetézce jsou nezbytné latky pro Zivy organismus, ve kterém maji
Siroké uplatnéni. U¢&innym nastrojem pro jejich studium je metoda povrchem zesileného
Ramanova rozptylu (SERS — Surface Enhanced Raman Scattering). Je to rychld a
nedestruktivni metoda. Hlavni vyhoda této metody spociva v jeji citlivosti, kdy dokaze
detegovat analyt v tadové nizSich koncentracich nez béiné metody vibracni
spektroskopie, mnohdy i pod jejich detekénim limitem. Citlivost je zplisobena zesilenim
signalu analytu deponovaného na SERS aktivni substrat. Cilem této prdce je vyvoj
metodiky a studium vybranych oligopeptidd deponovanych na SERS aktivni substrat.
Pfiprava a méreni bylo provedeno s dipeptidem glycyl-tryptofan a tripeptidem arginin-
glycyl-asparagin. Pro zesileni byl pouzit zlaty a stfibrny povrch. Namérena spektra byla
vyhodnocena metodou analyzy hlavnich komponent.
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Studium nové syntetické drogy butylonu v roztoku
metodami molekulové spektroskopie

Bc. Dita Spalovska (M2)

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

Nové syntetické drogy jsou v soucasné dobé oblibenou alternativou k nelegalnim
omamnym a psychotropnim latkdm, jejichz strukturu a uacinky napodobuji. Jejich
dostupnost se stale zvySuje, kazdoroc¢né pfibyva i celkovy pocet zjisténych drog. Proto je
vyzadovana rychld a spolehlivd analyza, stejné jako vyvoj metod pro detailni studium
struktury téchto latek. Metody molekulové spektroskopie predstavuji jeden z efektivnich
nastroju pro identifikaci a analyzu novych syntetickych drog, pfi¢emzZz chiroptické
metody mohou poskytnout detailnéjsi informace o jejich 3D strukture, coz je kli¢ové pro
studium biologické aktivity v organismu. Tato systematicka strukturni studie jedné
z novych syntetickych drog butylonu v roztoku vyuZziva konvenéni metody infradervené a
Ramanovy spektroskopie a navic, jelikoZ je latka opticky aktivni, i metody vibraéniho a
elektronového cirkularniho dichroismu v kombinaci s ab initio vypocty. Pomoci kvantové
chemickych simulaci se zahrnutim vlivu rozpoustédla bylo nalezeno 6 stabilnich
konformera butylonu, pro néz byla popsana molekularni struktura na atomarni Grovni a
na zdkladé Boltzmannova rozdéleni odhadnuto jejich relativni rovnovdiné zastoupeni.
Velmi dobrd shoda simulovanych a experimentalnich spekter také umoznila urceni
absolutni konfigurace enantiomerd.
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Vyuziti spektroskopie povrchem zesileného
Ramanova rozptylu pro detekci a identifikaci lekarsky
vyznamnych alkaloidu

Bc. Oleksandr Volochanskyi (M1)

Skolitel: Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.

Metody povrchem zesileného Ramanova rozptylu (Surface-Enhanced Raman Scattering,
SERS), umoznuji vyrazné zesileni spektrdlni odezvy analytd deponovanych na kovové
plasmonické substraty (typicky az 10°, nejbé&Znéji se pouzivaji Au, Ag, Cu) a diky tomu lze
detegovat latky i ve velmi nizkych koncentracich. Latky s relativné vysokou afinitou ke
kovovému povrchu (lze je snadno adsorbovat) ve své struktufe casto obsahuji
heteroatomy. Témito ldtkami jsou napf. sekundarni metabolity rostlin, kam patfi
zejména alkaloidy, protoZe obsahuji heterocyklicky vazany dusik. Obecné mezi alkaloidy
patfi latky nejriznéjsi povahy, pro ¢lovéka jsou vsak vyznamné predevsim ty s lékarskym
vyuzitim. Dlouhodobé zndmym alkaloidem s |ékarskym potencidlem je atropin, jenz ma
vyuziti napf. v o€nim |ékafstvi, uvolnéni kfeci hladkého svalstva, Parkinsonovy choroby,
protijed pfi otravach insekticidy. Dalsi vyznamnou latkou tohoto typu je pergolid, jenz
plUsobi jako agonista na dopaminovych a serotoninovych receptorech (lécivo
Parkinsonovy choroby). Cilem této prdce je studium wvyuziti SERS spektroskopie
s riznymi excitacnimi vinovymi délkami (785 a 1064 nm) pro detekci a identifikaci
atropinu a pergolidu na zakladé prirazeni zesilenych charakteristickych past konkrétnim
vibracim funkénich skupin.
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Analyticka chemie Il

MISTO: A21

KOMISE
doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.
Ing. Patrik Kania, Ph.D.

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

PROGRAM
08:30 zahajeni

08:30 Bc. Jitka Bartnickd (M2, Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.)

Fononové vibrace v krystalu Ambroxolu

08:45 Bc. Jana Burianova (M2, prof. RNDr. Pavel Matéjka, Ph.D.)

Application of various analytical techniques for characterization and rational
solid form selection of investigated antidiabetic drug

09:00 Bc.Jana Kfivanova (M2, prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka)

Vyuziti polymernich micel na bdzi hyaluronanu pri studiu transdermdini
prostupnosti IéCiv

09:15 Bc. Katerina Lukova (M2, Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.)

Vysoce rozlisené rotacni spektrum 1,2,3,4-tetrahydrochinolinu

09:30 Bc. Lenka Michalkova (M2, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)

Optimalizace postupt pro 1H NMR analyzu metaboliti v krevni plazmé

09:45 Bc. Aneta Moty&kova (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Priprava a charakterizace kfemicitych nanocdstic pro stanoveni pH

vyhlaseni vysledkd
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Fononové vibrace v krystalu Ambroxolu

Bc. Jitka Bartnickd (M2)

Skolitel: Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.

Tato price je zamérena na fononové vibrace v krystalu Ambroxol hydrochloridu.
Z kvantové mechaniky je zndmo, Ze energie harmonického oscilatoru je kvantovana,
podobné je kvantovana i energie mtizkové vibrace v krystalu — fonon = kvantum vibraci
v krystalu. Fonony dokazi vysvétlit nékteré vlastnosti pevné faze, napfr. teplotu tani,
tepelnou a elektrickou vodivost nebo strukturni (ne)stabilitu. Z uvedenych dlvodl je
studium fononl zajimavé. Zamérujeme se na teoreticky vypocet téchto fononovych
vibraci Ambroxol hydrochloridu, ktery se provede metodou Hartree-Fock s bazi STO-3G,
na zakladé vypoctenych konstant se ziska rotacné vibracni spektrum, které bude
porovndno s experimentalné ziskanym terahertzovym spektrem krystalické latky
Ambroxol hydrochlorid. K vypoctu teoretického spektra je vyuZit programovy balik
CRYSTAL k ziskani vstupnich dat pro vypocty, které nasledné probihaji na vzdalenych
pocita¢ich metacentra (www.metacentrum.cz). Jako analytickd metoda k naméreni
spektra Ambroxol hydrochloridu byla vybrana Terahertzova spektroskopie, kvili
nedestruktivnimu charakteru této metody, jednoduché pripravé vzorkl a schopnosti
méreni kratSich vinovych délek vibraci krystalu, které byly dfive méreny obtiznéjsSimi
technikami zaloZenych na rozptylu neutron(i nebo rentgenovych paprska.
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Application of various analytical techniques for
characterization and rational solid form selection of
investigated antidiabetic drug

Bc. Jana Burianova (M2)

Skolitel: prof. RNDr. Pavel Matéjka, Ph.D.

The investigated antidiabetic drug exists in anhydrous Form |, II, lll, IV,V and in hydrate
form. The goal of this research was to explore the solid form landscape of this substance
and collect analytical data to enable solid form selection. A comprehensive analytical
characterization was performed by X-ray powder diffraction, Raman spectroscopy,
differential scanning calorimetry, thermogravimetric analysis, dynamic vapor sorption,
solubility curve measurements, slurry investigations and stability testing. The
relationships among anhydrous forms have been revealed by the Burger and Ramberger
rules which were further supported by other experimental data. The analytical results
showed that hydrate form is a non-stoichiometric hydrate that converts to other
anhydrous phases upon exposure to elevated temperature and relative humidity. The
direction of solid state transformations observed during stability tests was in accordance
with the stability order derived by analytical techniques: Hydrate->Form IllI->Form
ll=Form I. The anhydrous Form | and Form Il show an enantiotropic relationship with
Form Il being stable at lower temperature. The aim of the study was to find candidate(s)
eligible for generic pharmaceutical development and to highlight the complexity of solid
state development.

TRANSFORMATION MAP OF SOLID FORMS OF INVESTIGATED ANTIDIABETIC DRUG
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Vyuziti polymernich micel na bazi hyaluronanu pri
studiu transdermalni prostupnosti léCiv

Bc. Jana Kfivanova (M2)

Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Nanorozmérové materidly typu micel jsou v soucasné dobé casto skloriovany
v souvislosti s transdermdlni penetraci, jakozto akceleranty asociovanych latek pres
stratum corneum. Vzhledem k velikosti téchto nosi¢ovych systému hrozi, kromé chténé
zvySené propustnosti léciva, nebezpeci penetrace i samotné polymerni matrice do
hlubSich vrstev klze. Aby bylo minimalizovano riziko akumulace neodbouratelnych
Castic v téle, jsou polymery pro pfipravu nosiCovych systémul pfipravovany
z biodegradabilnich a biokompatibilnich materiall. Takovym materidlem je kyselina
hyaluronova (HA), ktera tvofi vétSinu kozni extracelularni matrix a pfirozené se vyskytuje
v epidermis i v dermis. Cilem této prace je vyhodnoceni penetracni aktivity nékolika
vzorki HA o rdzné molekulové hmotnosti a vybér nejvhodnéjsi HA pro syntézu
micelarnich nosi¢l s vhodné vybranymi ucinnymi latkami a jejich naslednou analyzu.
KoZni propustnost je sledovdna in vitro pfedevsim za pouZiti Franzovych difuznich cel,
kdy vhodnym modelem pro testovani prostupnosti |éCiv je praseci kiize. Ve vybranych
pripadech budou méreny a interpretovany kinetické série vibracnich spekter, umoznujici
sledovat zmény v samotné kizi. Vysledky prace budou déle vyuZity k vyhodnoceni dat
industridlni pouzitelnosti hyaluronanu pro topické podani IéCiv.
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Vysoce rozlisené rotacni spektrum 1,2,3,4-
tetrahydrochinolinu

Bc. Katefina Lukova (M2)

Skolitel: Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.

Emisni rotacni spektroskopie predstavuje neotfelou analytickou techniku vyznacujici se
predevsim znacnou presnosti poskytovanych vysledk(. Pravé tato technika spolecné
s kvantové-chemickymi vypocetnimi metodami byla pouzita pro ziskani presnych hodnot
spektroskopickych a geometrickych parametrd molekuly 1,2,3,4-tetrahydrochinolinu,
slouc¢eniny s mnohymi biologickymi a farmakologickymi ucinky. Pomoci kvantové-
chemické vypocetni metody zaloZzené na teorii funkciondlu hustoty byl identifikovan
jediny stabilni polozidlickovy konformer této molekuly. Nasledné pro néj byly vypocitany
analytické druhé derivace, na jejichz zdkladé byla vytvorena predikce vysoce rozliSeného
rotaéniho spektra. S jeji pomoci bylo ve frekvenéni oblasti 7 az 20 GHz zméreno 60
rotacnich prechodu s rozliSenou hyperjemnou strukturou hladin. Analyzou ziskanych dat
byly stanoveny hodnoty rotacnich, centrifugalné distorznich a kvadrupdélovych konstant,
jez jednoznaéné definuji geometrii studovaného konformeru.
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Optimalizace postupt pro 1H NMR analyzu
metaboliti v krevni plazmé

Bc. Lenka Michdlkova (M2)

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

Metabolomika je rychle se rozvijejici obor zabyvajici se studiem predevsim
nizkomolekularnich latek (metabolitd), které poskytuji informace o fyziologickém stavu
organismu. Zamérem metabolomickych analyz je sledovat vykyvy endogennich
metabolitd a urcit tak jejich vztah se specifickymi patofyziologickymi podminkami.
Ktomu jsou jako hlavni profilovaci techniky vyuZivdny hmotnostni spektrometrie a
spektroskopie nuklearni magnetické rezonance (NMR). Cilem této prace byla ‘*H NMR
analyza nizkomolekuldrnich metabolitl v krevni plazmé. Hlavnim ukolem bylo nalezeni
optimalnich podminek pfipravy vzorku i naslednych parametrii méreni s ohledem jak na
kvalitativni, tak i kvantitativni analyzu. Vysledky analyzy plazmy pomoci pulsni sekvence
CPMG filtrujici Siroké signdly proteint a lipid{ byly porovnany s vysledky po odfiltrovani
latek s wvysSi molekulovou hmotnosti. PredevSim z hlediska kvantitativni analyzy
metabolitll se vhodnym pfistupem ukdzalo méreni H spekter filtrované plazmy, pro
kterou byla zaroven provedena optimalizace krok(i nezbytnych pro samotné meéreni
(odstranéni glycerolu z membrany filtr a naslednda Uprava pH vzorku). DalSim zamérem
je statistické zpracovani ziskanych metabolomickych dat s cilem nalézt nové biomarkery
karcinomu slinivky bfisni.
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Priprava a charakterizace kremicitych nanocastic pro
stanoveni pH

Bc. Aneta Motyckova (M2)

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

V soucasnosti jsou vyvijeny rizné modifikace povrchu nanocdstic i moZnosti navazani
ur€itych latek do nanocastic s aplikacemi v mediciné za ucelem diagnostiky a cilené
léCby. Tato prace byla vénovdna pripravé kifemicitych nanodcastic, jejich povrchové
modifikaci rdznymi fluorescenénimi latkami a nasledné charakterizaci pripravenych
nanocdstic. Byly také studovany fluorescencni vlastnosti pripravenych modifikovanych
nanocdstic v zavislosti na pH. Kremicité nanocastice byly pfipraveny alkalickou
hydrolyzou tetraethoxysilanu a na jejich povrch byly navazany fluorescencni latky.
Pfipravené nanocastice byly charakterizovany transmisnim elektronovym mikroskopem,
Ramanovou a infracervenou spektrometrii a termogravimetrickou analyzou. Bylo
zjisténo, Ze intenzita fluorescence nanodastic modifikovanych fluoresceinem a
rhodaminem zavisi na pH vodného roztoku v rozmezi od 5 do 7,5 a nezavisi na
koncentraci nanocastic, cehoz mUze byt vyuzito pro zjisténi pH uvnitf bunék.
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Analyticka chemie Il

MISTO: A238 - SEKRETARIAT

KOMISE
doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D. (pfedseda)

doc. Ing. Ivan Viden, CSc.

Ing. Antonin Kania, Ph.D.

PROGRAM
08:30 zahajeni

08:30 Bc. Sarka Bicanova (M2, doc. Dr. RNDr. David Sykora)

Stanoveni vybranych kanabinoid( v modelu transdermdliniho prenosu s vyuZitim
chromatografickych metod

08:45 Bc. Martina Hegrova (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Studium selektivity pripraveného komplexacniho Cinidla k fosfatovym skupindm
kapildrni elektroforézou

09:00 Bc. Markéta Kagparovd (M2, prof. RNDr. Stépdn Urban, CSc.)

Sorbenty pro forenzni odorologii

09:15 Bc. Bedta Téthova (M2, Ing.Oldfich Vyhnalek, CSc.)

Analyza degradacnych produktov HMTD metédou GCMS

09:30 Bc. Anastasiia Tulupova (M1, Ing. Gabriela Broncova, Ph.D)

Studium vlastnosti elektropolymerni vrstvy na bdzi 4-amino-2,1,3-
benzothiadiazolu

09:45 Bc. Lenka Vatrskovd (M1, doc. Mgr. Tatjana Siskanova, CSc.)

Elektrochemické senzory pro detekci psychoaktivnich latek ze skupiny katinont

10:00 Bc. Aneta Vobinugkova (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)

Separace methoxetaminu a jeho metaboliti kapilarni elektroforézou

vyhlaseni vysledkd
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Stanoveni vybranych kanabinoid( v modelu
transdermalniho prenosu s vyuzitim
chromatografickych metod

Bc. Sarka Bicanova (M2)

Skolitel: doc. Dr. RNDr. David Sykora

Konopi seté (Cannabis sativa) je pouzivano pro své léCivé ucinky jiz nékolik tisic let. Za
jeho farmakologické ucinky jsou zodpovédné latky v ném obsaZené, a to predevsim
kanabinoidy. Konopi je ale Casto zneuZivano pro své psychoaktivni ucinky vyvolané
pfitomnym Ag-tetrahydrokanabinolem (A9-THC) a patfi mezi nejzneuzivanéjsi drogy na
svété. Mnohé dalsi kanabinoidy ale psychoaktivni efekt nemaji a nabizeji Siroké
spektrum ucinkd terapeutickych (analgetické, anti-emetické, hojivé) a jsou uspésné
vyuzivany v kosmetice. Transdermalni podani Iéciv obchazi metabolismus prvniho
prachodu jatry, a tim umozZnuje lokalni pUsobeni presné v Zadanych oblastech.
Transdermdlni prenos kanabinoid( do krevniho obéhu zatim neni doposud spolehlivé
popsan. Cilem této prace je v modelu simulujicim transdermalni prfenos stanovit obsah
vybranych kanabinoid(i a jejich metabolitl jak ve vrstvach kize, tak v receptorové
tekutiné napodobujici krevni sérum. Pro tento experiment byla wvyvinuta a
optimalizovana metoda HPLC-MS/MS. V metodé je aplikovana gradientova eluce a pro
identifikaci a kvantifikaci analyt( vyuzita technika MRM. Doposud byla zjisténa vytéZnost
extrakce analytd z receptorové tekutiny metodami SPE a LLE s precipitaci bilkovin.



CHEMICKO-INZENYRSKA

6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 20. 11. 2017
VSCHT PRAHA

Studium selektivity pripraveného komplexacniho
cinidla k fosfatovym skupinam kapilarni
elektroforézou

Bc. Martina Hegrova (M2)

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

Biologicky vyznamné latky s fosfatovou skupinou jsou slouceniny rtzné chemické
struktury a velikosti. Vyznamnda skupina téchto latek jsou nukleotidy, které jsou
nezbytné pro spravnou funkci organismu. Tato prdce se zabyva studiem selektivity
pfipraveného komplexacniho Cinidla (viz obrazek) k fosfatovym skupinam. Analyza byla
provadéna pomoci kapildrni elektroforézy a jako analyty byly pouzity nukleotidy
(monofosfaty, ale také difosat Ci trifosfat), karboxylové kyseliny (benzoova kyselina,
acetylsalicylovd kyselina a ibuprofen) a adenosin. Selektivita byla zkoumdna pfi rizném
pH (3; 7,5 10), které bylo dosazeno citronanovym, tris(hydroxymethyl)-
aminomethanovym, resp. boritanovym pufrem. Zakladni elektrolyt obsahoval pfislusny
pufr a komplexacni cinidlo o koncentraci v rozmezi 0 az 300 mmol/l. Pro komplexy
nukleotid-komplexacni Cinidlo byly zjistény podminéné konstanty stability, které byly
vypocteny nelinearni regresi z dat ziskanych namérenych elektroforegram(. Predpoklad
selektivity komplexacniho Cinidla k fosfatovym skupinam byl potvrzen, pficemz bylo
zjisténo, ze pfi pH 7,5 vznikaji stabilnéjsi komplexy nez pfi pH 3 a 10, kdy k interakci
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Sorbenty pro forenzni odorologii

Bc. Markéta Kasparova (M2)

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

K odbérdm pachovych stop je v kriminalistice vyuZivan textilni nosi¢ (bavina 74%,
viskéza 16%, polyester 6%) obchodni znacky ARATEX®. Jak ukazuje plynova
chromatografie, pachové pozadi této textilie zplsobené necistotami je nepfimérené
vysoké a pro chemickou analyzu pachu zcela nevhodné. Z toho divodu se v soucasné
dobé k laboratornim ucelidm pouzivaji sklenéné kulicky, které lze snadno predistit a
opétovné pouzivat, ale pro odbér pachu v terénu, na misté ¢inu, jsou obtizné pouzitelné.
Pro tyto pfipady by bylo Zadouci ARATEX® vhodnou optimdlné preciSténou textilii
nahradit. Cilem této prace je porovnani pozadi jednotlivych pachovych sorbentu:
sklenénych kulicek, ARATEXu®, nanotextilii ACC, PUR a PVDF a textilie od vyrobce
Lohmann a Rauscher. Pfi hledani optimalniho precisténi byly jako rozpoustédla
pouzivany hexan a ethanol. Méfeni byla provdadéna plynovou chromatografii, a to jak
technikou , headspace”, tak i kapalnym nastfikem. Ze zkoumanych sorbentl nejlépe
vysly sklenéné kulicky, ale jak jiz bylo zminéno, nejsou vhodné pro kriminalistické
odbéry. Proto se jako idealni sorbent pro kriminalistickou odorologii ukazala textilie od
vyrobce Lohmann a Rauscher s minimalnim pozadim.
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Analyza degradacnych produktov HMTD metodou
GCMS

Bc. Beata Tothova (M2)

Skolitel: Ing.OldFich Vyhnalek, CSc.

Predmetom tejto prdce je peroxidova vybusnina hexametylén-triperoxid-diamin, znama
pod skratkou HMTD. Jedna sa o latku ¢asto zneuZivanu pri teroristickych utokoch. HMTD
sa vyznacuje nizkou chemickou stabilitou, rozkladd sa na prchavejSie degradacné
produkty. Jeho priama analyza je zloZita, ale k detekcii je mozné vyuZit degradacné
produkty. Cielom prace bola analyza HMTD, resp. jeho rozkladnych produktov metédou
GC/MS, a to priamym nastrekom roztokov v acetonitrile a dichlor-metane pri injekénych
teplotdch 150 °C a 260 °C, dalej analyza ,parovej signatury latky“ pomocou
mikroextrakcie na tuha fazu (SPME). Cielom bolo tiez porovnanie ziskanych vysledkov s
vysledkami uvedenymi v odbornej literatdre. Boli analyzované rb6zne staré vzorky
poskytnuté Univerzitou v Pardubiciach. Ako rozpustadlo sa ukdazal byt vhodnejsim
acetonitril. SPME analyzou sme ziskali rozkladné produkty, ako formaldehyd, kyselina
mravcia a octova, trimetyl-amin, N,N-dimetyl-formamid, N-metyl-formamid a 1-metyl-1-
H-1,2,4-triazol. Analyzou acetonitrilového roztoku pri 260 °C boli identifikované
nasledujuce latky: formamid, hexametylén-tetramin, N,N’-metylénbis(formamid), 1-
metylimidazolidin-2-on, kyselina iminodioctova a kyselina barbiturova. Vysledky tejto
prace budu dalej vyuZivane pri vyvoji detekénych metéd.
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Studium vlastnosti elektropolymerni vrstvy na bazi 4-
amino-2,1,3-benzothiadiazolu

Bc. Anastasiia Tulupova (M1)

Skolitel: Ing. Gabriela Broncova, Ph.D

V soucasné dobé jsou hledany nové elektrodové materidly s rozpoznavacimi misty
schopnych polymerizace pro pfipravu elektrochemickych senzor(, které umozni pouziti
v klinické analyze. Témito zajimavymi latkami mohou byt napf. derivaty thiadiazolu. Tato
prace je zamérenad na pfipravu a charakterizaci vodivé polymerni vrstvy na bazi 4-Amino-
2,1,3-benzothiadiazolu (ABTD). Polymerni vrstva byla pfipravena na platinové elektrody
z vodného roztoku kyseliny sirové obsahujici 5 mmol I'l ABTD metodou cyklické
voltametrie (CV) pfi rozsahu potencialu od 0,00 V do +1,25 V vs. Ag/AgCl pfi poctu cykll
25 a rychlosti scanu 50 mV s™. Vyslednd polymerni vrstva byla charakterizovana
metodou CV a elektrochemické impedancni spektroskopie (EIS). Metoda CV prokazala,
Ze polymerni elektrody jsou citlivé na cu® ionty v koncentraénim rozsahu od 1,99 do
9,90 pmol I"'. Déle tato studie ukazuje, ze médi modifikované polymerni elektrody
mohou byt pouZity pro elektrochemickou detekci nukleotidl. Interakce médi
modifikovanych PABTD elektrod s adeninem byla pozorovdana pomoci EIS na zakladé
zmény odporu polymerni vrstvy z hodnoty 0,82 MOhm na 1,14 MOhm pfi koncentraci
adeninu 0,76 umol I,
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Elektrochemické senzory pro detekci psychoaktivnich
Idtek ze skupiny katinonu

Bc. Lenka Vatrskova (M1)

Skolitel: doc. Mgr. Tatjana Sigkanova, CSc.

Cielom tejto prace je ukazat mozZnosti voltametrickych a potenciometrickych senzorov
detekcie novych psychoaktivnych latok (NPL) zo skupin aminoindanov a katinénov.
Uspesdnost elektrochemickej detekcie zavisi na volbe pracovnej elektrédy. V pripade
voltametrického senzoru bol za material pracovnej elektrédy zvoleny skelny uhlik.
V pripade potenciometrického senzoru na bdaze kvapalnych membran, kde je délezita
volba selektivneho receptoru, boli otestované ionomenic (tetrafenylbordt sodny,
TPBNa) a neutralne nosice (dibenzo-18-crown-6, DB18C6; kalix[4]arén). Ukazalo sa, Ze i)
potenciometricky senzor na baze DB18C6 preferuje primarny amin zo skupiny
aminoinddnov, 5,6-methylénedioxy-2-aminoindan (MDAI); ii) potenciometricky senzor
na baze kalix[4]arénu preferuje sekundarny amin zo skupiny syntetickych katinénov, 3,4-
methylénedioxy-N-methylkatinén (MDMC), iii) na rozdiel od potenciometrickych
senzorov, selektivita voltametrického senzoru je riadena oxidacnymi vlastnostami amino
skupiny NPL.
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Separace methoxetaminu a jeho metaboliti kapilarni
elektroforézou

Bc. Aneta Vobinuskova (M2)

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

Tato prace se zabyvd optimalizaci podminek, za kterych dochazi k nejlepsi separaci
methoxetaminu (MXE) a jeho péti metabolitl kapilarni elektroforézou. Optimalizovan
byl typ cyklodextrinu (B-cyklodextrin, karboxymethylovany B-cyklodextrin, sulfonovany
B-cyklodextrin, hydroxypropylovany B-cyklodextrin a karboxymethylovany y-
cyklodextrin) a pH elektrolytu (2,5; 3; 3,5; 4; 4,5 a 5). Nejlepsi separace bylo dosazeno ve
fosfatovém pufru o pH 2,5 s pridavkem 10 mmol/I B-cyklodextrinu, kdy doslo k separaci
ne jenom jednotlivych analytd ale i k enantioseparaci tfi Ilatek. Pridavek
karboxymethylovaného B-cyklodextrinu vedl k chirdini separaci MXE a jeho tfi
metabolitl. Ostatni dva metabolity se nepodatilo chirdlné oddélit. Kvantifikace uc¢innosti
chiralni separace pomoci podminénych konstant stability byla vyhodnocena na
komplexech MXE, resp. jednoho jeho metabolitu, s B-cyklodextrinem, resp.
karboxymethylovanym B-cyklodextrinem.
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Ustav fyzikalni chemie (403)

USTAVNI KOORDINATOR
doc. Ing. Ondiej Vopicka, Ph.D.
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Fyzikalni chemie |
MISTO: A402

KOMISE
prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka (predseda)

Ing. Stépan Hovorka, Ph.D.
Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

o vev

Ing. Martin Ruzicka (Unipetrol)

PROGRAM
09:00 zahajeni

09:00 Bc. Tereza-Markéta Durddakova (M1, doc. Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.)

Studium objemového zbotndni polymernich membrdn z PDMS a PTMSP ve
smésnych pardch DMC a MeOH bezkontaktni metodou

09:20 Bc. Kristian Fénod (M1, doc. Ing. Ondiej Vopicka, Ph.D)

Polyvinylalkoholové hydrofilné separacné membrany: efekt polyakrylovej kyseliny
ako sietovacieho Cinidla na sorpéné viastnosti

09:40 Bc. Patrik Hanak (M1, Dr. Ing. Pavel Vrbka)

Vliv aditiva na limitni aktivitni koeficient ETBE ve vodé

10:00 Bc. Dominika Kolldrova (M2, doc. Mgr. Michal Farnik, Ph.D., DSc.)

Elektronmi indukovand chémia v hexafluoropropylén oxide

10:20 Bc. Adam Kovalcik (M1, Ing. Daniel Ondo, Ph.D.)

Kalorimetricka studie kolapsacniho procesu poly-N-isopropylakrylamidu ve
vodnych roztocich sodnych a guanidnych soli

10:40 Bc. Martin Kral (M2, Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.)

Studium tryptofanu pomoci pokrocilych technik vibrac¢ni spektroskopie a
nanoskopie
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11:00 Bc. David Palounek (M1, Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.)

Studium vlivu excitacni vinové délky na Ramanav a SERS signdl flavonoidi

11:20 Bc. Radek Tocik (M2, prof. Ing. Kvétoslav Ruzi¢ka, CSc.)

Kalorimetrickd studie vybranych chalkogenidi bismutu a antimonu

vyhlaseni vysledka
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Studium objemového zbotnani polymernich
membran z PDMS a PTMSP ve smésnych parach DMC
a MeOH bezkontaktni metodou

Bc. Tereza-Markéta Durddkova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Ondiej Vopicka, Ph.D.

Jednou z vyznamnych vlastnosti polymernich membran je botndni, které Ize vyjadfit jako
schopnost ménit objem v prosttedi separovanych latek. Znalost objemovych zmén mize
byt dilezita jednak pro navrh a konstrukci separacnich aparatur, jednak pro hlubsi
pochopeni struktury a vlastnosti polymer(i. Cilem této prace je kvantifikace botnani
dvou béiné pouzivanych polymerl pro membranové separace, kaucukovitého
polydimethylsiloxanu (PDMS) a sklovitého polytrimethylsilylpropynu (PTMSP), které Ize
vyuzit k separaci azeotropické smési dimethylkarbonatu (DMC) a methanolu (MeOH).
Botnani polymernich membrdn bylo méfeno bezkontaktni metodou a vyhodnocovano
pomoci obrazové analyzy. Tento zplsob pfinasi velkou vyhodu tim, Ze pfi ném
nedochazi k mechanickému namahani membran. Vysledkem prace je popis objemovych
zmén v prostredi Cistych latek, zejména pak v prostfedi smésnych par. Pro oba polymery
bylo zjisténo, Zze objemové zbotndani roste s aktivitou mérené latky, coz je v souladu
s vysledky sorpcnich experiment(l. Zarover,, shodné pro oba polymerni materialy,
zplUsobuje methanol mensi objemovou zménu neZ dimethylkarbonat. Botnani ve
smésnych parach nelze predpovédét na zakladé dat o botnani v parach jednoslozkovych.
Tato prace o botnani ve smésich proto pfinasi hlubsi vhled do problematiky.
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Polyvinylalkoholové hydrofilné separacné membrany:
efekt polyakrylovej kyseliny ako sietovacieho cinidla
na sorpcné vlastnosti

Bc. Kristian Fénod (M1)

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

Predmetom prace je studium sorpcie metanolu a dimetylkarbonatu v membranach
z polyvinylalkoholu zosietovanych polyakrylovou kyselinou. Aj napriek tomu, Ze su
membrany na baze zosietovaného PVA hodne vyuZivané pre separdciu hydrofilnych
latok (voda, alkoholy) zo zmesi s hydrofébnymi latkami, je pomerne malo znamy vplyv
sietovadiel na ich sorpéné vlastnosti. Pre Studium boli vybrané membrany z PVA
zosietované s PAA, pre ktoré boli v literatire najdene data pre pervaporacné delenie
zmesi azeotrop tvoriacej dvojice MeOH a DMC. Sorpcné izotermy boli namerané pri
30°C a 40°C gravimetrickou metédou s pouzitym McBainovej kremennej Spiraly. V praci
boli taktiez vyhodnotené difuzne koeficienty meranych latok v membranach. Namerané
sorpéné izotermy poukazuju na preferenénu sorpciu MeOH do vSetkych skdmanych
membran. Rovnako je z nich zrejmé, Ze so zvySujucim sa podielom PAA v membranach,
sorpcia i difuzivita MeOH rastie. Sorpéné izotermy boli dobre vystihnuté modelom
ENSIC, ktory predpokladd dva zakladné mdédy sorpcie — sorpciu na povrchu polyméru a
agregaciu sorbovanych molekdl. S rasticim obsahom PAA rastol podiel k,/ks, teda klesal
vplyv agregdcie, zatial o rastla afinita molekul k polymérnej matrici.
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Vliv aditiva na limitni aktivitni koeficient ETBE ve
vode

Bc. Patrik Handk (M1)

Skolitel: Dr. Ing. Pavel Vrbka

Palivova aditiva jsou latky, které napomahaji dokonalejsSimu spalovani motorovych paliv
a tim sniZuji emise ekologicky Skodlivych spalin. Dvé nejvyznamnéjsi palivova aditiva jsou
terc-butyl(ethyl)ether (ETBE) a dosud nejpouzivanéjsi terc-butyl(methyl)ether (MTBE).
Avsak tyto latky jsou ekologicky problematické, nebot bylo mezitim prokazano, Ze jsou
zdravi Skodlivé a ddle uz byly detekovany ve spodnich vodach. V této praci byla
stanovena teplotni zavislost limitniho aktivitniho koeficientu ETBE v Cisté vodé, nebot
limitni aktivitni koeficient malo rozpustnych latek je v uUzkém vztahu s jejich
rozpustnosti. Ddle byl studovan vliv anorganickych soli jako pfirodniho aditiva na
hodnotu limitniho aktivitniho koeficientu ETBE ve vodé, tzv. vysolovaci efekt. Mira
vysolovani je uréena tzv. Se€enovovou konstantou, kterd byla v této praci stanovena pro
ETBE v roztoku NaCl. Tato hodnota byla porovnana s hodnotou Seéenovovy konstanty
pro MTBE, ¢imz mohl byt posouzen vliv struktury rozpusténce na miru vysolovani.
Stanovenim limitniho aktivitniho koeficientu ETBE ve vodé s pfidavkem chloridu
alkalického kovu byl studovan vliv velikosti kationtu na hodnotu limitniho aktivitniho
koeficientu rozpusténce ve vodé.
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Elektronmi indukovana chémia v hexafluoropropylén
oxide

Bc. Dominika Kollarova (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Michal Farnik, Ph.D., DSc.

Fluorid sirovy (SF¢) sa v priemysle vyuZiva v elektrickych rozvadzacoch vdaka svojej
schopnosti zachytit volné elektrony. Tento plyn ma ale 23000-krat vacsiu hodnotu
potencidlu globalneho oteplovania ako CO,, ¢im vyrazne prispieva ku sklenikovému
efektu. Preto bolo cieflom tejto prace zistit, ¢i by mohol byt SFg vo vysokonapatovych
spinacoch nahradeny hexafluoropropylén oxidom (HFPQO). V naSom experimente sme
Studovali Ucinny prierez HFPO (C3F¢O) pre zachyt elektronov pomocou aparatury
disociativneho elektréonového zachytu, kde sa molekula zrdzala s volnymi elektronmy.
Reakcia zachytu elektronu viedla k vzniku docasného zaporne nabitého idnu
v excitovanom stave, ktory sa disocioval na neutrdlnu molekulu a stabilny zaporny ién,
ktory sme detekovali. Pre jednotlivé detekované fragmenty sme nasledne ziskali ich
ucinné prierezy, ktorych suma bola az 74-krat mensia ako hodnota Uéinného prierezu
SFs. To znamena, Zze HFPO nepredstavuje vhodnu ndhradu SFs do vysokonapatovych
spinacov. Pocas experimentu dochadzalo ale k silnej produkcii idonu F', ktory mal najvyssi
ucinny prierez z detekovanych idnov, ¢im nam otvoril cestu k Studiu polymerizacie
HFPO. Na zadver sme eSte previedli vypocty optimalizacie HFPO, vdaka ktorym sme ziskali
prehlad o tom, kde sa molekula stiepila.
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Kalorimetricka studie kolapsacniho procesu poly-N-
isopropylakrylamidu ve vodnych roztocich sodnych a
guanidnych soli

Bc. Adam Kovalcik (M1)

Skolitel: Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

Poly-n-isopropylakrylamid (pNIPAM) je termoresponzivni polymer majici dolni kritickou
rozpoustéci teplotu (LCST) v (Cisté vodé kolem 33°C. Tento polymer je schopen
interagovat dvojim zplUsobem, a to hydrofilné s vodou za tvorby rozbalené polymerni
struktury a hydrofobné sdm se sebou za tvorby zkolabované struktury. Pfechod mezi
témito dvéma strukturami a fakt, Ze jeho dolni kritickd rozpoustéci teplota je blizka
teploté lidského téla, ho zarazuje mezi potenciadlni kandiddty na nosic¢ |éCivych latek.
Cilem této prace bylo ziskat zakladni informace o termodynamickém chovani tohoto
polymeru ve vodnych roztocich soli. Kolaps polymeru byl studovan v roztocich siranQ a
thiokyanatd sodnych a guanidnych pomoci diferencni skenovaci kalorimetrie (VP-DSC).
Jelikoz kolapsaéni proces nelze popsat jednoduchym dvoustavovym modelem
modelovany jako soucty dvoustavovych procesid. Namérena kalorimetrickd data
celkového kolapsaéniho procesu (ndbéhova teplota a entalpie) pNIPAMu v zavislosti na
molalité a typu pridané soli jsou ve shodé s dostupnou literaturou a vysolovaci efekt
koreluje se strukturou soli.
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Studium tryptofanu pomoci pokrocilych technik
vibracni spektroskopie a nanoskopie

Bc. Martin Kral (M2)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Pro pochopeni biologickych systému je potfeba studovat tyto systémy na molekularni
urovni. Nejmodernéjsi metody vibracni spektroskopie umoznuji nedestruktivni a
neinvazivni studium ploch o submikronovych rozmérech a detekci stopovych
koncentraci vzorku az po detekci jednotlivych molekul. V této praci je zkoumadna
moznost vyuZiti povrchem a hrotem zesilené Ramanovy spektroskopie (SERS a TERS) a
skenovaci infracervené mikroskopie blizkého pole (SNIM) ke studiu interakci biomolekul
s povrchem plasmonickych kovl. V idealnim pfipadé lze z namérenych dat urcit zpUsob
interakce dané molekuly s pouzitym kovem. Jako vzorek byla vybrana aminokyselina
tryptofan nanesend na zlatém nanostrukturovaném povrchu. Nanostrukturovany zlaty
povrch byl pfipraven galvanickym pokovenim platinového plisku v [dzni obsahujici
dikyanozlatnan draselny. Tryptofan byl na substrat adsorbovdan z methanolického
roztoku této aminokyseliny. Vysledky ukazuji, Ze pouzité techniky jsou vhodné k detekci
nizkych koncentraci tryptofanu. Zaroven naznacuji, Zze tyto techniky je mozné pouzit
k vyzkumu a analyze dalSich aminokyselin, popfipadé také peptidl a bilkovin.

16um

-174.0 nm

1
0.0 Height Sensor 20.0 ym
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Studium vlivu excitacni vinové délky na Ramanav a
SERS signal flavonoidu

Bc. David Palounek (M1)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Signdl Ramanova rozptylu byvd zejména u barevnych latek casto prekryt silnéjsim
signdlem fluorescence. Re$enim tohoto problému mlZe byt zména excitaéni vinové
délky, nebo zesileni signdlu Ramanova rozptylu. V této praci byly pomoci Ramanovy
spektroskopie a povrchem zesilené Ramanovy spektroskopie (z angl. SERS) zkoumany 2
zastupci fluorescencnich a 2 zastupci nefluorescencnich flavonoidl. Povrchového
zesileni bylo dosaZeno adsorpci analytu z roztoku o koncentraci 10™ mol/l na povrch
elektrochemicky pozlaceného platinového terciku. Pro kazdy analyt byla méfrena
Ramanova a SERS spektra pfi uZiti 4 excitacnich vinovych délek od viditelné po blizkou
infracervenou oblast. Vysledky ukazuji, Ze Ramanova spektra se pfi uziti rGznych
excitaénich vlnovych délek li§i pouze v intenzité pozadi zplsobeného zejména
fluorescenci. V SERS spektrech byl pozorovdan mnohem mensi vliv fluorescence.
Povrchem zesilend Ramanova spektra kromé rlzné intenzity pozadi vykazuji i odlisny
spektralni prabéh zplsobeny odliSnymi mechanismy povrchového zesileni pro rGzné
excitacni vinové délky.
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Kalorimetricka studie vybranych chalkogenidi
bismutu a antimonu

Bc. Radek Tocik (M2)

Skolitel: prof. Ing. Kvétoslav RiZicka, CSc.

V predloZené praci jsou uvedeny nové namérené hodnoty tepelnych kapacit v pevném
skupenstvi (kalorimetry SETARAM uDSCllla, Perkin ElImer DSC 8500 a PPMS) pro vybrané
vrstevnaté chalkogenidy bismutu a antimonu. Konkrétné se jedna o sulfid bismutu (CAS
Reg. No: 1313758-50-7), tellurid bismutu (12068-70-1), selenid bismutu (1313614-27-5),
sulfid antimonu (1345-04-6), tellurid antimonu (1107553-90-1) a selenid antimonu
(1315-05-5). Chalkogenidy bismutu maji Siroké uplatnéni jako polovodi¢ové materidly a
v soucasné dobé se pouZivaji pfi vyrobé termoelektrickych generator(i a chladica.
Chalkogenidy antimonu jsou dobré polovodi¢e a jsou soucasti fotorezistord,
termoclankd nebo infracervenych a laserovych nastrojli. Hojné jsou vyuZivany jako
pfimési do termoelektrickych materidlG. Dostupna literarni data tepelnych kapacit byla
vtéto praci srovnavana spolu s nové namérenymi hodnotami. Vysledkem jsou
doporucéené hodnoty tepelnych kapacit v Sirokém teplotnim rozsahu od 2 do 393 K.
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09:00 Bc. Krystof Brezina (M1, prof. RNDr. Pavel Jungwirth, DSc.)

Improving Molecular Dynamics Simulations: Effectively Accounting for Electronic
Polarization in Non-Polarizable Force Fields

09:20 Bc. Jifi Janek (M1, prof. RNDr. Jiti Kolafa, CSc.)

Modifikace prediktoru Gearovych integracnich metod pro dosazZeni lepsi casové
reverzibility

09:40 Bc. Radka Kittova (M2, prof. RNDr. et Bc. Petr Slavic¢ek, Ph.D.)

MD simuldcie vodnych kvapdciek a ladikov v kondenzovanej fdaze
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Nukeace vody a argonu pfi supersonické expanzi
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Improving Molecular Dynamics Simulations:
Effectively Accounting for Electronic Polarization in
Non-Polarizable Force Fields

Bc. Krystof Brezina (M1)

Skolitel: prof. RNDr. Pavel Jungwirth, DSc.

Simulations of molecular dynamics (MD) are a computational method of modelling
chemical systems at molecular resolution. The atomic motion within a MD simulation is
described by classical mechanics. While this description offers computational efficiency
and high descriptive quality, it runs into issues when facing problems of quantum
nature, which is not containted in the classical description. One such issue is the
electronic polarization, i.e. the rearrangement of electron clouds of atoms upon
interaction with external electric fields. Therefore, ion-ion interactions are weakened in
the condensed phase due to the electronic polarization of the solvent. These effects are
not captured by standard MD simulations and appropriate corrections are necessary to
obtain correct interactions. The Molecular Dynamics in Electronic Continuum (MDEC)
method deals with the issue of electronic polarization in a mean-field manner. It
approximates the dielectric solvent environment as a homogenous continuum, which
allows one to simply scale the charges of the ions by a given factor (for water this factor
is approx. 0.75) and obtain correct interactions. This work contains the basics of the
MDEC theory and a few illustrative cases of its implementation and use in the usual MD
practice.
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Modifikace prediktoru Gearovych integracnich
metod pro dosazeni lepsi casoveé reverzibility

Bc. Jifi Janek (M1)

Skolitel: prof. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.

Numerické metody pro feSeni obycejnych diferencidlnich rovnic druhého fadu jsou
hlavnim matematickym ndstrojem molekularni dynamiky (MD). DUlezitou tfidou téchto
metod jsou metody typu prediktor—korektor. Hlavni nevyhodou pfi jejich pouziti pro
integraci Newtonovych pohybovych rovnic je jejich casova ireverzibilita, kterd se
projevuje tim, Ze se v prlbéhu simulace nezachovdva energie. Hlavnim cilem této prace
je dosadhnout lepsi Casové reverzibility vhodnou upravou prediktoru a korektoru
Gearovych metod ¢tvrtého, patého a Sestého fadu s prihlédnutim ke stabilité takto
vzniklych metod. V predeslé praci jsem ukdzal, Ze tento cil neni dosaZitelny prostou
zménou poslednich koeficientll korektoru. V této praci ukazu, ze zlepseni Ize dosdhnout
komplexnéjsimi zménami korektoru, které lze odvodit na zdkladé pozZadavku na
zachovani radu metody. Testy provedené na harmonickém oscilatoru a jednoduchém
MD systému slozeném z 16 atom( argonu ukazuji, Ze nové metody vedou za cenu
ponékud mensi stability k lepSimu zachovani energie.
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MD simulacie vodnych kvapociek a ladikov v
kondenzovanej faze

Bc. Radka Kittova (M2)

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

Motivdciou pre studium kvapiek a ladikov o konecnej velkosti su jej unikatne vlastnosti
v porovnani s klasickou kvapalnou vodou. Cielom mojej prace je Studovat chovanie a
vlastnosti vodného/ladového jadra v reverznych micelach, ktoré predstavuju unikatne
médium poskytujuce Siroké vyuZitie v réznych odvetvi chémie. K tomuto Studiu som
vyuZila program Gromacs, ktory predstavuje univerzalny balik pre vypocty klasickej
molekulovej dynamiky s vyuZitim TIP4P/2005 silového pola. Zo simulacii systému
kvapalnej vody a hexagonalneho ladu vo vdkuu a v pritomnosti chloroformu bol uréeny
bod tuhnutia pre kvapalnd vodu v danom silovom poli a taktiez bol zisteny rozdiel
v spravani v zavislosti na pritomnosti chloroformu. Vlastnosti vodného/ladového jadra
boli sledované o réznych velkostiach, z ktorych vybrané boli dve a to o pocte molekul
ladového jadra 55 a 212 a tie sme dalej sledovali pri réznych teplotach. Schopnost
udrzatelnosti a pripadnej dalSej krystalizacie ladového jadra poskytuje potrebné
informacie k studiu kvapocok a ladikov o konecnej velkosti v reverznych micelach, kde je
taktieZ ciefom v suvislosti s experimentalnymi NMR meraniami objasnit formaciu ladikov
vo vnutri miciel z kvapalnej vody o konecnej velkosti.
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Nukeace vody a argonu pri supersonické expanzi

Bc. Martin Klima (M1)

Skolitel: prof. RNDr. Ji¥i Kolafa, CSc.

Tato prace se zabyva studiem nukleace v molekulovych paprscich. Experimentalné jsou
tyto paprsky realizovany expanzi plynu do vakua. Plyn prochdzi tryskou, ochlazuje se pod
bod tuhnuti a nukleuje za vzniku klastr(i riznych velikosti a tvarl. Experimentalni data
naznacuji, ze takto ptipravené klastry mohou mit nepravidelny tvar. A pravé ovéreni
pravdivosti této domnénky prostfedky molekuldarni dynamiky je hlavnim cilem této
prace. Celd MD simulace je realizovana v periodickém simulaénim boxu s konstantnim
poctem molekul. Box v pribéhu simulace méni sv(ij objem, a to na zadkladé zavislosti
hustoty na cCase. Ta je pfedem vypoctena za predpokladu idediniho chovani plynu.
Zména objemu boxu kopiruje proudéni tryskou a naslednou expanzi do vakua. Po
skonceni simulace je zpétné vypocten celkovy tok hmoty simulaénim boxem. Ten ma byt
konstantni. V typickém pripadé tomu tak ovsem neni, nebot expandujici plyn se nechova
idedlné. Je tedy tfeba provést korekci prlibéhu hustoty a zopakovat simulaci. Cyklus je
opakovan, dokud neni celkovy tok konstantni. Z vysledk( simulaci je vypocten primérny
priény prarez a velikost klastrd. Tyto hodnoty jsou porovnavany s experimentalnimi daty
poskytnutymi skupinou M. Farnika z Ustavu fyzikdlni chemie Jana Heyrovského
Akademie véd Ceské republiky.
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Efektivni pristupy k modelovani absorpcnich spekter:
(E)- a (Z)-azobenzen

Bc. Jaroslav Sita (M1)

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

Ve své praci se zabyvdam testovdanim novych ptistupl k efektivnimu modelovani
absorpcnich spekter na prikladu azobenzenu. Azobenzen je fotochromni molekularni
prepinac, coZz znamena, Ze pfi ozareni svétlem o urcitych vinovych délkach pfechazi mezi
dvéma izomerniho strukturami. Ve spolupracujici laboratofi doc. Hegera z Masarykovy
univerzity v Brné neddvno naméfili vysoce presna absorpcni spektra (E)- i (Z)-
azobenzenu, kterd naznacovala nesoulad s pfedchozimi daty. Ddle jimi byla zméfena i
teplotni zdavislost absorpcéniho spektra, pricemz diferenéni spektra vykazovala vibraéni
strukturu. Tyto vysledky se mi podafilo v dobré shodé s experimentem zreprodukovat
pomoci metod teoretické chemie. Na téchto vysledcich testuji modelovani diferencnich
veli¢in pomoci konceptu prevahovani absorpéniho spektra. Zde diskutuji dvé aplikace
tohoto pfistupu. Prvnim je prevahovani absorpcniho spektra z jedné teploty na druhou.
Pfi pouZiti tohoto konceptu je mozné usetfit mnoho vypocletniho casu spojeného
s vypoctem spekter pfi rliznych teplotach. Druhym pfistupem je prevahovani metody,
pomoci které je spektrum modelovdno. To umozZiiuje pouziti delsi trajektorie
molekulové dynamiky ziskané obecné horsi a vypocetné levnéjsi metodou pro dostani
spektra na Urovni vypoctené kvalitnéjsi metodou.
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Fotodynamické simulace experiment( s laserem
v kontinudlnim rezZimu

Bc. Jifi Suchan (M2)

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

Teoreticky popis fotochemickych reakci umoznuje lepsi porozuméni déjlim, probihajicim
napriklad v nasi atmosfére. V této préci si kladu za cil posunout metodiku v této oblasti
navrzenim nového pristupu: molekuldrni dynamiky s podminkou konstantni excitacni
energie. Aplikaci této podminky jsem schopen ziskat pocatecni stavy odpovidajici
staviim v laserovych experimentech o presné vinové délce/energii paprsku. Metodu
testuji a aplikuji na pfipadu freonu 12. Diskutovany jsou zajimavé trendy, vyvstavajici
z této podminky. Ddle provadim fotodynamické simulace a srovnavam ziskana spektra
vUci obvyklym metoddm a experimentu.
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Chromophores for Singlet Fission

Bc. Alexandr Zaykov (M1)

Skolitel: RNDr. Zdenék Havlas, DrSc.

In the prelude, a brief explanation of singlet fission phenomenon and its electronic
aspects between two molecules of a chromophore is outlined and is continued with a
short review of an approach to approximatively evaluate square of the matrix element,
which is a part of Fermi’s golden rule, through frontier orbitals model. This approximate
approach permits us to search for local maxima of the said square of the matrix element
that represent the optimal mutual disposition of two molecules for singlet fission. For
these optimal structures, it also allows us to evaluate intermolecular interactions that
could lead to Davydov splitting or too excessive binding between the monomers, both
of which could affect the phenomenon detrimentally. The end of the overture also
partially covers the latest advances in the model. The pinnacle is the transformation of
the gained knowledge from the calculation of 7,14-diphenyldiindolo(3,2,1-de:3',2',1'-
ij1[1,5]naphthyridine-6,13-dione, so called Cibalackrot, using a Fortran written program
and the past knowledge of synthesis of its derivatives into a concrete look of a molecule
that could support the phenomenon - therefore, the setting up and the later
achievement of a synthetic goal.
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09:20 Stanislav Chvila (B3, prof. RNDr. et Bc. Petr Slavic¢ek, Ph.D.)

Reaktivita v tripletnim stavu v chemii atmosféry

09:40 Jan Postulka (B3, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)

Molekuldrni model organickych aerosoli: teoretické studium klastri pinenu a

vody

10:00 Ondrej Kolin (B3, doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.)

Rovnovdha kapalina-pdra ve vodnych roztocich y-butyrolaktonu a y-

valerolaktonu
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Radikalové kationty v difuznich interstelarnich
pasech: modelovani spekter

Michal Belina (B3)

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

Radikdalové kationty polycyklickych aromatickych uhlovodik(i jsou horkymi kandidaty na
puvodce tzv. difuznich interstelarnich pasd. BohuZzel podminky pro ziskani
experimentdlnich dat jsou znacné slozité, ve své praci se proto snazim o ziskani spekter
s vyuzitim teoretickych metod. K tomu vyuzivdm metod ab intio molekulové dynamiky
kombinované s pokrocilymi pfistupy modelovani excitovanych stavi. Teoretické studium
radikdlovych kationtl je ndroc¢néjsi kvlli jejich elektronové stukture a je nutné pouZit
odlisné vypocetni metody neZ pro neutrdlni molekuly. Ve své praci predkladam srovnani
experimentdlnich spekter s teoretickymi pro méné narocné metody, u nichz je oviem
riziko vys$si tzv. spinové kontaminace jako ukazatele jejich nevhodnosti. Dale zkoumam
aplikovatelnost naroc¢néjsi metody FOMO-CASCI a srovnavam ziskana spektra. V dalSim
pokracovani prace bych chtél modelovat spektra vétSich molekul, véetné radikalového
kationtu fullerenu C60+, ktery byl identifikovan jako jedna z molekul v difuznich
interstelarnich mracnech.
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Reaktivita v tripletnim stavu v chemii atmosféry

Stanislav Chvila (B3)

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

Chemie atmosféry je v poslednich letech predmétem podrobnych studii nejen kvdli
zvySenému zajmu o sledovani klimatickych zmén. Tato prace si klade za ukol vymezit
prostor dalSimu teoretickému zkoumani chemickych reakci, na nichz se podileji do
tripletniho stavu excitované species, at uz jako reaktivni ¢astice nebo jako reagenty.
Klicovou molekulou je pro toto zkoumdni 6-karboxypterin, vyznamny produkt degradace
biomolekul, jenZ se v dfive provedenych studiich ukazal byt u¢innym fotosensitizatorem
podilejicim se na mnoha reakcich, jejichz energetickym zdrojem je svétlo. Jeho vlastnosti
vypoctené za pomoci kvantové chemickych metod, at uZz jeho struktura v rliznych
nabojovych stavech, jeho redoxni potencidl v tripletnim stavu ¢i jeho absorpéni
spektrum v rlznych excitacnich stavech, slouzi jednak jako benchmark, druhak jako
zdroj experimentdlné obtizné ziskdvanych dat. Srovnanim s dostupnymi
experimentdlnimi daty je provéfena vhodnost pouzitych metod vypocetni chemie
s uvazenim jejich prfesnosti a vyuzitelnosti pro dalsi vyzkum.
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Molekuldrni model organickych aerosoli: teoretické
studium klastrd pinenu a vody

Jan Postulka (B3)

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

Aerosoly hraji velkou roli pti tvorbé oblak a srazek. Vyznamnym vlivem aerosoll na
srazky je nukleace na kondenzacnich jadrech, kterd neni jesté uspokojivé popsana.
Spole¢né s Laboratofi molekulovych klastréi UFCH JH AV CR se proto v&nujeme studiu
ionizace klastrd a-pinenu s molekulami vody. V Laboratofi molekulovych klastréi UFCH
JH AV CR byla méfena hmotnostni spektra klastr(i po ionizaci. Z experimentélnich dat
vyplyva, Ze mezi vodou a ionizovanym pinenem dochazi k pfenosu ndboje. Pomoci CDFT
vypocta jsem zjistil, Ze tento prenos ndboje neni zplsoben prenosem elektronu, nybrz
pfenosem protonu z ionizovaného pinenu na klastr vody, ktery je k nému vazan. Tuto
domnénku jsem potvrdil pomoci optimalizacnich vypoctl geometrii zkoumanych klastra.
Ziskana data ukdazala, Ze ochota systému k prenosu protonu roste s poctem vazanych
molekul vody. Dosavadni vysledky mé prace uspokojivé vysvétluji experimentdlni data
naméfena na UFCH JH AV CR a poslouzi k daldimu studiu pinenového klastru jako
kondenzacniho jadra pro tvorbu srazek.
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Rovnovaha kapalina-para ve vodnych roztocich y-
butyrolaktonu a y-valerolaktonu

Ondrej Kolin (B3)

Skolitel: doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

V této praci byla provedena presnd méreni aktivity vody v systémech voda + y-
butyrolakton a voda + y-valerolakton pfi 298.15 K. Ziskané zavislosti aktivitnich
koeficientll vody na slozeni byly korelovany rGznymi modelovymi vztahy; nejlepsi
vysledky poskytla Wilsonova rovnice, kterd vystihuje data v ramci experimentdlni
nejistoty. S cilem predloZit uceleny popis rovnovah kapalina-para téchto systémi
v SirSim oboru teplot, byla namérend aktivitni data korelovana spolu s dostupnymi udaji
o termalnich veli¢indch (dodatkovd entalpie a rozpoustéci entalpie laktonu
v nekonecném zfedéni) rozsifenou Wilsonovou rovnici s teplotné zavislymi parametry.
Tato korelace poskytuje nejen dobry simultdnni popis zahrnutych dat, ale jak
dokumentuji porovnani s literarnimi izobarickymi mérenimi rovnovah kapalina-para a
kapalina-pevna faze, i spolehlivé extrapolace aktivitnich koeficientli do oblasti vyrazné
vysSich i nizSich teplot. V praci byly ddle kriticky zhodnoceny literarni informace o tlacich
nasycenych par cistych laktonl a predlozeny jejich doporucené teplotni zavislosti.
Redena byla té7 otazka azeotropického chovani systému voda + y-valerolakton: nase
vypocty ukazuji, Ze limitni relativni tékavost laktonu roste s teplotou a azeotropie
nastava v tésné blizkosti normalniho bodu varu vody.
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Moznost pouziti viskozity pro stanoveni koncentrace
sodium dodecyl sulfatu ve vodeée

Andrea Pavlikova (B3)

Skolitel: Ing. Alena Randova, Ph.D.

V mnoha oborech je dllezZité casto stanovit jednoduSe mnoZstvi detergentu ve vodé. Pro
urceni kritické micelarni koncentrace muze byt vyuZito naptiklad méreni viskozity, které
lze provadét s vétsi citlivosti na teplotu nez méfeni povrchového napéti. K méreni byl
pouZit rotacni viskozimetr Anton Paar Stabinger. Z naméfenych hodnot byla uréena
kritickd micelarni koncentrace tenzidu. Ta byla nasledné porovnana s tabulkovymi
hodnotami. Prace je konkrétné zamérena na sodium dodecyl sulfat (SDS) jako povrchové
aktivni latku. Tato a dalsi povrchové aktivni latky jsou soucasti naseho kazdodenniho
Zivota, protoZe se s jejich ucinky setkdvame v radé procesd jako prani, myti podlah a
nadobi, nebo v Samponech a pénach do koupele. Teprve dosazeni kritické miceldrni
koncentrace zajistuje kvalitni provedeni téchto procesli. Z tohoto divodu je znalost
kritické miceldrni koncentrace dilezita.
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Rozpustnost CO, v iontovych kapalinach saturacni
metodou

Stépan Tvrdy (B3)

Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

Koncentrace oxidu uhli¢itého v zemské atmosféfe roste i vlivem lidské cinnosti.
Mnozstvi tohoto plynu uvolnéné do ovzdusi Ize snizit kupfikladu jeho zachytavanim pred
vypousténim emisi do atmosféry a jeho ndslednym uskladnénim nebo dalsSim vyuzitim.
K tomu ucelu mohou pomoci iontové kapaliny, které vykazuji vysokou rozpustnost oxidu
uhli¢itého a jsou proto zkoumany jejich absorpéni vlastnosti. V ramci této prace byla
mérfenim  rozpustnosti CO, v iontové kapaliné [hmim][Tf,N] (1-hexyl-3-
methylimidazolium bis(trifluoromethanesulfonyl)imide, doporuceny standard pro tato
méreni) a porovnanim s literdrnimi daty ovérena funkénost a presnost aparatury
sestavené na Ustavu fyzikdlni chemie pFi teplotach 25, 50 a 70°C do tlaku 1,1 MPa.
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Measurement of kla in pilot-plant stirred vessels

Bc. Tommaso Arduini (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Fermentation is a unit operation based on mass transfer from a gas phase to a liquid
one. So, one key parameter required to study of this process is the volumetric mass
transport coefficient. It is possible to calculate it with empirical correlation, based on
geometrical and physical characteristics of the system considered. In order to create this
kind of correlations, several measurements are required: a pilot-plant vessel was used
for this purpose. Data for two and three impellers in different type combination, also
with different diameters on the common shaft, was taken in order to guarantee a large
validity range of the results. Usually, k,a correlations are based on gassed power input
and superficial gas velocity. We tested several correlation types, evaluated their
empirical parameters and proposed the correlation shapes suitable for fermenter
design, operating and scale-up. The difference between the measured kla and the
predicted one with a correlation is expressed through the standard deviation. In
particular this correlation show the Ilowest standard deviation: kla =
0,0055*(P/V)*0,7073*vs"0,4748 (1) SD = 28,9 % The Figure 1 below shows the
difference between the measured values and the predicted one: Figure 1: Comparison
of measured and predicted k;a for correlation 1.
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Synthesis and Characterization of Sio, Nanoparticles
Using Microfluidics
Aliye Hazal Koyuncu (M1)

Skolitel: Ing. Viola Tokarova, Ph.D.

In recent years, there has been increasing demand for using nanoparticles in biomedical
studies. These applications can only be successful with a high degree of control over the
process parameters. Nucleation phase and growth of nanoparticles, desired size
distribution of particles and their morphology are main objectives of a synthesis
process. For further use of nanocarriers towards targeted cells or tissue, the surface
modification of nanoparticles is the next step. The aim of this work is the production of
uniform silica nanoparticles by the continuous microfluidic system. Silica nanoparticles
are produced based on Stober process in a microchip prepared from PDMS
(Polydimethylsiloxane) by a standard soft lithography method. The dispersed phase of
the system forms ethanol with reagents (ammonia and TEOS) and the continuous phase
is fluorinated oil FC-40. The surface of all microfluidic channels is modified with a
silanizing agent (1H,1H,2H,2H-perfluorodecylsilane). Final particle size and morphology
are analysed using SEM (Scanning Electron Microscope), TEM (Transmission Electron
Microscope) and DLS (Dynamic Light Scattering) are used.
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Dynamic behaviour of Urea-Urease system in a
membrane reactor

Gerson Martinez (B3)

Skolitel: Ing. Franti$ek Muzika,Ph.D.

The objective of this research is to assess the pH dynamic behaviour of Urea-Urease
system in a membrane reactor by varying pH of stock solutions, flow rate and
concentrations of urea and urease solutions. The urease performs enzyme-catalyzed
hydrolysis of urea under acidic conditions to yield ammonia and CO2. The membrane
reactor consists of the main reactor, where the urease with specific pH is fed and the
flow-through reservoir, where urea with specific pH is fed. Both the reactor and
reservoir were coupled via dialysis membrane Spectra/Por 7 MWCO:1000, both the
reactor and reservoir were stirred at 1050 rpm, the pH was monitored using a pH
electrode immersed in the reactor part. The system was closed to the atmosphere.
According to work of Bansagi, Jr. et al., (2014), J. Phys. Chem. B 118, 6092-6097, pH
oscillations can occur in a membrane system loaded with urease when ratio of
permeances of H+ ions and urea is between 3.3 and 20 towards the H+ ions. Our
measurement shows the membrane have unequal permeances for both H+ and urea,
the ratio is 2.7 towards the H+ ions. Parameter space has been mapped by marking
multiple stationary states and oscillatory regions. pH oscillatory behavior has been
found with the difference between minima and maxima ~1.2 pH units.
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Density functional theory as a tool for a calculation
of I-g interface properties
Bc. Maria Minichova (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Interfacial properties can be often difficult to measure. An alternative approach is to
derive all missing information about interfaces from thermodynamics in a self-
consistent manner. Density functional theory (DFT) is a powerful tool enabling to
calculate thermodynamic properties. The theory works with energy functionals of
density functions distributed along spatial coordinate(s). Subsequent minimization of
this functionals lead to finding the density profiles which are starting points towards
physical properties of systems such as surface tension, etc. In this work we simplified
the description of one-component system with (l)-(g) interface as a spatially one-
dimensional problem employing Van der Waals equation. DFT was applied to the
mentioned system in order to find density profiles. Further steps involved numerical
solution of boundary value problem for the nonlinear second order differential
equation. As this work is a familiarization with the DFT theory the next step will be a
closer approach to real systems and thus a three-dimensional model with a more
accurate description of state behaviour of two-component systems to find desired
interface properties and thus to participate in a building of the self-consistent model for
foaming and other applications.
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Effect of shell thickness on the properties of fractal
aggregates created by physical locking

Bc. Boleslav Zahradnik (M2)

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

In this work, porous microparticles, so called microclusters, were prepared by
aggregation of polymeric primary particles under completely destabilized conditions.
The polymeric nanoparticles have core-shell structure, where the core is formed by
highly crosslinked polymethyl methacrylate and the shell is formed by mixture of
polymethyl methacrylate and polybutylacrylate, resulting in different mechanical
properties of core and shell. The soft character of the shell increases the adhesion of the
nanoparticles, resulting in variable mechanical strength of formed microcluster. Main
goal of this work was to investigate impact of operating conditions on the mechanical
properties of these microclusters. Parameters included in the work are temperature,
stirring speed and shell thickness. Analysis of the microcluster properties was done by
static light scattering. Creating of microclusters by physical locking method over the
chemical polymerization method has several advantages like reduction of aggregation
time, reduction of the need to use chemicals and higher flexibility of the process.
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Manufacturing of tablets containing two APIs by
FDM 3D printing

Adam Wanék (B3)

Skolitel: Ing. Maté&j Novak

3D printing is nowadays fast-growing sector with high perspective in pharmaceutical
industry. Large number of pharmaceutical companies is trying to enlarge their
traditional ways of producing drugs with techniques based on 3D printing, especially
FDM 3D printing (Fused deposition modeling). First achievements were already reached
and the first 3D printed drug called Spiritam is available in the USA. The goal of this work
is to print tablets by commercial FDM printer that will contain two active
pharmaceutical ingredients (APIs). Main advantage of such tablet is dissolution kinetic
controlled by designed porosity and internal surface area of the tablet. The spatial
concentration of the API in the tablet is also well defined according to required
treatment. As a printing material, the FDM 3D printers use filaments that are produced
by hot-melt extrusion technique. Mixture of carrier polymers, APl and plasticizers were
melted together in nozzle of an extruder to produce homogenous filament. Filaments
were analyzed and results were compared with fully printable referent filament
(obtained from previous project). In the final step two filaments (containing different
API) will be used to print a tablet according to model designed in AutoCAD software.
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Dissolution Kinetics of Poorly Soluble Injectable
Suspension

Bc. Erik Sonntag (M1)

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

Sustained release injectable suspensions (also called “nanoparticle depot systems”) are
relatively new phenomenon in clinical practice. Compare to the conventional treatment
methods, these dosage forms provide a number of benefits such as: lower frequency of
administration, blood level remains within therapeutic range, etc. These suspensions
may be administered in the form of a poorly soluble drug and the release time of the
Active Pharmaceutical Ingredient (API) of such medication is dependent on the particle
size and the specific surface area of drug particles. The conversion from the insoluble
drug to the soluble API occurs through natural mechanisms of the human body
(enzymatic hydrolysis). In drug development, it is very important to have reliable
method how to evaluate drug dissolution profile in in vitro conditions before clinical
trials on animals and humans. For this purpose we have developed a dissolution method
that can provide the data of dissolution kinetics. Within this method a parametric study
on the laboratory mill was carried out that allows us to prepare suspnesions of defined
particle size distribution, two analytical methods (HPLC an LC-MS) to determine
concentration of APl and prodrug were created and a sample preparation procedure
was designed.
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Preparation of graphene/polyaniline
nanocomposites

Tereza Bautkinova (B3)

Skolitel: Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

Graphene has received considerable attention in recent years due to its remarkable
thermal, electrical and mechanical properties. Its large surface-to volume ratio makes it
a promising option as a filler for polymers. But synthesis of true monolayer graphene
provides considerable challenges and can also be extremely costly, therefore an
oxidised derivative of graphene - graphene oxide, has attracted attention due to its
relative ease of preparation. The functionalities (like hydroxyl, carboxyl, carbonyl and
epoxy) also support the uniform distribution of rGO nanosheets in a polymer matrix.
Polyaniline is perhaps the most extensively studied conductive polymer due to its
relatively simple synthesis, environmental stability, economic viability and its chemical,
electrical and optical properties. Combining the excellent properties of graphene with
the advantages of polyaniline aims to improve many of the properties of the resulting
composite material which might find variable applications for example in
supercapacitors, flexible sensors or materials for CO, capture.
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Synthesis of magnetic nanoparticles for remotely
controlled PCR reaction

Bc. Ivana Pivarnikova (M2)

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

Owing to their exceptional properties, magnetic iron oxide nanoparticles (MIONs) serve
promising applications in molecular biology and biomedical research. Currently, one of
the objectives is to investigate the conjugation of MIONs with nucleic acid molecules
(DNA/RNA). Such systems can be significant for progress in applications including
detecting molecules at very low concentrations or manipulation and targeting by
external magnetic field. One of the important techniques in molecular biology is the
polymerase chain reaction (PCR), which allows in vitro reproduction and amplification of
DNA sequences using DNA polymerase. The combination of MIONs with PCR can have
beneficial but also inhibitory effect on the reaction. MIONs are widely used due to their
low toxicity, physicochemical stability and ease of preparation. In presented work,
dextran coated MIONs were prepared by co-precipitation method and characterized by
Dynamic Light Scattering, Transmission Electron Microscopy and Fourier Transform
Infrared Spectroscopy. Their heating properties were measured by Radio Frequency
heating (RF). Finally, MIONs were used in PCR reaction to define the conditions for an
effective PCR in the presence of MIONs and regulate the temperature cycles for PCR by
RF heating.
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Pseudo-peptide Grafted Magnetic Nanoparticles

Bc. Jan Hasa (M1)

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

One of the recent challenges drug delivery systems are fronting is endosomal escape
which can be prevented by co-delivery of endosomolytic pseudo-peptidic polymers. Co-
delivery can be facilitated via various means such as loading the polymer directly inside
a carrier or grafting the polymer on the surface of the delivery system components. Our
focus turned to magnetic nanoparticles which can be employed in drug delivery systems
as carriers, release triggers, contrast agent in magnetic resonance or for navigating the
drug delivery system by magnetic field. In this work, a method of preparation of
magnetic nanoparticles grafted with endosomolytic PP75 is described. Firstly, the
surface chemistry that facilitates the grafting was studied and a standard operating
protocol was optimized. The influence of the preparation method on the size
distribution, colloidal stability, zeta-potential and pH responsiveness of the particles was
studied.
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Phagocytosis
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Clathrin/caveolar 000 o)
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(157) N.Oh:J. H. Park. Endocytosis and exocytosis of nanoparticles in mammalian
cells. International Journal of Nanomedicine 2014, 9 Suppl 1,51-63
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Particle Size Effect on Release Kinetics of Drug From
Suspension

Suada Dukaj (M2)

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

Intramuscular depot formulations are considered as a way of providing constant plasma
levels of a drug over extended periods of time and improving patient compliance. The
principle of a depot formulation in the form of a suspension is based on the
intramuscular injection of a poorly water-soluble drug, whereby the particles gradually
dissolve and release the drug into systemic circulation. One of the modalities to improve
the efficiency of a sustain release injectable suspensions of a poorly soluble drug into
systematic circulation is to control the particle size distribution of the formulation. It is
the main key parameter which controls the kinetic release of a drug delivery system.
The aim of the present study is to investigate the properties of different size fractions in
order to delineate how particle size governs the release profile. In order to describe the
behaviour of single particle in drug dissolution, Noyes — Whitney equation was used to
develop a mathematical model. This model will be used to extend the prediction of
mono particle size class and later for the whole particle size distribution for
understanding the mechanism and designing of drug release particles.
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Effect of granulation process parameters on the
dissolution of IBU-lactose formulations

Vladimir Némec (B3)

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

The aim of the study is to create a method, which allows the processing of a powder
mixture of ibuprofen and lactose by high shear granulation in a laboratory scale
granulator. Mapping of the parametric space and optimization of the granulation
process are two crucial points, thus various experimental set-ups will be examined (i.e.
batch volumes and different impeller speed). Granules will be prepared from different
size fractions of ibuprofen and lactose. Powders for granulation will be prepared by
sieving and the chosen fractions will be used for the size effect study. The produced
granulate will be characterized by measuring particle size distribution, liquid to solid
ratio necessary for achieving a properly granulated batch, and granule strength. The
granulated powders will serve as a material for a further study of granule
microstructure, content uniformity, dissolution and tabletting.
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Design of micro-reaction apparatus for continuous
synthesis of silica particles

David ZGza (B3)

Skolitel: Ing. Tokdrova Viola, PhD.

Silica particles are subject of intense research in the last 20 years especially, because
they are thermally and chemically stable and can be prepared in various shapes and
sizes with a porous structure. One of the possible utilizations is their use as drug carriers
for an oral drug delivery where some variants are FDA approved. However, usual batch
preparation methods of silica with high porosities usually lead to polydispersity of final
particles. Transferring the synthesis into a flow-through device with higher control over
hydrodynamic conditions could lower the polydispersity and provide a continuous
production process. This can be done using a CSTR, a plug-flow reactor or even a
microfluidic chip. However, it is necessary to take into account a wide spectrum of
parameters that needs to be set, such as reaction stoichiometry, reaction time and
hydrodynamic conditions. In this work, a system for continuous preparation of silica
microparticles with high porosity (800 mz/g) is designed and tested. After considering all
aspects described above, several reactor designs are proposed and 3D printed from ABS.
Synthetized silica microparticle in purposefully-designed reactors are characterized by
optical microscopy, scanning electron microscopy and static light scattering.

14 40 SEI

Figure 1: A) Reactor design being 3D printed. B) SEM image of broken silica particle
with visible core-shell strucutre.
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Retardation of API dissolution by formulation
approaches

Bc. Sarah Akhlasova (M1)

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

The goal of generic pharmaceutical development is a production of dosage form
bioequivalent with original drug product. Mostly, alternative solid form (polymorph or
amorphous form) of active pharmaceutical ingredient (API) is used, due to the patent
protection of the original. Various solid forms differ in physical - chemical properties,
e.g. in dissolution behavior of API, which is one of the most important properties of the
drug product. Fast API dissolution can lead to the failure of the developed prototype in
bioequivalence study and moreover endanger patient safety. Thus, there is a need to
retard the dissolution rate of API, if chosen API solid form has faster dissolution than is
required. In this work, the retardation is done by appropriate formulation of the drug
product. Polymers with promising properties for retardation were chosen and
simulation of wet granulation with APl in small scale, followed by the dissolution of
granulates to study polymers capability of retardation was performed. Later, various
technologies of manufacturing of drug product — direct compression, roller compaction,
high—shear and fluid bed granulation were studied to determine the impact of the
technology on the retardation. So far, some of the polymers showed the retardation of
API dissolution.
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In situ drug amorphisation by microwave irradiation
stabilized by mesoporous silica

Bc. Jakub Muzik (M2)

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

A common issue in the pharmaceutical industry is low solubility and dissolution rate of
Active Pharmaceutical Ingredients (APIs). The dissolution rate might be significantly
enhanced by changing state of the matter from crystalline to amorphous one. Carriers
or stabiliser such as polymer or porous materials, which can absorb or lock the
molecules of APl in its structure, are used to keep amorphous state of the APl. Powders
composed from ibuprofen as model APl and mesoporous silica micro-particles as a
carrier were experimentally investigated for in situ amorphization of ibuprofen by
microwave (MW) radiation. As a source of microwaves commercially available MW oven
was used and characterized. The MW power input and composition of the tablets
(excipients/ibuprofen) were tested with respect to the melting point of ibuprofen
(78°C). The changes of the crystalline structure before and after MW treatment were
analysed by X-Ray Diffractometry (XRD) and Differential Scanning Calorimetry (DSC).
Dissolution profiles of samples were evaluated by HPLC. Scanning electron and optical
microscopy were used for the particle structure characterization. For further scale-up
fabrication a fluid amorphiztor was constructed and experimentally tested.
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Continuous spray drying with variable inlet
formulation - design and optimization

Bc. Vojtéch Klimsa (M2)

Skolitel: Ing. Ondfej Kadpar, Ph.D.

Spray drying is one of the most known unit operations for the production of powder
materials and because of short contact times also one of least likely to damage heat-
sensitive components. Therefore, it is widely used in pharmaceutical and food industry.
The focus of this study is to design and optimize a system that converts conventional
batch-wise spray drying operation into continuous one with the minimal risk of product
cross-contamination. The proposed set-up allows time-efficient screening of products
with various composition. For this task, a custom designed valve was developed along
with a procedure allowing effective cleaning of separation cyclone during the run.
Finally, the experiment was carried out to demonstrate the feasibility of modification
and degree of cross-contamination across all sample fractions.
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Predkoncentrace a separace v mikrofluidnim Cipu s
gradientem elektrického pole

David Tichy (B3)

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

Mikrofluidni zafizeni nachazi v posledni dobé Siroké uplatnéni v oblasti point-of-care
diagnostiky, tedy pfi konstrukci kompaktnich diagnostickych pfistroji pro domdci
pouZiti, bez nutnosti laboratorniho zazemi. Mezi zminéné ndstroje patfi napfiklad
prenosné glukdzové nebo téhotenské testy. Tato prace se zaméruje na konstrukci
elektrokinetického mikrofluidniho zatizeni vhodného pro predkoncentraci a separaci
biomolekul a zkoumda jeho vlastnosti. K predkoncentraci dochazi v prato¢ném
mikrofluidnim kanalku diky aplikaci elektrického pole s nelinearnim profilem zajisténym
dvéma iontovyménnymi membrdnami. Misto predkoncentrace zdporné nabitych
biomolekul je kontrolovano vloZzenym napétim a pouzitym pritokem. Testy byly
provedeny s molekulami floresceinu, jejichz roztok byl 20 minut pumpovan do
mikrofluidniho  ¢ipu a byla zaznamenavdna poloha a tvar vzniklého
pfedkoncentrovaného pasu. Byl zkouman vliv rozdilnych hodnot pratok( a aplikovaného
napéti na pozici a tvar vytvoreného zakoncentrovaného pasku. Tyto parametry byly
porovnany pro tfi rizné geometrie pouzitého kanalku, dva kénické a jeden rovnobézny.
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Elektrochemicka charakterizace homogennich
iontové-vymeénnych membran
Jakub Strnad (B3)

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

Homogenni iontové-vyménné membrdny se pouzZivaji v elektrodialyzérech jako
permselektivni médium zajistujici vlastni poZadovanou separaci iontd v elektrickém poli.
PFi porovnani s heterogennimi iontové-vyménnymi membranami, které obsahuji zna¢né
mnozZstvi iontové nevodivého materiadlu, jsou homogenni membrany tvoreny pouze
iontové selektivnim materidlem a tedy obecné vykazuji lepsi separacni vlastnosti oviem
¢asto na ukor mechanické a chemické stability. V nasem projektu se zaméfujeme na
pochopeni zdkladnich rozdild v chovdni homogennich a heterogennich iontové
vyménnych membrdan v elektrickém poli. Jednim ze zasadnich pozorovanych rozdili je
jejich odlisnd reakce na pritomnost nabitych biopolymer(, které zpUsobuji zanaseni
membran. V této experimentalni praci provadime chronopotenciometrickou
charakterizaci membran, ktera umoznuje studovat ¢asovy vyvoj napéti na membrané pfi
konstatnim vloZzeném elektrickém proudu. Z namérenych dat se poté vyhodnocuji tzv.
transientni Casy, které se porovndvaji s teorii zalozenou na Sandové rovnici. Ta
umoznuje odhadnout mnoZstvi mikroheterogenit membrany, coz je podil membrany,
ktera aktivné nepfispivd k vlastnimu odsoleni. Tento pfispévek bude zaméren na
prezentaci experimentdlnich dat a diskuzi ziskanych vysledk.
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Manufacturability of core-shell particles made by
alginate encapsulation

Ondrej Navratil (B3)

Skolitel: Ing. Ale ZadraZil, Ph.D.

Moderni |ékové formy s cilenym uvolfiovanim umozniuji efektivnéjsi vyuZiti ucinné latky
v organismu, kdy je latka uvolnéna pouze v Zadoucim misté ucinku a tim jsou
minimalizovany nezZadouci systémové ucinky. Tyto formy vyrazné snizuji mnoZstvi
pouzitych materiall, nebot minimalizuji ztraty vzniklé ve vnitfnich procesech organismu.
Existuje Siroké spektrum lékovych forem s timto mechanismem, jako jsou tablety
s retardovanym uvolfiovdnim nebo rychle rozpadavé tablety. Zde navrhovana forma
umoznuje uloZeni APl do alginatovych mikrokapsli se strukturou jadro-slupka. Cilem této
prace je vyzkum produkce algindtovych ¢astic s ndslednou analyzou jejich vlastnosti.
Céstice byly vyrabény enkapsuldtorem BUCHI B-395 PRO, kdy vznikaly frekven¢énim
rozrusovanim laminarniho toku tekutiny proudiciho skrze soustfednou soustavu vnéjsi a
vnitfni trysky variabilnich rozmér(. Vytvorené castice byly ndsledné polymerizovany
v roztoku CaCl, procesem externi cross-polymerace. Byla provedena parametricka studie
zkoumaijici vliv velikosti trysek, frekvence vibraci a jeji amplitudy nebo pritoku roztokd
na tvarovou uniformitu ¢astic a efektivitu procesu. Na vyslednych ¢asticich byly nasledné
testovany rlizné zpUsoby suseni a zkoumana jejich pouzitelnost a skladovatelnost.
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Priprava zlatych nanocdstic a jejich agregadti
Petr Jelinek (B3)

Skolitel: doc. Ing. Miroslav S0ég, Ph.D.

Zlaté nanocastice jsou intenzivné zkoumdny pro své optické a elektrické vlastnosti.
DulezZitou vyhodou je téz biokompatibilita, pro kterou je mozné pouzit nanocastice zlata
v |ékarské diagnostice nebo k cilenému transportu IéCiv, kterému napomaha i snadnd
modifikace jejich povrchu. Unikatni vlastnosti lze vyuzit i v nékterych analytickych
metodach, jako je napftiklad povrchové zesilend Ramanova spektroskopie, jejiz princip je
zaloZzen na jevu povrchové plasmonové rezonance. Turkevichova metoda pfipravy
zlatych nanoéastic je vychozi metodou této prace. Upravou iontové sily roztoku béhem
syntézy lze dosahnout cileného shlukovani vznikajicich nanocastic, a pfipravit tak zlaté
agregaty. Cilem této prace je priprava a optimalizace podminek pripravy agregatu
pozadovanych velikosti a tvarl. Byly pripraveny fraktalni a kulové agregaty v zavislosti
na mnozstvi pridané soli. Primdarni nanocastice byly charakterizovany metodou
dynamického rozptylu svétla (DLS), agregdty pomoci rastrovaciho elektronového
mikroskopu (SEM).
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Metodika stanoveni slozeni elektrolytu vanadové
prutocné baterie

Michaela MikeSova (B3)

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

Elektricka energie je neodmyslitelnou soucasti nasSich kazdodennich aktivit, a proto je
nutné ji nejen efektivné vyrdbét, ale zdroven i uchovavat. K ukladani velkého mnozstvi
elektrické energie je za potrebi specifickych feseni. Vanadova redoxni priitocna baterie
patfi mezi perspektivni typy stacionarnich uloZist, dokladem budiZz instalace rady
pilotnich systému tohoto typu. Energie je zde uchovavana v elektrolytech tvorenych
vanadovymi ionty rozpusténymi ve vodném roztoku kyseliny sirové. SloZeni elektrolytt
zasadnim zpuUsobem ovliviiuje technické a ekonomické parametry baterie, jako je
hustota energie, uc¢innost provozu, Zivotnost a v neposledni fadé i cena. Analyza slozeni
elektrolytll je proto esencialni pro vyvoj ucinnych, bezpecénych a Zivotnych baterii. Cilem
této prace je vyvinout jednoduchou, levnou a zaroven robustni metodiku stanoveni
obsahu jednotlivych sloZzek v elektrolytu. Stanoveni obsahu jednotlivych vanadovych
iontd bylo provadéno potenciometrickou titraci. Jako titracni Ccinidlo byl pouzit
manganistan draselny. Vyvinutd metodika je dlleZita nejen pro studium procest uvnitf
vanadové baterie, ale i pro naslednou prdmyslovou aplikaci téchto baterii, kdy je tfeba
myslet na likvidaci a recyklaci technologie po ukonceni provozu.
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Viiv elektrického pole na rovnovazné koeficienty v
systémech dvou nemisitelnych vodnych fazi

Ondrej Dupal (B3)

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

Tato prace je vénovana stanoveni rovnovaznych rozdélovacich koeficientl reakcnich
slozek v systémech dvou nemisitelnych vodnych fazi v zavislosti na intenzité vlozeného
stejnosmérného elektrického pole. Zvolenym systémem dvou nemisitelnych vodnych
fazi je smés polyethylenglykolu 4000, fosfore¢nanovych soli a vody. Pro stanoveni
rovnovaznych rozdélovacich koeficientli bylo sestaveno zafizeni z plexiskla obsahujici
dvé elektrodové komory pro zdrojové elektrody, které jsou po stranach, a dvé méfici
komUrky opatfené méricimi elektrodami. Méfici komurky jsou od sebe oddéleny
dialyzaéni membranou. Mezi méricimi komudrkami a elektrodovymi komorami jsou
umistény iontové-vyménné membrany. V systému dvou nemisitelnych vodnych fazi je
rozpusténa kyselina fenyloctova. Po ustaveni rovnovahy jsou vzorky obou fazi
odpipetovany do méficich komurek. Systematicky je zkouman vliv intenzity viozeného
elektrického pole a doby plsobeni elektrického pole na zmény koncentrace kyseliny
fenyloctové v obou fazich. Koncentrace kyseliny fenyloctové je urcovdna pomoci
kapalinové chromatografie. Ziskané vysledky budou pouzity k vyvoji integrovanych
mikrobioreaktor-mikroseparatort pro pripravu antibiotik nebo jejich prekurzora.
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Modelovdni transportnich procesu v kation-
vymeénnych membranach pro vanadové redoxni
prutocné baterie

Martin Bures (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Jednou z alternativ k uskladnéni energie jsou vanadové pritocné redoxni baterie
pracujici na principu precerpavani elektrolytli oddélenych membranou skrz elektrody.
Membrany musi byt propustné pro vodikové ionty, které prenasi naboj. Zaroven vsak
jsou propustné i pro vanadové kationty, coz je velmi nezadouci a snizuje ucinnost
baterie. DalSim neZddoucim jevem je vznik osmotického tlaku a transport vody skrz
membranu. V této praci se snazime tyto jevy popsat a pomoci matematického modelu
simulovat. Vychdzime ze dvou zakladnich predstav o tocich membranou. Prvni
predpokldadd membrinu jako homogenni prostredi, kde ionty a voda difunduji skrz.
Druhou je predstava membrany jako porézniho prostredi s rovnymi kanalky, kterymi
teou ionty s rozpoustédlem. V modelu zahrnujeme jak dynamiku, tak prostorové
rozliSeni membrdany, coz vede k lepSimu vhledu do mechanismu transportu. Z vysledki
jsme schopni predikovat smér a intenzitu tokd. Diky této predikci jsme schopni urdit
zmény v koncentracich a objemech zasobnik(l elektrolytl. S pomoci parametrickych
studii jsme popsali vliv daleZitych parametrd systému, napf. tloustky a transportnich
vlastnosti membrany. DalSim vyvojem modelu hodlame zlepsit jeho prediktivni
vlastnosti a zlepsit vykonnost redlnych baterii.
zména objemt': ! !

—anolyte
—catholyte

zména objemu %

Méas (h)w
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Priprava a charakterizace novych mikroceluldrnich
polymernich pén

Patrik Boura (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Soucasnym trendem vyroby syntetickych materidlll je snaha o sniZeni spotfeby
materidlu a Usporu energie. V tomto ohledu jsou zajimavé polymerni pény, které jsou
vhodnym materidlem pro Siroké mnozstvi aplikaci. Jsou vyuzivany jako tepelné ¢i
zvukové izolanty, membrdany v separacnich procesech, nebo jako materialy se skvélymi
mechanickymi vlastnostmi (vzhledem k jejich hustoté). Tato prace se zabyva pfipravou a
charakterizaci mikrocelularnich polymernich pén s mnohem lep$imi vlastnostmi nez maji
béZné polymerni pény. Pro vypénovani byla pouzita netradicni metoda spinodalni
dekompozice. V prvni Casti prace se zabyvam porovnanim vlastnosti (porozita, tepelna
vodivost, charakter pérd) mikroceluldrnich polystyrenovych pén pfipravenych
v systémech polystyren/cyklohexan a polystyren/cyklohexanol. V praci jsou srovnany
vlastnosti pén (polystyren/cyklohexan) vyrobenych pfi rliznych zplsobech odstranovani
rozpoustédla (extrakénim cinidlem nebo lyofilizaci). V druhé casti prace se zabyvam
zcela unikatnim vypénovanim polymethylmetakryldtu v 2-oktanonu, pficemz bylo
potfeba nejdfive prozkoumat chovani tohoto systému a stanovit vhodné podminky pro
vypénovani. Pro vyslednou kvalitu produktu je vhodnéjsi PMMA s delSimi fetézci.
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08:40 Adridn Zak (B3, doc. Ing. Petr Ko&i, Ph.D.)

Porovnanie kinetiky vzniku povrchovych oxidov na automobilovych
katalyzdtoroch Pt/Al,Oz a Pd/Al,Os.

09:00 Katefrina Wodwudova (B3, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Charakterizace poréznich katalytickych vrstev
09:20 Jakub Smutek (B3, Ing. Martin Isoz)

Numerical simulation of flow in
the Super-pak packing family

09:40 Premysl Richtr (B3, Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D.)
Laboratorni zinko-vzduchovd pritocna baterie
10:20 Tomas Pachl (B3, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Studie reakcni kinetiky oxidace CO a C3Hg na katalyzdtoru automobilovych
vyfukovych plynu
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10:40 Lenka Kolarova (B3, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Elektrostatické nabijeni komercnich plasti za ucelem jejich separace

11:00 Jakub Klimosek (B3, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Optimalizace procesu méreni difuze v polymerech metodou "pressure-decay"”
11:20 Martin Sourek (B3, Ing. Martin Isoz)

DEM-CFD
study of flow in a random packed bed

vyhlaseni vysledku
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Porovnanie kinetiky vzniku povrchovych oxidov na
automobilovych katalyzdtoroch Pt/Al,O; a Pd/Al,O;.

Adrian Zak (B3)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

V dneSnom svete sa stdle kladie vac¢si déraz na kvalitu Zivotného prostredia. Dosledkom
toho je neustale sprisfnovanie emisnych limitov cestnych motorovych vozidiel so
spalovacimi motormi. Z tohoto dévodu sme nuteni vylepSovat zariadenia a technoldgie,
ktoré slUzia k riadeniu spalovania zmesi v motoru a ndslednému Cisteniu spalin a
redukcii Skodlivin. K takymto technolégidm patria automobilové katalyzatory. V tejto
praci su zvlast porovnané dva typy katalytickych kovov, vyuZivanych v oxidacnych
katalyzatoroch za rovnakych pracovnych podmienok (plynnd zmes, velkost Ccastic,
teplota,...). S pozornostou venovanou vzniku oxidov danych kovov. Tento dej je
sledovany pomocou konverzie oxidu dusnatého v plynnej zmesi, kedZe pri vzniku oxidov
platiny a oxidov paladia dochadza k zniZeniu aktivity katalyzatoru, o je pri¢inou zniZenia
konverzie oxidu dusnatého na oxid dusicity.
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Charakterizace poréznich katalytickych vrstev

Katefina Wodwudova (B3)

Skolitel: doc. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

Katalytické konvertory vyfukovych plynt jsou ve formé keramickych monolitd s mnoha
rovnobéznymi kanalky, na jejichz povrch je nanesena porézni katalytickd vrstva. Tato
vrstva je tvorena &asticemi y-Al,Os, mezi kterymi se nachazeji makropéry. Castice y-
Al,O3 obsahuji mesopdry, ve kterych jsou rozmistény nanocdstice vzacnych kovl, na
kterych probihaji reakce. Jak porézni struktura, tak velikost nanocdstic kovl zdsadné
ovliviiuji u€innost konvertoru, pfi jeho vyvoji je proto nutné oboji detailné popsat, coz
plati nejen pro automobilové, ale také naprostou vétSinu heterogennich katalyzatora.
Cilem této prace je charakterizace vrstev y-Al,O3 a Pt/y-Al,05; pomoci sorpce plyna,
rastrovaciho a transmisniho elektronového mikroskopu. DUlezitymi parametry pro
zvoleni vhodného postupu nandseni vrstvy do kandlki monolitu je jeji tloustka,
makroporozita a rovnomérnost. Tyto parametry jsme vyhodnotili pomoci obrazové
analyzy snimk( z rastrovaciho elektronového mikroskopu (SEM). V transmisnim
elektronovém mikroskopu (TEM) jsme zkoumali nanokrystalky Pt v mesopodrech ¢astic y-
Al,O3 "(viz obrazek)" a z pofizenych snimkl jsme obrazovou analyzou vyhodnotili
pramérnou velikost krystalkd. Velikost mesopérd a mérny povrch vzorku byly zméreny
pomoci fyzisorpce dusiku.
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Numerical simulation of flow in the Super-pak
packing family
Jakub Smutek (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz

The distillation is currently the most energy-intensive technology of the chemical
industry. Commonly, the distillation is performed in the columns filled with a structured
packing. Structured packings are complex structures used to increase the size of the
interface available for the mass transfer. Because of the complexity of the packings and
of the physical phenomena occurring during the distillation, the design of the distillation
columns is based mostly on empirical data. In this work, we focus on modeling the gas
flow in the SuperPak family of structured packings. First, we propose an algorithm for
generation of the packing geometry. Next, we construct and validate a three-
dimensional computational fluid dynamics (CFD) model of gas flow through SuperPak
250.Y and SuperPak 350.Y packings. The model validation is done by comparing
experimental data of dry pressure loss to the values computed by our model. The
obtained difference between the CFD estimates and experiments is bellow 10%. Finally,
we present a parametric study of the SuperPak 250.Y packing geometry. The devised
modeling approach may be used for optimization of the SuperPak type packing
geometry with respect to the gas flow. Furthermore, the proposed CFD model may be
extended to account for the multiphase flow.
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Laboratorni zinko-vzduchova priutocna baterie

Pfremysl Richtr (B3)

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D.

V dnesni dobé je elektrickd energie nedilnou soucdsti kazdé minuty nasSeho Zivota.
JelikoZ spotifeba elektfiny bude stale rist, je tfeba hledat nové zdroje na jeji vyrobu a
moznosti jeji akumulace. S ukladanim elektrické energie se nejcastéji sklonuji
technologie jako Li-iontové baterie, vanadové redoxni pritocné baterie ¢i vodikova
energetika. AvSak masové uplatnéni zminénych technologii bude celit problémim
s nedostate¢nym nerostnym bohatstvim ¢i nedostatecnou energetickou Ucinnosti
technologii, a proto je potieba se poohlizet po alternativnich redoxnich parech. Jednou z
moznosti je chemie zinek-vzduch, kterd poskytuje kompromis mezi energetickou
ucinnosti a nerostnymi zdsobami zakladni surovin, coz ovliviiuje vyslednou cenu baterii.
Nevyhodou je ovSem nizky pocet nabijecich a vybijecich cykl( zplsobeny zménou tvaru
zikové elektrody a rlstu zinkovych dendritl. Jednou z moZnosti, jak vyrfesit zminéné
nevyhody, je depozice zinku za kontrolovanych podminek, éehoZ lze dosahnout
v ratocnych bateriich. Jelikoz je chovani chemie zinek-vzduch v pratocnych bateriich
malo prozkoumanou oblasti, nelze spoléhat na komeréni feSeni. Proto si dava tato prace
za cil vyvoj laboratorni sekundarni pritocné zinko-vzduchové baterie, kterd umozni
nasledny vyzkum v této oblasti.
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Studie reakcni kinetiky oxidace CO a Cs;Hg na
katalyzatoru automobilovych vyfukovych plyni

Tomas Pachl (B3)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

V soucasnosti se kladou stdle vétsi ndroky na slozeni vyfukovych plynd u automobild, a
proto je nutné porozumét chovani katalyzator( a spravné jej predvidat. Tato studie se
zabyva deaktivaci katalyzatoru pfi oxidaci propenu v Siroké Skdle reakcénich podminek
typickych pro trojcestny (TWC) a dieselovy oxidacni (DOC) katalyzator obsahujici platinu
a/nebo palladium. Deaktivace je zplUsobena casteCcnou oxidaci propenu na
meziprodukty, které se akumuluji na povrchu, blokuji aktivni centra a snizuji tak jeho
efektivnost zejména pfi oxidaci CO. To ma za nasledek v uzkém teplotnim pasmu pokles
konverze CO s rostouci teplotou. Za vyssich teplot a relativné vyssiho obsahu O, vici
redukujicim slozkdm (chudé podminky) se meziprodukty staci oxidovat a nehromadi se
na povrchu. Tento efekt byl nejmarkantnéjsi na Pt katalyzatoru v pfitomnosti NO za
stechiometrickych a mirné chudych podminek. Experimentdlné pozorované jevy byly
zohlednény v pocitacovych simulacich. Do kinetického modelu byly zahrnuty rovnice
popisujici ¢aste€nou oxidaci propenu na povrchové meziprodukty, které blokuji
katalytickd centra a inhibuji reakce, jejich oxidace a ddle ¢aste¢nd oxidace propenu na
CO, prispivajici k docasnému narlGstu koncentrace CO. Vyvinuty model umozinuje

vevs
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Elektrostatické nabijeni komercnich plastit za ucelem
jejich separace

Lenka Kolarova (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Demands for plastic are still increasing, especially in car industry, packaging,
construction or electronics. Hundreds of megatons of plastic waste is produced each
year. Recycling is limited due to the lack of effective and efficient separation method.
Thus, majority of plastic waste is burned in furnaces instead of being recycled. Our long-
term vision is to develop a cost-efficient plastic separator based on the principle of
tribocharging. The goal of this work was to determine parameters affecting the charging
of common plastic materials (PP, HDPE, PS, PET and PMMA) and to find conditions
leading to the different charging of each material. First, we charged grinded plastics by
corona charging unit to see particle performance, especially what is the saturation
charge for studied materials. Then, we constructed an apparatus for triboelectric
charging of powders with a possibility to control stress applied on our samples. Bigger
applied stress led to bigger charge on the powder. This is mostly because the rough
particle surface is flattening and consequently the total particle area available for
charging is increasing. We showed that colorants are important additives affecting the
charging of plastic.
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Optimalizace procesu méreni difuze v polymerech
metodou "pressure-decay”

Jakub Klimosek (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

Dynamika transportu plynnych slozek v polymernich materidlech je jednou z dllezitych
charakteristik, které je nutno znat pro celou rfadu aplikaci v polymernim priimyslu. V této
praci je kladen diraz na optimalizaci dosavadni metody méreni difuznich koeficient(
pomoci dynamiky tlakové odezvy a rozsifeni knihovny difuznich dat. Byla studovana
difuze pro rlizné penetranty v rozdilnych polymernich vzorcich pfi odlisSnych teplotach.
Diky optimalizacim stdvajici aparatury, metody méreni a zpracovani namérenych dat
mlzeme mérit difuzni koeficienty i u uhlovodik(, které maji nizké hodnoty tlaku
nasycenych par pfi studovanych teplotach, jako jsou n-hexan, 1-hexen, iso-heptan di
cyklopentan. Vysledna data byla porovndvana s gravimetrickym mérenim rozpustnosti,
coz vede k dalSimu zkvalitnéni vyslednych difuzivit a porozuméni probihajicim déjim.
Stavajici proces méreni je ale stale ¢asové narocny a proto jsme se rozhodli cely proces
automatizovat. Diky automatizaci budeme schopni naméfrit velké mnozstvi experiment
v kratSim case a ziskat tak statisticky presnéjsi hodnoty difuzivit. Pfispéjeme tak
k systematickému mapovani difuzniho transportu v prdmyslové relevantnich vzorcich
polyethylenu s hustotou 900 a7 970 kg/m°.
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DEM-CFD study of flow in a random packed bed

Martin Sourek (B3)

Skolitel: Ing. Martin Isoz

Most catalytic surface reactions as well as other industrial applications take advantage
of fixed packed bed reactors. Designers of these reactors rely mostly on empirical
formulas derived for various simplifying assumptions, e.g. uniformly distributed
porosity. The made simplifications and especially the assumption of uniformly
distributed porosity fail if the tube to particle diameter ratio goes under 10 and the
,wall effect” becomes more significant. Thus, the complete three-dimensional structure
of the packed bed has to be considered. Thanks to ongoing improvements in numerical
mathematics and computational power, the methods of computational fluid dynamics
(CFD) have become a great tool for comprehensive description of these problematic
packed beds. Three-dimensional simulations of the flow through two fixed beds
differing in the type of the used particle are presented and compared with available
experimental and empirical results. To generate the random fixed beds, we propose a
custom method based on DEM code implemented in open-source software Blender.
Thereafter, OpenFOAM tools (snappyHexMesh, simpleFoam) are used for creation of
the computational mesh and solution of the governing equations describing a single-
phase flow in the packed bed.

U Magnitude (m/s)
0700
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Disipace energie pri kolizich ¢dstic nepravidelnych tvaru: experimenty a
modelovani

09:00 Bc. Katerina Kholyavytska (M1, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

AFM charakterizace morfologie a mechanickych vlastnosti houZevnatého
polypropylenu

09:20 Bc. Tomas Havlin (M1, prof. Ing. Michal Pfibyl, Ph.D.)

Vyvoj Cipu pro separaci produktl enzymové reakce pomoci dvoufdzového
vodného systému

09:40 Bc. Vojtéch Sélek (M2, doc. Dr. Ing. Milan Jahoda)

Tepelné charakteristiky pevnych materidlt pro modelovani sifeni poZdru

10:20 Bc. Dominik Svéra (M2, Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.)

Viiv elektrického pole na systém dekanol-dekanodt
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10:40 Bc. Anna Cizinskd (M2, doc. Dr. Ing. Milan Jahoda)

ExperimentdIni méreni vlivu poZdru na zdsobnik CNG

11:00 Bc. Daniela Tamaskovi¢ova (M1, doc. Dr. Ing. Tomas Moucha)

Objemovy koeficient prestupu hmoty v probubldvanych fermentorech

11:20 Bc. Rudolf Pelinka (M2, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Porovnani kinetiky oxidace CO a propenu na automobilovych katalyzdtorech
obsahujicich platinu a palladium

11:40 Bc. Iveta KrSkova (M2, prof. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Modelovanie vplyvu reologickych viastnosti na tvorbu morfolégie polymérnych
pien

vyhlaseni vysledku
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Disipace energie pri kolizich castic nepravidelnych
tvard: experimenty a modelovani

Bc. Jarmila Kucerova (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

The description of energy dissipation during particle collisions is necessary for prediction
of behaviour of systems involving manufacture or transport of granular materials
(polymers, drugs etc.). However, the knowledge of dissipative parameters is limited and
extends mostly just on the case of ideal (spherical) particles. Our work focuses on PE
particles. As a measure of dissipated energy, we use restitution coefficient (the ratio of
velocity after and before impact). First, we determined the coefficient experimentally,
then we developed DEM based model that enabled us to predict restitution coefficient
of particles of various shapes. We recorded particles impacting a metal plate and by
image analysis obtained their velocities pre- and post-impact. We used this data to fit
dissipative force parameter in one element model. Then, we developed a model that
represents the particle as an aggregate of elements and thus determined the behaviour
of differently shaped particles. Our results provide information about energy dissipation
during collisions of PE particles and show that their behaviour depends significantly on
their shape. It is crucial to take particle shape into consideration in models of particulate
systems; especially in those regarding particle agglomeration or fouling.
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AFM charakterizace morfologie a mechanickych
vlastnosti houzevnatého polypropylenu

Bc. Katefina Kholyavytska (M1)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

HouZevnaty polypropylen (hiPP) je typickym produktem moderniho polymerniho
pramyslu. Diky svym unikatnim vlastnostem, tj. vysoké pevnosti, houZevnatosti a
odolnosti nachazi své vyuziti predevSim v automobilovém prdmyslu. HiPP je
heterofazovy kopolymer skladajici se ze dvou nemisitelnych fazi — z pevné izotaktické
polypropylenové matrice (iPP) a z mékkych ethylen-propylenovych kaucukovych domén
(EPR). Pravé tato heterofdzova morfologie poskytuje houzevnatému polypropylenu jeho
jedine¢né vlastnosti. Tato prace predstavuje systematicky vyzkum hiPP za pomoci
mikroskopie atomarnich sil (AFM). Je pfedstavena morfologickd studie houZevnatého
polypropylenu s ohledem na distribuci ethylen-propylenovych kaucukovych domén
uvnitf polypropylenové matrice. Nové je v této praci predstaveno mapovani adheznich
vlastnosti jednotlivych fazi hiPP pomoci silové spektroskopie. Kombinace
morfologického mapovani se silovou spektroskopii pfinasi pfesnéjsi pohled na
mechanické chovani daného polymeru na mikroméfitku a napomdaha celistvému
porozumeéni heterofdzové struktury houzevnatého polypropylenu. Ukazujeme, Ze nase
prace muze poslouzit jako kli¢ k syntéze novych houZevnatych polymernich materiald
s nadstandardnimi mechanickymi vlastnosti.



CHEMICKO-INZENYRSKA

6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 20. 11. 2017
VSCHT PRAHA

Vyvoj Cipu pro separaci produktii enzymové reakce
pomoci dvoufazového vodného systemu

Bc. Tomas Havlin (M1)

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

Prace je vénovana vyvoji a testovani mikrofluidniho Cipu slouZiciho k separaci produktd
enzymové reakce pomoci dvoufazového vodného systému. V nasem pripadé se jednd o
dvoufdzovy tok tvoreny vodnym roztokem anorganické soli a vodnym roztokem
polyetylenglykolu (PEG). Dany mikrofluidni ¢ip obsahuje polopropustnou dialyzacni
membranu, ktera plni dvé funkce: (i) zajiStuje stabilni kontaktovani dvou vodnych fazi
umoznujici provadét separace v souproudém i protiproudém usporadani a (ii) zlepsuje
selektivitu vlastni separace. V prvnich pokusech je Cip testovan pomoci lehce
detekovatelného fluoresceinu, ktery je do Cipu davkovan v solné fazi a pres membranu
prochazi do vodného roztoku PEG4000. Hlavnimi studovanymi parametry ovliviujicimi
vlastni separaci jsou predevsim prutoky fazi (doba kontaktu fazi) a jejich vzajemné
usporadani (souproud a protiproud). V dané praci budou predstaveny budou dva
prototypy Cipu. Budou diskutovany vysledky kvantitativniho méreni prechodu
fluoresceinu mezi fazemi. Bude nastinén dalsi vyvoj pokusu a prezentovdno budouci
praktické vyuZiti metody — separace produktl enzymatické reakce od vlastniho enzymu.
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Tepelné charakteristiky pevnych materiali pro

7

modelovani sifeni pozaru
Bc. Vojtéch Salek (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Prace se zabyva méfenim tepelnych charakteristik pevnych materidld pro ucely
matematického modelovani Sifeni tepla a pozaru. Matematické modelovani, jakozto
rozvijejici se nastroj pozarniho inZenyrstvi, vede ke sniZeni poctu financ¢né nakladnych
pozarnich zkousek a zefektivnéni volby pozarné bezpecnostnich systému. Predpokladem
k vytvoreni kvalitniho modelu Sifeni pozaru je zadani velkého poctu vstupnich
materidlovych parametr(, které jsou casto nedohledatelné v literatufe, ve formatu
nevhodném pro model, nebo zcela nedostupné a jedinou moznosti k jejich ziskani je
provedeni experimentdlnich méreni. V rdmci prace byly provedeny méreni metodou
termogravimetrické analyzy (TGA) za ucelem stanoveni kinetickych parametrd pevnych
material( pti rdznych podminkach tepelného rozkladu. Méreny jsou béziné komercné
dostupné drevéné velkoplosné materialy (OSB, dfevovldknité a preklizkové desky), tedy
zastupci nejhojnéji pouzivanych materiadl( pouzivanych napf. pro vystavbu dfevostaveb,
tepelné izolace nebo nabytkovou vybavu interiérd véetné chemickych laboratofi.
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Viiv elektrického pole na systéem dekanol-dekanoat

Bc. Dominik Svara (M2)

Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Existuje velké mnoiZstvi systémdi, které jsou schopny za urcitych podminek vytvaret
obrazce a vétvici se dendritické struktury. Pfikladem neZivého systému je Bélousova-
Zabotinského reakce nebo tvorba snéhovych vlocek. V Zivych systémech se tyto
struktury vyskytuji naptiklad v lidském dychacim systému nebo v kofenovych systémech
rostlin. V nedavné dobé jsme pozorovali tvorbu dendritickych struktur v systému, kdy je
kapka dekanolu umisténa na tenké vrstvé vodného roztoku dekanoatu sodného.
V tomto systému ma vliv na samotny tvar obrazce jednak rychlost odparovani a pak i
pfitomnost anorganickych soli a jeji prfidané mnoiZstvi. Na tvorbu obrazcl ve vyse
zminénych pfrikladech jinych systém( maze mit také vliv pfitomnost elektrického pole.
Proto jsme se v této praci rozhodli zkoumat mozny vliv stejnosmérného elektrického
pole na systém dekanol-dekanoat. Pro zkoumani vlivu jsme si museli vytvofrit
experimentdlni zafizeni. Pfi jeho konstrukci jsme prosli nékolika verzemi. Jednotlivé
verze jsme otestovali a vysledky jsme poufzili pro zlepseni konstrukce dalsi verze.
Posledni verzi zafizeni jsme pak pouzili ke studiu vlivu stejnosmérného pole na systém
dekanol-dekanoat. Experimenty jsme provadéli pro rlizné hodnoty napéti, které bylo
nastaveno na elektrodach.
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Experimentalni méreni vlivu pozaru na zasobnik CNG

Bc. Anna Cizinskd (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

S rostouci poptavkou po automobilech na stlaceny zemni plyn jsou diskutovdny otazky
bezpecnosti. Zasobniky na CNG jsou opatfeny bezpecnostnim ventilem, ktery se otevird
pfi teploté 110°C. Pfi lokalnim ohfevu zasobniku, napfiklad pti pozdru, a soucasném
chlazeni ventilu, napfiklad pfi haseni, mGze dojit k nardstu tlaku nad kritickou hodnotu a
roztrzeni tlakové ldhve. Prispévek je zaméren na popis a vyhodnoceni experiment(, kde
dochazi k lokalnimu zahfivani tlakového zdsobniku propanbutanovym hofakem. Hlavnim
cilem bylo zjistit, za jakych podminek dojde k otevieni bezpecnostniho ventilu. BEhem
experimentu byla sledovana povrchova teplota, teplota bezpecnostni pojistky a tlak
uvnitf zasobniku. Bylo ovéreno, Ze bezpelnostni pojistka se otevie pfi dosazeni
poZadované teploty, avSak nasledny pribéh a doba vytoku jsou ovlivnény okolnimi
podminkami v blizkosti bezpecnostni pojistky.
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Objemovy koeficient prestupu hmoty v
probublavanych fermentorech

Bc. Daniela Tamaskovic¢ova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

Pti konstrukci mechanicky michanych fermentor(i se koeficient prfestupu hmoty k;a
Casto stava klicovym parametrem. V pramyslovych fermentacnich procesech je vétsina
kapalin nekoalescentni a ¢asto vykazuji zvySenou viskozitu. V pfipadé viskdznich kapalin
je k.a, predpovédéné na zakladé literarnich korelaci, zatizeno Sirokou distribuci hodnot.
Cilem této prace je poskytnout spolehlivé korelace pro k,a zaloZzené na velkém mnoZstvi
experimentdlnich dat ziskanych tlakovou dynamickou metodou (DPM). Experimentdlni
usporadani bylo upraveno pro méreni ve viskéznich kapalinach. Byly pouzity dva
fermentory, jeden v laboratorni a druhy v poloprovozni velikosti. Méfeni bylo
provedeno pro rGzné typy michadel s rdznymi prlmeéry. V této praci budou korelace
ziskané z odborné literatury porovnany s ndmi vytvofenymi korelacemi [Graf.1]. Budou
diskutovany vysledky ziskanych nejistot méreni a bude nastinén dalsi vyvoj pokusu.
Graf.1: Srovnani namérenych a predikovanych hodnot k;a.

kLa=2,73e-03 * Ptot"0,856 * vs"0,534

1 =
,-"
"' .'.
pa— CJ
" L)
’
L0 (]
W Y &
= s °
: L]
3 o
=< %
- o
) "L
g -«
-~ 0.01 A
] Ry o
L ., .
, >
% ~'e ® e
o] "o
- % - L4
0.001 it
0.001 0.01 0.1 1
kLLa namérené [s-1]

= 7z literatury Van't Riet e Nase data



CHEMICKO-INZENYRSKA

6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 20. 11. 2017
VSCHT PRAHA

Porovnani kinetiky oxidace CO a propenu na
automobilovych katalyzatorech obsahujicich platinu
a palladium

Bc. Rudolf Pecinka (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Koéi, Ph.D.

Zvysujici se naroky na kvalitu Zivotniho prostiedi vedou ke zpfisiovani legislativy tykajici
se Skodlivych latek vypousténych do ovzdusi. V Evropé je pro automobily platny systém
emisnich norem EURO, jehoz snizujici se limity vedou k vyvoji ucinnéjsich katalytickych
konvertor(i a ke snaze o potlaceni dalSich nezadoucich jevl vyskytujicich se pfi CiSténi
spalin. Tato studie porovnava kinetiku katalytické oxidace, CO a CsHg pfi ohfevu
automobilovych katalyzatord typu Pt/y-Al,03 a Pd/y-Al,0s. Bylo zjisténo, Ze s rostouci
teplotou mlze dojit, paradoxné, k docasnému snizeni konverze CO. K tomuto
nezadoucimu jevu dochazi na pocatku konverze propenu, kdy vznikaji meziprodukty
jeho neuplné oxidace jako etylén, octany a mravencany, které obsazuji a blokuji centra
katalyticky aktivnich kovl. K oxidaci meziprodukt(l dochazi az pti vyssich teplotach, coz
vede k uvolnéni katalytickych center a postupné k Uplné konverzi CO. Z porovnavanych
vysledk( experimentl je patrné, Ze paladium ma vyznamny vliv na potla¢eni do¢asného
snizeni konverze, CO pfi soubéiné oxidaci CsHs. U vzorku Pd/y-Al,03 k tomuto
nechténému jevu dochazi pouze minimalné.
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Modelovanie vplyvu reologickych vilastnosti na
tvorbu morfologie polymérnych pien
Bc. Iveta Krskova (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Juraj Kosek

S polymérnymi penami prichadzame do styku kazdy den. V modernom svete maju
vyuzitie ako tepelné izolanty, odlahcené plasty pre automobily, postelové matrace,
baliace materidly, atd. Pouzitie v takto Sirokej Skdle aplikacii je mozné predovsetkym
vdaka ich vybornym vlastnostiam. Polymérne peny ziskavaju svoje vlastnosti vhodnou
volbou polymérneho materidlu a vnuatornej Struktury. V zavislosti na vypénovacich
podmienkach potom peny maju velmi nizku hustotu, nizku tepelni vodivost alebo su
velmi elastické.Polymérne peny zohraju vyznamnu rolu aj v buducnosti a preto sa
snazime pripravit model, ktory bude popisovat vznik morfolégie pien a dovoli nam
Studovat fyzikalne javy prebiehajice pri vypernovani.Presny matematicky model nam
potom pombZe objasnit odliSnosti v Struktire medzi polystyrénovymi (PS) a
polyuretanovymi (PU) penami, pripadne predikovat zmenu morfolégie v zavislosti na
podmienkach vypeniovacieho procesu.Vyvinuty model sa sklada z dvoch casti. Prva cast
popisuje rast ciel spdsobeny difiziou a vyparovanim vypériovacieho ¢inidla. Druha céast
potom popisuje utvaranie stien a strutov, ktoré vychadza z lubrikaénej tedrie toku
tekutin. Do modelu sme zakompovali vyvoj reologickych vlastnosti pri raste cely a vplyv
gradientu povrchového napatia pri utvarani stien.
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MISTO: B

KOMISE
prof. Dr. Ing. Juraj Kosek (pfedseda)

Ing. Martin Isoz
Ing. Ondfej Rychecky
Ing. Alexandr Romanov

Ing. Frantidek Plat, Ph.D. (Skoda Auto)

PROGRAM
08:30 zahajeni

08:40 Bc. Jakub Kovadovi¢ (M1, doc. Ing. Miroslav $065, Ph.D.)

Impact of process conditions on the conductivity of PANI copolymers

09:00 Bc. Anna Hnatkova (M1, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Vliv vzniku PtO, a PdO, na oxidaci NO na automobilovém katalyzdtoru

09:20 Bc. Daniel Gotz (M1, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)

Experimentdlni studium transportnich jevii v membrdné vanadové redoxni
pratocné baterie

09:40 Bc. Miroslav Blazek (M1, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Vylepseni postupu nandseni poréznich katalytickych vrstev do kandlki
monolitického reaktrou.

10:20 Bc. Dominik Capkovi¢ (M1, doc. Ing. Petr Koé¢i, Ph.D.)

Nastaveni komunikace a kalibrace ddlkové ovliddaného zdroje pro regulaci
topného okruhu reaktoru
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11:00 Bc. Zuzana Ruberova (M2, Ing. Ales Zadrazil, Ph.D.)

Synthesis of hydrogel microparticles for specific adhesion

11:20 Bc. Jindfich Mrlik (M2, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)

Elektrokatalytické vlastnosti zaporné elektrody vanadové redoxni pritocné
baterie

11:40 Bc. Patrik Labik (M2, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)

Porovndvdni chovdni suspenzi mikrocdstic Al,03 a Pt/Al,O3 pri nandseni
katalytickych vrstev do kandlki monolitického reaktoru

vyhlaseni vysledku
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Impact of process conditions on the conductivity of
PANI copolymers

Bc. Jakub Kovacovic¢ (M1)

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

Polyaniline (PANI) is the oldest known conductive polymer, first time used as a cotton
dye over century ago. Nowadays, it is the most investigated conductive polymers,
thanks to its valuable electronic properties, low cost, good stability and processability. In
this work, impact of process conditions on the conductivity of PANI copolymers was
studied. The size of synthesized aggregates was measured by static light scattering,
while the thickness of conductive polymer shell and morphology of formed aggregates
were characterized by scanning electron microscope. The goal of this study was to
compare freeze-drying with drying in vacuum oven and their influence on porosity and
conductive properties of prepared copolymer. Achieved knowledge could help us to
have better understanding and optimize the production process of PANI composites.
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Vliv vzniku PtO, a PdO, na oxidaci NO na
automobilovém katalyzdtoru

Bc. Anna Hnatkova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

U dieselovych automobil(l je pro splnéni aktualné platné emisni normy EURO 6 soucasti
vyfukového potrubi vedle dieselového oxidacniho katalyzatoru (DOC) a filtru pevnych
Castic katalyzator pro selektivni katalytickou redukci (SCR) vyuZivajici mocovinu jako
externi zdroj redukcniho Cinidla NHs, nebot povaha vyfukového plynu vychazejiciho z
naftového motoru je silné oxidacni. Pro dosazeni maximalni Gcinnosti odstranéni NO,
(rychld SCR reakce) je zapotfebi zajistit pomér NO,:NOy 1:2 pomoci oxidace ¢asti NO na
DOC. Oxidacni katalyzator obsahuje drahé kovy ze skupiny platiny, nej¢astéji Pt a/nebo
Pd. V pfitomnosti O,a NO, dochazi ke vzniku oxid( téchto kovl (PtO,a PdO,) a tim ke
znac¢nému poklesu aktivity pro oxidaci NO. Deaktivace je vratna, avSak vyrazné ovliviiuje
ucinnost katalyzatoru. Tento jev byl zakomponovan do kinetického modelu DOC, ktery
byl nasledné testovan pfi simulaci jizdnich cykl( pouZivanych pro urceni spotieby paliva
a emisi v EU a USA. Byl sledovan pokles vytézku NO, v dlsledku vzniku oxid(i Pt a Pd pfi
opakovani cykld. Platinovy katalyzator vykazoval vyrazné vyssi aktivitu pro oxidaci NO,
ale zaroven podléhal vice deaktivaci. Z vysledkd je patrna dulezZitost zohlednéni
deaktivace v modelu pro ptesnou predikci Ucinnosti DOC a nasledné fizeni SCR
katalyzatoru.
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Obrazek 1: Emise NO: na vystupu z DOC pfi opakovanych jizdnich cyklech

vztazenych k maximalnimu vytézku NO: dosazenému na plné vyredukovaném
katalyzatoru bez uvaZeni vzniku PtO..
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Experimentdlni studium transportnich jevi v
membradné vanadové redoxni pritocné baterie

Bc. Daniel Gotz (M1)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Dlouhodoby trend zvySovani casové nerovnomérné poptavky po elektrické energii
ssebou nese potfebu stabilizovat sit pomoci stacionarnich ulozZist, kupf. ve formé
akumuldtorld. Na ty jsou ale v této funkci kladené specifické pozadavky zejména
dlouhodobé vydrze, spolehlivosti a v neposledni fadé také nizké ceny. Pravé tyto
vlastnosti nabizeji vanadové redoxni priitocné baterie. Jednou z klicovych komponent,
kterd rozhoduje o technickych a ekonomickych parametrech baterie, je membrana
oddélujici kladny a zaporny elektrolyt a zajiStuje iontové propojeni mezi poloclanky.
Cilem mé prace bylo experimentalni studium transportnich jevd probihajicich
v membrané pii provozu baterie. Pro experimenty jsem zkonstruoval aparaturu
umoznujici zakladni charakterizaci laboratorniho monoclanku a pribézné monitorovani
zmén objemu a sloZeni elektrolytu. Aparatura byla vyuZita k charakterizaci nékolika
zastupcl anion a kation vyménnych membrdn a poréznich separatorll. Byl sledovan
vyznamny vliv vlastnosti membrany (ndboj, tloustka, iontovyménna kapacita) na
transport jednotlivych slozek elektrolytu membranou a pokles kapacity v pribéhu
nabijecich a vybijecich cykll. Tato data pak mohou slouzit k individudinimu vybéru
membrany danych parametrd pro jednotlivé aplikace.
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Vylepseni postupu nandseni poréznich katalytickych
vrstev do kandlkt monolitického reaktrou.

Bc. Miroslav Blazek (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Monolitické reaktory jsou tvoreny nosicem z keramiky nebo kovu, jenz se sklada ze
soustavy mnoha kanalkd pokrytych tenkou porézni vrstvou katalyzatoru. Toto
usporadani umoziuje soucasné dosahnout vysokého povrchu katalyzatoru a nizké
tlakové ztraty, monolitické reaktory jsou proto vyuzivany jak v chemickych vyrobach, tak
pro snizovani mnozstvi skodlivin ve vyfukovych plynech automobill. Konverze Skodlivin
v automobilovém katalyzatoru zavisi na tloustce a porozité nanesené vrstvy — silnd
vrstva znamena vétSi mnoistvi katalyzatoru, ten ale nemusi byt zcela vyuZzit kvili
transportnim omezenim. Cilem provadéného vyzkumu je tedy vylepSeni postupu
nanaseni katalytické vrstvy do monolitu namacenim (dip-coating). Na tloustku a
rovnomeérnost vrstev ma vliv pH suspenze katalyzatoru a jeji viskozita, rychlost a pocet
opakovani namdceni monolitu a tlak pouzity pti profukovani kandlkl pro odstranéni
prebytecné suspenze. Tato prdce se zaméruje na Upravu postupu nanaseni s dirazem na
rovnomérnost vrstev. Vhodny postup pripravy byl nalezen pro vrstvu y-Al,O3 bez
katalytickych center. Na zakladé této studie budou pfipraveny vzorky s vrstvou
katalyzatoru Pt/CeO,/y-Al,03 s dobfe definovanou tloustkou a makroporozitou, které
budou pouzity pro studium kinetiky chemickych reakci a transportnich omezeni.
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Nastaveni komunikace a kalibrace dalkové
ovladaného zdroje pro requlaci topného okruhu
reaktoru

Bc. Dominik Capkovi¢ (M1)

Skolitel: doc. Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

LabVIEW (akronym ze slova Laboratory Virtual Instrumentation Engineering Workbench)
je prostiedi zalozené na grafickém programovdni, jez bylo vyvinuto firmou National
Instruments. Vyhoda tohoto grafického prostiedi tkvi v intuitivnim programovani
komunikace mezi zafizenimi, vyménou, vyhodnocovanim a uklddanim dat v fidicim
pocitadi. Zarizeni mohou byt pripojena k pocitaci naptiklad pomoci DAQ (Data
Acquisition) modulu, ktery poskytuje analogovou komunikaci 0 — 10 V. Takto pfipojena
zafizeni lze ddlkové fFidit, coZ usnadniuje praci. Méreni experimentu se tak stava
presnéjsim a rychlejSim. V této praci je naprogramovano dalkové tizeni zdroje elektrické
energie pro vytapéni experimentdlniho reaktoru. Zdroj topného okruhu je pfripojen
k DAQ karté a pro jeho nastaveni musela byt zmérena kalibracni kfivka zavislosti
ovladaciho napéti 0 — 10 V na napéti poskytovaného zdrojem. Takto zmérena kalibracni
kfivka byla implementovdna do virtudlniho prostfedi LabVIEW. Timto je umoZnéno
ovladat vykon topeni reaktoru z fidiciho pocitacte, ¢imZ je presnéji fizena teplota
v pribéhu experimentu, coz vede k vyssi opakovatelnosti vysledka.
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Synthesis of hydrogel microparticles for specific
adhesion

Bc. Zuzana Ruberova (M2)

Skolitel: Ing. Ale ZadraZil, Ph.D.

Biocompatible materials are widely used in a field of targeted drug delivery, as
microparticle carriers of active pharmaceutical ingredients (API). Cancer cells are known
to produce specific molecules that can be used for targeted adhesion, one example of
such molecule is transmembrane antigen carbonic anhydrase IX. Microparticles
functionalised by complementary antibody (IgG-M75) to this antigen are consequently
specifically attached to the cancer cells. In this work, sodium alginate was used for
fabrication of microparticles acting as APl carrier. Iron oxide nanoparticles were
incorporated into microparticles for easier separation using magnetic field and to enable
their visualization in a living body. The microparticles were prepared by external
gelation of microdroplets formed by encapsulator Buchi B-395 and their stability was
increased by curing with chitosan. Chitosan also acts as a binder for glutaraldehyde that
reacts with the specific monoclonal antibody. Therefore, surface coverage of alginate
microparticles by chitosan is an important parameter that was also investigated in this
work. Both chitosan and antibody were fluorescently labelled to determine surface
modification of the microparticles by using scanning confocal microscopy.
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Elektrokatalyticke vlastnosti zaporné elektrody
vanadové redoxni prutocné baterie

Bc. Jindfich Mrlik (M2)

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Vanadové redoxni pritocné baterie skytaji moznost efektivniho stacionarniho ukladani
elektrické energie. To je v soucasné dobé zasadni pro dalsSi rozvoj nestabilnich
obnovitelnych zdroji energie. Hlavni vyhodou je zde nezavislost mezi vykonem a
kapacitou, vysoka ucinnost a témeér neomezena zivotnost. Baterii tvofi bateriovy svazek
a externé uloZené elektrolyty s ionty vanadu ve Ctyrech oxidacnich stavech. Elektrolyty
se Cerpaji skrz svazek a na inertnich elektroddch zde dochazi ke konverzi energie. Jako
elektrod se pouziva uhlikovych plsti pro jejich velky povrch, stabilitu a nizky elektricky i
hydrodynamicky odpor. Elektrody jsou oddéleny membranou a spojeny do série pomoci
kompozitnich desek. Elektrokatalytické vlastnosti plsti je obvyklé vylepSovat tepelnou
Upravou, jejiz optimalni teplota se lisi. V pfedchozim vyzkumu jsme pfi hledani optimalni
teploty zjistili, Ze tato Uprava ma vyznamny pfinos pouze pro kinetiku zaporné
elektrodové reakce. Aktivace je souhrou oxidace a zvétSeni povrchu plsti. Cilem této
prace je vysvétleni téchto vlivi na vlastnosti zaporné elektrody pomoci komplexni
analyzy plsti upravenych pfi riznych teplotach.
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Porovnavani chovdni suspenzi mikrocastic Al,O; a
Pt/Al,O; pfi nandseni katalytickych vrstev do kanalku
monolitického reaktoru

Bc. Patrik Labik (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Koéi, Ph.D.

V dlsledku stale se zpfisfiujicich emisnich norem musi byt dnes kazdé vozidlo vybaveno
katalytickym konvertorem, ktery snizuje mnozstvi Skodlivin ve vyfukovych plynech.
Automobilové katalyzatory sestdvaji z keramického nebo kovového nosi¢e s velkym
mnozstvim soubéznych kanalkli, na ktery je nanesena porézni katalytickd vrstva
obsahujici nanocastice vzacnych kov( (Pt, Pd, Rh), které zajistuji chemickou pfeménu
Skodlivin. Tato prdce navazuje na predchozi studii zabyvajici se nanasenim tenkych
vrstev tvorenych pouze mikrocasticemi y-Al,03 do kandalk(i monolitického reaktoru, ve
které byl zkouman vliv parametr( pfipravy (napf. viskozita a pH suspenze nebo velikost
mikrocastic) na konecnou tloustku, porozitu a rovhomérnost nanesené vrstvy. Cilem
této prace bylo porovnani chovani suspenze obsahujici pouze mikroédastice Al,O3 a
stejné Castice naimpregnované platinou (1% hm.), tak aby bylo moZzné vyuzit poznatky
z predchozi studie pfi nandseni vrstev Pt/Al,O; s definovanou tloustkou a
makroporozitou. Pfipravené monolity s vrstvou Pt/Al,Os; pak mohou byt otestovany
v laboratornim reaktoru. Ziskané vysledky v budoucnu poslouzZi k pripravé katalyzatort

vvvvvv

transportu v poréznich katalyzatorech.

Snimek prifezu monolitem s nanesenou vrstvou tvofenou mikroéasticemi y-Al,0,

B4 &
SEM HV: 200 kY
SEM MAG: 160 x
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PROGRAM
08:30 zahajeni

08:40 Bc.Jan Némec (M1, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
Analyza a modelovdni automobilovych filtri pevnych ¢dstic

09:00 Bc. David Minx (M1, doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)

Chovdni heterogennich iontové-vyménnych membrdn v pfitomnosti DNA

09:20 Bc. Stépan Halada (M1, doc. Ing., Zdenék Slouka, Ph.D.)

Vyroba mikrofluidnich systému

09:40 Bc. Lukas Blaha (M1, doc. Ing. Miroslav S083, Ph.D.)

Impact of particles shape on their aggregation behaviour
10:20 Bc. Jifi Stérba (M2, doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.)

Vznik PtO, v automobilovém oxidacnim katalyzatoru a jeho vliv na konverzi NO
10:40 Bc. Petr Kovar (M2, doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)

Senzory s iontové-vyménnymi membrdnami, urcené k detekci nukleovych kyselin
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11:00 Bc. Jifi Charvat (M2, Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D.)

Vliv tlakovych ztrdt na chovdni vanadové redoxni pritocné baterie

11:20 Bc. Dominik Kralik (M2, doc. Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)

Vyvoj technologie ke sledovdni zmén v prisakovych voddch z oblasti ulozZist

jaderného odpadu

vyhlaseni vysledkd
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Analyza a modelovadni automobilovych filtri pevnych
castic
Bc. Jan Némec (M1)

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

Vyfukové plyny obsahuji mikroskopické castice sazi, na jejichz povrchu mohou byt
navazany dalsi Skodlivé latky. MnoZstvi sazi je proto regulovdno emisnimi normami.
Filtry pevnych Castic jsou dnes nepostradatelnou soucasti vSech automobill
s dieselovymi motory a nové jsou fazeny také za nékteré benzinové motory. Toto
zafizeni vSak predstavuje prekazku ve vyfukovém potrubi, kterd zplsobuje tlakovou
ztrdtu a sniZuje ucinnost motoru. V pfipadé modernich katalytickych filtrd pevnych
Castic, které maji uvnitf porézni struktury nanesen katalyzator, je nutné nalézt
kompromis mezi nizkou tlakovou ztratou, vysokou filtracni Ucinnosti a katalytickou
aktivitou. Celkova tlakova =ztrdta se skldda z nékolika prispévkd, konkrétné
z kontrakce/expanze plynu na vstupu/vystupu z filtru, jeho proudéni kandlkem a
prachodu skrz porézni sténu. V této praci je diskutovan vyznam jednotlivych prispévka.
Jejich velikost je stanovena porovnanim tlakovych ztrat namérenych pro filtry o rlizné
délce a vysledkli matematického modelu filtru pevnych ¢astic. Zkouman byl také vliv
pfitomnosti katalyzatoru v pdérech filtru na efektivni permeabilitu stény.

>
> >

>
>
>
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Chovani heterogennich iontove-vymeénnych
membran v pritomnosti DNA

Bc. David Minx (M1)

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

lontové-vyménné membrany (IVM) se pouZivaji napfic celym spektrem
elektromembranovych  procest. Typickymi priklady jsou elektrodialyza i
elektrodeionizace. Béhem téchto procesli mize v zdavislosti na sloZitosti odsolovaného
vzorku dochdzet k usazovani anorganickych a organickych ¢astic na IVM. Kromé toho, zZe
toto znecisténi zvySuje odpor membran, mize téZ za urcitych podminek dojit ke vzniku
neocekdvanych jevd, které muZzou vyrazné snizit Ucinnost elektromembranovych
procesl. Jednim z takovych jevih muZe byt Stépeni vody. Tato prace je vénovana
zanaSeni IVM molekulami nukleovych kyselin (DNA). PfedevSim na aniontové
heterogenni vyménné membrané je toto zandsSeni podporeno elektrostatickymi
pritazlivymi silami, které vedou k intenzivni adsorbci molekul DNA na membrdanu. Tenka
vrstvicka naadsorbované DNA spolecné s aniontovou IVM obsahujici kladné funkéni
skupiny tvofi bipolarni spojeni, na kterém po aplikaci vnéjsiho elektrického pole béiné
dochazi ke Stépeni vody. V této praci se zaméruji na interakce mezi IVM a molekulami
DNA. Tyto interakce jsou studovany pomoci méreni chronoampérometrickych a
napétoproudovych kfivek na mikroéipech pro rGzné koncentrace DNA v 10 mM
roztocich KCl. Zaroven pomoci trasovacich ¢astic je sledovdna intenzita virl vznikajicich
na diluatové strané IVM.
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Vyroba mikrofluidnich systémdu
Bc. Sté&pan Halada (M1)

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

Mikrofluidni systémy s integrovanym polem kovovych elektrod nalézaji mnoho
zajimavych aplikaci jak v oblasti zdkladniho (napf. méreni prostorového rozlozeni
elektrického potencidlu) tak aplikovaného vyzkumu (elektrochemické a elektrokinetické
biosenzory). Tato prace popisuje souhrnny postup pro vyrobu epoxidovych
mikrofluidinich ¢ipd se zlatym polem mikroelektrod, ktery kombinuje techniky
fotolitografie, galvanického pokovovani a odlévani. Fotolitografie se provadi do
specialniho fotorezistu SU-8, ktery umoziuje dosahovat velmi vysokych pomérQ vyska
ku Sifce struktur. V rdmci této prace jsme provedli studii tykajici se nanaseni vrstev
fotorezistll SU-8 pro dosazeni rliznych vysek vrstvy a nasledné optimalizovali proudové
hustoty béhem elektrodepozice zlata do strukturovaného fotorezistu naneseného na
elektricky vodivém substratu. Diky vlastnostem fotorezistu a kombinaci téchto dvou
technologii Ize dosahnout vyssich elektrod nez u znamé technologie obétovaného
substratu. Dale byl vyvinut postup pro celkovou kompletaci Cipl a jejich uvedeni do
provozu. Cipy vyrobené pomoci SU-8 fotorezistu jsme porovnali s ¢ipy vyrobenymi
pomoci tradi¢ni technologie obétovaného substratu a vyhodnotili vyhody a nevyhody
z hlediska jejich vyroby.



CHEMICKO-INZENYRSKA

6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 20. 11. 2017
VSCHT PRAHA

Impact of particles shape on their aggregation
behaviour

Bc. Lukas Blaha (M1)

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

Porous materials have great usage in many engineering applications. There are several
ways how to create porous materials with suitable properties. One of the ways is to use
nanoparticles followed by their assembly into 3D structure. In the present study we are
using aggregation of nanoparticles to create bulk material. To optimize properties of
porous material in this work we investigate the aggregation process, where
nanoparticles of various shapes will be used as building blocks. Experimental investigate
is done for both diluted but also concentrated suspension of particles under stagnant
conditions. It was found that presence of fibers significantly influence the aggregation
phenomena. Gained knowledge will be used in the future to optimize porous material
mechanical properties.
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Vznik PtO, v automobilovém oxidacnim katalyzatoru
a jeho vliv na konverzi NO

Bc. JiFi Stérba (M2)

Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.

Emise produkované spalovacimi motory automobill pfispivaji ke znecisténi Zivotniho
prostfedi. Za ucelem snizeni téchto emisi jsou do vyfukového systému zarazeny
automobilové katalyzatory, které pomoci chemickych reakci preménuji nespalené zbytky
uhlovodikd, oxidy dusiku a oxid uhelnaty na dusik, oxid uhli¢ity a vodu. Cilem této prace
je posoudit vliv vratné deaktivace platinovych aktivnich center na povrchu dieselového
oxidacniho katalyzatoru typu Pt/Al,0s. Byla provedena série izotermnich experimentd
pfi teplotdch 150 °C a 200 °C s pulzy oxidu uhli¢ittho a propenu. PFfi téchto
experimentech byla sledovdana nejen deaktivace katalytickych center (vznik PtOy)
v chudych podminkach, ale i zpétna aktivace castic platiny zplsobena pulzy CO a CsHe.
Dale byla provedena série experimentl v podobé teplotnich ramp se vstupni teplotou
rostouci od 80°C do 400°C a nasledné klesajici zpét od 400°C do 80°C. U téchto
experimentl byla sledovana hystereze, neboli rozdil mezi teplotou zapaleni a zhasnuti
oxidace NO. Tato hystereze je zpUsobena citlivosti reakce na stav katalytickych center
(Pt versus PtO,), ktery se v prabéhu experimentd ménil.



6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 20. 11. 2017
CHEMICKO-INZENYRSKA
VSCHT PRAHA

Senzory s iontové-vymeénnymi membrdnami, urcené k
detekci nukleovych kyselin

Bc. Petr Kovar (M2)

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

Mikrozatizeni se zabudovanou iontové-vyménnou membranou nabizi celou fadu aplikaci
zamérenych napr. na ¢erpani tekutin, Upravu pH roztokd, ¢i separaci, zakoncentrovani a
detekci urcitych (bio-)molekul. Tato prace pojednava o posledni ze zminénych aplikaci.
Cilem je vyvinout sensor detekujici prfitomnost DNA/RNA molekul o dané sekvenci
nukleotid(l a stanovit jejich koncentraci. Tento sensor bude v budoucnu soucasti zafizeni
detekujici nukleové kyseliny ve vzorku krve, které jsou potencionalnimi biomarkery
rlznych typu rakovin. Princip zafizeni je zaloZen na skutecnosti, Ze jednovldknov3,
zdporné nabitd DNA/RNA vyznamné ovliviuje tok iontd aniontové-vyménnou
membranou. Na povrchu takovéto membrany je nejdfive kovalentné navdzdna
jednovlaknovda DNA sonda, kterad zajistuje specificitu vaci hledané komplementarni
molekule DNA/RNA. Pfi Uspésné hybridizaci dochazi ke zvyseni koncentrace zaporného
naboje neseného nukleovymi kyselinami na membrdané, jez obsahuje kladny fixovany
naboj. Vznikd systém podobny bipolarni membrané, ktera zapficinuje prechod
z elektrokonvektivné fizeného transportu iontd na transport fizeny Stépenim vody.
Tento pfispévek bude zaméren na vysvétleni principu fungovani senzoru a prezentaci
vybranych vysledk( tykajicich se specifické detekce nukleovych kyselin.
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Vliv tlakovych ztrat na chovani vanadové redoxni
prutocné baterie

Bc. Jifi Charvat (M2)

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

Produkce elektfiny z ¢asové proménlivych obnovitelnych zdroji strmé roste. Tento
trend vsak vyZaduje budovani novych stacionarnich uloZist energie, které mohou pomoci
stabilizovat tuto energii a zefektivnit jeji vyuZiti. Vanadova redoxni pratoc¢na baterie se
jevi jako idedlni stacionarni ulozisté vzhledem ke snadno modifikovatelné kapacité
(kwWh), vysoké ucinnosti a velmi dobré Zivotnosti. Klicovou komponentou baterie je
inertni elektroda, v tomto pfipadé uhlikovd plst, na niZ dochazi ke konverzi energie
prostfednictvim elektrochemickych reakci. Pouziti uhlikové plsti je motivovano jeji
vybornou chemickou stabilitou, vysokou elektrickou vodivosti a nizkou cenou. U&innost
baterie velkou mérou zdavisi na odporu a elektrokatalytickych vlastnostech plsti,
soucasné je vsak tfeba uvaZovat energii potfebnou k ¢erpdni elektrolytl skrz bateriovy
svazek. Cilem této prace je tedy nalézt optimum mezi tlakovou ztratou, ktera se zvySuje
s kompresi plsti a elektrickym odporem, ktery se naopak se zvysujici se kompresi snizuje.
K tomuto ucelu byly navrzeny dvé aparatury. Jedna, kterd umoznuje sledovat elektricky
odpor plsti v zavislosti na stlaceni a druha, kterd umoznuje sledovat tlakovou ztratu
v experimentalni cele v zavislosti na stlaceni plsti, pratoku elektrolytu a vnitini geometrii
cely.
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Vyvoj technologie ke sledovani zmén v prisakovych
vodach z oblasti ulozist jaderného odpadu

Bc. Dominik Kralik (M2)

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

| pfesto, Ze se mista pro trvald uloZisté jaderného odpadu vybiraji s nejvétsi peclivosti,
stdle existuje riziko kontaminace okolni pidy nebo podzemni ¢i prlisakové vody.
V soucasné dobé se pro analyzu prisakovych vod vyuzZivaji klasické analytické metody,
které jsou sice presné, ale samotnd analyza trva pfilis dlouho. Cilem védcu je vyvinout
senzor, ktery by byl integrovan na misté ulozisté a poskytoval by data v redlném case
pro v€asny zasah proti pfipadné kontaminaci. Tato prace se vénuje vyvoji prito¢ného
elektrochemického senzoru, ktery by umoznoval kontinualni sledovani zmén
vimpedanci pridsakovych vod v misté jaderného ulozisté, napf. v prasklinach skal.
V soucasné dobé testujeme tento pfistup na modelovém systému skladajiciho se
zjednoduchého fluidniho kanalku a ty¢ové méfici elektrody. Zatimco kandlek ma za ukol
imitovat realnou stérbinu, tyova elektroda je prvnim prototypem méridla, jenz by se
pozdéji do realnych uloZist montoval. Tento systém se testuje pomoci méreni
elektrochemické impedancni spektroskopie na kandlcich naplnénych rlzné
koncentrovanymi roztoky KCl za rlznych podminek méreni v rdznych rezimech.
V prispévku budou prodiskutovany experimenty s vodnymi roztoky KCl o presné danych
vodivostech (koncentracich) jak v ustaleném stavu, tak v prito¢ném systému.
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Ustav ekonomiky a managementu (837)

USTAVNI KOORDINATOR
Mgr. Ing. Marek Botek, Ph.D.
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SPONZORI USTAVU EKONOMIKY A MANAGEMENTU
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Ekonomika a management

MISTO: C11

KOMISE
prof. Ing. Ivan Gros, CSc. (pfedseda)

Ing. Jakub Dyntar, Ph.D.
Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

Ing. Petra Zemanova, Ph.D.

PROGRAM
08:00 zahajeni

08:15 Bc. Jakub Ottenschlager (M2, Ing. Petra Zemanova, Ph.D.)

Optimalizace produktového portfolia

08:35 Bc. Alena Krausova (M2, Ing. Dana Strachotovd, Ph.D.)

Optimalizace prdce v chemické laboratori

08:55 Bc. Michal Spalek (M2, Ing. Olga Kutnohorskd, Ph.D.)

Trendovd Analyza

09:15 Bc. Martina Hold (M2, Ing. Dana Strachotova, Ph.D.)

Chléb véera, dnes a zitra - analyza spotreby v souvislostech

09:35 Bc. Kristyna Kamlarova (M2, Ing. Dana Strachotovd, Ph.D.)

Analyza trhu s pekdrenskymi produkty

10:00 Bc. Ondrej Knop (M2, Ing. Dana Strachotova, Ph.D.)

Reorganizace logistickych tokt a Cinnosti ve skladu L1

10:20 Bc. Veronika Simovd (M2, Ing. Dana Strachotovd, Ph.D.; Ing. Petra Zemanova,
Ph.D.)

Casovd studie prdce v chemické laboratofi
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10:40 Bc. Jakub Rosak (M2, Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.)

Ziskdvani novych retailovych zdkazniki v Linde Gas

11:00 Bc. Leos Kofeny (M2, Ing. Dana Strachotova, Ph.D.)

Analyza DP pro MITAS/Optimalizace analytického testovdni v gumdrenské vyrobé

vyhlaseni vysledka
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Optimalizace produktového portfolia

Bc. Jakub Ottenschlager (M2)

Skolitel: Ing. Petra Zemanova, Ph.D.

Prace se zabyvd optimalizaci produktového portfolia firmy s cilem sniZeni kapitdlu
vazaného ve skladovych zdsobdch. Jedna se o projekt zpracovany v ramci staze ve firmé
Logio s.r.o., vyuZivajici pokrocilého reportingového programu MS Power Bl desktop.
Tento nastroj Business Inteligence umoziiuje sestaveni relacni databaze vsech
podstatnych dat, analytické zpracovdni obsahu a interaktivni vizualizaci vysledkd. Na
zakladé multikriteridIlni Paretovy analyzy jsou roztfizeny produkty a navriena
optimalizace, kterd je predana jednotlivym obchodnim vedoucim k odbornému
posouzeni.
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Optimalizace prdace v chemické laboratori

Bc. Alena Krausova (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Prace se zaméruje na optimalizaci prace v chemické laboratofi. Obsah je tedy zaméren
na mozné metody identifikace plytvani, zvoleni vhodné metodiky sbéru dat, analyze
zjisténych dat a nasledné optimalizaci vedouci k efektivnimu vyuZiti pracovniho ¢asu.
Cilem prace je tedy identifikace plytvani pfi praci v laboratofia zefektivnéni vyuzivaného
¢asu prace.
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Trendova Analyza

Bc. Michal Spalek (M2)

Skolitel: Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

Statistickd regulace (ve farmacii trendova analyza) patfi mezi hlavni statistické metody,
které se uplatiuji v podnikové praxi. Pomoci statistické regulace se da zjistit, zda je
vyrobni proces pod statistickou kontrolou, coz bylo i hlavnim ukolem prace. Jednim
z Ukoll prace bylo zjistit, zda se jednotlivé vytézky uvedeného meziproduktu pohybuji
uvnitt regulacnich mezi. V teoretické C¢4asti prace je popsdna statistickd regulace
vyrobniho procesu, jeji princip, dale jsou v této prdci uvedeny jednotlivé typy
regulacnich diagram(, které se mohou vyuzivat, kde hlavni ¢ast této kapitoly je
vénovana Shewhartovym diagramim. Posledni kapitola teoretické ¢asti prace popisuje
princip testu odlehlych hodnot, ktery bude proveden v praktické ¢asti prace. V praktické
Casti prace je zndzornény rovnéz regulacni diagram, ktery by mél potvrdit, Ze je vyrobni
proces pod statistickou kontrolou a v poradku. Diléim uUkolem, jehoz vysledek bude na
konferenci prezentovan, je znazornéni vyrobniho schématu jednotlivych meziprodukta,
které podnik, kde prezentujici pasobil v ramci letni praxe, vyrabi. Prace zahrnuje i
Shewhartovy diagramy, a v neposledni fadé byl proveden test odlehlosti hodnot, aby
bylo zjisténo, zda je moZné nesouhlasnou hodnotu z vybérového souboru namérenych
hodnot vytézk( vyloucit.
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Chléb vcera, dnes a zitra - analyza spotreby
v souvislostech

Bc. Martina Hola (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Tato prace se zaméruje na soucasny stav pekarenského odvétvi u nas, popis soucasnych
trendl a problémda, s kterymi se pekarenské podniky musi vyporadat. Podkladem pro
tuto praci byla statisticka data a rozhovory s odborniky ve svém oboru. Teoreticka c¢ast
prace obecné popisuje historii pekarenstvi a technologii pouzivanych v oboru.

V praktické ¢asti je analyzovdna spotfeba chleba a testovany metody pro predpovéd
poptavky.
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Analyza trhu s pekarenskymi produkty

Bc. Kristyna Kamlarova (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Prezentovand prace popisuje soucasny stav pekdrenského odvétvi a pritomné trendy
manifestované zejména klesajici spotfebou chleba. Analyzovany byly jak pfitomny
pokles spotifeby, tak moziné pficiny tohoto jevy. K tomuto bylo vyuZito dotazovani
odborniku, analyza s pomoci software a dotaznikového Setfeni mezi spotrebiteli. Kvalitni
popsani problému umozni v budoucnu podnikim v odvétvi adekvdtné reagovat na
vzniklou situaci na trhu, coz bude mit pozitivni dopad na situaci v odvétvi, tak i na
konecného spotrebitele.
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Reorganizace logistickych tok( a Cinnosti ve skladu
L1

Bc. Ondrej Knop (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

PfedloZend prace se zaméruje na regionalizaci logistickych tok( a ¢innosti na skladu L1
ve firmé Knorr-Bremse v Liberci. Tato firma je svétovym vyrobcem brzdnych systému
pro kolejovd a uzitkovd vozidla. Firma méla celkem dva sklady, sklad H5 a L1. Ve
stavajicim procesu probihala vyroba a skladovani v budové H5. V novém projektu doslo
k pfesunu skladovani na L1 a mou naplni prace bylo zmapovani procest souvisejicich s
novym systémem skladovani a tvorba SOS navodek. Cilem mé prace bylo zmapovani
novych procesl a vypracovani SOS navodek predevsim pro nové pfichozi pracovniky
z dlvodu rychlého zaskoleni do procesu, mapovani a vizualizace procesu.
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Casovd studie prdce v chemické laboratofi

Bc. Veronika Simova (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.; Ing. Petra Zemanova, Ph.D.

Chemicka laboratof neni typickym mistem, kde se provadi méreni prace pomoci
sledovani ¢asu potfebného k odvedeni zadanych pracovnich GkolG. Casové studie se
ovsem vyuzivaji v mnoha oblastech pramyslu, kde prinaseji velké efekty, a proto bylo
rozhodnuto pokusit se vybrané techniky aplikovat i v chemické laboratofi. Konkrétné se
jednalo o c¢asovy snimek dne. Byla jsem soucasti tymu, ktery vytvofil komplexni vystup
z téchto méreni. Tento vystup je bohuzel utajovdn a nemuze byt vefejné prezentovdn, a
proto budu v ramci Studentské védecké konference prezentovat predevsim to, jakym
zpusobem byl ¢asovy snimek dne zaimplementovan do prostiedi chemické laboratore,
jaka to prinasi uskali, ¢eho se vyvarovat a jaké jsou pfinosy. Byla provedena dvé méreni
dvou rliznych smén v dubnu a kvétnu roku 2017. Ziskand data byla vyuZita pro zvyseni
efektivity prace v laboratofi.



CHEMICKO-INZENYRSKA

6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 20. 11. 2017
VSCHT PRAHA

Ziskavani novych retailovych zakaznik( v Linde Gas

Bc. Jakub Rosak (M2)

Skolitel: Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

Prace popisuje pfipravu, prabéh a vysledky telemarketingové kampané ve spolecnosti
Linde Gas a.s., kde autor puUsobi jako stazista. Vychazi z teoretickych poznatkd v oblasti
pfimého marketingu a jeho nastrojd, dale na zakladé hospodarskych vysledkl podniku a
makroekonomickych dat analyzuje pozici sledované firmy v ramci ceského trhu
s technickymi plyny a vénuje se také problematice segmentace zakaznik( a trhu, a to jak
teoreticky, tak z hlediska podnikové praxe. Na téchto zakladech pak zkouma ve tfech
fazich (segmentace, cileni a umistovani) proces tvorby konkrétni kampané na ziskavani
novych retailovych zdkaznik(, rozebird jeji vysledky z obchodniho i marketingového
hlediska a srovnava je s teoretickymi vychodisky prace.
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Analyza DP pro MITAS/Optimalizace analytického
testovani v gumdrenské vyrobé

Bc. Leos Koreny (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Prace se zabyvé analyzou védeckych praci na VSCHT Praha, je? byly za poslednich 20 let
reSeny ve spoluprdci se spolecnosti MITAS a.s. Prvnim vychodiskem této prace je
revaluace stavajicich feSenych témat a nalezeni novych pro dlouhodobou spolupraci.
Zkoumané prace pochdazeji z rGznych ustavl (Ustav polymer(, Ustav analytické chemie,
ustav ekonomiky a managementu), a poukazuji na Siroké portfolio projektd, jez jsou na
Skole zpracovavany. Soucdsti prace je i obsahla analyza technologického procesu vyroby
pneumatik se zamérenim na jednotlivé dil¢i kroky a ekonomicka analyza celého systému
véetné podrobného rozboru.
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Ustav fyziky a méfici techniky (444)

USTAVNI KOORDINATOR
doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.
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Fyzika a mérici technika

MISTO: USTAV FYZIKY A MERICI TECHNIKY B220

KOMISE

doc. Ing. Jaroslav Hofmann, CSc. (predseda)
Ing. Ondfej Ekrt, Ph.D.
Ing. Ladislav FiSer, Ph.D.

Ing. Martin Straka, Ph.D.

PROGRAM
09:00 zahajeni

09:00 Katerina Jarkovska (B3, prof. Dr. Ing. Martin Vriiata)

Nanostrukturované oxidy pro aktivni vrstvy chemirezistort

09:15 Bc.Jaroslav Otta (M2, Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.)

Priprava mikrosenzort plyn pomoci pfimého laserového psani
09:30 Bc.lJan Fara (M2, Ing. Pfremysl Fitl, Ph.D.)
Software pro méreni a fizeni senzorové pole se sestndcti vodivostnimi senzory

09:45 Bc. Jakub Svoboda (M1, Ing. Josef Khun, Ph.D.)

Priprava nanostrukturniho kfemiku a jeji optimalizace

10:00 Bc. Lucie Kujalova (M2, doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.)

Vysledky prfedbézné studie IéCby onychomykdz nizkoteplotnim plazmatem

10:15 Bc. Martin Hruska (M1, Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.)

Fotoregenerace chemickych senzort na badzi ftalocyanind

10:30 Bc. Lukds Machek (M1, RNDr. Pavel Galar, Ph.D.)

Studium povrchové modifikace nanostrukturniho diamantu plazmatem
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10:45 Bc. Stanislav Valtera (M1, Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.)

Vliv pH prostredi na stabilitu elektrické vodivosti polypyrrolu

vyhlaseni vysledki
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Nanostrukturované oxidy pro aktivni vrstvy
chemirezistoru

Katefina Jarkovska (B3)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Martin Vrfiata

Nanostrukturované materialy jsou v soucasné dobé intenzivné studovany, predevsim
diky svym fyzikalné-chemickym vlastnostem, které se u béznych materidlG nevyskytuji.
Své uplatnéni by mohly mimo jiné najit v odvétvi chemickych plynovych senzora.
DuleZitou soucasti takovych senzor( je aktivni vrstva, kterd interaguje s plynnym
analytem a méni své elektrofyzikalni vlastnosti. Citlivost senzoru mize byt ovlivnéna
napf. specifickym povrchem aktivni vrstvy, selektivita senzoru pak napft. jeji morfologii.
Nanostrukturovanim aktivni vrstvy je mozné zvysit jeji specificky povrch a tim pfimo
ovlivnit citlivost senzoru. Selektivitu Ize ovlivnit napf. velikosti pérd ¢i kandlk( apod.
Materidlem pro aktivni vrstvu chemickych plynovych senzor jsou zpravidla anorganické
nebo organické polovodice. Z anorganickych materidla se jednd prevainé o oxidy kova.
Tato prace se zabyva pfipravou nanodratd Cu,O, které slouZi jednak jako material pro
aktivni vrstvu chemickych senzor(i a jednak jako vychozi materidl pro pfipravu
nanotrubek SnO,, které budou v dalsi ¢asti prace rovnéz vyuZity jako material aktivni
vrstvy senzorl. V ramci experiment( byla studovana morfologie pripravenych struktur
pomoci SEM a TEM. Byly provedeny prvotni experimenty pro zjisténi senzorickych
vlastnosti pfipravenych materiald.

NH, o
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Priprava mikrosenzort plyni pomoci primého
laserového psani

Bc. Jaroslav Otta (M2)

Skolitel: Ing. PFemysl Fitl, Ph.D.

Oblasti s uplatnénim tenkovrstvych plynovych senzord je mnoho (zdravotnictvi, ochrana
Zivotniho prostredi...). S rostoucimi pozadavky je potieba vyvijet nové metody detekce a
nové citlivé vrstvy, které vykazuji nizkou mez detekce, vysokou citlivost a vysokou
selektivitu. Tato prace se zabyva tvorbou senzor( plyni pomoci depozice citlivé vrstvy
laserovym psanim s vyuZitim kontinudlniho polovodi¢ového laseru s vinovou délkou 405
nm. V praci se zabyvam optimalizaci technologie pro ptipravu vodivostnich senzoru
(chemirezistortl)  vyZivajicich  mikrostrukturu  tvofenou citlivym  materidlem
(ftalocyaninem zinku) o Sifce v rozmezi 3-10 um kterd je nanesena na systém
mikroelektrod. DalsSim mozZnym vyuzitim je ptiprava mikrostruktur pro optické plynové
senzory vyuzivajici difrakénich vlastnosti. V ramci optimalizace aparatury a litografie se
zlepsila nejmensi litograficka stopa laseru na 4um. Fokusace laseru a uréeni ohniska se
optimalizovalo pfipojenim kamery do okularu a umisténim pftisvitu k objektivu. DalSim
krokem optimalizace bude sjednotit z-soufadnici ohniska laseru a fokus optiky pomoci
dalsich optickych prvkd (napf. ¢ocek), aby bylo moiné povrchové jevy (krystalizace,
odparovani, vytvrzovani...) pti laserovani sledovat v redlném case.

T
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Software pro méreni a fizeni senzorové pole se
sestndcti vodivostnimi senzory

Bc. Jan Fara (M2)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

V rdmci této prace je vyvijen méfici a fidici software pro 16-senzorovy elektronicky nos
v prostfedi NI LabVIEW. Tento software zajistuje komplexni automatizaci celého méreni
— méreni elektrického odporu chemirezistivnich vrstev, méreni a fizeni jejich teploty a
ovladani plynového hospodarstvi. V soucCasné dobé je hotova architektura celého
softwaru a dva celé podprogramy. Jeden je urcen pro kalibraci platinovych topnych
meandrU jako teplomérd a druhy pro méreni odezev 1 az 16 chemirezistord pfi rdznych
teplotach a plsobicich plynech. Program pro komunikaci s hardwarem vyuziva ovladace
DAQmx, NI-VISA a DAQNavi.
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Priprava nanostrukturniho kremiku a jeji
optimalizace

Bc. Jakub Svoboda (M1)

Skolitel: Ing. Josef Khun, Ph.D.

Prace pojedndvd o pfipravé nanoporézniho kiemiku elektrochemickym leptanim a o
optimalizaci jeho pfipravy na nové vyrobené aparature. Optimalizaci jsme provadéli
zménou doby leptani a zménou proudu prochazejiciho elektrolytem. Leptdni probihalo
v elektrolytu slozeném z kyseliny fluorovodikové a ethanolu pfi plsobeni malych
proudl. Vzorky vyrobeného porézniho kifemiku byly z hlediska morfologie povrchu
charakterizovdny na skenovacim elektronovém mikroskopu. Chemické sloZeni bylo
zkoumdno pomoci EDS sondy.
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Vysledky predbézné studie lIécby onychomykoz
nizkoteplotnim plazmatem

Bc. Lucie Kujalova (M2)

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

Prace se zabyvd dekontaminacnimi ucinky nizkoteplotniho plazmatu generovaného
korénovym vybojem na rGizné druhy mikroorganism( zahrnujici plisné a bakterie. U¢inky
jsou testovany pro razné doby expozice v podminkach in vitro, a také in vivo. V prvnim
pfipadé byly mikroorganismy naneseny na Zivné médium a zde exponovany, v druhém
pfipadé byly plazmatem oSetfovany prsty nohou napadené plisni u vybrané skupiny
pacientd.
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Fotoregenerace chemickych senzort na bazi
ftalocyanint

Bc. Martin Hruska (M1)

Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

Tenké filmy makromolekuldrnich organickych latek, jako jsou ftalocyaniny, ¢i jind
analoga porfyrinového kruhu, jsou ¢asto vyuzivany jako aktivni vrstvy pro chemické
senzory. Tyto senzory vykazuji zmény elektrickych vlastnosti pfi expozici elektrofilnimi
plyny a diky tomu mohou slouzit jako jednoduché analytické prostiedky pro detekci celé
fady chemickych latek, jejichi sledovani je pro lidskou spolec¢nost vyznamné. Pro
spravnou funkci téchto senzorl a moznost jejich opakovaného pouziti je vSak potreba,
aby interakce mezi analyzovanymi latkami a aktivni vrstvou senzoru byly reverzibilni, a
senzor uréitym zplsobem regeneroval. NejCastéji se u vodivostnich senzord na bazi
ftalocyaninl pouZiva takzvana teplotni regenerace, kterou vsak provazi cetnd uskali.
Nedavné experimenty ukazaly, Ze se teplotni regeneraci miieme vyhnout, pokud
pouzijeme svételné zareni o definované vinové délce a intenzité. Cilem této prace je
blize prozkoumat foto-indukované déje probihajici na aktivni vrstvé chemickych senzorf
a analyzovat proces fotoregenerace i z dlouhodobéjsiho hlediska. Nabyté poznatky by
mohli prispét jak k lepSimu pochopeni fyzikdIni podstaty interakce mezi ftalocyaninovym
filmem a vazanym plynem, tak k nasazeni jednoduSe regenerovatelnych
ftalocyaninovych senzorl do praktického pouziti.
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Studium povrchové modifikace nanostrukturniho
diamantu plazmatem

Bc. Lukas Machek (M1)

Skolitel: RNDr. Pavel Galat, Ph.D.

Nanostrukturni diamanty s modifikovanym povrchem jsou v poslednich desetiletich
studovany predevsim pro dllezitd uplatnéni v mediciné a mikroelektronice, také ale z
dalSich ddvodu. Cilena zména povrchu totiz umozniuje snizit chemickou inertnost tohoto
polovodice a aplika¢né vyuzit mnoho jeho vyjimecnych vlastnosti. V ramci experiment(
byl studovan vliv nizkoteplotniho plazmatu na povrchové vlastnosti nanodiamantovych
klastrd. Snahou bylo vzorky diamantu vhodnymi metodami charakterizovat a dokdzat
ucinnost ovérované modifikaéni metody zalozené na plazmatu a dale urcit vliv
chemického prostredi (vody, ethanolu a chloroformu) a energie generujici plazma. Bylo
prokdzano, Ze nizkoteplotni plazma je schopno jiz v rdmci nékolika minut efektivniho
zakonéeni povrchu diamantu kyslikem a chlorem. Modifikované vzorky také vykazovaly
zmény luminiscencnich vlastnosti, vodivosti a zeta potencidlu. Analyzou snimku
z elektronového mikroskopu byl navic vyvracen destrukéni vliv na klastry diamantu.
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Vliv pH prostredi na stabilitu elektrické vodivosti
polypyrrolu

Bc. Stanislav Valtera (M1)

Skolitel: Ing. Dugan Kopecky, Ph.D.

Vodivé polymery vystavené alkalickym ¢inidliim snadno podléhaji tzv. deprotonaci, ktera
se projevuje v fadovém poklesu jejich mérné elektrické vodivosti. Pomoci anorganickych
kyselin Ize jejich elektrickou vodivost ¢aste¢né obnovit — tj. polymer reprotonovat.
Znalost mechanismu cyklu deprotonace/reprotonace je stéZejni pro vyuZiti vodivych
polymerl zejména v oblasti skladovani energie (napf. v alkalickych bateriich) ¢i
biokompatibilnich povrch( (napf. pro implantovatelné senzory, elektrody apod.). Prace
se proto zabyvd studiem stability mérné elektrické vodivosti vodivého polymeru
polypyrrolu v zasaditém prostredi (vodny roztok NaOH a NH4OH) a moZnostmi jeho
revitalizace pomoci anorganickych kyselin (vodny roztok HCl a HBr).
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Ustav pocitacové a Fidici techniky (445)

USTAVNI KOORDINATOR
Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D.
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SPONZORI USTAVU POCITACOVE A RIDICIi TECHNIKY
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Rizeni proces( a zpracovani dat

MISTO: A335

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

Ing. Hana Souskova, Ph.D.
Ing. Ondfej Tupa

Ing. Jan Vrba

PROGRAM
09:00 zahajeni

09:00 Jan Hajicek (B3, Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D.)
Automatické vyhodnocovadni pfechodovych charakteristik v Excelu

09:15 Kristyna Zemlova (B2, doc. Ing. Jan Mares, Ph.D.)

UZivatelské rozhrani pro zpracovadni signalu Ramanovy optické aktivity
09:30 Lukas Mrazik (B3, Ing. Jan Vrba)

Spektrdlni analyza signdlu méreni difuse nZVi
09:45 Jan Valis (B2, doc. Ing. Jan Mares, Ph.D.)

Zpracovani signalu Ramanovy sondy pro in-vivo diagnostiku karcinomu plic

10:15 Bc. Kristyna Danova (M2, prof. Ing. Ales Prochdazka, CSc.)

VyuZiti strojového uceni pri termoobrazové analyze

10:30 Bc. Tomas Matonoha (M2, doc. Ing. Jan Mares, Ph. D.)

MozZnosti programovdni nové stavebnice MINDSTORMS EV3

10:45 Bc. Martin Vejvar (M1, Ing. Jan Vrba)

Vyvoj laboratorni ulohy regulace laserového zaméreni
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11:00 Bc.Jaromir Masek (M1, doc. Ing. Jan Mares, Ph.D.)

Nelinedrni model hydraulické soustavy

11:15 Bc. Tomas Rychetsky (M2, doc. Ing. Jan Mare$, Ph. D.)

Prumyslové fizeni hydrodynamického systému

vyhlaseni vysledka
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Automatické vyhodnocovdni prechodovych
charakteristik v Excelu

Jan Hajicek (B3)

Skolitel: Ing. Iva Nachtigalovd, Ph.D.

Simulacéni program Process Simulation and Control (PSIC) je doplnék aplikace MS Excel
vyvinuty na Ustavu pocitacové a fidici techniky. Tento program slouZi jako u&ebni
pomucka pfi vyuce pfedmétu Laboratoi méfici a fidici techniky. Doplnék byl vytvoren,
jakozto jednodussi nastroj na modelovani, ktery budou moci ovladat i studenti neznali
stdvajici verze PSIC o moZnost automatického vyhodnoceni prechodové charakteristiky
ajeji zobrazeni. Soucdsti také bude vykresleni skoku, na ktery tato odezva vznikla
a zvyraznéni dllezitych vlastnosti, jako napf. zesileni soustavy, pro snadnéjsi pochopeni
a analyzu vyucované latky.
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UZivatelské rozhrani pro zpracovdni signdlu
Ramanovy optické aktivity

Kristyna Zemlova (B2)

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

Zpracovani dat z Ramanova spektrometru probiha v soucasné dobé prevazné manudlné,
coz predstavuje rizika spojena s reprodukovatelnosti postupu. Cilem této prdce je proto
zjednoduseni, zefektivnéni a automatizace celého procesu vytvorenim univerzalni
aplikace, véetné intuitivniho uzivatelského rozhrani, kterd v sobé zahrne maximum
krok( zpracovani signalu. Momentdlné je kladen dlraz na samotny pre-processing dat.
V budoucnu bude ale aplikace umoznovat i klasifikaci spekter véetné jejich statistického
vyhodnocovani.
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Spektralni analyza signalu meéreni difuse nZVI
Lukds Mrazik (B3)

Skolitel: Ing. Jan Vrba

K sanaci loZisek Sestimocného chromu a chlorovanych uhlovodik(i Ize vyuZzit redukéni
potencial koloidniho roztoku nanocastic Zeleza (nZVI1). Za ucelem popisu migrace ¢astic
nZVl rdznym typem pldy bylo vyvinuto prototypové méfici zatizeni detekujici
jednorozmérny priibéh koncentrace nZVI sklenénou kolonou. Senzor detekuje zménu
rezonancéni frekvence LC obvodu s konstantni kapacitou, do jehoZ civky je jako jadro
umisténa meérend kolona. Pfitomnost nZVI méni permeabilitu jadra, tedy i vlastni
indukcnost civky. Cilem prace je analyza a interpretace namérenych hodnot rezonanéni
frekvence za ucelem ziskani prabéhu koncentrace nZVI s pouzitim matematického
modelu a referencnich méreni o znamém pribéhu koncentrace. Pfitomnost Sumu
v méreni vynucuje pouziti Wienerovy dekonvoluce. Rozdilnost vzorkovani referenéniho
méreni odezvy na obdélnikovy impuls od ostatnich experimentl do modelu zavadi
interpolaéni metody.
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Zpracovani signalu Ramanovy sondy pro in-vivo
diagnostiku karcinomu plic

Jan Valis (B2)

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

Pro budouci vyuziti Ramanovy spektroskopie k in vivo diagnostice karcinomu plic
v redlném case je nezbytné zautomatizovat a zrychlit pre-processing a vyhodnoceni
namérenych spekter. Prvnim krokem je eliminace vlivu pozadi prekryvajiciho sledované
signaly. Ustavem analytické chemie dosud uZivana semimanudlni metodika zpracovani
spekter v programu Jasco Spectra Manager, je relativné zdlouhavd a neposkytuje
reprodukovatelné vysledky, ¢imz je pro rutinni aplikaci nevyhovujici. Z tohoto dlivodu
byly testovany nové automatizované postupy zaloZené na poutziti filtracnich algoritm
Savitzky-Golay a Finite Impulse Response (FIR). Vysledna navrhovand metodika vyuziva
Zero-phase FIR filtrace a jejiho odecteni od plvodniho spektra. Na zadkladé srovnani
navrhované metodiky s pouzivanymi a v literatufe popsanymi postupy lze konstatovat,
Ze s vyuzitim navrhované metodiky v podobé funkce v programovém prostiedi MATLAB
je mozné Ramanova spektra zpracovat systematicky a bez zkresleni. Cely proces véetné
vykresleni a ulozeni zpracovanych dat probéhne do 3 sekund od spusténi funkce, a to
zcela reprodukovatelné a s vyloZzenim minimalniho Usili.
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Vyuziti strojového uceni pri termoobrazové analyze

Bc. Kristyna Danova (M2)

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

Zpracovani snimk( a videosekvenci pofizenych termokamerou ma v soucasné dobé
Siroké uplatnéni v rtznych inZenyrskych oblastech, ve stavebnictvi i v biomediciné. Prace
se zabyvd popisem pofizovani dat a dale navrhem vypocetniho systému pro analyzu
¢asového vyvoje rozlozeni teplot na zakladé pfisluSnych videosekvenci a na zakladé
rozboru posloupnosti termosnimkd vytvorenych s danou periodou vzorkovani. Navrzeny
vypocetni algoritmus umoZiuje detekci pozic udaji o limitnich teplotdch v kaidém
termosnimku a rozpoznavani pftislusnych cifer s vyuzitim metod strojového uceni. Pro
rozpozndavani téchto Udaji je vyuZita dvouvrstva neuronova sit se sigmoidalnimi a
pravdépodobnostnimi prenosovymi funkcemi. Vstupnimi Udaji jsou pfitom odstiny Sedi
matice obsahujici elementy Sedi ve vyrezech s jednotlivymi Cislicemi. Dosazena presnost
klasifikace se v dané aplikaci blizi 100% a umoZniuje pribéZznou detekci teplot na zakladé
odstint Sedi dil¢ich obrazovych elementu.
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MozZnosti programovdni noveé stavebnice
MINDSTORMS EV3

Bc. Tomas Matonoha (M2)

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

Prace se zabyva rliznymi moZnostmi programovani stavebnice Mindstorms EV3 od
spolecnosti Lego. V ramci prace je tato stavebnice predstavena véetné programu, ktery
je k této stavebnici dodavan Legem. Dale jsou uvedeny dalS$i moZné programovaci
jazyky, ve kterych je moziné stavebnici Lego Mindstorms programovat. Mezi tyto
programovaci jazyky patfi Java, C# a Matlab. Cilem prdce je tyto rlzné moZnosti
programovani stavebnice Mindstorms EV3 vyzkousSet a porovnat z hlediska naro¢nosti
na instalaci a dostupnosti. Ddle je v ramci prace také praktickd ukazka vyuZiti
programovaciho jazyka Java pro naprogramovani balancujiciho robota.
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Vyvoj laboratorni ulohy regulace laserového
zamereni
Bc. Martin Vejvar (M1)

Skolitel: Ing. Jan Vrba

Prace se zabyvd vyvojem laser zamértujiciho zafizeni, ureného k vyukovym a
laboratornim ucelim. Zafizeni je schopno programové sledovat pozici fidiciho laseru na
ploSe snimané kamerou a ovladat fizeny laser tak, aby co nejpfesnéji zaméfil jeho
polohu nékolika vybranymi pfistupy, zejména pak za vyuziti Cislicového PID regulatoru,
ktery Ize diky své jednoduchosti stale povazovat za nejpouzivanéjsi typ regulace nejen v
pramyslu. Spravna c¢innost reguldtoru a vliv nastaveni jeho parametrd bylo otestovano
za pomoci vybranych inZenyrskych metod (Ziegler-Nichols, Astrom-Hagglund, Vyvazené
nastaveni). Zafizeni je ddle opatfeno moznosti manudlniho pozicovani obou laser( a
pfipadnym automatizovanym pohybem fidiciho laseru po nékolika zvolenych
trajektoriich pro umoznéni reprodukovatelnosti experiment(. Pribéh procesu zaméreni
a jeho parametry je moino sledovat, ovlddat a zaznamenavat pomoci grafického
uzivatelského rozhrani (GUI) navrZeného v prostiedi MATLAB.
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Nelinearni model hydraulické soustavy

Bc. Jaromir Masek (M1)

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

Tézisté prace se nachazi v oblasti matematického modelovani, které je nedilnou soucasti
inZenyrské praxe. Je vyuzivano zejména pfi ndvrhu nejriznéjsich zafizeni, ¢i procesu a
nasledné pfi jejich regulaci. Modelovanym objektem je v tomto ptipadé hydraulicko-
pneumaticka soustava slouzici k didaktickym ucelim. Fyzikalni identifikace predlohy
vede na soustavu nelinedrnich diferencidlnich rovnic. Pro feSeni a celkovou realizaci
modelu by pouZit software MATLAB a to zejména prostredi Simulink. Pfi tvorbé bylo
pfirozené pristoupeno k uréitému stupni zjednoduseni problému, soucédsti prace je tedy
konfrontace modelu s realitou, ze které vychazeji dalsi korekce a pfiblizeni vysledk
modelované predloze.
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Priimyslové rizeni hydrodynamického systému
Bc. Tomas Rychetsky (M2)

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

Projekt je zaméren na prlmyslovou regulaci soustavy ndadrzi. Regulace se provadi
pomoci RasberryPi a desky UniPi. Prvni Cast je zamérfena na kalibraci vstup, vystupd a
filtraci dat. Obsahem druhé casti je identifikace a regulace systému vcéetné analyzy
prechodové charakteristiky. Soucasti projektu je také porovnani navrzenych regulatoru.
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PRIPRAVA SBORNIKU
Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.
Ing. Martin Mastny



