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CHEMICKO-INZENYRSKA

6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
VSCHT PRAHA

Organizacni tym

FAKULTNI KOORDINATOR
Ing. Jitka Cejkova, Ph.D. (jitka.Cejkova@vscht.cz)

USTAVNI KOORDINATORI
402  Ustav analytické chemie
Ing. Martin Clupek, Ph.D. (Martin.Clupek@vscht.cz)

403  Ustav fyzikalni chemie
Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D. (Ondrej.Vopicka@vscht.cz)

409  Ustav chemického inzenyrstvi

Dr. Ing. Pavlina Basarova (Pavlina.Basarova@vscht.cz)
444  Ustav fyziky a méfici techniky

Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D. (Vladimir.Scholtz@vscht.cz)
445  Ustav pocitacové a Fidici techniky

Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D. (lva.Nachtigalova@vscht.cz)

837 Katedra ekonomiky a managementu
Mgr. Ing. Marek Botek, Ph.D. (Marek.Botek@vscht.cz)
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Program jednotlivych sekci a slozeni
hodnoticich komisi

Analyticka chemie | 4
Analyticka chemie |l 5
Fyzikalni chemie | 6
Fyzikalni chemie Il 7
Chemical Engineering | 8
Chemical Engineering Il 10
Chemické inzenyrstvi | 12
Chemické inzenyrstvi Il 14
Chemické inzenyrstvi lll 16
Chemické inzenyrstvi IV 18
Chemické inzenyrstvi V 20
Fyzika a méfici technika 22
Analyza a zpracovani dat 23
Modelovani a fizeni 24
Podnikova ekonomika a management 25
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6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
VSCHT PRAHA

Analyticka chemie |

BUDOVA A, MISTNOST A105

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

Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.
Ing. Antonin Kana, Ph.D.

Ing. Ladislav Tenkl (Nicolet CZ)

PROGRAM
8:30 Bc.Judita ArnoStova (M1, doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D.)
Studium interakci konjugdti obsahujicich crownetherovy kruh s vybranymi

aminokyselinami v roztoku o konstantni iontové sile

8:45 Bc.Jana Burianova (M1, prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka)
Exploring the polymorphic landscape of Omarigliptin using various analytical techniques

9:00 Bc. Patrik Fagan (M2, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)
Studium struktury heroinu v roztoku spektroskopickymi metodami.

9:15 Bc. Lucie Grafova (M2, Mgr. Iryna Goncharova, Ph.D.)
Studium agregovanych a oxidovanych bilkovin krevniho séra: snizeni vazebné kapacity

ndsledkem interakci s produkty oxidace lipidu
9:30 prestavka

9:45 Bc. Karolina Kuédkova (M2, doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.)
Studium zmény relaxacnich cast signalii 1H NMR pfi komplexaci Trégerovy bdze s 8-

cyklodextrinem

10:00 Bc. Martin Loula (M2, prof. Ing. Oto Mestek, CSc.)
Analyza nanocdstic metodou ICP-MS

10:15 Bc. Dita Spalovska (M1, doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.)
Studium struktury novych syntetickych drog v roztoku
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6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
VSCHT PRAHA

Analyticka chemie Il

BUDOVA, POSLUCHARNA A21

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

Ing. Veronika Skefikova, Ph.D.
Ing. Patrik Kania, Ph.D.

Ing. Jan Neuman, Ph.D. (Optik Instruments)

PROGRAM
8:30 Bc. Jitka Bartnicka (M1, Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.)
Ambroxol versus Ambroxol hydrochlorid

8:45 Bc. Jana Gallikova (M1, doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D.)
Testovdni kfemennych kapildr pokrytych polyanilinem pro elektrochromatografickou

separaci profenovych kyselin

9:00 Bc. Veronika Kohutova (M2, prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.)
Srovndni citlivosti FID a MS detektort v plynové chromatografii

9:15 Bc. Jakub Petiik (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)
Vyvoj HPLC metody pro stanoveni degradacnich necistot u Iécivé ldatky

9:30 prestavka

9:45 Bc. Veronika Pivorikova (M2, doc. Dr. RNDr. David Sykora)
Vyvoj a validace HILIC metody pro stanoveni memantinu v tabletdch

10:00 Bc. Jakub Trnka (M2, Mgr. Ondrej Votava, Ph.D.)
Vysoce rozlisend overtonovd spektroskopie methylaminu

10:15 Bc. Jana Hercikova (M2, doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.)
Charakterizace novych staciondrnich fazi pro HPLC




E}:iKE%EKO-INiEN?RSKA
VSCHT PRAHA
Fyzikalni chemie |

BUDOVA A, ZASEDACI MISTNOST A402

KOMISE
prof. Ing. Anatol Malijevsky, CSc. (pfedseda)

RNDr. Eva Muchov3, Ph.D.
Ing. Ji¥i Sebek, Ph.D.

PROGRAM

STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016

9:00 Ondrej Dvorak (B3, doc. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)

EUV litografie z pohledu teoretické chemie

9:20 Bc. Veronika Jurdskova (M2, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)
Modelovdni fotoemisnich spekter cytosinu a cytidinu ve vodném roztoku

9:40 Bc. Markéta Pilneyova (M2, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)
Teoretické studium solvatovaného peroxidu vodiku

10:00 Jan Postulka (B2, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)
Radiacni chemie halouracilt studovand metodami ab initio molekulové dynamiky

10:20 Jaroslav Sita (B3, prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.)
Necondonovské efekty v absorpénim spektru azobenzenu

10:40 Bc. Daniela Smidové (M2, doc. Mgr. Michal Farnik, Ph.D., DSc.)
Studium atmosféricky vyznamnych klastrii pomoci molekulovych paprski a riznych

metod hmotnostni spektrometrie

11:00 Bc. Stépan Srieni (M2, prof. RNDr. Petr Slavi¢ek, Ph.D.)
Pokrocilé simulace spektroskopickych a fotodynamickych viastnosti Criegeeho

intermediata

11:20 Bc. Jiti Suchan (M1, prof. RNDr. et Bc. Petr Slavic¢ek, Ph.D )
Akcelerovand dynamika v molekulové spektroskopii
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Fyzikalni chemie Il

BUDOVA A, MISTNOST A125

KOMISE
doc. Ing. Karel Rehdk, CSc. (pfedseda)

Ing. St&pan Hovorka, Ph.D.
Dr. Ing. Pavel Vrbka

o vev

Ing. Martin RUzi¢ka (Unipetrol)

PROGRAM
9:00 Tereza-Markéta Durddkova (B3, Ing. Ondiej Vopicka, Ph.D.)
Optické méreni zbotndni polymerni membrdny z PDMS v organickych pardch

a kapalindch

9:20 Bc. Markéta Havlova (M2, doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.)
Termodynamika systému voda + iontovd kapalina 1-butyl-1-methylpyrrolidinium

dikyanamid

9:40 Adam Kovalcik (B3, Ing. Daniel Ondo, Ph.D.)
Kalorimetricka studie interakci sodnych soli s termoresponzivnim poly-N-
isopropylakrylamidem ve vodnych roztocich

10:00 David Palounek (B3, Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.)
Studium pigmenti na bazi flavonoidt pomoci SERS spektroskopie

10:20 Yauheniya Piliptsevich (B3, Ing. Daniel Ondo, Ph.D.)
Aplikace titracni kalorimetrie pro stanoveni fdzového diagramu APl + co-former +

rozpoustédlo

10:40 Bc. Radek Tocik (M1, prof. Ing. Kvétoslav Rizicka, CSc.)
Kalorimetricka studie vybranych chalkogenidi india a gallia

11:00 Bc. Vaclav Pokorny (M2, prof. Ing. Kvétoslav Ruzicka, CSc.)
Experimental and computational study of properties of selected oxygenated compounds

11:20 Markéta Tomandlova (B3, RNDr. Mgr. Jan Heyda, Ph.D.)
Kofein ve vodnych roztocich (trochu netradicni termodynamicky popis)
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Chemical Engineering |

BUDOVA B, POSLUCHARNA B139

KOMISE
prof. Ing. Michal Pfibyl, Ph.D. (pfedseda)

Mgr. Fatima Hassouna, Ph.D.

Ing. Anna Pittermannova

Ing. Martin Kroupa

Ing. Simon Jantac

Ing. Petr Matuska (MSD IT Global Innovation Center)

Ing. Martin Klejch (Crytur s.r.o.)

PROGRAM
8:00 zahajeni

8:15 Sarah Akhlasovd (B3, prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.)
Personalised medicine dosing via API printing on porous placebo tablets

8:30 Mauricio Arrastua (M2, Ing. Frantisek Muzika, Ph.D.)
Influence of the coupling strength on the chimera states and transitions between its

regimes

8:45 Andre Haiek (B3, doc. Ing. Miroslav Soég, Ph.D.)
Formulation of hydrophobic drugs in the form of nano-suspensions with tunable release
kinetics

9:00 Bc. Anna Hubatova-Vackova (M1, prof. Ing. Frantidek St&pdanek, Ph.D.)
Surface modification of alginate microparticles prepared by microfluidic technique

9:15 Bc. Marek Michalko (M1, doc. Ing. Miroslav S0, Ph.D.)
Control of electrospinning processes using image analysis

9:30 prestavka

10:00 Bc. Gabriele Pancaldi (M2, doc. Dr. Ing. Tomas Moucha)
Measurements of Power Input and Gas Hold-Up in a Three-Phase system




10:15

10:30

10:45

11:00

11:30
11:45

FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
CHEMICKO-INZENYRSKA
VSCHT PRAHA

Bc. Jan Smidrkal (M1, doc. Dr. Ing. Toma$ Moucha)
Effect of aeration and stirring on the 2,3-butanediol production using non-pathogenic
bacteria

Bc. Otakar VinklaF (M1, prof. Ing. Frantidek Stépanek, Ph.D.)
Study of nanoparticle interaction with plasma proteins

Bc. Marie Vyhlidkovd (M2, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
Development of Lattice Boltzmann model for flow in porous filters

Bc. Boleslav Zahradnik (M1, doc. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.)
Investigation of properties of porous materials created by physical locking

prestavka

predstaveni sponzord, vyhlaseni vysledk
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VSCHT PRAHA

Chemical Engineering Il

BUDOVA B, MISTNOST B141B

KOMISE
doc. Ing. Miroslav S06§, Ph.D. (ptedseda)

Sandra Korda¢ Orvalho Ph.D. (UCHP AV CR)
prof. Ing. Igor Schreiber, CSc.

MSc. Edith Mawunya Kutorglo

Ing. Ladislav Konopka

PharmDr. Petr Dolezel, PhD. (Zentiva, k.s.)

Ing. Zuzana Kremlackova (JSP s.r.0.)

PROGRAM
8:00 zahajeni

8:15 Martin Balouch (B3, prof. Ing. Stépanek Frantisek, Ph.D.)
Preparation of silica nanoparticles encapsulated in liposomes

8:30 Luna Azul Cantillo (B3, Ing. Matéj Novak)
Analysis and optimization of 3D printed farmaceutical tablets

8:45 Bc. Viktorie Cermochova (M2, Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.)
Fabrication and Characterization of Magnetic Core-shell Nanofibers

9:00 Sara Patricia Ferreira Da Silva (M1, Ing. Jitka Cejkovd, Ph.D.)
Artificial chemotaxis of droplet groups

9:15 Bc.Jan Hasa (M1, prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.)
Magnetic Multi-Compartment Nano Carriers for Active Release

9:30 Bc. Tomas Kracik (M1, doc. Dr. Ing. Tomas Moucha)
The experimental study of oscillation dynamics of free vortex surface in the uncovered

unbaffled stirred vessel
9:45 prestavka

10:15 Ing. Anna Krej&i (M2, prof. Ing. Franti$ek St&panek, Ph.D.)
3D tissue model for specific adhesion studies of modified nanoparticles to cancer cells

10



10:30

10:45

11:00

11:15

11:30
12:00

FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
CHEMICKO-INZENYRSKA
VSCHT PRAHA

Joana Pereira (M1, Ing. Jan Tomas)
Parametric Characterization of Microencapsulation Process

Bc. Zuzana Ruberova (M1, Ing. Ales Zadrazil, Ph.D.)
Experimental validation of the models to predict the transport of nanoparticles in in vitro
cell cultures

Bc. Katefina Souskova (M2, Dr. Ing. Pavlina Basarova)
Bubble adhesion onto solid surface during plastics flotation

Adam Tywoniak (B3, prof. Ing. Frantidek St&panek, Ph.D.)

In-situ production of garlic-based antibacterial agents using encapsulated alliinase
prestavka

predstaveni sponzord, vyhlaseni vysledk

11
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VSCHT PRAHA

Chemické inzenyrstvi |

BUDOVA B, POSLUCHARNA BIII

KOMISE
doc. Ing. Petr Koci, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Ji¥i Vejrazka, Ph.D. (UCHP AV CR)
prof. RNDr. Drahoslava Janovskad, CSc.
Ing. Jan Brezina

Ing. Denisa Lizorova

Ing. Juraj Kilian, Ph.D. (Mondi Stéti, a.s.)
Ing. Jifi Marsalek (Membrain, s.r.0.)

Ing. Michaela Vranova (HPST, s.r.o0.)

PROGRAM
8:00 zahajeni

8:15 Bc. Mosir Aboeldahab (M1, doc. Ing. Miroslav So0é3, Ph.D.)
Preparation of drug forms using emulsification

8:30 Bc. Jiti Charvat (M1, Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D.)
Influence of membrane properties on vanadium redox flow battery operating parameters

8:45 Bc. Lukas Chroust (M1, Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)
Charakterizace iontové-vymeénnych Edstic pouZivanych v heterogennich iontové-

vyménnych membrdndch

9:00 Bc. Wilhelm Feigl (M1, prof. Ing. Franti$ek St&panek, Ph.D.)
Kinetika smdceni poréznich vicesloZkovych materidlt

9:15 Bc. Jakub Fiala (M1, Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)
Fluidni Cipy pro elektrochemickou charakterizaci nanostrukturovanych materialti

9:30 Bc. Radovan Jurasek (M1, Ing. Frantisek Muzika, Ph.D.)
Experimentdline Studium enzymového rozkladu peroxidu vodika v membrdnovom

reaktore
9:45 prestavka

12



10:15

10:30

10:45

11:00

11:15

11:30

11:30
12:15

FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
CHEMICKO-INZENYRSKA
VSCHT PRAHA

Katerina Kholyavytska (B3, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Vliv blokovych kopolymert na morfologii houZevnatého polypropylenu.

Bc. Vojtéch Klim3a (M1, Ing. Ale$ Zadrazil, Ph.D.)
Vyvoj zarizeni pro kombinatorickou pripravu polymernich édstic

Bc. Dominik Kralik (M1, Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)
lontové-vyménné systémy pro zakoncentrovdni nabitych molekul a biomolekul

Bc. Filip Kralik (M1, Ing. Jan Haidl, Ph.D.)
Ndvrh a konstrukce aparatury pro identifikaci azeotropickych viceslozkovych smési

Bc. Iveta Krskova (M1, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Modelovanie utvdrania morfoldgie polyuretdnovych pien

Michal Riha (B2, Dr. Ing. Pavlina Basarovad)
Vypocet zpétné difuze, osmotického toku a transferu vody v solvatacnim obalu soli pro
iontovyménné membrdny v pribéhu eletrodialyzy

prestavka

predstaveni sponzor, vyhlaseni vysledk

13
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VSCHT PRAHA

Chemické inzenyrstvi Il

BUDOVA B, POSLUCHARNA B03

KOMISE
doc. Dr. Ing. Milan Jahoda (pfedseda)

Ing. Petr Stanovsky, Ph.D. (UCHP AV CR)
Ing. Jonas Rejl, PhD.

Ing. Alexandr Romanov

Ing. Pavel Ferkl

Ing. Marek Bobak, PhD. (Membrain, s.r.o.)

Ing. Jan Najemnik, CSc. (Synthomer, a.s.)

PROGRAM
8:00 zahajeni

8:15 Bc. Nazerke Kurospayeva (M1, Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)
Chovdni iontové-vyménnych membrdn v nadlimitni oblasti

8:30 Bc. Ondrej Libansky (M1, Ing. Jaromir Pocedic, Ph.D.)
Studie elektrolyt(i zaloZenych na alkalickych hydroxidech pro pouZiti v zinko-vzduchovych

palivovych ¢lancich

8:45 Bc. Eliska Lyko Vachkova (M1, Ing. FrantiSek Rejl, Ph.D.)
Transportni charakteristiky strukturované vyplné Mellapak 452Y zmérené pfi destilaci

systému cyklohexan/n-heptan v koloné o priiméru 300 mm

9:00 Bc. Karel Marik (M1, Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)
Separace smési barviv pomoci gelové elektroforézy na mikrofluidnim Cipu

9:15 Bc. Maria Minichova (M1, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Morphology evolution of microcelullar polymeric foams

9:30 Bc.Jan Mokry (M1, Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.)
Kvantitativni porovndni metod pro stanoveni rozloZeni velikosti nanocdstic

9:45 prestavka

14



10:15

10:30

10:45

11:00

11:15

11:30

11:45
12:15

FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
CHEMICKO-INZENYRSKA
VSCHT PRAHA

Bc. JindFich Mrlik (M1, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)
Reactions in vanadium redox flow batteries — carbon felt electrodes

Bc. Jakub Muzik (M1, Ing. Ale$ Zadratzil, Ph.D.)
In situ amorphization of active pharmaceutical ingredients using microwave irradiation

Bc. Martin Pecha (M1, Ing. Petr Mazur, Ph.D.)
Kompozity na bdzi uhlik-polymer pro redoxni pritocné baterie

Bc. Rudolf Pelinka (M1, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
Dvojité zapdleni katalytické oxidace CO na automobilovém katalyzdtoru

Bc. Vojtéch Salek (M1, doc. Dr. Ing. Milan Jahoda)
Modelovdni horeni pevnych materidlu

Bc. Jana Sklenarova (M1, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)

Optimization of parameters affecting electrospraying - how to obtain homogeneous
layers of nanoparticles?

prestavka

predstaveni sponzor, vyhlaseni vysledk

15
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VSCHT PRAHA

Chemické inzenyrstvi I

BUDOVA B, POSLUCHARNA B34

KOMISE

doc. Dr. Ing. Tomas Moucha (pfedseda)
Ing. Vladislav Nevoral, Ph.D.

Ing. Eliska Skorepova, Ph.D.

Ing. Radim Petficek

Ing. Martin Jakubec

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

Ing. Vaclav Juticek (Chemoprojekt Nitrogen, a.s.)

PROGRAM
8:00 zahajeni

8:15 Bc. Jifi Stérba (M1, doc. Ing. Petr Ko¢i, Ph.D.)
Hystereze pri zapdleni a zhasnuti katalytickych reakci CO, NOx a propenu

8:30 Bc. Dominik Svara (M1, Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.)
VyuZiti robotického zarizeni EvoBot pro experimentdlni studium kapek

8:45 Bc. Danylo Trunov (M1, doc. Ing. Miroslav Soé3, Ph.D.)
Preparation tunable porous materials by modifying silica aggregation

9:00 Bc.Jitka Urbankova (M1, Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.)
Mechanismus pruchodu lipozoma a ldtky jimi nesené pres koZni bariéru

9:15 Bc. Matej Vrzacek (M1, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Evaluation of parameters involved in contact charging of polyethylene powders:

experimental study

9:30 Bc. Tereza Cmelikovda (M2, doc. Dr. Ing. Milan Jahoda)
Matematické modelovdni haseni vodni mlhou

9:45 prestavka

10:15 Bc. Daniil Denisov (M2, prof. Ing. Igor Schreiber, CSc.)
Modelovdni dynamiky enzymového rozkladu peroxidu vodiku v membrdanovém reaktoru

16



10:30

10:45

11:00

11:15

11:30
12:00

FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
CHEMICKO-INZENYRSKA
VSCHT PRAHA

Bc. Tereza Herinkova (M2, Ing. Zdenék Grof, Ph.D.)
Matematické modelovdni rozpousténi farmaceutickych tablet

Bc. Michal Janda (M2, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
Vliv ceru na funkci trojcestného automobilového katalyzdtoru

Bc. Petra Janskd (M2, Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.)
Studie vlastnosti slunecnich krémd v zavislosti na pridanych prirodnich brazilskych olejich

Bc. Martina Jezkové (M2, doc. Ing. Miroslav So063, Ph.D.)
Controlled Assembling of Gold Nanoparticles

prestavka

predstaveni sponzor, vyhlaseni vysledk

17
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6 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
VSCHT PRAHA

Chemické inzenyrstvi IV

BUDOVA B, POSLUCHARNA BS4

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

Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.

Ing. Martin Isoz

Ing. Tomas Barczi

Ing. Martin Hubicka, Ph.D. (Lovochemie, a.s.)
Ing. Vaclav Babuka (Synthos Kralupy, a.s.)

Bc. Katefina Podrouzkovd a Ing. Martin Sponar (CB&l)

PROGRAM
8:00 zahajeni

8:15 Bc. Jiti Kolar (M2, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Modelovdni a analyza struktury anizotropnich pén

8:30 Bc. Lenka Krajdkova (M2, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Semikrystalické polymery: Bobtndni a sorpce v kapalnych penetrantech a jejich smésich

8:45 Bc. Pavel Kupka (M2, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Studium reologie emulzi pomoci optimalizovaného modelu Disipativni ¢dsticové

dynamiky

9:00 Bc. Patrik Labik (M2, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
Katalyzadtor se zeolitickou membrdnou pro prednostni oxidaci CO v pfitomnosti propanu

9:15 Bc. Petr Polezhaev (M2, Ing. Jiti Lindner, Ph.D.)
Odhad hydrodynamickych parametri segmentovaného toku pomoci impedancni

spektroskopie

9:30 Bc. Ksenia Ponomareva (M2, Ing. Lenka Schreiberova, CSc.)
Krivka zapdleni a zhdseni biochemické reakce v enzymovém palivovém clanku

9:45 prestavka
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10:15

10:30

10:45

11:00

11:15

11:30
12:00

FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
CHEMICKO-INZENYRSKA
VSCHT PRAHA

Bc. Patrik Schneider (M2, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Low-field NMR for analysing polymer phases and dynamic sorption processes

Bc. Matéj Slavicek (M2, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
Priprava katalyzdtoru Ni/NiO/SiO2 pro parni reforming

Bc. Lucie Stikova (M2, Dr. Ing. Pavlina Basarova)

The influence of surfactants on bubble coalescence

Bc. Ekaterina Volova (M2, doc. RNDr. Tomas Vaneék, CSc.)
Dynamickd simulace C3/C4 splitteru

Bc. Anna Zitkova (M2, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Elektrosprejovdni nanocdstic: model depozice a vybijeni vrstev

prestavka

predstaveni sponzord, vyhlaseni vysledk
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VSCHT PRAHA

Chemické inzenyrstvi V

BUDOVA B, POSLUCHARNA BS9

KOMISE
prof. Ing. Pavel Hasal, CSc. (pfedseda)

Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Ing. Jaroslav Tihon (UCHP AV CR)

Ing. Jifi Vrana

Ing. Jakub Dvorak

Ing. Jan Hronza, Ph.D. (Ricardo Praha, s.r.0.)

Ing. Jifi Zagora, Ph.D. (Lonza Biotec, s.r.o.)

PROGRAM
8:00 zahajeni
8:15 Jakub KlimoSek (B2, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)

8:30

8:45

9:00

9:15

9:30

9:45

Studium difuze v polyolefinech metodou "pressure-decay"

Jakub Smutek (B2, Ing. Martin Isoz)

Vliv diskretizace konvekcnich ¢len( VoF-Navier-Stokesovych rovnic pri simulaci kapilaritou
rizenych déji

Martin Sourek (B2, Ing. Martin Isoz)

CFD simulace vicefdazového proudéni na naklonéné desce: porovndni smacivosti riznych
kapalin

Luka$ Bldha (B3, doc. Ing. Miroslav Soé3, Ph.D.)

Preparation of polymeric nano- and micro-fiber suspensions

Miroslav Blazek (B3, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
Nandseni katalytické vrstvy do kandlku monolitického reaktoru

Stépan Halada (B3, Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.)
Litografie a pokovovdni pro vyrobu mikrofluidnich systém.

prestavka
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10:15 Jakub Kovadovi¢ (B3, doc. Ing. Miroslav S068, Ph.D.)
Synthesis of conductive porous materials based on polyaniline by controlled assembly of

nanoparticles

10:30 Jarmila Kucerova (B3, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek)
Study of Collision Behaviour of Polyethylene Particles: Experimental and Modeling Study

10:45 Jan Némec (B3, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.)
Tlakové ztraty v katalytickych filtrech pevnych cdstic

11:00 Adam Sklenar (B3, doc. Ing. Petr Koci, Ph.D)
Vliv podminek suseni na velikost nanocdstic niklu pfi pripravé katalyzdtoru

11:15 Erik Sonntag (B3, Mgr. Rébert Lehocky)
Vyvoj disolucni metody pro depotni suspenze

11:30 prestavka

12:00 predstaveni sponzort, vyhlaseni vysledka
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V Ve 7

Fyzika a mérici technika

BUDOVA B, B220 (ZASEDACI MISTNOST UFMT)

KOMISE

doc. Ing. Jaroslav Hofmann, CSc. (pfedseda)
Ing. Ondrej Ekrt, Ph.D.

Mgr. Tomas Kotrba

Ing. Martin Straka, Ph.D. (UJV Re?)

PROGRAM
8:30 Aleksandra Atanasova (B2, Ing. Hana Souskova, Ph. D.)
Test aparatury generujici nizkoteplotni plazma pro veterindrni ucely

8:45 Bc. Lucie Kujalova (M1, doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.)
Porovndni mikrobicidniho plsobeni dostupnych zdroju nizkoteplotniho plazmatu

referencni metodou

9:00 Matej Cerny (B3, RNDr. GalaF Pavel, Ph.D.)
Separace zlatych a kfemikovych nanocdstic dle velikosti a ndboje

9:15 Bc.Jan Herbst (M2, Ing. Ladislav FiSer, Ph.D.)
Studium vlastnosti senzorové platformy KBI2

9:30 Petr Holanek (B3, Dr. Mgr. Jana JireSova)
Priprava samoorganizovanych vrstev ITO pro chemické senzory

9:45 Bc. Dominika Mertova (M2, doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.)
Analytické metody pro analyzu mrtvé vody

10:00 Anna Petrova (B3, Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.)
Elektronovd mikroanalyza kosternich pozistatkd

10:15 Stanislav Valtera (B3, Ing. Kopecka Jitka, Ph.D.)
Priprava a charakterizace 3D struktur polypyrrolu

10:30 Lenka Voltrova (B3, Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.)
Analyza prvkového sloZeni temperovych barev pomoci energiové disperzni spektrometrie

10:45 Bc. Lenka Wiesnerova (M2, doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.)
Impedancni spektroskopie medu
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Analyza a zpracovani dat

BUDOVA A, POSLUCHARNA A335

KOMISE
Ing. Hana Souskova, Ph.D. (prfedseda)

Ing. Jana Finkeova, CSc.

Ing. Martin Schatz

Ing. Ondrej Tupa

PROGRAM

9:00

9:20

9:40

10:00

10.40

11:00

Bc. Klara Zuntova (M1, prof. Ing. Ales Prochdazka, CSc.)

VyuZiti metod Matching Pursuit a Singular Spectrum Analysis pro zpracovdni spdnkovych
dat

Bc. Kristyna Danova (M1, prof. Ing. AleS Prochazka, CSc.)

Klasifikacni a vizualizaéni metody pro detekci spdnkovych stadii

Bc. Vojtéch Sedlak (M2, prof. Ing. AleS Prochazka, CSc.)
Vyhodnocovani oblicejové symetrie pomoci MS Kinect

Bc. Jakub JUzl (M1, Ing. Iva Nachtigalovd, Ph.D.)
Webovd aplikace monitorujici zmény obsahu webovych stranek

Bc. Tomas Matonoha (M2, RNDr. Pavel Cejnar)
Multiplatformni testovdni vykonnosti hardware implementované v jazyku Java

Bc. Jakub Kubik (M2, RNDr. Pavel Cejnar)
Ndvrh a implementace aplikaci v jazyku C# za pouZiti modernich vyvojovych prostredki a

programovacich technik
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VSCHT PRAHA

7

BUDOVA A, MISTNOST A40

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

Ing. Pavel Hrncifik, Ph.D.

Ing. Jan Vrba

Ing. Jan Crha

PROGRAM

9:00

9:20

9:40

10:00

10:40

11:00

Martin Vejvar (B3, Ing. Jan Mares, Ph.D.)

STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016

Vyvoj laboratorni ulohy regulace laserového zaméreni

Bc. Marek Siman (M2, Ing. Jan Mares, Ph.D.)

Regulace hydraulické soustavy

Bc. Michal Sima (M2, Ing. Jan Mare$, Ph.D.)
Vyvoj prototypu automatického bodotdvku

Bc. Tomas Rychetsky (M1, Ing. Jan Mares, Ph.D.)
Prumyslovd reqgulace systému modelu nddrZe

Bc. Denisa Pauerova (M2, Ing. Jan Mares, Ph. D.)

Rizeni modelu chemického reaktoru

Bc. Ema Hrbkova (M2, Ing. Jan Mares, Ph.D.)
Vyvoj klasifikatoru vybranych spektrdlnich dat
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Podnikova ekonomika a management

BUDOVA C, MISTNOST C11

KOMISE

doc. Ing. Stanislava Grosova, CSc. (pfedseda)
Ing. Jifi Kle¢ka, Ph.D.

Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

PROGRAM
8:30 zahdjeni

8:40 Bc. Anna Mencikovd (M2, Ing. Jakub Dyntar, Ph.D.)
Lokalizace skladovych prostor spole¢nosti VERKON s.r.o.

9:00 Bc. Hana Vackova (M2, prof. Ing. Dusan Baran, Ph.D.)
Analyza zpoZdovdni doddvek prirodniho kaucuku pro firmu Mitas a.s.

9:20 Bc. Filip Siméacek (M2, doc. Ing. Jan Ran¢ak, CSc.)
Strategické fizeni podniku

9:40 Bc.Jaroslav Novotny (M2, prof. Ing. Dusan Baran, Ph.D.)

Zvyseni efektivity gumdrenské technologie

10:00 Bc. EliSka Galova (M2, Ing. Dana Strachotova, Ph.D.)
Zakladatelsky projekt

10:20 prestavka

10:30 Bc.Jana Golianova (M1, Mgr. Ing. Marek Botek, Ph.D.)
VyuZitie Kirkpatrickovho modelu pre hodnotenie efektivity vysokoskolského vzdeldvania

10:50 Bc. lvan Getta (M2, Ing. Dana Strachotova, Ph.D.)
Optimalizace zkusebny, expedice a prijmu v nkt cables s.r.o.

11:10 Bc. Viera Kovacova (M2, Ing. Ivan Soucek, Ph.D.)
Aplikace metod Business a Competitive Intelligence ke sledovdni konkurence a hleddni

novych obchodnich vazeb

11:40 vyhlaseni vysledku

Anotace soutéznich praci
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rozdéleny podle uUstav( a fazeny abecedné podle jména autora

Analyticka chemie |, Il 27
Fyzikdlni chemie |, II 42
Chemical Engineering |, Il 59
Chemické inZzenyrstvi |-V 81
Fyzika a méfici technika 139
Pocitacova a fidici technika 150
Podnikova ekonomika a management 163
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Studium interakci konjugatl obsahujicich crownetherovy
kruh s vybranymi aminokyselinami v roztoku o konstantni

iontové sile

Bc. Judita Arnostova (M1)

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

Byly studovany interakce konjugdtu methiniové soli s crownetherem (TBMS-521) s vybranymi
aminokyselinami L-lysinem, Z-D-Lysinem-OH, Leucinem, Z-D,L-Leucinem a D,L-Tryptofanem
v roztoku o konstantni iontové sile, v prostredi fosfatového pufru (pH = 7,25 + 0,02). Ve VIS
oblasti absorbuji pouze TBMS a aminokyseliny nikoli, pribéh experimentt (UV/VIS titraci) byl
tedy sledovan a posuzovéan dle zmén absorbanénich maxim TBMS.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Ambroxol versus Ambroxol hydrochlorid

Bc. Jitka Bartnicka (M1)
Skolitel: Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.

Tato prace je zaméfena na strukturni rozdily Ambroxolu a jeho soli Ambroxol hydrochloridu na
zékladé jejich teoretickych vypo&tll a nésledné ziskanych spekter vrozmezi 0-4000 cm™.
Ambroxol hydrochlorid je uc¢innou lécivou latkou v mnoha lécivych ptipravcich pro lé¢bu kasle
nebo bronchidlniho onemocnéni. Pro simulaci spekter je vyuZita DFT metoda s funkcionalem
B3LYP a bazi 6-311++g v ramci programového baliku Gaussian09. Z optimalizované geometrie
a analytickych druhych derivaci jsou vypocétené spektroskopické konstanty slouzici k vytvoreni
vibracné rotacniho spektra. Vypocet je proveden v plynné i kondenzované fazi. V této studii jsou
provedeny prvni kroky k prozkoumani celkové struktury studované molekuly. Z teoretického
hlediska vypocet jedné neinteragujici molekuly Ambroxolu a jeho soli. Z experimentalniho
hlediska jsou namérena spektra pevné latky Ambroxol hydrochloridu a jeho roztoku v
terahertzové oblasti pristrojem TPS Flextra 4000. Vypoctena geometrie molekuly i spektra
Ambroxolu a jeho soli jsou prvni svého druhu a nebyla doposud v literature publikovéna.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Exploring the polymorphic landscape of Omarigliptin
using various analytical techniques

Bc. Jana Burianova (M1)

Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Omarigliptin exists in anhydrous forms |, I, Ill and IV. The aim of the study was to explore the
relationships of these individual crystal modifications, using various analytical techniques.
Process—induced transformations occur very frequently in pharmaceutical development and the
crucial knowledge is represented by the stability boundaries of every considered form. FT—
Raman spectroscopy, one of the most common techniques utilized for polymorphic studies, was
used to analyse the obtained samples; all acquired spectra were compared with the reference
spectra of pure individual forms. Both hot—stage optical microscopy and hot—stage Raman
spectroscopy, supplemented by DSC cycles, were applied to observe the melting range and
polymorphic transformations during the heating ramp. Further research, including slurry
experiments, was performed to investigate the relative stability in suspension, depending on
the solvent properties. According to our results, form | and Il are related enantiotropically,
whereas form | and Il monotropically, based on the Burger Ramberger’s thermodynamic rules.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Studium struktury heroinu v roztoku spektroskopickymi
metodami.

Bc. Patrik Fagan (M2)
Skolitel: doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.

Zneuzivani drog je vdneSnim svété znaénym problémem, ktery ma casto fatdlni dasledky.
Jednou ztvrdych drog, které jsou v Ceské republice ¢asto zneuZivany, je heroin. Cistota
zadrZenych vzork( se podle statistik z roku 2013 pohybuje nej¢astéji v rozmezi 13-23 %. Znalost
struktury a chovani této molekuly v roztoku, nejlépe za podminek blizkych in vivo, je kli¢ova
z hlediska detailniho pochopeni jeho UCinku a metabolizmu v organizmu. JelikoZz heroin patfi
mezi opticky aktivni latky, lze pro jeho detailni strukturni analyzu vyuZzit chiroptickych metod.
V této praci bylo vyuzito vibraéniho (VCD) a elektronového cirkuldrniho dichroismu (ECD). Tyto
metody byly doplnény o konvencni infracervenou (IR) spektroskopii. Experimentdlni vysledky
byly interpretovany na zakladé kvantové chemickych simulaci se zahrnutim vlivu rozpoustédla,
pomoci nichZz byly nalezeny 3 stabilni konformery. Na zakladé Maxwellova-Boltzmannova
rozdéleni bylo jejich rovnovainé zastoupeni 77, 22 a 1 %. Pro jednotlivé konformery byla
simulovana prislusna spektra, ktera byla nasledné porovnana s experimentem. Na zakladé velmi
dobré shody simulaci s experimentem byla detailné, na Urovni atomarniho rozliseni, popsana
struktura molekuly heroinu v roztoku.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Testovani kfemennych kapilar pokrytych polyanilinem
pro elektrochromatografickou separaci profenovych
kyselin

Bc. Jana Gallikova (M1)

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

Vyzkum se zabyva testovanim kifemennych kapildr a jejich vnitfnich modifikaci pomoci kapilarni
elektrochromatografie. Experimenty byly provadény pfi rlznych pH v prostiedi fosfatového
pufru, s vnitfnimi modifikaci polyanilinu a pro porovnani i na kapildafe nemodifikované.
Polyanilinem modifikovana kapilara i kapilara nemodifikovana byla testovana pfi pH 2-8 a byla
predevsim zjistovana rychlost elektroosmotického toku. Vysledky byly porovnany a doslo se k
zavéru, Ze polyanilinova modifikace ma zretelné lepsi vlastnosti, nez kapildra nemodifikovana.
V dalSich experimentech byla testovana separace profenovych kyselin ibuprofenu, ketoprofenu
a indoprofenu na polyanilinem modifikované kapilafe i na kapilare nemodifikované pfi pH 6, 7 a
8. Bylo zjisténo, Ze modifikovana kapilara separuje profenové kyseliny vyrazné lépe, nez kapilara
nemodifikovana. Polyanilinem modifikovana kapildara bude otestovana pfi kyselém pH v
nasledujicich tydnech.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Studium agregovanych a oxidovanych bilkovin krevniho
séra: snizeni vazebné kapacity nasledkem interakci s
produkty oxidace lipidu

Bc. Lucie Grafova (M2)

Skolitel: Mgr. Iryna Goncharova, Ph.D.

Bilkoviny krevniho séra pini v organismu d(lezité funkce - hlavné antioxida¢ni a transportni. V
dlsledku oxidac¢nich reakci v organismu dochdzi ke zménam ve strukture téchto bilkovin a velmi
Casto také k jejich agregaci. Oxidac¢ni zmény jsou casto spojovany s propuknutim vaznych
onemocnéni — naptiklad Alzheimerovy choroby ¢i diabetes. Diky modernim analytickym
metoddm jsme schopni pozménénou strukturu a omezené transportni funkce bilkovin
detekovat (jako zmény vazebnych konstant pro rGzné ligandy). V budoucnu tak mazeme ziskat
spolehlivy nastroj pro urceni miry modifikovanych bilkovin v organismu a diagnostikovat
pfipadné onemocnéni jesté v raném stadiu, kdy je 1é¢ba zpravidla snazsi. V predstavené praci
byly monitorovany zmény struktury a funkce hovéziho a lidského albuminu, hlavni sloZky
krevniho séra, v pfitomnosti malondialdehydu (MDA), hlavniho produktu oxidace lipidd. Pro
studium strukturnich zmén bylo vyuZito metod elektronového cirkularniho dichroismu (ECD) a
fluorescencni spektroskopie. Transportni funkce byla sledovdna zménou intenzity spektralni
odezvy komplexu albumin - ligand, kde ligandem jsou dfive prostudovana |éciva, kterd se vazi na
urcité misto v molekule albuminu.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Charakterizace novych stacionarnich fazi pro HPLC

Bc. Jana Hercikova (M2)
$kolitel: doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

Tato prace je vénovana pfipravé a charakterizaci stacionarnich fazi na bazi silnych katexa, které
maji vyuziti v chirdlnich separacich metodou HPLC. Na pfipravenych stacionarnich fazich je
mozné separovat jednotlivé enantiomery chiralnich analytll, predevsim z fad poldrnich amina.
Prvni z charakterizovanych stacionarnich fazi je jiz zndmd experimentalni stacionarni faze na bazi
substituovaného naftalenu. Druhou stacionarni fazi je analogicky substituovany naftalen v jinych
polohdach. Tento rozdil by mél vést k lepsi separaci diky mensSimu sterickému efektu. Srovnani
téchto staciondrnich fazi probéhlo pfi 20 °C na zakladé méreni ve tfech riznych mobilnich fazich
(acetonitril:methanol v pomérech 9:1, 1:1 a ¢isty methanol) vidy s pfidavkem kyseliny mravenci
a diethylaminu. Analyzovéana byla lécCiva a drogy ze skupiny katecholamind.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Srovnani citlivosti FID a MS detektort v plynové
chromatografii

Bc. Veronika Kohutova (M2)
$kolitel: prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.

Cilem této prace je porovndni rozsahu a citlivosti dvou detektori pouZivanych v plynové
chromatografii. Jedna se o plamenové ioniza¢ni detektor (FID) a hmotnostni detektor (MS). Oba
detektory jsou pouZivany k detekci latek obsazenych v lidském pachu po jejich rozdéleni
metodou plynové chromatografie. Pfesto, Ze je pach velmi sloZitd smés organickych latek,
podafilo se charakterizovat a identifikovat fadu latek, které jsou pro pach typické. Jedna se
zejména o latky lipofilniho charakteru, které jsou madlo tékavé a malo rozpustné ve vodé. V
ramci této prace byla vytvofena modelova smés latek vyskytujicich se v lidském pachu. Soucasti
této smési jsou aldehydy, ketony, n-alkany, mastné kyseliny a jejich estery. Z modelové smési
byla vytvorena fada kalibra¢nich roztokd, které byly davkovany do plynového chromatografu.
Na zakladé experimentalné ziskanych hodnot ploch pikQ byly zjistény linedrni rozsahy
jednotlivych detektord, jejich meze stanovitelnosti a meze detekce. Pfes obecna tvrzeni, Ze
hmotnostni detektor vykazuje vyssi citlivost a plamenové ionizacni detektor ma lepsi dynamicky
rozsah, je zfejmé, Ze kazda molekula vykazuje pfi pouziti jednotlivych detektor( odlisné chovani.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Studium zmény relaxacnich ¢ast signalt *"H NMR pfi
komplexaci Trogerovy baze s B-cyklodextrinem

Bc. Karolina Ku¢akova (M2)

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

Molekularni komplexy vznikaji interakci molekul, pficemz v mistech interakce dochazi ke zméné
chemického okoli téchto atomd. Jednou z nejlepSich analytickych metod pro studium struktury
molekuldrnich komplex( organickych latek je NMR spektroskopie, kde zména chemického okoli
jader ovliviiuje vSechny jejich NMR charakteristiky. Nej¢astéji jsou studovany zmény chemickych
posunu, které jsou snadno meéfitelné a primo odrdzi zmény v okoli jader atomd molekul.
Chemické okoli ovliviiuje také relaxacni déje, jejichz charakteristikou jsou zejména relaxacni ¢asy
T, a T,. Relaxacni ¢asy charakterizuji rychlost navratu jadernych spind do rovnovahy po jejich
excitaci radiofrekvenénim pulsem. Experimenty poskytujici hodnoty relaxacnich casG jsou
Casové narocné, a to i pres vysokou citlivost a automatizaci méfeni soudobych NMR
spektroskopu.Tato prace se zabyva studiem relaxacnich ¢ast B-cyklodextrinu a jeho komplexu s
Trogerovou bazi. Cilem bylo ziskat charakteristiky jejich komplexu a vypracovani postupu méreni
a zpracovani spekter pomoci soucasnych pocitacovych programu.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Analyza nanocastic metodou ICP-MS

Bc. Martin Loula (M2)
Skolitel: prof. Ing. Oto Mestek, CSc.

S rozvojem vyuZiti nanocastic v mnoha oblastech prdmyslu i kazdodenniho Zivota je spojena
potfeba stanoveni a charakterizace nanocastic v nejrliznéjSich typech vzork(i. Nadéjnou
metodou pro tento ukol je metoda analyzy jednotlivych ¢astic pomoci ICP-MS (single particle
ICP-MS). Tato metoda dokdze charakterizovat nanocastice z hlediska jejich sloZeni, velikosti i
distribuce velikosti a zadroven dokaze stanovit Ciselnou koncentraci nanocastic ve vzorku.
Predmétem této prace je optimalizace parametrd vnaseciho systému hmotnostniho
spektrometru vzhledem k maximalni transportni Gcinnosti a intenzité signalu nanocdstic, dvou
veli¢in, jejichZ znalost a vysoka hodnota jsou pro Uspésné analyzy redlnych vzorkd obsahujicich
nanocastice nezbytné. Studovany jsou rovnéz dalsSi faktory, které transportni Ucinnost a
intenzitu signalu nanocastic ovliviuji. V pribéhu méreni bylo pozorovano nezadouci rozpousténi
nanocastic, dalsi ¢ast prace se proto zabyva stabilitou stribrnych nanocastic v riznych médiich.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Vyvoj HPLC metody pro stanoveni degradacnich necistot
u lécCivé latky

Bc. Jakub Pettik (M2)

$kolitel: doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

Tato prace se zabyva vyvojem metody pro stanoveni degradacnich a procesnich necistot u Iéciva
sofosbuvir pomoci vysokoucinné kapalinové chromatografie. Byla vyvinuta a optimalizovana
zakladni metoda, ktera je vhodnd k separaci a stanoveni vSech sledovanych necistot a tato
metoda bude nasledné ddle optimalizovdna s vyuZzitim ,Design of experiments®. V rdmci vyvoje
metody se podafilo Uspésné stanovit koncentraci zdsobniho roztoku nedistoty oznacené jako
Des-Phenyl (hydrolyticky produkt vznikly odstépenim fenolu z molekuly sofosbuviru), ktera
nebyla zndma, a stanovit odezvové faktory vsech sledovanych nedistot.

38



USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Vyvoj a validace HILIC metody pro stanoveni memantinu
v tabletach

Bc. Veronika Pivornkova (M2)

Skolitel: doc. Dr. RNDr. David Sykora

Ke stanoveni memantinu v lékovych formach byla vyvinuta fada nejrdznéjsich metod pro
separacni techniky jako je HPLC nebo GC a byly publikovany i nékteré spektrofotometrické
metody. Nevyhodou dostupnych metod je hlavné ¢asova narocnost predkolonové derivatizace
memantinu, kterd muiZe byt navic potencidlnim zdrojem rlznorodych chyb a z hlediska
spektrofotometrického stanoveni mizZe predstavovat problém nizkd selektivita metod.
Postkolonovd derivatizace spojena obecné s predchozi separaci polarnich aminl pomoci
hydrofilni interakéni chromatografie se jevi jako vhodna alternativa k predkolonové derivatizaci
a nasledné separaci na reverzni fazi. Zddna metoda HILIC pro separaci memantinu doposud
nebyla popsana. Vyvinuta metoda s aplikaci hydrofilni interakéni chromatografie a fluorescen¢ni
detekce, se vyhyba ¢asové narocné predkolonové derivatizaci a umoziuje rychlou pfipravu
vzorku. Metoda byla validovéna z hlediska linearity, pfesnosti, preciznosti a selektivity podle ICH
smérnic a byla rovnéz Uspésné pouzita pfi analyze komeréné dostupnych tablet.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Studium struktury novych syntetickych drog v roztoku

Bc. Dita Spalovska (M1)
Skolitel: doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.

Nové psychoaktivni [atky (NPS) jsou stale vétSim celosvétovym problémem. Vyrobci drog se
nepodléhd nékterym legislativnim omezenim, prfestoze ma podobné ucinky jako latka vychozi.
Timto zplUsobem vznikaji desitky novych syntetickych drog rocné. Z tohoto dlivodu je treba
zabavené latky neustdle analyzovat a taktéz detailné studovat jejich vlastnosti. Cilem této prace
bylo studium struktury Sesti rdznych NPS vroztoku pomoci infracervené spektroskopie
v kombinaci s kvantové chemickymi simulacemi. Nejprve byly nalezeny stabilni konformery
jednotlivych latek, nasledovala reoptimalizace geometrii pomoci Hartreeho-Fockovy a poté DFT
metody s pouzitim vhodnych bazi, pricemz byl zahrnut i vliv rozpoustédla (voda). Cilem bylo také
pro jednotlivé konformery dle Maxwellova-Boltzmannova rozdéleni odhadnout jejich relativni
zastoupeni a popsat molekuldrni strukturu na uUrovni atomarniho rozliSeni, coz mlze do
budoucna umoznit detailni studium vazebnych vlastnosti, moznosti metabolismu, transportu ¢i
distribuce v organismu. Poté probéhlo porovndani experimentdlnich spekter standard( latek ve
vodném roztoku se spektry simulovanymi, pficemz shoda byla velmi dobra.
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USTAV ANALYTICKE CHEMIE

Vysoce rozliSena overtonova spektroskopie methylaminu

Bc. Jakub Trnka (M2)
Skolitel: Mgr. Ondfej Votava, Ph.D.

Tato prace pojednava o overtonové spektroskopii amoniaku a methylaminu. V klasické
infracervené spektroskopii analyzujeme vibra¢ni stavy molekul v ramci idealniho harmonického
pfiblizeni. V tomto modelu jsou povoleny pouze prechody, kde se vibraéni kvantové cislo méni o
1. My vsak pujdeme za ramec této aproximace a budou zkoumany overtonové prechody, kde
zména vibrac¢niho kvantového Cisla je vétsi nez 1. Méreni téchto prechodl je vsak obtizné,
protoze readlné molekuly maji velmi nizké absorpce a vibracni pasy se skladaji z velkého mnozstvi
rotacné-vibracnich prechodd, jejichz absorpcni linie se mnohdy prekryvaji a ¢ini vysledna
spektra znacné komplikovana. Z téchto dlvodu je vyhodné provadét méreni za nizkych teplot,
aby bylo obsazeno co nejméné rotaénich hladin a linie byly dostateéné uzké. PoZzadovaného
ochlazeni plynného vzorku realizujeme expanzi plynné smési supersonickou tryskou do vakua.
Dosazenou teplotu je moZzné ménit variaci poméru nosného plynu a vzorku a lIze ji urcit na
zakladé Sirky absorpcénich car. Integrované intenzity Car pfi rliznych teplotach lIze pouzit pro
klasifikaci daného pfechodu.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Optické méreni zbotnani polymerni membrany z PDMS
v organickych parach a kapalinach

Tereza-Markéta Durdakova (B3)

Skolitel: Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.

Polymery jsou charakteristické tim, Ze sorbuji nizkomolekularni latky, se kterymi jsou v kontaktu.
Dasledkem je zvétSeni jejich objemu, které byva oznacovano jako botndni. Proto i polymerni
membrany, hojné pouZivané pfiseparacnich procesech, typicky botnaji. Cilem prace je
kvantifikace zbotnani polymerni membrany z polydimethyl-siloxanu (PDMS) v zavislosti na
aktivité nizkomolekuldrni organické latky v parni fazi a zbotnani v Cisté kapaliné, tedy v celém
koncentracnim intervalu. Studovanymi organickymi latkami byly dimethylkarbonat (DMC)
a methanol (MeOH). Optickym mérenim pomoci dvou nezdvislych mikroskopt byly pozorovany
zmény v tloustce a ve dvou navzajem kolmych rozmérech v ploSe vzorku membrany. Jejich
srovnanim byla zkoumdna izotropie botnani polymeru. Ze zavislosti objemové zmény na
koncentraci organické latky v polymeru je v praci posouzena idealita chovani smési ve smyslu
Amagatova zakona.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

EUV litografie z pohledu teoretické chemie

Ondrej Dvorak (B3)
Skolitel: doc. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

V této praci studuji metodami kvantové chemie potencialné vhodny material pro EUV litografii.
Litografie v extrémni ultrafialové oblasti spektra (EUV) je technologie, ktera umoznuje vytvaret
nanostruktury o rozliSeni az 10 nm. Vyuzivd k tomu tzv. fotorezisty, tj. materidly citlivé na EUV
zareni. Tyto jsou latky schopné ménit po ozafeni svou rozpustnost v uréitém rozpoustédle. V
soucasnosti jsou pro EUV litografii hleddny nové materidly, které by vedly k minimalizaci
struktur (napf. integrovanych obvod() na rozliseni az 5 nm. Jako slibné se ukazuji struktury
organicky vdzaného cinu ve formé ,tin-oxo cages” (Sn-O kleci), jez se experimentdlné ukazaly
jako vhodné EUV fotorezisty. Tato prdce se zabyva teoretickym studiem modelového systému
trimethyltin hydroxidu (Sn(CH3)30H). Pomoci kvantové chemickych vypoctl jsem simuloval déje
nastdvajici po vyraZeni jednoho ¢i dvou valencnich elektronl. Vypocty jsou zaméreny na popis
energetiky disociace vazeb Sn-O a Sn-C v zdkladnim stavu i v excitovanych stavech obou iond.
Pravé rozpad téchto vazeb by mohl vysvétlit zmény rozpustnosti Sn-O kleci. Dale jsem proved|
dynamické simulace téchto systémui metodou neadiabatické molekulové dynamiky. Vysledky
simulaci naznacuji, Ze by ionizace trimethyltin hydroxidu mohla vést k jeho rozpadu.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Termodynamika systému voda + iontova kapalina 1-butyl-
1-methylpyrrolidinium dikyanamid

Bc. Markéta Havlova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

Tato prace se zabyva studiem termodynamického chovani vodnych roztok( iontové kapaliny
[BMPYR][DCA] (1-butyl-1-methylpyrrolidinium dikyanamid). Byla provedena systematicka
méreni aktivity vody metodou chlazeného zrcatka, smésovaci entalpie izotermni smésovaci
kalorimetrii a hustoty vibra¢ni densimetrii, a to bud’ v celém rozsahu sloZeni, nebo specialné
v oblasti vysokého ziedéni iontové kapaliny (x,, 0,995), pti nékolika teplotach od 288,15 K do
318,15 K. Ziskané informace o neidedlnim chovani systému (aktivitni koeficient vody py,
dodatkové entalpie H°, dodatkovy objem V) byly porovnany sdaldimi relevantnimi daty
z literatury namérenymi jinymi metodami. Pro posouzeni termodynamické konsistence
s kalorimetrickymi mérenimi, byla data yw(xw,T) vyhlazena ve dvou krocich: nejprve teplotni
zavislosti pro kazdou izopletu a nasledné pak koncentracni zavislosti pro kazdou izotermu. Data
VwlXw,7) @ HY(xw,T), naméiend v této praci a vybrand z literatury, byla déle simultanné
korelovdna rozsifenym NRTL modelem, ktery poskytl kompaktni a adekvatni popis celé
energetiky systému. SloZita zavislost VF(x,,T) byla Uspéiné korelovana Padé aproximantem s
parametry linedrné zavislymi na teploté. Termodynamické chovani systému je kratce
diskutovano z pohledu molekularnich interakci a struktury.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Modelovani fotoemisnich spekter cytosinu a cytidinu ve
vodném roztoku

Bc. Veronika Juraskova (M2)

Skolitel: prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

Ve své praci jsem se zaméfila na modelovdni fotoemisnich spekter cytosinu a cytidinu
ve vodném roztoku. Tato spektra poskytuji dalezité informace o elektronové strukture latek,
fotoelektronova spektroskopie v kapalné fazi se vSak zacala rozvijet az v neddvné dobé spolecné
s vyvojem metody kapalnych mikrotrysek. Pro spravnou interpretaci nové namérenych spekter
je tak nezbytné vyuZit teoretickych vypoctl. Fotoemisni spektra cytosinu a cytidinu jsem
modelovala s pomoci molekulové dynamickych simulaci. Mym cilem bylo vyvinout novy
simulaéni protokol vhodny pro studium fotoionizace. Oba systémy jsem simulovala ve velkém
vodném klastru citajicim 500 molekul vody. Kromé jednoduchych klasickych simulaci jsem
pouzila implicitni i explicitni popis solvatace a také jejich kombinaci v podobé cluster-continuum
modelu. Ddraz jsem kladla zejména na urceni vertikdIni ioniza¢ni energie a reorganizacni
energie. Tyto veli¢iny nejsou duleZité pouze pro popis fotoemisniho spektra, poskytuji také
informace umoznujici studium prenosu ndboje prostfednictvim Marcusovy teorie. Pfenos
naboje u cytosinu a cytidinu je pak vyznamny zejména ve spojitosti s oxidativnim poskozenim
nukleovych kyselin.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Kalorimetricka studie interakci sodnych soli
s termoresponzivnim poly-N-isopropylakrylamidem ve
vodnych roztocich

Adam Kovalcik (B3)
Skolitel: Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

Cilem této prace bylo ziskat hlubsi povédomi o termodynamickém chovani polymeru poly-n-
isopropylakrylamidu (pNIPAM) ve vodném roztoku a za ptitomnosti sodnych soli v roztoku.
JelikoZz dolni kritickd rozpoustéci teplota binarniho vodného roztoku tohoto polymeru je blizka
teploté lidského téla (306 K), je tento polymer diky svym termoresponzivnim vlastnostem
potencidlni kandidat na prenasece léCivych latek. Ke zkoumani chovani téchto systému
(polymer-voda-stl) byly pouzity techniky diferencni skenovaci (DSC) a izotermni titracni
kalorimetrie (ITC). Pouzitelnost kalorimetrickych metod byla vymezena na zakladé predbéznych
méreni teploty fazového prechodu zakalovou metodou pomoci bodotavku. Titracni krivky
ziskané za izotermnich podminek byly modelovany pomoci dvoustavového chemického modelu
mezi rozbalenym a sbalenym polymerem. Byly pozorovany tfi rizné trendy zavislosti teploty a
tepla fazového prechodu na molalité a druhu aniontu, kde v roli aniontl byly zastoupeny
anionty thiokyanatovy, chloridovy a siranovy. Tyto trendy koresponduji s mikroskopickym
modelem z molekularné-dynamickych simulaci.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Studium pigmentu na bazi flavonoidl pomoci SERS
spektroskopie

David Palounek (B3)

Skolitel: Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Pigmenty jsou barevné slouceniny nerozpustné v pojivech. Obecné je lze rozdélit dle struktury,
vyskytu, barvy, atd. Tato prace se zaméruje na Zluté organické pigmenty na bazi flavonoidu.
Vybranym zastupcem takovych pigment( je quercetin. Z dlvodu castého vyskytu pigment(
v nizkych koncentracich je treba zvolit dostate¢né citlivou techniku. Toto kritérium spliuje,
kromé jinych, také spektroskopie povrchem zesileného Ramanova rozptylu (z angl. SERS). SERS
spektroskopie je zaloZzena na zesileni signalu pomoci vhodného plasmonického substratu. Jako
substrat byl vyuzivan elektrochemicky pozlaceny platinovy pliSek, na ktery byl deponovan
quercetin ve formé filmu. Tento flavonoid se na zlaty povrch vazie fyzikalni adsorpci pres
heterocyklickou ¢ast molekuly. Vysledky ukazuji, Ze SERS spektroskopie je vhodnou technikou
pro studium flavonoidl a navic, Ze vinova délka excitacniho zareni ma vliv na zesileni vibracnich
modul v raznych ¢astech spektra.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Aplikace titracni kalorimetrie pro stanoveni fazového
diagramu APl + co-former + rozpoustédlo

Yauheniya Piliptsevich (B3)
Skolitel: Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

Jednou z existujicich vlastnosti API (aktivni farmaceuticka pfisada), ktera negativné ovliviuje jeji
funkéni a technologické vyuziti pro aplikaci v Iékové formulaci, je rozpustnost v rozpoustédle.
Vybérem vhodného koformeru pro vytvoreni kokrystalu APl je jedna z moZnosti pro zvyseni
rozpustnosti APl. Pro stanoveni rozpustnosti a fdzového diagramu APl + koformer +
rozpoustédlo se ve spolecnosti Zentiva pouzivd technika DITA (diskontinualni isoperibolicka
termalni analyza), pomoci které vsSak nelze vyhodnotit rozpoustéci teplo. Cilem predlozené
prace bylo ovéreni pouzitelnosti izotermni titraéni kalorimetrie pro stanoveni jak rozpustnosti
tak i rozpoustécich tepel kokrystalu a jeho jednotlivych komponent v systému APl + koformer +
rozpoustédlo. Porovnanim rozpustnosti a rozpoustécich tepel ziskanych v ramci této prace
s daty z literatury a z prlibéhu titracnich experiment( se ukazuje, Ze aktudlni experimentalni
usporadani je vhodné jenom pro stanoveni termodynamickych dat v binarnich systémech
s rychle se rozpoustéjici tuhou fazi.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Teoretické studium solvatovaného peroxidu vodiku

Bc. Markéta Pilneyova (M2)
Skolitel: prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

Peroxid vodiku hraje duleZitou roli v chemii atmosféry, kde patti k vyznamnym oxidacnim
Cinidllm, ale také v radiac¢ni chemii, primyslovych oxidacich a astrochemii. Ve vSech téchto
odvétvich je obvykle soucasti vodnych roztokl, popfipadé je adsorbovan na ledovych
krystalcich. V této praci se zabyvam studiem peroxidu vodiku v kapalnych vodnych roztocich.
K vérohodnému popisu solvatovaného peroxidu vodiku je potfeba nalézt nejprve vhodné
nastroje k popisu kapalné vody. Ty musi dobfe odpovidat experimentu, ale zaroven je také
nutné, aby nebyly pfiliS vypocetné narocné, nebot simulace bude nutné provadét s velkym
poctem molekul vody v klastru okolo peroxidu vodiku k dosaZzeni dobré shody s experimentem.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Experimental and computational study of properties of
selected oxygenated compounds

Bc. Vaclav Pokorny (M2)

Skolitel: prof. Ing. Kvétoslav R{iZi¢ka, CSc.

In this work, recommended vapor pressures for 10 selected oxygenated compounds are
presented. Compounds belong to 3 groups - dialkyl carbonates (dimethyl carbonate; diethyl
carbonate; dipropyl carbonate), dimethoxyalkanes (dimethoxymethane; 1,2-dimethoxyethane;
1,2-dimethoxypropane; 2,2-dimethoxypropane) and heterocyclic oxygenated compounds
(ethylene carbonate; propylene carbonate; y-valerolactone). Recommendation is based on new
calorimetric values of phase transition temperatures and enthalpies (DSC TA Q1000), heat
capacities in condensed phase (SETARAM uDSCllla) combined with new vapor pressures
obtained by static method (STAT6) and state of the art calculations of ideal gas heat capacities.
All abovementioned quantities were treated simultaneously, which enabled rejection of some
thermodynamically inconsistent literature data. Recommended data cover technologically
important temperature range from 260 K to 320 K.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Radiacni chemie halouracili studovana metodami ab
initio molekulové dynamiky

Jan Postulka (B2)
Skolitel: prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

Ve své praci se zaméruji na studium energetiky elektronového zdchytu na uracilu, 5-bromuracilu
a 5-fluoruracilu pomoci metod ab initio molekulové dynamiky. Prace je inspirovana experimenty
v Laboratofi molekulovych klastr UFCH JH AV CR, pfi kterych byla méfena hmotnostni spektra
klastrd halouracilt a vody jednak po ionizaci, a ddle po elektronovém zachytu. Ma prace pfispiva
k vysvétleni experimentalnich dat a zarovern ma presah do radioterapie, nebot halouracily jsou
uc¢innymi radiosenzibilizatory. Svymi vypocCty jsem zjistil, Ze elektronova afinita uracilu je nizsi
neZz u halouracilG. Reorganizacni energie roste s poctem molekul vody v klastru. Studoval jsem
samotné molekuly halouracild a jejich klastry se tfemi a péti molekulami vody. Z vypoctl
vertikalni elektronové afinity jsem zjistil, Ze jeji hodnota podél trajektorie molekulové dynamiky
je mnohdy vyrazné vyssi nez hodnoty pro optimalni geometrie. Pro 5-fluoruracil dosahuje az 0,4
eV pro samostatnou molekulu, 0,5 eV pro klastr se tfemi molekulami vody a 0,6 eV pro pét
molekul vody. Pro 5-bromuracil jsou hodnoty vyssi a to 0,4 eV, 0,8 eV a 1,0 eV. Tyto vypocty
mohou slouZit k odhadu poctu vyparenych molekul vod v pribéhu zachytu elektronu, coz
umozni rekonstruovat rozdéleni velikosti klastri v plvodnim neutralnim paprsku.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Necondonovské efekty v absorpcnim spektru azobenzenu

Jaroslav Sita (B3)

Skolitel: prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

V predkladané praci se zaméruji na kvantitativni modelovani absorpcnich spekter trans a cis
azobenzenu a jejich teplotni zavislosti. Azobenzen jakozto fotochromni molekuldrni prepinac pfi
ozareni svétlem prechdzi mezi dvéma izomernimi strukturami. Této jeho vlastnosti se vyuziva
v mnoha odvétvich védy a pridmyslu, jako napfiklad ve farmakologii, Upravdch vlastnosti
povrchl materiald ¢i aktinometrii. Experimentalni vysledky v posledné zmifiovaném vyuziti ale
kvantitativné neodpovidaji teoretickym poznatkim. Mohlo by byt absorpéni spektrum
azobenzenu naméreno Spatné? Skupina doktora Hegera z Brna toto spektrum premeéfila a navic
v ném nasla zajimavou teplotni zdvislost. V mé prdci se zaméruji na modelovani téchto spekter
pfi rlznych teplotdch pomoci kvantové-chemickych metod. Rozdil téchto spekter ukazuje, Zze u
prechodu Sy = S; intenzita s rostouci teplotou roste, zatimco u prechodu So = S, intenzita
naopak s rostouci teplotou klesa. Tomuto jevu odpovidad takzvané necondonovské chovani
molekuly. Z vysledkd mé prace plyne, Ze vypoctena spektra koresponduji s experimentem. Tato
prace je vychozim bodem pro dalsi studie, jejichz soucasti bude naptiklad modelovani spekter
vcetné vibracniho rozliseni.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Studium atmosféricky vyznamnych klastri pomoci
molekulovych paprsku a riznych metod hmotnostni
spektrometrie

Bc. Daniela Smidova (M2)
Skolitel: doc. Mgr. Michal Farnik, Ph.D., DSc.

Na povrchu ledovych castic polarnich stratosférickych mrakd dochazi k heterogennim reakcim,
které prispivaji k ubytku ozonu. Tyto procesy mlzeme experimentalné sledovat na detailni
urovni a zaroven bez zanedbdani vlivu okolniho prostfedi pomoci molekulovych klastr(.
V experimentu s molekulovymi paprsky byly zkoumany jednak samotné vodni nanocastice ale
predevsim smiSené klastry sloZzené z vody a dusikatych molekul (N,O, NO, NO; aj.), které jsou
vyznamnymi polutanty atmosféry. Ke studiu klastr( generovanych supersonickou expanzi byly
pouzity rdzné metody time-of-flight hmotnostni spektrometrie: elektronova ionizace (El)
v pozitivnim i negativnim mddu a fotoionizace po dopovani sodikem (NaPl). Tato unikatni
kombinace uvedenych metod predstavuje novy nastroj pro studium reaktivity hydratovaného
elektronu v klastrech. Zatimco El je univerzalni a umoznuje ionizovat v principu vSechny klastry,
pomoci NaPl Ize ionizovat pouze klastry s hydratovanym elektronem. Srovnani téchto dvou
technik tedy umoziiuje urcit, zda se solvatovany elektron v klastru vytvofil nebo zda doslo k jeho
reakci s molekulami v klastru.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Pokrocilé simulace spektroskopickych a fotodynamickych
vlastnosti Criegeeho intermediatU

Bc. St&pdn Srien (M2)
Skolitel: prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

Tato prace je zamérena na teoretické studium Criegeeho intermediat(, které hraji klicovou roli
v troposférické chemii, pfedevsim pak diky své schopnosti odbourdvat tékavé organické latky
z atmosféry. Hlavnim cilem této prdce je tak vyvoj pokrocilych postupl pro kvantitativni
modelovani absorpcnich spekter dvou nejjednodussich Criegeeho intermediat(i a charakterizace
déja nasledujicich neprodlené po fotoexcitaci. Pro modelovani spekter jsem pouzil molekulovou
dynamiku ve spojeni s reflexnim principem. Vzhledem k vypocetni narocnosti metod potfebnych
pro kvantitativni popis Criegeeho intermediat(i jsem pfistoupil k pokrocilé metodice zpracovani
dat, ¢imz bylo moiné dosahnout redukce celkového vypocéetniho dcasu. Pro prevod
jednobodovych vypoctl na hustotu pravdépodobnosti jsem pouzZil neparametrickou jadrovou
metodu Parzenovych oken véetné implementace algoritml pro automatické urceni Sire
vyhlazovaciho okna. Dale jsem implementoval algoritmus pro vybér nejreprezentativné;jsi
podmnoziny geometrii, diky kterému lze na zakladé vypoctl jednodussi metodou zredukovat
mnozstvi pocitanych bodl metody exaktnéjsi. Za poutZiti fotodynamickych simulaci jsem dale
zjistil, Ze po fotoexcitaci dochazi k protazeni vazby mezi atomy kysliku aZ k odtrzeni krajniho
Z nich.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Akcelerovana dynamika v molekulové spektroskopii

Bc. Jifi Suchan (M1)

Skolitel: prof. RNDr. et Bc. Petr Slavicek, Ph.D.

V mé praci kombinuji pfistupy mapovani hyperploch volné energie v molekulovych simulacich
s vypocetnimi algoritmy pro modelovani elektronovych spekter. Cilem je navrh inovativni
metody vypoctu spekter zahrnujici pfispévky, které jsou bézinymi molekuldrné dynamickymi
vypolty opomijeny. VyuZita je zde metoda metadynamiky a koncept reflexniho principu.
Vysledky  mnou  navriené metody porovnavam s experimentdlnimi  hodnotami
fotoelektronovych spekter pro systém vodnych klastri atomu sodiku, ktery je problematicky
pfitomnosti hned nékolika energeticky vyznamnych minim. Do budoucna pldnuji vypocetné
zahrnout i kvantové efekty jader, které maji v systému znacny vliv.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Kalorimetricka studie vybranych chalkogenidl india a
gallia

Bc. Radek Tocik (M1)

Skolitel: prof. Ing. Kvétoslav R{iZi¢ka, CSc.

V predlozené praci jsou uvedeny nové namérené hodnoty tepelnych kapacit v pevném
skupenstvi (kalorimetrem Setaram uDSC3a) pro vybrané vrstevnaté chalkogenidy gallia a india.
Konkrétné se jednd o sulfid gallia (12024-10-1), tellurid gallia (12030-19-2), selenid gallia
(12024-11-2), sulfid india (12030-14-7), tellurid india (12030-19-2) a selenid india (1312-42-1).
Chalkogenidy gallia maji Siroké uplatnéni jako polovodicové materialy, maji dobré luminiscencni
vlastnosti a jsou Casto soucasti termoelektrickych konvertor(i. Chalkogenidy india jsou dobré
polovodie a pouzivaji se v optice a pfi solarni preméné energie. Jsou soucasti velmi citlivych
infracervenych detektorl a tenzometr(l. Vybrana literarni data tepelnych kapacit byla v této
praci srovndvana spolu s nové namérenymi hodnotami. Vysledkem jsou doporucené hodnoty
tepelnych kapacit v technologicky vyznamném rozsahu teplot od 258 do 358 K.
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USTAV FYZIKALNI CHEMIE

Kofein ve vodnych roztocich (trochu netradi¢ni
termodynamicky popis)

Markéta Tomandlova (B3)
Skolitel: RNDr. Mgr. Jan Heyda, Ph.D.

Kofein je vyznamnou Ilatkou v potravinafstvi a farmacii. Cilem této prace bylo stanovit
iontové-specifické efekty v binarnim systému (voda/kofein) a v terndrnich systémech
(voda/kofein/stl) pomoci méreni hustoty a osmolality. U binarniho systému byly uréeny
parcialni molarni objemy a chemické potencidly. Z téchto veli¢in byly pomoci maticového
formalismu vypocteny Kirkwood-Buffovy integraly, které poskytuji kompletni termodynamicky
popis interakci v roztocich kofeinu. U terndrnich systému byl porovnan vliv tfi sodnych soli
(Na,S0O4, NaCl, NaSCN) na chemicky potencial kofeinu. Pro tyto systémy byl uréen preferencni
koeficient , ktery lze chdpat jako zobecnéni vysolovaci konstanty k. Vypocitané hodnoty jsou
v souladu s Hofmeisterovou fadou aniont(l stejné jako se soucasnymi publikacemi, které se
zabyvaji vlastnostmi kofeinu ve vodnych roztocich.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Personalised medicine dosing via API printing on porous
placebo tablets

Sarah Akhlasova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.

Today’s medicine dosing is very limited — drugs are manufactured on a large scale and usually
only in one variety of APl (Active Pharmaceutical Ingredient) dosage strength in order to keep
the cost of manufacturing low. A possible improvement of this inflexible state is personalised
medicine dosing. With it every patient will have his or her own tailor-made medicaments. That
means appropriate dosing of API or the possibility to combine more than one API into the
substrate to reduce the overall number of pills the patient has to take. The goal of this work is
to find a simple, automated and cost-effective method of preparing personalised medicaments,
which could take place directly in the pharmacy shops or at people’s homes. The method
consists of precise dosing of APl into an already prepared substrate. In the present work, the
prepared tablets are characterized using XRPD, DSC and FT-IR spectroscopy to determine the
API form and deposition uniformity, and then dissolution tests are conducted to confirm the API
content and to study the release profile. So far, several BCS Class Il APIls were successfully
infused into the substrates using on-demand dosing. Later characterization revealed that no
crystalline APl was present, and the dissolution profiles were very satisfactory.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Influence of the coupling strength on the chimera states
and transitions between its regimes

Mauricio Arrastua (M2)

Skolitel: Ing. FrantiSek Muzika, Ph.D.

This paper is focused on the influence of time delayed coupling on the occurrence of discrete
chimera states in coupled cells with glycolytic oscillatory reaction in a cyclic array. The
experimental setup is constructed as two measured, stirred and thermostated cuvettes with
continuous feed and outflow, which are coupled via peristaltic pump with reciprocal pumping of
reaction solution. Each coupling tube works as a cascade of continuous stirred tank reactors.
The time delay coupling simulates the length of a continuous stirred tank reactors cascade to
substitute multicellular communication between two distant cells in neural network. By
measuring absorbance levels of both reactors simultaneously, we can determine the constant
concentration levels of adenosine metabolic pools and NAD metabolic pools. While the
adenosines and NAD+ are transmitted to 260nm, NADH concentration is transmitted separately
to 340nm, indicating dynamic behavior of ATP and thus the whole glycolytic reaction chain. We
report the occurrence of synchronized and desynchronized states of glycolytic oscillatory
reaction providing basic steps on the study of animal neuronal behavior, because neurons run
on glucose fuel and therefore glycolytic oscillations can also affect neuronal activity.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Preparation of silica nanoparticles encapsulated in
liposomes

Martin Balouch (B3)

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

Liposomes, lipid bilayer vesicles, are the subject of intensive research for many possible
applications in drug delivery. Active pharmaceutical ingredients (APIs) are encapsulated directly
in the lipid bilayer or in the aqueous solution inside the liposome capsule. The liposome
prevents a premature release of APl and also protects it from the environment. However, the
loading capacity of liposomes is relatively small, thus a method of increasing the APl content
inside liposomes is desired. Silica nanoparticles are well known for their good sorption
properties and various APIs can be easily loaded inside their small mesopores, which would
increase the loading capacity of liposomes. The aim of this work is to prepare silica
nanoparticles of sufficiently small size to be suitable for intravenous applications (below 50 nm),
load them with APl and then encapsulate them into liposomes. An extensive assay of various
silica preparation methods was conducted to identify a suitable synthesis yielding nanoparticles
fulfilling the specified requirements (diameter below 50 nm and being able to adsorb API). Silica
nanoparticles with various surface chemistry in combination with liposomes made of variously
charged lipids have been tested and suitable combinations have been identified.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Analysis and optimization of 3D printed farmaceutical
tablets

Luna Azul Cantillo (B3)

Skolitel: Ing. Matéj Novak

This work is focused on development of biocompatible filaments fabricated by hot melt
extrusion and used as feed material for Fused Deposition Modeling 3D printer in order to
produce  drug-containing  tablets. The = composition and mechanical  properties of the
filaments, which are objects of analysis of the research, have the key impact on 3D printability.
Consequently, the excipient was modified by incorporating plasticizer and other additives or by
changing ratios of used polymers. Homogeneity and content of APl of filaments were
also analyzed to modify properties of filaments to almost ideally printable ones. The aim of this
project is automatize analytical methods appropriate for filaments and to create their
composition permitting automatization and simple maintenance in future mass production of
pharmaceutical companies. Advantages of tablets produced by 3D printing include their
predefined porosity and possibility to make tablets out of sections with different solubility to
incorporate  multiple drugs in a single tablet or to create personalized
pharmaceutical tablets with predefined drug dosage, optimized for a specific patient needs or
with easily modified shapes making their appearance more attractive.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Fabrication and Characterization of Magnetic Core-shell
Nanofibers

Bc. Viktorie Cermochovd (M2)

Skolitel: Ing. AlesS Zadrazil, Ph.D.

The goal of this research is fabrication and characterization of magnetic biodegradable
membrane consisting of composite core-shell nanofibers for tissue scaffold and membrane
applications. In the presence of an alternating magnetic field, such membrane could provide
mechanical stress and strain on cells cultured on its surface, and so enhance the cell growth.
The membrane permeability can also be affected. In addition, nanofibrous structure adds
number of other benefits to a bio applications, as, for instance, high specific surface area, high
porosity, fast degradability or short diffusion length. Polyvinyl alcohol (PVA) and
polycaprolactone (PCL) are chosen as two suitable polymers - materials commonly used in
wound dressing and scaffold engineering. Electrospinning method is used to produce core-shell
structured nanofibers, shell of the fiber from polymer and core from the polymer and iron oxide
nanoparticles (hydrodynamic diameter of 30 nm). The successful fabrication of the nanofibers is
verified with scanning electron microscopy (SEM) and the core-shell structure investigated with
transmission electron microscopy (TEM) technique. The diffusion of small molecules through
the membranes is investigated in Franz diffusion cells.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Artificial chemotaxis of droplet groups

Sara Patricia Ferreira Da Silva (M1)

$kolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

This project is focused on the directional movement of non-living objects in chemical gradients,
in order to discover and to better understand some analogies between the behaviour of
chemotactic liquid droplets groups and living systems, like tumour cells, or between the
behaviour of chemotactic liquid droplets groups and liquid robots, comparing the movement,
the self-division and the group dynamics. In order to achieve what was mentioned, some
experiments were done adding a varied number of decanol droplets in one side of the glass
slide and the salt solution in the opposite side of the glass slide, in order to create the
concentration gradient to observe the chemotactic movement. In this paperwork, the
discussion of the results will be about how the size and the number of droplets effects the
induction time and speed of droplets.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Formulation of hydrophobic drugs in the form of nano-
suspensions with tunable release kinetics

Andre Haiek (B3)

$kolitel: doc. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.

The project is part of a large initiative to prepare active pharmaceutical ingredients (API), i.e.
Ibuprofen in the form of nano-particle dispersion through several techniques. Bottom-up
approach using emulsification and anti-solvent precipitation will be adopted, what allows to
produce nanoparticles where APl will be stabilized by suitable surfactant or polymer. To tune
the release profile of the API and its duration, different polymers will be tested and a
combination of techniques will be used to characterize the prepared nanoparticles, content and
localization of APl as well as its release kinetics.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Magnetic Multi-Compartment Nano Carriers for Active
Release

Bc. Jan Hasa (M1)

Skolitel: prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.

This paper is addressing the challenge of targeted delivery of unstable active pharmaceutical
ingredients that can be synthesized in situ from stable precursors. For such application, a multi-
compartment carrier that would allow the encapsulation of the precursors needs to be
prepared. In this work, one specific implementation of such multi-compartment carriers is
discussed. It comprises of liposomes, which function as compartments for the encapsulation of
active substances or their precursors, an oppositely charged polyelectrolyte (poly-L-lysine),
which serves as a linker between liposomes and iron oxide nanoparticles, which allow magnetic
navigation and radiofrequency heating induced release from the liposomes. The properties of
these complexcarriers and their stability in physiologically relevant fluids with respect to both
size and the encapsulation of actives will be discussed. The magneto-tactic behaviour and
stimuli-responsive release properties of the carriers will be demonstrated.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Surface modification of alginate microparticles prepared
by microfluidic technique

Bc. Anna Hubatova-Vackova (M1)

gkolitel: prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.

The main goal of the proposed work is to prepare composite alginate microparticles for use in
targeted drug delivery systems. The aim of targeted drug delivery is to increase the
concentration of a drug in a specific part of the body, and therefore improve its efficiency,
decrease side-effects, avoid interaction with healthy tissue etc. Alginate microparticles were
prepared by the extractive gelation technique in a microfluidic chip. Effects of the varying flow
rates of continuous and disperse phase on the final size of the microparticles were evaluated.
Their sizes varied between 5 and 10 um which is a size comparable to those of red blood cells.
The modification of the microparticle’s surface is important for their specific adhesion to the
cancer cells. First methods of antibody immobilization on the surface of the microparticles were
evaluated.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

The experimental study of oscillation dynamics of free
vortex surface in the uncovered unbaffled stirred vessel

Bc. Tomas Kracik (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

In chemical, biochemical and food processes, apparatuses for mixing are used, among which
there are unbaffled stirred tank reactors. Often, a batch used in these apparatuses exhibits
increased viscosity in the comparison with water. The knowledge of oscillation characteristics is
essential for the determination of system resonances. The oscillation characteristic could be
observed as a free vortex surface resonance which creates the oscillation waves. The case of
small amount of oscillation waves with the high amplitude can lead to the hazardous situations.
The oscillation characteristics depend on several input parameters. Commonly used equation
for the natural oscillation frequency estimation does not reflect the effect of increased viscosity.
In this work, experimental data and results for the natural oscillation frequencies in water and
viscous batches are presented. Natural oscillation frequencies were measured on a laboratory
vessel (with the diameter of 0.49 m) by collecting velocity time series with the Pitot tube system
for various impeller configurations, impeller speed and two viscosities of the batch. Description
and prediction of the sloshing behavior could lead to the more precise industrial design and to
the better understanding of mixing overall.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

3D tissue model for specific adhesion studies of modified
nanoparticles to cancer cells

Ing. Anna Krej¢i (M2)

Skolitel: prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.

This work is concerned with measuring of specific adhesion of nanoparticles modified
by a monoclonal IgG M75 antibody to cancer cells expressing a specific transmembrane protein
— carbonic anhydrase IX (CA IX). HT-29 (expression of CA IX) and DLD1 (negative control), both
colon carcinoma cell lines, were used for the experiment. 3D model was printed by a 3D printer
from biocompatible material poly-L-lactic acid (PLA). For the purpose of the experiment, the
inner surface of the 3D tissue model had to be completely covered by cells. Since observing
the inner surface of the complex scaffolds formingthe 3D model with a microscope was
difficult, kinetics of cell growth was studied on simplified structures with the same surface
morphology in order to determine cell number in the model and time needed to get a fully
covered surface. At first, the specific adhesion of silica nanoparticles modified by IgG M75
antibody to HT-29 cells was verified by flow cytometry. Silica nanoparticles with surface covered
with HPMA were used as a negative control. To simulate physiologically relevant conditions,
adhesion studies were conducted under laminar flow in the 3D tissue model. Preliminary studies
confirmed the specific adhesion of the nanoparticles modified by IgG M75 antibody to HT-29
cells.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Control of electrospinning processes using image analysis

Bc. Marek Michalko (M1)

$kolitel: doc. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.

Electrospinning process is difficult to control and to optimize because of the complicated
control of final fibre quality during the process. Strong electric field and very precise
requirement for air condition preclude usage of wide spectrum of measurement sensors. At the
moment the only control of the process is restricted to measurement of air conditions at the
beginning of the process and measurement of prepared nanofiber sample, which however,
cannot be used for on-line control of the process. In this respect an application of imaging
technique with its direct observation of the electrospinning process and consequent its control
is very attractive alternative. This work will be focused on the application of the image analysis
technique to monitor the behaviour of polymer solution during the electrospinning processes,
determination of the key physical parameters as well as optimization of the electrospinning
process based on on-line measurement using a digital camera.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Measurements of Power Input and Gas Hold-Up in a
Three-Phase system

Bc. Gabriele Pancaldi (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

Volumetric mass transfer coefficient plays a fundamental role in all those applications where
the gas-liquid and gas-liquid-solid mass transfer occur. For decades many authors tried to find
valid correlations to predict the kia in order to use them in industrial scale; despite many
applications, no one has managed to get a valid correlation for three-phase systems. Literature
shows that power input and gas hold-up are fundamental parameters for the prediction of k,a.
The aim of this work is to develop valid correlations for the prediction of power input and gas
hold-up in a three-phase stirred vessel containing settling particles, under a wide range of
experimental conditions. Measurements were conducted in a single-impeller and flat-bottomed
vessel with a coalescent batch. Were developed several correlations both for the power input
and gas hold-up, using Rushton Turbine, which represent well the experimental data. It is found
out that solids affect more the behavior of gas hold-up then the power input one and that the
power input values increase with increasing of solid concentration. Results from measurements
carried out with the Pitched Blade Turbine are more difficult to understand and process due to
the not homogeneity of the three-phase system.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Parametric Characterization of Microencapsulation
Process

Joana Pereira (M1)

Skolitel: Ing. Jan Tomas

Hydrogel beads are being used for encapsulation of active ingredients and for their protection.
The sodium alginate beads represent one of the most widely used system for enzymes and
proteins immobilization and their controlled release. In this paper the fabrication of calcium-
alginate beads by Encapsulator (Buchi B-395) is presented. The encapsulator works on the
principle of breaking up a laminar jet of a liquid stream into equally sized droplets by applying
controlled vibrational frequency to the liquid stream (creating a dripping mode). The optimal
process parameters of the encapsulator (flow rate, vibration frequency and applied voltage)
with respect to the final shape, particle size distribution and quantity of the alginate beads were
experimentally investigated. Image analysis (Quick Photo Camera software) was used to
characterize the fabricated beads.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Experimental validation of the models to predict the
transport of nanoparticles in in vitro cell cultures

Bc. Zuzana Ruberovd (M1)

Skolitel: Ing. AlesS Zadrazil, Ph.D.

Modern technologies use nanoparticles in several consumer products (cosmetics, clothing etc.)
although their toxicity has not been exactly determined. Since behavior of nanoparticles and
molecules in in vitro system is different, new approach to toxicity assays is required. Recently,
mathematical models describing transport processes of nanoparticles in cell culture were
developed. The aim of this work was to experimentally validate and provide an opinion on
usability of ‘In Vitro Sedimentation, Diffusion and Dosimetry’ model. For the model validation
the human cells were exposed to the gold nanoparticles for given time (3 or 24 hours). The
exposure was stopped by removing the supernatant and detaching cells from the well. The
amount of gold nanoparticles in both supernatant and cells was measured by ICP-AES method.
It was shown that the deposited dose increases with increasing time (by comparing 3 and 24
hours’ exposure) but in none of the cases, 100% initial dosage was deposited to the cells.
Nevertheless, values obtained from mathematical model were in agreement to the
experimental ones, hence, the mathematical model is reasonable for estimation of
nanoparticles toxicity for in vitro experiments.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Effect of aeration and stirring on the 2,3-butanediol
production using non-pathogenic bacteria

Bc. Jan Smidrkal (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

2,3-butanediol is a platform chemical with various applications in the industry. It can be
produced by the fermentation of sugars. To this date, the best results has had the production of
2,3-butanediol using group risk 2 bacteria like Klebsiella oxytoca. However, the pathogenicity is
a big obstacle for the future large scale production. Furthermore the 2,3-butanediol pathway is
strictly connected with the oxygen supply conditions. The aim of this work was to evaluate the
effect of different values of aeration and stirring in order to evaluate the fermentation
performances in terms of concentration of product and byproducts, employing the non-
pathogenic microorganisms Bacillus licheniformis ATCC 9789. Fermentations were carried out
with glucose as carbon source. Each experiment was carried out at the certain aeration and
agitation. Agitation was varied in the range of 250 — 500 rpm and aeration in the range of 0,1 —
0,5 vwm. For each fermentation the k.a was evaluated for determining the relationship between
the fermentation performances and the k.a. The kia was measured by dynamic method. The
highest yield and productivity were obtained at 425 rpm and 0,43 vvm. In particular the
concentration of by-products was the lowest.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Bubble adhesion onto solid surface during plastics
flotation

Bc. Katefina Souskova (M2)

Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basarova

Flotation as a selective process to separate hydrophobic and hydrophilic materials recently
found its application in plastics separation. Gamma flotation is one of the methods to achieve
selective wetting and can be performed using surface active compounds. The bubble stability
and dynamics of bubble adhesion onto solid surface influence the flotation recovery. The aim of
this project is to extend knowledge of the dynamics of bubble adhesion focusing mainly on the
three-phase contact (TPC) line expansion. The experiments were carried out in demineralized
water and two surface active compounds solutions, Terpineol and SDS. Hydrophobic silanized
glass and piece of PET bottle were used to represent solid surface. The results were obtained by
image analysis. There are several theoretical models suggested for the three-phase contact line
expansion. The image capturing velocity of 16 000 fps enabled detailed study of the velocity of
TPC line expansion, which together with dynamic contact angles will be used to study the
suitability of theoretical models for description of TPC line expansion.
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USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

In-situ production of garlic-based antibacterial agents
using encapsulated alliinase

Adam Tywoniak (B3)

Skolitel: prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.

The work presents development of a system for controlled in-situ production of allicin, a potent
antibacterial and cytotoxic agent naturally occurring in garlic. Therapeutical application of allicin
is limited by its high reactivity and rapid biotransformation upon administration. This limitation
can be overcome by producing allicin from non-protein amino acid alliin, a stable precursor, by
action of the enzyme alliinase. A protocol for extraction of both alliin and alliinase from garlic
will be presented together with analytical methods for evaluation of the purification process.
Multiple strategies for preparation of the enzyme/precursor system will be discussed, starting
with addition of alliin to a suspension of alginate microbeads with immobilized alliinase. To
reduce loss of precursor due to passive diffusion, encapsulation of both components is
suggested, either into oppositely charged microparticles containing each substance or using
structured core-shell alginate beads. The presented approaches allow for targeted production
of allicin, paving the way for cutaneous treatment of infections caused by multi-drug resistant
bacteria.
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Study of nanoparticle interaction with plasma proteins

Bc. Otakar Vinklar (M1)

gkolitel: prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.

The use of drug delivery systems employing nanoparticle (NP) carriers is spreading rapidly. In
some cases, undesirable opsonization of these NPs with blood proteins occurs after intravenous
administration which leads to lowering the plasmatic half-life and accumulation of NPs in
Mononuclear Phagocyte System (MPS). This work focuses on a reduction of phagocytic NP
uptake by modifying NPs with hydrophilic polymer poly N-(2-Hydroxypropyl) methacrylamide
(pHPMA), which grants NP stealth properties (avoids recognition by MPS). NP stability and the
ability to resist opsonization in conditions within blood vessels was studied by Nanoparticle
Tracking Analysis (NTA). Semi quantification and verification of modifying layers was
accomplished by Scanning Electron Microscopy (SEM) with Energy-dispersive X-ray
Spectroscopy (EDS). The reduction of opsonization and increased stability of NPs modified by
pHPMA will be shown and discussed in the presented work.
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Development of Lattice Boltzmann model for flow in
porous filters

Bc. Marie Vyhlidkova (M2)
Skolitel: doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Particulate filters for soot removal have become standard equipment in diesel exhaust after-
treatment systems. With the upcoming emission legislation, even gasoline cars will be fitted
with a filter to meet the restrictions. Recent developments have focused on the integration of
catalyst for abatement of gaseous pollutants (CO, hydrocarbons and NO,) into the filter. The
combined system benefits from the reduced size as well as cost savings. However, the
distribution of catalytic material in the filter can affect the catalytic activity, soot trapping
efficiency as well as pressure drop, which has to be understood to design a system with optimal
performance. This contribution introduces the newly developed mathematical model based on
the Lattice Boltzmann equations for gas transport through a porous medium with complex
geometry. This approach represents an alternative to standard description by Navier-Stokes
equations for continuum flow. The simulation results — velocity profiles and pressure fields — will
be presented for several case studies such as flow in pipe, flow passing single obstacle including
formation of von Karman’s vortices, and flow in porous filter.
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Investigation of properties of porous materials created by
physical locking

Bc. Boleslav Zahradnik (M1)

$kolitel: doc. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.

Porous materials is the field with intensive research due to their unique properties and wide
range of applications, namely in mechanics, geoscience, material science, engineering, biology
and biophysics. The porous materials are composed of the skeleton and the pores. The skeleton
is usually formed by the solid phase and the pores are filled with fluid, liquid or gas. The size,
structure and properties of the porous materials depend on the method of preparation, the
type of material used for the skeleton and fluid which fills the pores. In this work, porous
microparticles, so called microclusters, were prepared by aggregation of polymeric primary
particles. The polymeric nanoparticles have core-shell structure where the core is formed by
highly crosslinked polymethyl methacrylate and the shell is formed by partially crosslinked
polymethyl methacrylate and polybutylacrylate. The partially crosslinked structure of the shell
increase the adhesivity of the nanoparticles which leads to the physical locking of the primary
particles and creation of the microcluster. The adhesivity of the shell can be influenced by the
temperature. The effect of temperature and speed of stirring on the structure and size of the
microclusters was investigated.
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Preparation of drug forms using emulsification

Bc. Mosir Aboeldahab (M1)

$kolitel: doc. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.

Jednim ze soucasnych problémd, kterym celi obor farmacie, je rostouci pocet syntetizovanych
aktivnich farmaceutickych latek (APIl), které maji nizkou rozpustnost ve vodé, z ¢ehoz plyne
jejich nizkd dostupnost v lidském téle (biologickd dostupnost). U¢innym zptisobem, jak zvysit
biologickou dostupnost, je snizovani velikosti ¢astic APl v rozmezich mikro a nanometru, jelikoz
maji vétsi plochu a vétsi zakfiveni, coz zvySuje jejich rychlost rozpousténi. Objektem
prezentované prace je experimentdlni studie, ktera zkouma moZnost pfipravy suspenze
nanocdstic pomoci technologie "Bottom-up" metodou emulzifikace. Pro pfipravu byla pouZita
kombinace rlznych surfaktantl a rozpoustédel. Z nich byly ndsledné vybrany podminky, za
kterych jsme byly schopni pfipravit stabilni ¢astice v Sirokém rozsahu velikosti. Pro vybrané
podminky byl dale zkouman effekt koncentrace surfaktantu a ko-surfaktantu, a effekt rychlosti
otaceni pfti pripravé castic. Ziskané distribuce velikosti ¢astic byly charakterizovany pomoci
dynamického rozptylu svétla. Ziskand data potvrzuji moznost pouziti této metody pfi pfipravé
nanocastic |éciva s dobrou stabilitou a v Sirokém rozsahu velikosti.
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Preparation of polymeric nano- and micro-fiber
suspensions

Lukas Blaha (B3)

$kolitel: doc. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.

Polymeric micro/nano fibers have a great potential in many applications such as tissue
engineering, aerosol and liquid filtration, sensors, and so on, however, one of the main
challenges is to develop scalable, rapid, and cost-effective processes for micro/nano
fibers fabrication. This work is based on the simple method that polystyrene dissolved solution
is directly injected to a viscous medium that contains antisolvent under shear force. As a result,
polystyrene fibers were obtained having the diameter in range of 0,4 - 1,8 um with smooth
surface and stabilized by a surfactant to prevent aggregations. Further, fibers with smaller
diameters in a range of 100-600 nm were fabricated by varying the shear rate. These results
showed that this process is simple and feasible technically, which could be easily scaled up for
continuous fabrication of micro-nano fibers.
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Nanaseni katalytické vrstvy do kanalku monolitického
reaktoru

Miroslav Blazek (B3)
Skolitel: doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Monolitické reaktory jsou tvorfeny nosi¢em z keramiky nebo kovu, ktery se sklada ze soustavy
mnoha kandlkl pokrytych tenkou porézni vrstvou katalyzdtoru. Toto usporadani umoziuje
soucasné dosahnout vysokého povrchu katalyzatoru a nizké tlakové ztraty, monolitické reaktory
jsou proto vyuzivany jak v chemickych vyrobdach, tak pro sniZovani mnoistvi Skodlivin ve
vyfukovych plynech automobild. V automobilovém katalyzatoru dochazi koxidaci oxidu
uhelnatého a nespdlenych uhlovodik( na oxid uhlicity a redukci oxid(i dusiku na plynny dusik.
Konverze skodlivin zavisi na tloustce a porozité nanesené vrstvy — silna vrstva znamena vétsi
mnozstvi katalyzatoru, ten ale nemusi byt zcela vyuZit kvali transportnim omezenim. Cilem
provadéného vyzkumu je tedy optimalizace postupu nandaseni katalytické vrstvy do monolitu
namacenim (dip-coating). Monolit je ponofen do suspenze s deponovanym materidlem a poté je
vytahovan urcitou rychlosti ven. Na povrchu monolitu zlstane tenky film, ze kterého se odpafri
rozpoustédlo. V ramci prace byl zkouman vliv nasledujicich parametrd na tloustku nanesené
vrstvy: pH suspenze a jeji viskozita, rychlost a pocet opakovani namacéeni monolitu a tlak pouzity
pfi profukovani kanalkd pro odstranéni prebytecné suspenze.
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Influence of membrane properties on vanadium redox
flow battery operating parameters

Bc. Jifi Charvat (M1)

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D.

Produkce elektfiny z ¢asové proménlivych obnovitelnych zdrojli nardsta, coz vytvari nové vyzvy
pro prenosovou sit. Tyto vyzvy mohou byt vyfeseny distribuovanymi stacionarnimi uloZisti
energie. Vanadova redoxni pritocnd baterie (VRFB) se jevi jako idealni Ulozisté vzhledem ke
snadno S$kdlovatelné kapacité (kWh), dlouhé Zivotnosti a vysoké ucinnosti. Koncept VRFB
funguje velmi dobfe, ale relativné vysoké investi¢ni naklady zpomaluji zavddéni do praxe.
lontové selektivni membrany, které od sebe oddéluji zaporny a kladny elektrolyt v
poloclanku baterie pfi zachovani iontového propojeni, pfedstavuji vyznamnou ¢ast investicnich
nakladd. Jejich vlastnosti zarovent vyznamné ovliviiuji provozni parametry baterie, jako jsou
vykon, ucinnost a pokles kapacity zptsobeny difuzi vanadovych iontl. V této praci byla navrzena
a provedena experimentalni studie membran. Méfeni permeability iontl vanadu pres rdzné
typy komercnich perfluorosulfonovych membran a charakterizace téchto membran mérenim
odporu a nabijecimi/vybijecimi cykly pfimo v temperovaném laboratornim ¢lanku vanadové
redoxni prUtoc¢né baterie byly hlavnimi pouZitymi metodami. Ziskané vysledky pfispély
k pochopeni vlivu jednotlivych parametri membrany (tloustka, iontové vyménna kapacita,

vnitini struktura) na provozni vlastnosti baterie.
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Charakterizace iontové-vymeénnych castic pouzivanych v
heterogennich iontové-vyménnych membranach

Bc. Lukas Chroust (M1)
Skolitel: Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Hlavni funkéni slozkou heterogennich iontové-vyménnych membran Siroce vyuZivanych v
elektroseparacnich procesech jsou rozemleté iontové-vyménné castice. V této praci se
zabyvame vyvojem a optimalizaci technik umoZnujicich méreni elektrochemickych a
elektrokinetickych vlastnosti jednotlivych iontové-vymeénnych ¢&astic. Polarizacni kfivky ndm
poskytuji udaje o chovani iontové-vyménnych systém(. Nase méreni jsou zamérena na tzv.
nadlimitni oblast, ve které dochazi k narlstu vodivosti. Zkoumame mechanismy, které tento jev
zpUsobuji. U aniontovych castic pozorujeme vliv Stépeni vody pomoci méreni pH. Kationtové
Castice sledujeme pod fluorescenénim mikroskopem, kde studujeme vznik proudéni s viry v
okoli castice. Z téchto c¢dastic budeme pozdéji vytvaret nejrliznéjsi prostorové struktury
(heterogenni membrany s vhodné zvolenou geometrii ¢astic) s cilem pochopit vliv prostorového
usporadani ¢astic na chovani membran v elektrickém poli.
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Matematické modelovani haseni vodni mlhou

Bc. Tereza Cmelikova (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Stabilni hasici zafizeni slouZi pro potlaceni vzniklého poZzaru nebo zabranéni jeho Sifeni. Je
tvofeno systémem trysek na potrubni siti. Po aktivaci z trysek proudi voda ve formé malych
kapek. Hasici ucinek je zpusobeny odparfenim vody, tim dojde k snizeni teploty a zaroven
k vytlacovani vzdusného kysliku vodni parou. V soucasné dobé se zacinaji vice rozsifovat mlhové
trysky, které oproti klasickym, vytvareji kapky o pridméru az 100 krat mensim. Pravé velikost
kapek je dulezitym parametrem pfi haseni, protoze s ni souvisi jednak rychlost odparovani ale
také vliv okolniho proudéni na strhavani kapek. PredloZzena studie se zabyvd modelovanim
tvorby kapek a ucinkem haseni metodou pocitacové dynamiky tekutin (CFD). Prace je zamérena
na validaci numerickych vypoctl pro mlhova zafizeni. Zahrnuje jak model samostatné padajici
kapky tak celého sprchového proudu. Dale je soucdsti model tepelného namahani ocelové
konstrukce pfi pozaru. Cilem je sestavit metodiku vypoctu, kterd by mohla v budoucnosti slouzit
jako pomocny nadstroj pti navrhovani rozmisténi trysek napftiklad v chemickych provozech
s nestandardnim usporadanim.
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Modelovani dynamiky enzymového rozkladu peroxidu
vodiku v membranovém reaktoru

Bc. Daniil Denisov (M2)

Skolitel: prof. Ing. Igor Schreiber, CSc.

V této praci jsou uvedeny vysledky modelovani dynamiky systému reakci peroxid vodiku-
kataldza a glukdza-kyslik-glukézaoxidaza v michaném pritocném reaktorovém systému. Tento
systém ma dvé c¢asti: pritocny zdsobnik a prltocny enzymovy reaktor, vzdjemné propojené
membranou umoziujici pomaly prenos peroxidu do reaktoru. Systém mad nelinedrni dynamiku
v dUsledku slozité kinetiky katalazy a propojeni obou enzymovych reakci pres spole¢né reaguijici
slozky: kyslik a peroxid vodiku. Cilem prace bylo nalézt oblasti v prostoru experimentalné
nastavitelnych parametr(, kde se vyskytuji rGzné dynamické rezimy, a porovnat vysledky
modelovani s dostupnymi experimentalnimi vysledky. V prabéhu experimenti systém vykazoval
oscilace rozpusténého kysliku. Hlavnim vysledkem této prace je analyza modelu navrZeného v
predchozi praci pomoci metody numerické kontinuace s vyuzitim programu CONT. V roviné
experimentalné nastavitelnych parametr( pritoc¢na rychlost — vstupni koncentrace katalazy byla
nalezena rozsahla oblast oscilaéni dynamiky a pfilehla uzka oblast nasobnych ustalenych stava.
Dynamickymi simulacemi v oscilacni oblasti bylo zjisténo, Ze systém vykazuje periodické
oscilace, oscilace smiSeného typu a chaotickou dynamiku. Aperiodicka dynamika je v souladu s
oscilacemi pozorovanymi experimentalné.
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Kinetika smaceni poréznich viceslozkovych material(

Bc. Wilhelm Feigl (M1)

gkolitel: prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.

Pokud nékoho po dlouhém pracovnim dnu poboliva hlava, tak si dd malou bilou tabletku. Kazda
takovato tabletka se skladd z matrice (vétSinou Skrob nebo jiny sacharid), vlastni |écivé latky
(zpravidla sloZitd organickd molekula spiSe hydrofobni povahy) a pfipadnych dalSich sloZzek
(dezintegranty, barviva). Optimalni Gcinek Iécivé latky vSak neni jen otdzkou jeji koncentrace v
tabletce, ale mimo jiné i kinetiky rozpousténi tabletky a s tim spojené rychlosti distribuce 1éciva
po téle. V této praci je zkouman pravé prinik smaceci vrstvy tabletkou slozenou z binarni smési
ibuprofen - laktéza v zavislosti na vzajemném poméru obou sloZek a tlaku lisovani. Data jsou
ziskana metodou NMRI, ktera umozZnuje sledovat prinik smaceci vrstvy tabletkou, z ¢ehozZ Ize
vypocitat potfebné kinetické Udaje a nakonec i difuzni koeficient jako funkci sloZeni tabletky, coz

je i hlavnim cilem této prace.
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Fluidni Cipy pro elektrochemickou charakterizaci
nanostrukturovanych materialt

Bc. Jakub Fiala (M1)
Skolitel: Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

V poslednich letech nanostrukturované materidly  (vodivé polymery, grafen,
zlaté nanocastice atd.) zaZivaji prudky rozvoj a v mnoha oblastech pronikaji do nasich
kazdodennich Zivotu. Vznika tak potfeba tyto nové materidly spolehlivé a rychle identifikovat a
popsat jejich vlastnosti. Konkrétné se tato prace zabyva vyvojem fluidnich zafizeni, jez jsou
ve spojeni s elektroimpedancni spektroskopii schopna charakterizovat nanostrukturované
vodivé polymery. Tyto polymery vynikaji svou schopnosti ménit elektrické vlastnosti v zavislosti
na absorbovanych molekulach a diky tomu jsou pfedurceny stat se zakladni soucasti novych
typu biosenzor(.
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Litografie a pokovovani pro vyrobu mikrofluidnich
systému.

Sté&pan Halada (B3)
Skolitel: Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Tato prace se zabyva zakladnimi vyrobnimi technikami k produkci mikrofluidnich systému,
jmenovité optickou litografii a pokovovanim. Hlavni ndplni prace je optimalizace podminek pro
strukturovani negativniho fotorezistu SU8 pomoci optické litografie a nasledného vyplnéni
vytvorenych struktur zlatem pomoci galvanického pokovovani. Pfi optimalizaci podminek
strukturovani fotorezistu SU8 se studovaly nasledujici parametry: (i) velikost substratu, na
kterém se litografie provadi, (ii) Uprava jeho povrchu (CiSténi), (iii) vySka fotorezistu dana
podminkami pfi jeho nandSeni a (iv) délka osvitu, suSeni a peceni rezistu. Struktury ve
fotorezistu poté slouzily jako (i) odlévaci maska silikonového elastomeru s ozna¢enim PDMS a
(i) k pripravé zlatych elektrodovych poli. Hlavni ddraz byl kladen na elektrodova pole vyrobena
galvanickym vyplnénim struktur v SU8. Primarné studovanymi parametry byla proudova hustota
pokovovani a stabilita rezistové vrstvy pfi daném procesu. Po optimalizaci vSech podminek se
podafrilo pripravit elektrodovd mikropole pozadovanych velikosti. Tato pole se zalévala do
epoxidu. V dalsi praci se zaméfim na vyrobu epoxidovych systém( kombinujici elektrodova pole
a fluidni kanaly.
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Matematické modelovani rozpousténi farmaceutickych
tablet

Bc. Tereza Herinkova (M2)

Skolitel: Ing. Zdenék Grof, Ph.D.

Je obecné zndmo, Ze lék mize byt pacientovi podan jako injekce, sirup nebo muize byt treba
inhalovan, nejrozsifenéjsi je vSak pevna forma, ktera je predstavovana tabletkami, ¢i kapslemi
nejcastéji ur€enymi k oralnimu uZziti. Z hlediska ucinnosti je dllezité, aby se aktivni latka, ktera je
obvykle schovana v tableté ve formé krystalkli ¢i amorfnich ¢astic vmisenych mezi vsemi
ostatnimi pridavnymi latkami (plniva, pojiva, disintegranty, kluzné latky atd.), vyloudila z tablety
spravnou rychlosti a ve sprdvném mnozZstvi. Tato prace si klade za cil vytvofit model
farmaceutické tablety, kterd je sloZena ze tfi stavebnich prvk(: ucinné latky (API), excipientu,
ktery zobecriuje ostatni pevnofazové komponenty, a nakonec péru. Primarnim cilem je sledovat
vliv prostorového rozloZeni téchto slozek v tableté a sledovat rychlost rozpousténi v zavislosti na
stavbé tablety, ale i jinych parametrech jako je napftiklad difuzni koeficient excipientu v
rozpoustédle. Vysledky jsou diskutovany s ohledem na perkolacni teorii, z niz vyplyva nelinearni
zavislost rychlosti uvolfiovani ucinné latky na sloZzeni tablety. Rovnéz je vyhodnocovan proces
desintegrace (rozpadu) tablet, zejména vliv sloZeni tablety na velikost clusterd, na které se
tableta béhem procesu rozpousténi rozpadne.
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Vliv ceru na funkci trojcestného automobilového
katalyzatoru

Bc. Michal Janda (M2)
Skolitel: doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Produkce zplodin ve méstech zplsobena automobilovou dopravou casto vede k vyraznému
zhorseni kvality ovzdusi. Je tedy Zadouci, aby bylo mnoZstvi emitovanych skodlivin, jako jsou
oxid uhelnaty (CO), oxidy dusiku (NOy) a zbytky nespalenych uhlovodikd (HC), minimalizovdno.
Velkym pfispévatelem Skodlivin je zejména provoz automobil( s malo vyhratym katalyzatorem,
ve kterém neni pfi nizkych teplotach dosahovano dostate¢né vysokych konverzi na latky
startu, nebo pfi kratkych pojizdkach po mésté. V této praci byla zkoumana strategie fizenych
oscilaci koncentrace kysliku ve vyfukovém plynu, kterd umoznuje potlacit inhibi¢ni efekty a
urychlit zapaleni jednotlivych reakci ve srovnani s reZimem konstantniho slozeni. V ramci
experimentl byly porovnany vzorky trojcestného katalyzatoru obsahujici pouze platinu na
aluminé (Pt/y-Al,03) a katalyzator s pfidavkem oxidl ceru (Pt/CeO,/y-Al,03). Vysledky ukazuiji,
ze oxidy ceru funguji diky vratnému pfechodu mezi Ce-,03; a CeO, jako vyznamny zasobnik
kysliku. Umoznuji tak potlacit nezddouci prirazy nezreagovaného CO a uhlovodikli béhem
oscilacnich fazi s nedostatkem O, na vstupu, ¢imZ dochdzi kvyraznému zlepseni funkce
katalyzatoru.
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Studie vlastnosti slunecnich krému v zavislosti na
pridanych prirodnich brazilskych olejich

Bc. Petra Janska (M2)
$kolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Cosmetic products represent a very important part of civilized society. The aim of this work was
to assess the biological effect of using the oil fraction of different natural plants in the
development of new generation of sunscreens with improved sun protection performance. Oils
as natural products are less expensive and not harmful for human skin. Six different types of
Brazilian natural oils were compared in different types of stress conditions (temperature and
light). Viscosity, pH and sun protection factor (SPF) were measured and evaluated. The results
indicate an instability of our testing systems. It may be because the emulsifying system and its
HLB are adjusted to obtain optimal stability per the polarity of the oil phase and the desired
emulsion characteristics, any changes to the composition of the formulation would require an
adjustment in the emulsifier type or dosage. So, when we had added different types of Brazilian
oils to the stabile sunscreen system, its original balance changed. Then a little instability could
appear. This project was performed at Universidade Estadual Paulista in Araraquara (Brazil) in
collaboration with Profa. Dra. Vera Lucia Borges Isaac.
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Controlled Assembling of Gold Nanoparticles

Bc. Martina Jezkova (M2)

$kolitel: doc. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.

Metal nanoparticles are promising field of study due to their special properties suitable for
numerous applications. First step to achieve these applications is the synthesis of metal
nanoparticles of desired shape and size. In this work we present the synthesis of gold spherical
nanoparticles with various sizes. Products of the reactions were characterized with TEM, DLS
and UV-VIS spectroscopy. The nanoparticles were consequently used in an assembly process
using emulsion method. The products of the emulsification are colloidosomes which are
spherical objects with cavities inside. Depending on the applied conditions it was possible to
control the size as well as morphology of the formed particles. Preparation of these aggregates
represent a significant step in the development of nano-sensors or in the controlled release of
drug molecules at the point of interest.
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Experimentalne studium enzymového rozkladu peroxidu
vodika v membranovom reaktore

Bc. Radovan Jurasek (M1)

Skolitel: Ing. FrantiSek Muzika, Ph.D.

Cielom studia enzymového rozkladu peroxidu vodika v membranovom reaktore bolo analyzovat
vplyv pociato¢nej koncentracie enzymu kataldza na dynamiku reakcie peroxid vodika —
kataldza — kyslik — gluk6zaoxidaza a ndjdenie bodu Hopfovej bifurkacie pri zmene jedného
pociatocného parametra, t.j. poCiatocnej koncentrdcie enzymu kataldza. Reakcia je Studovana v
mieSanom prietokovom reaktore s dialyzacnou membranou MWCO: 1000. Dynamika systému je
sposobend synergickym efektom kataldzy a glukdzaoxidazy cez spolocné substraty/produkty
(kyslik a peroxid vodika). Vysledky merani su prezentované formou grafov zavislosti
rozpusteného kyslika od casu, jeden z vysledkov merani je porovnany s vysledkom simulacie,
uskutoénenej Bc. D. Denisovom, pre overenie zhody modelu s experimentom. Najdenie bodu
Hopfove] bifurkacie aanalyza dynamiky oscilaénej reakcie mozu byt doleZité pre nasledné
vyuZitie v palivovych ¢lankoch alebo na ovplyviiovanie reakénych sil chemickych motorov
Janusovych castic, ktoré mozu byt pouZité k doprave Specifickych chemikalii ¢i lieciv. V praci sa
taktieZ zaoberame konceptom pohonu Janusovych castic v dosledku nameranej supersaturacie
kyslikom.
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Vliv blokovych kopolymert na morfologii houzevnatého
polypropylenu

Katefina Kholyavytska (B3)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

High-impact polypropylene (hiPP) is a heterophase copolymer composed of two non-miscible
phases — rigid polypropylene (PP) matrix and soft ethylene-propylene rubber (EPR) dispersed in
a form of discrete domains. This structure gives hiPP its unique properties, such as high impact
strength, toughness and rigidity. This work presents the morphological study of hiPP with
respect to the distribution of ethylene-propylene rubber (EPR) domains inside polypropylene
matrix and the effect of block copolymers on structure and properties of hiPP. High impact
polypropylene morphology on the submicron-scale was investigated by atomic force microscopy
(AFM). During the analyses, we found several interesting differences between hiPP samples
which either contained block copolymers or did not. The biggest difference was found in the
structure of ethylene-propylene rubber domains. This ascertainment could provide a new
insight into how exactly are the block copolymers distributed inside the hiPP. A comprehensive
understanding of multiphase structure is the key to a new design and synthesis of advanced
hiPP materials with upgraded mechanical properties.

97



USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Studying of diffusion in polymers by pressure-decay
method

Jakub Klimosek (B2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Studying of sorption and diffusion in polymers can significantly contribute to the optimization of
production processes and thus save time and energy. The aim of this work was to compare
diffusivity of penetrants in several polyethylene samples. Diffusion coefficients were measured
using our in-house built apparatus, i.e., by pressure-decay method. This method is based on
recording the responses to step pressure changes and is applicable in a wide pressure and
temperature range. With the newly developed method of data processing we were able to
evaluate the measured data thoroughly and to obtain more precise values of diffusivities. We
applied our new method to the previously measured data and significantly improved the
accuracy of evaluated diffusivities. Automatic repeated measurements of responses to pressure
steps are further improving the accuracy of evaluated diffusivities. Moreover a new
experimental set-up allowing a much better quality of evaluated diffusivities is proposed.

98



USTAV CHEMICKEHO INZENYRSTVI

Vyvoj zarizeni pro kombinatorickou pfipravu polymernich
castic

Bc. Vojtéch Klimsa (M1)
Skolitel: Ing. AlesS Zadrazil, Ph.D.

Na dnesnim trhu je celd fada dostupnych biopolymerl pouZitelnych k enkapsulaci aktivnich
latek se zajimavymi vlastnostmi pro farmaceuticky primysl, avsak soucasnd praxe se mnohdy
omezuje na pouZiti pouze jednoho polymeru v rdmci jednoho produktu. Tato prace se zabyva
vyvojem zafizeni pro pfipravu polymernich &astic sloZzenych ze dvou, i vice polymer, které plni
jak funkci ochrannou — zabranuji oxidaci aktivnich latek uloZzenych uvnitf castic, tak funkci
pomocnou — stabilizuji vyslednou disperzi, ¢i zabranuji precipitaci aktivni latky v roztoku.
Zafizeni by mélo byt zcela automatizované, jediny ukol operatora by byl pouze v danych
intervalech odebirat hotovy produkt. Dale by zafizeni mélo byt schopno vytvofit ¢astice, které
maji pfedem urcené zastoupeni vybranych polymerU. Takto pfipravené série Castic by se mély
podrobovat dalSimu vyzkumu, jenZz by urcil spravny pomér mezi polymery, aby bylo dosazeno
pozadovanych vlastnosti ¢astic. Jako vychozi metoda pro tvorbu ¢astic bylo zvoleno rozprasovaci
suSeni v kombinaci s pocitacem fizenymi pumpami a inertni smyckou. Na takto upravené
rozprasSovaci susarné byla dale provedena parametrickd studie zkoumajici vliv pritokt slozek a
prodlevy mezi zménou prutokl na vyslednou kvalitu ¢astic.
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Modelovani a analyza struktury anizotropnich pén

Bc. Jifi Kolar (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Anizotropie se vyskytuje predevSim u polymernich pén, které se vyrdbéji volnym litim a
naslednym vypénénim bez externich zdsah(. Tento postup se pouzivd napfiklad pfi pripravé
polyuretanovych (PU) pén. Vyslednd strukturni nepravidelnost ve sméru rozpinani neni pfilis
velkd, u béziné PU pény pomér dvou na sebe kolmych rozmérd polymerni burky typicky nabyva
hodnot 1.2-1.6. Tato anizotropie ale stale vyznamné ovliviiuje zavislost mechanickych, tepelné a
zvukové izolaénich vlastnosti pény na sméru. Pro predikci téchto vlastnosti je nutné nejprve
vytvofit pocitacovy model struktury pény. Modelovani anizotropnich pén je v soucasnosti
vyzvou, protoZe dosud vyvinuté algoritmy nedokaZi zarudit, aby vygenerovana péna tvofila
anizotropni strukturu v jednom sméru a zaroven ve vsech smérech splfiovala Plateauovy zakony.
Obvykle pouzivané metody rozdélovani prostoru, jako je napfiklad Laguerrova tesselace, umi
vytvofit nepravidelnou nahodnou strukturu, ktera vSak neni anisotropné preferenéné
orientovanad do jednoho sméru. V této praci bylo vyzkouseno nékolik rlznych pfristupd k
modelovani anizotropnich struktur a nasledné byly tyto pfistupy ohodnoceny dle jejich
vhodnosti a vérohodnosti v porovnani s realnou morfologii polyurethanovych pén.
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Synthesis of conductive porous materials based on
polyaniline by controlled assembly of nanoparticles

Jakub Kovacovic¢ (B3)

$kolitel: doc. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.

Polyaniline, usually doped with acid molecules, is a tempting polymer because of its optical and
exceptional mechanical properties. This work deals with synthesis of conductive porous
materials based on polyaniline by controlled assembly of non-conductive polystyrene
nanoparticles coated by conductive polymer. Polymerization occurs at isothermal conditions in
a stirred reactor. Effect of operating conditions, such as stirring speed and concentrations of
aniline and polymers was systematically studied. The size of synthesized aggregates composed
of polystyrene nanoparticles coated with a conductive polymer shell was measured by static
light scattering, while the thickness of conductive polymer shell and morphology of formed
aggregates was characterized by scanning electron microscope. Obtained results show a strong
impact of stirring speed on the size of aggregates, while ratio of polystyrene nanoparticles to
polyaniline is a key factor for the morphology of conductive polymer shell. Gained knowledge
can find application in the separation of various molecules or in the synthesis of smart textiles.
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Semikrystalické polymery: Bobtnani a sorpce v kapalnych
penetrantech a jejich smésich

Bc. Lenka Krajakova (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyetylen (PE) a polypropylen (PP) se spolu s jejich kopolymery fadi na prvni pticky synteticky
vyrabénych polymer(. A to hlavné diky jejich nepfebernému mnoizstvi aplikaci a nizké cené.
Kromé radikalové polymerace se polyolefiny vyrdbéji katalytickou polymeraci, ktera maze byt
realizovdna v kapalné fazi (tzv. slurry polymerace) nebo vplynné fazi (plynné disperzni
polymerace). Sorpc¢ni rovnovahy reaktantli a pfitomnych rozpoustédel v polyolefinech ovliviuji
nejen reakéni rychlost, ale jsou také dulezité pfi ndsledném zpracovdni produktu. Znalost
rozpustnosti a transportnich vlastnosti monomerl v polyolefinech je tedy nezbytnad pro
optimalizaci téchto procesll. Moje prace se zaméfuje na experimentdlni méreni rozpustnosti
kapalnych penetrantd v polyolefinech (sorpéni experimenty) a ddle na bobtnaci experimenty v
kapaliné, pfi kterych se zjistuje nabobtnaly objem polymerni ¢astice, jez ma vliv na difuzni drahu
monomeru Vv pribéhu polymerace. Pro systém polymer-kapalina se jednd o nové vyvinuté
metody méreni termodynamického chovani polyolefini. Mym cilem je posunout tato méreni
jesté dal a zavést nové metody pro méreni tfifazovych systému polymer-kapalina-plyn (nap¥. PE-
hexan-ethylen), jez jsou z pohledu ,,slurry” polymeraci jesté atraktivnéjsi.
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lontové-vymeénné systémy pro zakoncentrovani nabitych
molekul a biomolekul

Bc. Dominik Kralik (M1)
Skolitel: Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Tento prispévek je vénovan vyvoji elektrokinetického mikrofluidniho separatoru, ktery vyuziva
vlastnosti iontové-vyménnych membran a jejich chovani v elektrickém poli. V predstavovaném
systému je stejnosmérné elektrické pole pfipojené na dvé kationtové-vyménné membrany
zapojené v sérii. Profil elektrického pole je diky pfitomnosti dvou membran nelinearni. Toto
nehomogenni elektrické pole umozZniuje separovat vzorky bez nutnosti pouziti gelu a lokdlné
zvySovat koncentraci (tzv. zakoncentrovat) uréité slozky vzorku pro zjednoduSeni moznosti
detekce. Nasledné je tato prace vénovana optimalizaci podminek zakoncentrovani roztoku
fluoresceinu. Roztoky fluoresceinu nam slouzi k ovéreni funkénosti vyvinutého Cipu, jelikoz se
fluorescein hojné vyuziva jako barvici znacka urcitych biomolekul, napfiklad systému antigen-
protildtka. Po ovéreni je moiné pouZit vyvinuty systém na separaci slozitéjSich vzorkda.
V posledni casti tohoto prispévku bude v kratkosti predstaven mikrofluidni Cip vyuzivajici
iontové-vyménné castice urceny pro separaci fluorescencné znaceného systému antigen-
protilatka a budou prodiskutovany prvotni vysledky dosazené s timto systémem.
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Navrh a konstrukce aparatury pro identifikaci
azeotropickych viceslozkovych smési

Bc. Filip Kralik (M1)
Skolitel: Ing. Jan Haidl, Ph.D.

Pri ndvrhu destilacnych zariadeni pre delenie dvojzlozkovych, pripadne viaczlozkovych zmesi je
nevyhnutné urcit, ¢i delend zmes tvori alebo netvori azeotrop, pretoZe jeho existencia
predstavuje vyznamné obmedzenie pre moznost rozdelenia pomocou opakovanej, ¢i stupriovej
destilacie. Pri vare azeotropnych zmesi vznikaju pary srovnakym zloZzenim ako ma vriaca
kvapalina. Tato skutocnost sa wvyuzivda pri identifikdcii azeotropu pomocou metddy
viacposchodovej destilacie. Podstatou tejto metddy je stanovenie zavislosti zlozenia destilatu na
zloZeni destilacného zvysku. Existencia azeotropu je potvrdend v pripade, Ze pre dve rbzne
sloZzenia destilaéného zvysku je zloZenie destilatu totoiné. Cielom tejto prace je navrh
a nasledna konstrukcia vysokoucinnej poschodovej destilaénej kolény. Hlavnym kvantifikovanym
paramentrom je ucinnost poschodia, ktord bude kvalitativne stanovena prostrednictvom
modelovej zmesi metanol-n-propanol.
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Modelovanie utvarania morfoldgie polyuretanovych pien

Bc. Iveta Krskova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyuretanové (PU) peny hraju délezitu dlohu nielen tym, Ze robia nas Zivot komfortnejsSim a
bezpecnejsim, ale aj znizuju finanéné néaklady a podielaju sa na zachovdavani prirodnych zdrojov
planéty. Ich vyuzZitie je v podstate nekonecné: pocinajuc malymi polozkami v domdcnostiach az
po velké zvukotesné Ci tepelno-izolaéné systémy. Vlastnosti tychto produktov su dané
predovSetkym ich vnudtornou Strukturou. V naSej praci sme pripravili model popisujuci
vznik morfoldgie pien — pokles hustoty peny, rast ciel a utvaranie stien a strutov pri styku dvoch
respektive troch ciel. Rast ciel je sposobeny difuziou vypenovacich Cinidiel z kvapalnej fazy do
bublin. Na formovanie stien a strutov maju potom vplyv predovsetkym dva javy. Prvym z nich je
rast ciel, ktory spb6sobuje predlZovanie stien a zmenSovanie strutov. A druhym su kapilarne sily
naopak vytvdrajuce podtlak v strutoch a vyvoldvajuce tak vytekenie polyméru zo stien do
strutov. Matematicky model vychddza z lubrikacnej tedrie toku tekutin a zahriuje aj popis
vyvoja fyzikalnych vlastnosti ako je zvySovanie viskozity behom vyperiovania. Tento model ndm
umoznuje sledovat Casovy vyvoj profilu steny cely a tvaru strutu a dalej Studovat fyzikalne javy
prebiehajlce pri vyperfiovani a zodpovedné za koneénu morfolégiu pien.
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Collision behaviour of polyethylene particles:
Experimental and modeling study

Jarmila Kucerova (B3)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Predicting particle collision behaviour is a challenging problem, as there is only limited
knowledge of dissipative parameters in many particulate systems. The understanding of contact
mechanics is important especially in industrial systems. Particle behaviour during impact
depends strongly on particle elasticity, which is related to the dissipated energy. As a measure
of elasticity, we use the restitution coefficient (the ratio of velocity after and before collision). In
our work, the restitution coefficients of polyethylene (PE) particles were experimentally
determined. Then we developed a mathematical model that enabled us to predict the
restitution coefficients of PE particles of a general shape under various conditions. We used
high-speed camera to monitor the velocity of particles during collisions with a metal plate. The
data measured for almost circular particles were used to fit parameters in our model. Such a
model enabled us to predict restitution coefficients even for non-circular particles. Our results
provide important information about energy dissipation during collision and show that the
collision behaviour of particles depends significantly on particle shape. Such observation should
be accounted for in models involving particle agglomeration and wall-sheeting.
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Studium reologie emulzi pomoci optimalizovaného
modelu Disipativni ¢asticové dynamiky

Bc. Pavel Kupka (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Prace je zamérena na studium emulznich systém, coZ jsou systémy dvou a vice nemisitelnych
kapalin, pficemz dispergovand faze ma podobu sub-mikronovych ¢astic. Tyto systémy nachazeji
zastoupeni u mnoha dnes oblibenych produktl jako napf. farmaceutické vyrobky, potraviny a
plastické hmoty. Konec¢né vlastnosti téchto produktl ovliviiuji procesy, odehravajici se na velice
malych prostorovych a c¢asovych méfitcich (tzv. meso-méfitko) a ani dnes neni moziné
experimentalné vsechny vlastnosti mérit. V disledku toho stale chybi Uplny popis téchto cetné
se vyskytujicich systém( a nejsme schopni plné predikovat jejich chovani. Z vySe uvedenych
dlvodu jsme pristoupili k problematice emulznich systémd pomoci pocitacového modelovani,
konktrétné vyuzivdme simula¢ni metodu zvanou Disipativni ¢asticovd dynamika (DPD). V ramci
této prace byla metoda DPD optimalizovdana a pro vypocty lze nyni pouzivat grafického
akceleratoru. Toto Uusili vedlo k vyraznému zvySeni poctu simulovanych ¢astic v doméné.
V souvisloti s timto bylo také zapotrebi vytvofit novou metodu pro inicializaci simulace. Dale
byla metoda DPD rozsifena pro 3D simulace a je schopna vyhodnocovat reologické chovani
kapek ve stfihovém poli pomoci tlakového tensoru, diky némuz jsme schopni vyhodnotit i
slozitéjsi, nenewtonské chovani kapalin.
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Chovani iontové-vyménnych membran v nadlimitni
oblasti

Bc. Nazerke Kurospayeva (M1)
Skolitel: Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Heterogeneous ion-exchange membranes are widely used in electroseparation processes such
as electrodialysis or electrodeionization. They provide selectivity towards the transport of
charged ionic species in electrolytes by means of electrostatic interactions between the charge
bound on/in the membrane and the mobile ions in the electrolytes. We investigate
electrochemical characteristics of heterogeneous ion-exchange membranes by measuring
current-voltage and chronoamperometric curves. The current-voltage curves of ion-exchange
membranes bear a typical shape with three regions (under-limiting, limiting, over-limiting). In
the over-limiting region, we observed formation of vortex on a cation-exchange membrane and
water splitting on an anion-exchange membrane. In the next stage of the project we focus on
pH changes occurring around ion-exchange membrane due to water-splitting reaction. We
qguantify the pH changes by measuring pH of the corresponding solutions before after
performing chronoamperometric experiments. The obtained results will help us in
understanding of the behavior of the membranes in the over-limiting region.
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Katalyzator se zeolitickou membranou pro prednostni
oxidaci CO v pritomnosti propanu

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

V chemickém primyslu se stale Castéji uplatnuji separacni procesy integrované do chemickych
reaktorll pro dosaZeni vysSich konverzi a selektivit. Jednou z nejatraktivnéjsich separacnich
metod je vyuZiti selektivnich membrdn. V této oblasti ziskaly v poslednim desetileti znacnou
pozornost zeolity, které maji pravidelnou strukturu s presné definovanou velikosti vnitfnich
porl o rozméru v fadu desetin nanometru. Krystal zeolitu je schopen selektivné propoustét
pouze molekuly mensi nez pridmér pérd, nicméné pripravit dokonale kompaktni zeolitickou
vrstvu je velmi obtizné. V této praci byl pouzit zeolit s oznacenim 4A, jehoZz pory maji primér
okolo 0,4 nm. Byla pfipravena tada tenkych zeolitickych vrstev pokryvajicich Pd/Al,0s
katalyzator s cilem zablokovat transportu propanu a vétSich uhlovodiki a soucasné umoznit
difuzi CO a kysliku tak, aby dochazelo k prednostni oxidaci CO — tento krok Zadouci pfi
organickych syntézach, naptiklad vyrobé anhydridll. | pres ¢astecné popraskani membrany
vzorky pfri testech vlaboratornim reaktoru vykazovaly zvySenou selektivitu pro oxidaci CO
v porovnani se samotnym Pd/Al,0; katalyzatorem. Vysledky experimentl byly doplnény
simulacni studii, mapujici vliv difuzivity a tloustky zeolitické vrstvy na funkci katalyzatoru.
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Studie elektrolytu zalozenych na alkalickych hydroxidech
pro pouziti v zinko-vzduchovych palivovych clancich

Bc. Ondrej Libansky (M1)

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D.

Regenerativni zinko-vzduchové palivové ¢lanky patfi diky vysoké energetické hustoté,
bezpecnosti a cené zinkového paliva k velmi perspektivnim kandidatlim pro akumulaci elektrické
energie. Nedilnou soucasti téchto zafizeni je elektrolyt, ktery ma zcela zasadni vliv na
samovybijeni, vnitini odpor ¢lanku a dal$i parametry. Zkoumané palivové ¢lanky vyuZivaji jako
elektrolyt tradi¢né, bez vétsi diskuze, koncentrované roztoky hydroxidu draselného. Tato prace
si klade za cil komplexni srovnani vlastnosti nejbéznéjsich alkalickych hydroxid(i (LiOH, NaOH,
KOH) v Sirokém rozmezi koncentraci. Studovanymi vlastnostmi byly: koroze zinku, rovnovazna
rozpustnost oxidu zine¢natého, vodivost elektrolytd Cistych i nasycenych oxidem zine¢natym a
prepéti vodiku na sbéraéi proudu palivového clanku. Kromé samotnych experimentdlnich
stanoveni byl vyvinut jednoduchy model rozpousténi oxidu zine¢natého umoznujici odhad
vodivosti elektrolytu v zavislosti na rozpusténém mnoizstvi ZnO a metodika stanoveni slozeni
elektrolytu uréena pro budouci provozni analyzy. Vysledky prace ukazuji vliv koncentrace a
sloZeni alkalického hydroxidu na studované vlastnosti a zaroven lze na jejich zakladé navrhnout
optimalizace sloZeni elektrolytu pro vyvijeny laboratorni palivovy ¢lanek.
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Transportni charakteristiky strukturované vyplné
Mellapak 452Y zmeérené pri destilaci systému
cyklohexan/n-heptan v koloné o priméru 300 mm

Bc. EliSka Lyko Vachkova (M1)
Skolitel: Ing. FrantiSek Rejl, Ph.D.

V této praci byla v rdmci testovani nové destilacni kolony o vnitfnim priméru 300 mm zmérena
hydraulickd a transportni data ocelové strukturované vyplné Mellapak 452Y firmy Sulzer. Byla
mérena vyska vyplné ekvivalentni teoretickému patru (HETP) a tlakova ztrata plnéného loZze pfi
destilaci organické smési cyklohexan/n-heptan za atmosférického tlaku. Ziskana data byla
porovnana s daty dfive namérenymi na destilacni koloné o priméru 150 mm za stejnych
podminek. Obecné se predpokladd, Ze transportni charakteristiky a hydraulické vlastnosti vyplni
zavisi na prlméru destilaéni kolony. Ziskané vysledky vsak ukazuji vynikajici shodu mezi
hydraulickymi daty zmérenymi na obou kolonach. Zavislost HETP na zatiZeni kolony vykazuje pro
obé kolony ponékud odliSny tvar, primérnd hodnota HETP se vsak lisi jen o 2,8 %. Pred
provedenim pokust bylo nutno kolonu a potrubni vétve zaizolovat tepelnou izolaci Kaiflex. Diky
nizkym tepelnym ztratdm mohla byt provedenim entalpickych bilanci vycislena vykonova
charakteristika varaku a predehrevu refluxu a nalezena jeji nespojitost. Data budou pouzita
k identifikaci chybnych zapojeni a usnadnéni ndpravy stavu dodavatelem.
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Separace smési barviv pomoci gelové elektroforézy na
mikrofluidnim Cipu

Bc. Karel Mafik (M1)
Skolitel: Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Mikrofluidika je odvétvi chemického inZenyrstvi zabyvajici se tokem a manipulaci tekutin
v kanalcich s mikro- az milimetrovymi charakteristickymi rozméry. Jednou z nejatraktivné;jSich
aplikaci mikrofluidiky jsou tzv. laboratore na Cipu. Jedna se o zafizeni integrujici jeden nebo vice
analytickych postupl na plochu v fadu jednotek centimetri ¢tverecnich. Tyto systémy nachazeji
uplatnéni zejména vtzv. ,point-of-care” diagnostice, to znamena diagnostice na misté u
pacienta. Zkonstruovani plné funkcnich zafizeni tohoto typu by v budoucnu jisté znamenalo
doslova revoluci v diagnostice a 1é¢bé vétSiny nemoci. Idealni laboratofe na Cipu by mély plné
automaticky analyzovat predem neupraveny biologicky vzorek — napf. krev. Tyto vzorky jsou
vSak velmi sloZité a obsahuji jen malé koncentrace hledaného analytu. Jednou z nejvétsich
prekazek je technologické zvladnuti prvotni separace vzorku na Cipu slouzici ke zjednoduseni
smési pro dalsi kroky analyzy. Pro tyto ucely by mohla slouzit separacni technika gelova
elektroforéza. Predmétem predkladané prace je vyvoj funkéniho mikrofluidniho systému pro
provadéni gelové elektroforézy v kanalku. V pfispévku jsou predstaveny dva systémy pro
provadéni gelové elektroforézy na Cipu a popsany vysledky separaci s modelovou smési zaporné
nabitych barviv.
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Morphology evolution of microcelullar polymeric foams

Bc. Maria Minichova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

The actual worldwide trend is to minimize the consumption of materials and energy.
Preparation of the microcellular polymeric foams (with the cell size in a range of micrometres)
not only enhances the foam physical properties but also saves material and energy. The
theoretical knowledge of the correlation between properties of foams and their internal
structure enables us to produce them with superior properties. This creates two complex tasks:
i) finding a suitable method for the preparation of various structures, and ii) mathematically
describing the morphology evolution. The thermally induced phase separation (TIPS) fulfils the
possibility to form various structures. In this work we modified a device for TIPS and were able
for the first time to determine the time-scale of TIPS for the polystyrene—cyclohexane and
polystyrene—cyclohexanol systems. We investigated the morphology evolution of the final
structure in dependence on the cooling rate by SEM imaging of samples. The knowledge of the
TIPS thermodynamics is fundamental. Therefore, a part of this work is also focused on the
mathematical modelling of binodals and spinodals in systems which show an application
potential and have not been studied experimentally yet, but will be experimentally studied by
us in the near future.
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Nanostandardy a realné nanocastice - porovnani metod
pro urceni rozlozeni velikosti

Bc. Jan Mokry (M1)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.

Pfesné popsat distribuci velikosti nanocdstic je jedna ze zdkladnich nutnosti pfi charakterizaci
koloidniho roztoku. Asi nejpouzivanéjsi metoda, dynamicky rozptyl svétla (DLS),
implementovana v nasi laboratofi v podobé pfistrojii Malvern Zetasizer Nano ZS a Microtrac
NANO-flex byla v této praci porovndvana s novéjsi metodou, analyzou trajektorie nanocastic
(NTA) v podobé pristroje NanoSight NS300. Tyto pfistroje byly pouzity k méfeni jak
polystyrenovych standard( o velikostech desitek az stovek nanometri (a jejich vybranych
bindrnich smési), tak redlnych vzorkd liposomd. Byl porovnavan rozsah meéfitelnych velikosti
Castic, rozsah méfitelnych koncentraci, schopnost méreni monodisperznich a polydisperznich
vzorkd a uZivatelskd privétivost pristroju. Metoda DLS vykazovala vétsi méfici rozsah jak pro
koncentrace, tak pro velikosti, ale méla nizsi rozliseni pfi méreni binarnich smési nanostandardu.
nastavenych operatorem a jejich ziskani muze byt ¢asové narocné. Vysledky z obou metod byly
na zavér konfrontovany s distribucemi velikosti ziskanymi analyzou snimk( z TEM.
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Reactions in vanadium redox flow batteries — carbon felt
electrodes

Bc. Jindfich Mrlik (M1)
Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Vanadové redoxni pratocné baterie jsou efektivni a bezpecnou elektrochemickou alternativou
stacionarniho ukladani elektrické energie pro zajiSténi rovnovahy mezi produkci a spotiebou
elektrické energie béhem dne. Konverze energie probiha pfi elektrochemickych reakcich
vanadovych iontl na inertnich elektroddch v bateriovém svazku, skrz ktery jsou cerpany
elektrolyty skladované v externich nadrzich. Pouziti uhlikové plsti jako elektrodového materialu
je dano jeji dobrou elektrickou vodivosti, chemickou a elektrochemickou stabilitou a cenovou
dostupnosti. Tepelna Uprava je obvyklym zplsobem vylepSeni elektrokatalytické aktivity plsti,
diky niZ je moZné vyznamné snizit velikost i vyrobni naklady svazku. Jeji optimalni podminky jsou
vSak specifické pro kazdy typ, ba dokonce vyrobni fady plsti. V ramci mé predchozi prace byly
nalezeny optimalni podminky teplotni Upravy pro dvé morfologicky odlisSné uhlikové plsti pro
pouziti v baterii. Cilem této prace je ovéreni elektrochemickych vlastnosti upravenych plsti v
laboratornim monoclanku s komerénim elektrolytem pomoci impedancni spektroskopie,
mérfenim zatéZovych kfivek a nabijecich-vybijecich cykld a studium stfednédobé Zivotnosti
optimdalné upravené plsti pfi cyklickém zatéZovani baterie, vcetné identifikace hlavnich
degradacnich faktord.
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In situ amorphization of active pharmaceutical
ingredients using microwave irradiation

Bc. Jakub Muzik (M1)
Skolitel: Ing. AlesS Zadrazil, Ph.D.

Nowadays, one of the key issue in pharmaceutical engineering is transforming crystal state of
the active pharmaceutical ingredients (API) into amorphous one (by the nature unstable form),
which has higher solubility due to the absence of crystal lattice. Amorphous API in dosage form
must be stable for at least shelf life of drug product (usually 2 - 3 years). Wet and dry
granulation or direct tableting can be used to create dosage form containing crystal form of API
and its amorphous form is than fabricated in situ “on demand” by end user using microwave
radiation (MW). In this study, the proof of concept on tablets composed from (i) Ibuprofen as a
model drug and (ii) AVICEL as excipient is presented. To create in situ amorphous ibuprofen,
standard microwave oven was used. Its heating properties were investigated and characterized
(e.g. spatial distribution of microwave heating). The microwave power input and the
composition of the tablets (Avicel/Ilbuprofene) was tested with respect to reaching the melting
point. The change of crystalline structure due to MW heating was evaluated by x-ray diffraction
(XRD) and different scanning calorimetry (DSC). The dissolution profiles of both MW untreated
and treated tablets were measured by time-dependent UV/vis spectrophotometry.
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Tlakové ztraty v katalytickych filtrech pevnych castic

Jan Némec (B3)
Skolitel: doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Vyfukové plyny obsahuji mikroskopické ¢astice sazi, na jejichz povrchu mohou byt navazany
dalsi skodlivé latky, jako napf. nespalené zbytky paliva, polycyklické uhlovodiky nebo sirany.
MnoiZstvi sazi je proto regulovdno emisnimi normami. Filtry pevnych ¢astic jsou dnes
nepostradatelnou soucasti vSech dieselovych motorld a v soucasné dobé se uvazuje o jejich
rozsifeni také do motord benzinovych. Toto zafizeni vSak predstavuje prekazku ve vyfukovém
potrubi, kterd zplsobuje tlakovou ztratu a sniZuje ucinnost motoru. Tlakova ztrata je
sledovanym parametrem predevsim modernich katalytickych filtri pevnych castic, které maiji
uvnitf porézni struktury nanesen katalyzator — zde je nutné nalézt optimum mezi nizkou
tlakovou ztratou, vysokou filtraéni Ucinnosti a katalytickou aktivitou. Tato prace studuje vliv
pritomnosti katalyzatoru na velikost vznikajici tlakové ztraty ve filtrech z oxidové keramiky
(AI2TiO5), a to bud prazdnych, nebo obsahujicich katalyzator pro selektivni redukci oxidd dusiku
(Cu-zeolit). Vyfiznuté vzorky filtrG byly vloZzeny do reaktoru, zaizolovany a tlakova ztrata byla
stanovena pomoci diferenéniho manometru pfi sérii pratok.
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Kompozity na bazi uhlik-polymer pro redoxni pratocné
baterie

Bc. Martin Pecha (M1)
Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Trend vyuzivani elektrické energie z obnovitelnych zdrojli neustdle roste. Tato elektricka
revoluce je Uzce podminéna otazkou skladovani energie. Redeni v podobé stacionarnich ulozist
by mohly poskytnout redoxni priitocné baterie (RFB). RFB se dostavaji do popredi diky bezpecné
technologii s vysokou Ucinnosti a Zivotnosti. Jednoduchy atraktivni design, umoZiujici nastavit si
kapacitu a vykon dle vlastnich pozadavkd, predstavuje potencial pro komercni vyuziti. Vytvoreni
atraktivniho designu umoznuji vysoce vodivé kompozitni bipolarni desky. Diky nim lze vodivé
spojit jednotlivé ¢lanky v baterii do série, ¢imz se vyrazné zjednodusi a zmensi jeji vysledny
rozmér. Jako kompozit s nejvétsim potencidlem se nabizi bipolarni deska na bazi uhlik-polymer
(CBP), ktery poskytuje dostatecné vysokou vodivost, mechanickou a chemickou odolnost.
Nejvétsi vyzvu u CBP predstavuje optimalizace vyrobnich nakladd s uchovanim pozadovanych
vlastnosti. SloZzeni a struktura CBP (napt. tvar, velikost nebo orientace uhlikovych ¢astic) zde
hraje vyznamnou roli. Tato prace se zabyva vlivem vyrobni technologie na elektrické vlastnosti
CBP. Prace je také vénovana vlivu morfologie CBP na pfechodové odpory mezi CBP a uhlikovou
plsti, kde dochazi k vyraznym ztratdm v baterii.
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Dvojité zapaleni katalytické oxidace CO na
automobilovém katalyzatoru

Bc. Rudolf Pecinka (M1)
Skolitel: Doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Obavy spolecnosti z globalniho oteplovani a nezadouciho dopadu Skodlivin obsazenych ve
vyfukovych plynech na lidské zdravi vedou ke zpfisfiovani emisnich norem. Z tohoto dlvodu jsou
ve vyfukovém potrubi automobild uloZeny katalytické konvertory. Tato studie se zabyva
nezadoucim jevem pozorovanym pti ohfevu automobilového katalyzatoru typu Pt/y-Al,03 po
studeném startu, kdy se rozbihaji jednotlivé reakce jako oxidace CO, oxidace uhlovodiki a
redukce NO,. Pfi ném v uréitém momentu muzZe dojit ke zpomaleni oxidace CO, takze jeho
konverze srostouci teplotou docasné klesa. Pro objasnéni tohoto neobvyklého jevu byla
navrZena a zmérena sada experimentl v laboratornim reaktoru s linedrnim rlstem provozni
teploty, proklddanym periodami s konstantni teplotou. Byl studovan také vliv pfitomnosti
dalSich slozek ve smési. Na zakladé namérenych dat byl odvozen reakéni mechanismus vedouci
k pozorovanému jevu. Docasny pokles konverze CO je neustdleny proces, ktery se rozviji pfi
teploté pocinajicich reakci uhlovodikli. Meziprodukty neuplné oxidace uhlovodikl postupné
zapliuji katalyticky aktivni centra, ¢imz inhibuji oxidaci CO. Pfi dalsim zvySeni teploty dojde
k Uplné oxidaci uhlovodikovych meziprodukt(i, uvolnéni katalytickych center a opétovnému
narlstu konverze CO.
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Odhad hydrodynamickych parametri segmentovaného
toku pomoci impedancni spektroskopie

Bc. Petr Polezhaev (M2)
Skolitel: Ing. Jifi Lindner, Ph.D.

Prace se zabyva charakterizaci segmentovaného toku roztok KCl/kerosin v mikrofluidnim cipu
pomoci elektrochemické impedancni spektroskopie. Charakterizace pomoci EIS ma celou fadu
vyhod oproti jinym metoddm (optickym, akustickym a radiologickym) jako napf. moZnost
méreni i v ¢ipech z neprahlednych material(. Snahou prdce bylo rozsifit nase stavajici moznosti
charakterizace segmentovaného toku o urceni tloustky mezni kapalné vrstvy 6 (mezi kapkou
dispergované faze a sténou mikrokanalku). Pfesné experimentdlni urceni 6 slouZi k vylepSeni
matematickych modell pro rozloZeni teplotnich a koncentracnich profild v mikrofluidnim cCipu a
umoznuje tak presnéjsi popis reakéné-transportnich déji v ném. Experimentalni data byla
interpretovdna a aproximovana s pouZitim modelu ekvivalentniho elektrického obvodu.
Parametry modelovych rovnic byly urceny nelinearni regresi ve smyslu nejmensich ¢tverct. Z
takto uréenych parametrd modelu byla vypoctena tloustka mezni vrstvy 6, jez byla ve velmi
dobré shodé s orientacnim vypoctem z hydrodynamické korelace z literatury (relativni odchylka
jen 2 %). PouzZitd metoda charakterizace se tak jevi jako perspektivni. Vzhledem ke slozZité
interpretaci dat, bude nutné dodatecné ovéfit vysledek pomoci obrazové analyzy a zjistit miru
reprodukovatelnosti experimentu.
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Krivka zapaleni a zhaseni biochemické reakce v
enzymovém palivovém clanku

Bc. Ksenia Ponomareva (M2)

Skolitel: Ing. Lenka Schreiberova, CSc.

Tato prace je zamérena na studium nelinedrni dynamiky odezvy enzymového palivového ¢lanku
na zakladé enzymatické reakce oxidace glukdézy ferrikyanidem draselnym jako druhym
substratem v pfitomnosti enzymu glukézaoxiddzy. Roztok hydroxidu sodného je k dané
enzymatické reakci privadén jako negativni zpétna vazba. Pribéh reakce je sledovan v
pratocném michaném reaktoru pomoci méreni pH reakéni smési. Dany systém simuluje
podminky pritocného enzymového palivového c¢lanku. Krivka zapaleni a zhaseni sledované
enzymatické reakce byla nalezena experimentalné pomoci metody pomalé linearni zmény
pratocné rychlosti s asem ve sméru snizeni rychlosti k minimu a v opa¢ném sméru. Vysledkem
je nalezeni oblasti parametrického prostoru, kterd odpovida bistabilité. Matematickym
modelovanim pomoci dvou-parametrické kontinuace v roviné parametrd koncentrace
hydroxidu sodného — priatocna rychlost byla nalezena oblast bistability. Vysledny bifurkacni
diagram predpovida Sirsi oblast bistability nez jaka byla nalezena v experimentech. Preskok pfi
zapaleni biochemické reakce v enzymovém palivovém ¢lanku pfi pohybu podél kfivky zapaleni a
zhaseni se snizujici se hodnotou pratocné rychlosti vede ke zvyseni konverze reakce, tedy ke
zvySeni proudové odezvy enzymového palivového ¢lanku pfi soucasné uspore paliva
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Vypocet zpétné difuze, osmotického toku a transferu
vody v solvatacnim obalu soli pro iontovyménné
membrany v pribéhu eletrodialyzy

Michal Riha (B2)

Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basarova

Cilem studie byl vypocet mnoZstvi vody preneséné v solvata¢nim obalu soli, osmotického toku a
zpétného difuzniho toku, v prGbéhu elektrodialyzy.Roztok NaCl byl ¢istén za pomoci
elektrodialyzacéni cely obsahujici pét partd iontovyménnych membran. V systému byly méreny
vodivosti vzniklého koncentrdtu i diuldtu, a z nich byly vypoéteny poZadované veliCiny. Bylo
zjisténo, Ze vypoctené veliiny se mezi sebou radoveé lisi. Zatimco celkovy pfechod vody pres
membrany v solvataénich obalech Na* a CI” se pohybuje okolo 0,0289 ml.m™.s, u zpétné difuze
je dosahovano pratoku o rad vétsiho, okolo 0,27 ml.m™.s?, a u toku osmotického jde jiz o tok o
dva fady vy$3i, nez u solvatagnich obald (1,9 ml.m™.s?). Zalezi viak na tloudce vzork(. Aby se
data ziskana z riznych membran dala porovnat, zavedl|i jsme pro zpétnou difuzi i osmoticky tok
permeacni koeficienty, které lépe vypovidaji o kvalité materidlu. Hodnoty permeacnich
koeficientl soli v pripadé zpétné difuse jsou u obou membran skoro identické, zatim co hodnoty
osmotickych permeacnich koeficient( se lisi vyrazné.
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Modelovani horeni pevnych materiall

Bc. Vojtéch Salek (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Prace se zabyvd modelovanim Sifeni tepla a ndslednym hofenim pevnych latek, jakozto
nastrojem pozarniho inZenyrstvi vedoucimu ke snizeni poctu financ¢né ndkladnych a
neefektivnich pozarnich zkouSek. Zaméruje se na moZnosti zadavani vstupnich parametr(
modelu, jejichz hodnoty jsou casto obtizné dohledatelné, neodpovidajici modelu, nebo
nedostupné a jedinou moznosti je jejich experimentdlni zjiSténi. Pomoci programu FDS (Fire
Dynamic Simulator) je modelovano zahtati a ndasledné horeni polypropylenu na zdakladé
experimentalné namérenych dat, ktera jsou doplnéna o parametry zjisténé z literatury. Model
odpovidd pripadu, kdy se pozar Sifi z hoticiho vozidla na predni ndraznik celné stojiciho
automobilu. Tento model Ize analogicky aplikovat na dalsi materidly a obdobné pfipady, kde
dochazi sitenim tepla k zapaleni okolnich objektd.
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Low-field NMR for analysing polymer phases and dynamic
sorption processes

Bc. Patrik Schneider (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Hetero-phase polymers are industrially important and partially commodity products, but their
internal morphology and behaviour of individual phases at different working conditions are still
the subject of many research studies. In this work, we focus on the measurement and the
evaluation of samples composition, determining the number of components (i.e., phases) and
interpretation of the morphology of industrially important hetero-phase polymer samples using
a methodology of TD-NMR. We focused primarily on polyethylene (PE) samples. All samples
were provided by our industrial partners. Semi-crystalline PE samples were studied not only at
laboratory conditions, but also at higher temperatures and during the sorption of organic
solvent. Results of this work show the possibility to determine the content of not only the
amorphous but also the crystalline phases at the considered conditions. We determined the
behaviour of individual phases in a PE sample during the dynamic sorption and phases
evolutions at elevated temperatures, and its implication on the final PE properties. The
knowledge of the chain dynamic behaviour can serve for the optimization of the manufacturing
process and, thus, minimize the production costs and produce polymers with desired
properties.
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Vliv podminek suseni na velikost nanocastic niklu pfi
priprave katalyzatoru

Adam Sklenar (B3)
Skolitel: doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Porézni materidly nachdzeji vyuziti v separacnich nebo adsorpénich procesech, katalyze ci
izolaéni technice. Ve zminénych aplikacich hraje nejdllezitéjsi roli charakterizace architektury
systému porli a mérného povrchu. V. mé prdaci se zabyvam pfipravou katalyzatoru technikou
kapilarni impregnace dusi¢cnanem niklu a naslednou kalcinaci doprovdzenou tvorbou nanocastic
kovu. Nosi¢em katalyzatoru je mesoporézni SiO,, znamé jako SBA-15, ktera disponuje pravidelné
usporadanymi valcovymi pdory ve stdle se opakujici struktute, kterd pripomind vceli plastve.
Vyhodou SBA-15 je Uzka distribuce velikosti pérd a vysoky mérny povrch. Hlavnim cilem prace
bylo zkoumat vliv riznych podminek suseni a kalcinace na velikost vyslednych krystalG niklu a
jejich disperzi v pérech. Krystalizace na povrchu nosice, nikoliv uvnitt jeho pér(, je nezddouci.
Bylo testovano suseni pfi pokojové teploté, pfi teploté 100 °C ¢i suSeni ve vakuu. Charakterizace
byla provedena pomoci fyzisorpce dusiku, rentgenové difrakce (XRD) a transmisni elektronové
mikroskopie (TEM).
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Optimization of parameters affecting electrospraying -
how to obtain homogeneous layers of nanoparticles?

Bc. Jana Sklenarova (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

The electrospraying is one of the methods for the generation and deposition of micro- and
nanoparticles used in microelectronic, optoelectronic or storage applications. Unfortunately,
the lack of understanding of how measurement conditions affect the morphology of deposited
layers prevents the utilization of electrospray in some areas of industry, e. g., in specialties like
pharmacy. Thus, the goal of this work is to determine the influence of spraying conditions on
the morphology of the deposited layers. In our study, sprayed solutions not involved in any
chemical reactions were used with the aim to prepare uniform layers of nanoparticles. Our
results show, how the studied parameters affect the mode of spraying, the size of particles and
the homogeneity of formed layers. The particles size decreases as the flow rate, humidity of the
air and material concentration decreases and depends on optimizing the inter-electrode
distance. The experiments indicate that the size of largest particles is decreasing with the
distance from the central part of the deposited layers. Our results broaden the understanding of
electrospraying process and suggest that the use of proper spraying conditions may help
electrospraying to become a suitable candidate method for some industrial applications.
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Ptiprava katalyzatoru Ni/NiO/SiO, pro parni reforming

Bc. Matéj Slavi¢ek (M2)
Skolitel: doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Parni reforming je proces, pfi kterém pti kterém reaguje zemni plyn, pfipadné jiné uhlovodiky,
s vodni parou za vzniku oxidu uhelnatého a vodiku. Tato smés pak nachdzi uplatnéni pfi Fisher-
Tropschovych syntézach, kdy jsou z ni vyrabény uhlovodiky s delSimi retézci, ale je také mozné
z ni ziskat Cisty vodik. Tyto reakce probihaji v trubkovych reaktorech za pfitomnosti katalyzatoru,
ktery tvofi nanocastice niklu nanesené na poréznim nosici. Aktivitu pripraveného katalyzatoru
ovliviiuje mnoho parametrl — zejména objem a primér porQ nosice, velikost, mnozstvi a
rozmisténi kovovych nanocastic. Cilem této prace bylo zmapovat vliv podminek pfipravy
katalyzdtoru na jeho strukturu a funkci. Byla pfipravena série poréznich nosi¢l na bazi SiO,
s velikosti pérd od 3,5 do 10 nm, na kterych byla provedena kapildrni impregnace roztokem
dusi¢nanu nikelnatého. Rizné parametry nasledného suseni a kalcinace pak ovlivnily velikost a
rozmisténi nanocdstic niklu, mérené pomoci XRD a TEM. Testovani katalytické aktivity
praskovych vzork( probihalo v laboratornim reaktoru a jejich vzajemné porovnani umoznilo
urcit klicové strukturni parametry katalyzdtoru a podminky béhem jednotlivych krokU pfipravy,
které vedou k dosazeni vysoké aktivity a konverze.
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Vliv diskretizace konvekcnich ¢lentd VoF-Navier-
Stokesovych rovnic pfi simulaci kapilaritou fizenych déju

Jakub Smutek (B2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz

Vypocetni mechanika tekutin (CFD) je stdle cCastéji vyuzivana jako nastroj pro simulace
chemicko-inZzenyrskych procesu. Kvalita ziskanych vysledk( je ovlivnéna nejenom vlastnostmi
fyzikdlniho modelu, ale do zna¢né miry také vyuzitymi matematickymi metodami. V této préci
budeme modelovat vicefdzové déje fizené kapildrnimi jevy. Konkrétné chovani kapky na
vodorovném a naklonéném substratu. Zameéfime se na nalezeni idedlniho diskretiza¢niho
schématu pro konvekéni ¢len v Navier-Stokesovych rovnicich rozsifenych metodou Volume of
Fluid. Ukazeme, Ze pro simulace kapky na horizontdlnim substratu je, z nabidky v softwaru
OpenFOAM, nejvhodnéjsi pouzit schéma Gamma pro advekéni ¢len a schéma
interfaceCompression pro kompresivni ¢len ve VoF rovnici. V pfipadé diskretizace konvekéniho
¢lenu v Navier-Stokosovych rovnicich nebyl prokdzan vliv volby diskretizacniho schématu na
vysledky simulaci. Simulace kapky na naklonéném substratu neodpovidaly experiment(im,
jelikoz se kapka pohybovala pfilis rychle. Nicméné jsme nalezli takova schémata, pro kterd kapka
stéka nejpomaleji. Uvedené vysledky naznacuji vhodny postup pfi volbé diskretizanich schémat
pro simulace komplexnéjsich vicefazovych deja s vlivem kapilarnich jev(, naptiklad simulace
smaceni strukturovanych vyplni separacnich kolon.
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Vyvoj disolu¢ni metody pro depotni suspenze

Erik Sonntag (B3)
Skolitel: Mgr. Robert Lehocky

Depotni formulace nachdazeji v moderni farmakoterapii stale vétsi uplatnéni. Tento zpuUsob
aplikace lé¢iva do organizmu poskytuje fadu vyhod - napf. nizsi vyskyt nezadoucich ucink( a
konstantni plazmatickou koncentraci |éCiva vrozmezi terapeutického okna bez vyraznych
vykyvl, coz vede k efektivnéjsi farmakoterapii. Pfi vyvoji generickych IéCiv a jejich uvedeni na trh
je nutné provést bioekvivalencni studii na lidech (BES), kterd je drahd a ¢asové ndroc¢nd. Z tohoto
dlvodu je vhodné provadét tuto studii s co nejvétSi pravdépodobnosti Uspéchu. Dobrym
predpokladem Uspésné BES mUze byt disolu¢ni metoda (in vitro), ktera je v porovnani se studii
in vivo levna a ¢asové nendroc€na. Kvali velmi malé rozpustnosti nékterych proléciv v suspenzi
nelze poutZit klasické disoluéni testy, ale je nutné provést casové i finanéné naroc¢né studie na
zvifatech. Proto je potfeba vyvinout vhodnou in vitro disolu¢ni metodu. V této praci se
zabyvame vyvojem a optimalizaci takovéto metody pro konkrétni depotni |ékovou formu se
Spatné rozpustnym prolécivem, coz zahrnuje: pfipravu dané suspenze o rlizné distribuci velikosti
Castic na laboratornim mlynu, vytvofeni HPLC metody pro stanoveni produktld vzniklych
reaktivni enzymatickou disoluci a studium fyzikalné chemickych vlastnosti konkrétniho
proléciva.
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CFD simulace vicefazového proudéni na naklonéné desce:
porovnani smacivosti ruznych kapalin

Martin Sourek (B2)

Skolitel: Ing. Martin Isoz

Vicefdzové proudéni lze nalézt v Siroké Skdle inzenyrskych aplikaci. Tlak na optimalizaci
pramyslovych vyrob tedy motivuje snahu o co nejlepsi pochopeni vicefazovych tokd. Jednim z
nastroji umoznujicich studium proudéni jsou, diky rozvoji numerické matematiky a vypocetni
techniky, pocitacové simulace. V této praci je predstaven jeden z moznych pfistupl k simulaci
vicefdzového proudéni zalozeny na metodé konecnych objemd a metodé objemu kapaliny. Déle
je predstavena implementace téchto metod v teSici interFoam, ktery je soucasti open
source softwaru OpenFOAM. Nastroj interFoam je nasledné vyuzit pro simulaci stékani kapaliny
po naklonéné desce. Nejprve byly simulace validovany na, v literatufe dostupnych,
experimentdlnich datech a publikovanych vysledcich simulaci. Nasledné byla porovnavana
smacivost dané desky v zavislosti na vlastnostech kapaliny a intenzité proudéni. Na zakladé
dostupnosti experimentalnich dat a prdmyslového vyznamu byly jako testovaci kapaliny
vybrany: voda, lehké alkoholy, hexan a heptan. Vzhledem k nastaveni numerickych experimentt
Ize ziskané vysledky vyuZit napfiklad k odhadu provoznich podminek nutnych pro dosazeni
predepsané smocenosti strukturované vyplné danou kapalinou.
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Hystereze pri zapaleni a zhasnuti katalytickych reakci CO,
NOx a propenu

Bc. JiFi Stérba (M1)
Skolitel: doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Z davodu snizeni nezadoucich emisi spalovacich motorl jsou do vyfukového potrubi zarazeny
automobilové katalyzatory. Ucelem téchto katalyzator(l je pomoci chemickych reakci preménit
Skodlivé latky jako oxidy dusiku, oxid uhelnaty nebo nespalené zbytky uhlovodikd na latky zdravi
neSkodné (CO,, H,O, N,). Cilem této prace bylo porovnat teploty zapaleni a zhasnuti
katalytickych reakci CO, NO, a propenu na oxidaénim katalyzatoru typu Pt/Al,03. 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 experimentl byla sledovana hystereze,
neboli rozdil mezi teplotou zapaleni a zhasnuti katalytickych reakci CO, NO, a propenu. Tento jev
je zvlasté dulezity z hlediska dynamického provozu automobilu zahrnujiciho zastdvky a také
v pfipadé hybridnich pohonl, kdy dochazi kvypinani spalovaciho motoru a chladnuti
katalyzatoru. Zatimco u oxidace CO a propenu je hystereze podminéna exotermicitou reakci a
naslednym vyvojem teplotniho profilu v reaktoru, u oxidace NO dochazelo k vyrazné chemické
hysterezi v dUsledku citlivosti této reakce na stav katalytickych center (Pt versus PtO,), ktery se
v prubéhu experimentl ménil.
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The influence of surfactants on bubble coalescence

Bc. Lucie Stikova (M2)

Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basarova

The motivation of this work is to understand how anti-foam additives control the unwanted
foam production in multiphase sparged reactors. These compounds counter-act the foam
stabilizing effect of surfactants and enhance the rapid bubble coalescence which causes the
foam collapse. In this work, the dependency of the coalescence efficiency on the type and
concentration of surfactant substances was studied. The experiments were performed on model
well-defined systems - in pure water, in NaCl and n-pentanol solutions. Bubbles were generated
into a small coalescence cell and their velocity and ability of coalescence were observed. A high
speed video camera was used for image acquisition and images were evaluated in Matlab. The
experiments with NaCl solution allowed us to demonstrate that the possible impurities in the
salt used are negligible. Experiments with n-pentanol proved that it is not possible to determine
a unique concentration of surfactant as a transition concentration where the coalescence is
suppressed without involvement of other factors such as bubble velocity. Measurements with
model and industrial anti-foam agents will follow.
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Vyuziti robotického zarizeni EvoBot pro experimentalni
studium kapek

Bc. Dominik Svara (M1)
$kolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Neddvno byla popsana schopnost kapek dekanolu chemotakticky se pohybovat v roztoku
dekanoatu sodného po koncentracnim gradientu pfidaného roztoku soli. V tom samém systému
obsahujicim dekanol-dekanodt sodny a sl bylo dale pozorovano vytvareni obrazcl pfi
odparovani vody z roztoku dekanodtu. Tvar obrazcl a cas, ve kterém se zacinaji obrazce
vytvaret, zavisi na velikosti studovaného systému (tzn. objemu roztoku a kapek), mnoZstvim
pridané soli a rychlosti odparovani. Samotny systém je pro popis velmi slozZity, protoze obsahuje
jednak sal a povrchové aktivni latky, které ovliviuji rychlost odpafovani rozpoustédla. DalSim
faktorem, ktery ovliviiuje rychlost odparovani je pfitomnost okolni vlhkosti vzduchu a teplota.
Pro studium systému je zamysleno vyuziti robotického systému EvoBot vytvoreného v ramci
evropského projektu EVOBLISS, ktery pomaha s automatizaci vySe popsanych ¢asové narocénych
experiment(.
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Preparation tunable porous materials by modifying silica
aggregation

Bc. Danylo Trunov (M1)

$kolitel: doc. Ing. Miroslav So6§, Ph.D.

Porous silica has find application in different areas, such as filters, food additive, drug
transporting, catalyst and others. The key is the good mechanical stability with tunable pore size
distribution and surface area coupled with lightweight structure. In this study, a modified sol-gel
process was used to prepare short-range porous silica aggregates with high strength. The
process is based on the controlled aggregation of fully destabilized silica nanoparticles under
shear conditions in an alkaline environment. To increase mechanical properties of the material,
tetraethyl orthosilicate (TEOS) was added during sol-gel process. This process was studied with
different size of primary silica nanoparticles to control the pore size distribution and porosity of
the aggregates. The resulting materials were characterized using a combination of various
techniques, including scanning electron microscopy, static light scattering, mercury porosimetry
and nitrogen adsorption. It was found that size of particles is the key parameter for the precise
control of pore size distribution while stirring speed and amount of TEOS has strong impact on
the size and mechanical stability of the formed aggregates.
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Mechanismus pruchodu lipozomU a latky jimi nesené
pres kozni bariéru

Bc. Jitka Urbankova (M1)

Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.

Liposomy jsou v soucasné dobé jiz pouzivany v kosmetickych i dermatologickych prostredcich
pro svou schopnost zvysit prinik ucinné latky do hlubSich vrstev kGzZe. Dosud vsak neni zcela
objasnén mechanismus tohoto plsobeni, zejména pak role velikosti lipozomu a sloZeni lipidové
dvojvrstvy na transport Ucinné latky kUZi. Pro objasnéni tohoto mechanismu byly pfipraveny
liposomy s jednou fluorescencni latkou kovalentné vdzanou v membréné a jinou fluorescenéni
latkou enkapsulovanou do vnitiku liposomu. Penetracni experiment byl provadén in vitro na
prasecich klzich. Liposomy byly naneseny na kizi uzavienou do Franzovy difusni cely a nechany
plsobit po dobu 20 hodin. Potom byly koncentra¢ni profily fluorescencnich latek v kdzich
vyhodnocovany pomoci dvou metod: obrazové konfokalni mikroskopie a kvantifika¢ni metody
tzv. tape strippingu. DalsSim cilem této prace bylo prozkoumat mozZnost urychleni priniku
fluorescencni latky do kGZe pomoci pulsu magnetického pole. KliZze s nanesenymi agregaty
liposomU s Zeleznymi nanocasticemi byla podrobena pusobeni stfidavého magnetického pole.
Vysledky byly porovnany s experimenty bez plsobeni magnetu. Zda se, Ze magnetické pole
mUze pomoci urychlit prostup latky do klze.
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Dynamicka simulace C3/C4 splitteru

Bc. Ekaterina Volova (M2)

Skolitel: doc. RNDr. Tomas Vanék, CSc.

Prace se zabyva dynamickou simulaci kolony nazyvané C3/C, Splitter, ktera je nedilnou soucasti
technologického schématu jednotky atmosférické destilace ropy. Tato kolona (Cs/Cs4 Splitter )
slouzi pro oddéleni C3 a C4 uhlovodikd z plynné frakce kolony atmosférické destilace, které se
pak ddle zpracovavaji pro petrochemické Ucely. Prace si klade za cil vytvofit funkéni simulaéni
model kolony na zakladé realnych dat (vstupl) a s ohledem na redlné provozni podminky
navrhnout hlavni regulaéni obvody. Navrzené hlavni regulaéni obvody poté implementovat do
vytvoreného funkéniho modelu a s vyuzitim dynamickych simulaci modelovat redlné chovani
kolony, kdy nomindlni provozni stav je ovliviovdn disturbancemi — realny provoz nelze
povaZovat za stacionarni, ale za tzv. kvazistacionarni. Vysledkem této prace bude funkéni
simulaéni model, ktery je schopny simulovat redlné chovani kolony, a to nejen pfi idealizovaném
stacionarnim stavu, ale pravé i v pfipadech, kdy jsou v systému uvazovany i poruchy z vnéjsiho
okoli; typickym prikladem je uvadéni do provozu po udrzbé, ¢i nové nastaveni fidicich velicin.
Dilcim vysledkem jsou také ziskané a odladéné konstanty jednotlivych reguldtor( v rdmci
implementovanych hlavnich regula¢nich obvodu.
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Evaluation of parameters involved in contact charging of
polyethylene powders: experimental study

Bc. Matej Vrzacek (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

The contact charging of polyethylene (PE) plays a crucial role in not only fluidized-bed reactors
but also in the transport and storage of granular PE. However, very few systematic parametric
studies have been published. Thus we focused on qualitative and quantitative measurements of
contact charging. To characterise contact charging we developed the swing apparatus, where
we are able to control various conditions. The effects of temperature and relative humidity
were studied and the obtained data were evaluated to fit the condenser model. We observed a
strong effect of temperature on the saturation charge of PE particles. The effect of relative
humidity on the dynamics of charging was also studied and it was found that a rapid change in
the ambient humidity leads to an immediate response to the saturation charge (i.e. the
maximum charge at specific conditions). This implies that absorbed water on the surface of
material is not the main reason for a strong effect of relative humidity which is in contrast with
the literature. Our results of temperature-dependent charging and a new approach to the study
of relative humidity effect on charging provide the important data for the industry and also
broaden our insight into the charging mechanism.
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Elektrosprejovani nanocastic: model depozice a vybijeni
vrstev

Bc. Anna Zitkova (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

V minulych letech doslo k nastupu vyrobkd s nanocasticemi na spotfebni trh. Jejich vyuziti
znamenalo silnou konkurencni vyhodu, kterou vyrazné neovlivnila ani pfipadna vyssi cena. V
soucasnosti se nanocastice objevuji ve vétSim poctu vyrobkl, je tudiz nutné zaobirat se
vyrobnimi cenami. Jako jedna z velmi slibnych metod pro levné vytvareni nanocastic a jejich
vrstev se jevi elektrosprej. Toto zafizeni vyuZiva jednoduchy princip zaloZzeny na odparovani
rozpoustédla a nasledné atomizaci diky elektrostatické repulzi. A¢ je provoz jednoduchy, levny a
efektivni, potykdme se s obtiznym fizenim a predikci morfologie a vlastnosti vytvarenych vrstev.
Vyvinuli jsme proto matematicky model predikujici trajektorii pohybu letici nanocastice kratce
pred jeji depozici a chovani jiz deponovanych nanocastic z bilance pUsobicich sil. Vyhodou
pfistupu matematického modelovani je moznost posuzovat vliv jednotlivych déjli samostatné.
Diky této vyhodé jsme se v navaznosti na predeslé vysledky zaméfili na sledovani vybijeni vrstev
a dynamiku tohoto procesu. Prezentujeme vysledky ziskané po rozsifeni modelu o nami
navrzeny popis vybijeni. Dynamika vybijeni znacné ovliviiuje depozici ¢astic. Také morfologie
deponované vrstvy ma velky vliv na vybijeni. Jedna se tedy o vzajemné propojeny komplikovany
systém.
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Test aparatury generujici nizkoteplotni plazma pro
veterinarni ucely.

Aleksandra Atanasova (B2)

Skolitel: Ing. Hana Souskova, Ph. D.

Price se zabyva testovanim mikrobicidnich ucinkd nizkoteplotniho plazmatu generovaného
v elekrodovém systému hrot—spirala. Testovani bylo provedeno na plisnich Aspergillus oryzae,
Alternaria alternata, Byssochlamys nivea, Paccilomyces variotii, které byly naockovany na
povrchu Zivného média. Jako zdroj nizkoteplotniho plazmatu byly pouzZity kometarni vyboj a
prechodova jiskra, které byly generovany ve vysSe uvedeném elektrodovém systému. Testovani
bylo provedeno pfti rliznych dobach expozice od jednotek do desitek minut. Bylo zjiSténo, Ze pro
nékteré druhy plisni dochazi k poklesu prezivsich spor o 3 Fady jiz po 5 minutach expozice
plazmatu. Mezi reZimem prechodové jiskry a kometarnim vybojem nebyly pozorovany z hlediska
aplikace vyznamné rozdily.
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Separace zlatych a kremikovych nanocastic dle velikosti a
naboje

Matej Cerny (B3)
Skolitel: RNDr. Galar Pavel, Ph.D.

Cilem moji prace je separovat nanocastice zlata a kfemiku dle jejich velikosti, a to na zakladé
bud’ jejich tvaru a velikosti, nebo dle jejich povrchového ndboje. V prvnim pfipadé pouzivam
metodu gradientni centrifugace — ¢astice na zakladé rozdilnosti tvaru a velikosti pfi centrifugace
rGzné prostupuji hustotnim gradientem vodného roztoku glycerolu. Pro druhy pfipad, separaci
dle ndboje, zkousim vyuzit metodu gelové elektroforézy, jez se v soucasnosti s Uspéchem
pouziva pro separaci DNA a malych organickych molekul. Predpokladam, ze ¢astice podle svého
povrchového naboje poputuji ke kladné nebo zaporné elektrodé. Takto ziskané vzorky nasledné
vyhodnocuji pomoci AFM mikroskopu.
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Studium vlastnosti senzorové platformy KBI2

Bc. Jan Herbst (M2)

Skolitel: Ing. Ladislav FiSer, Ph.D.

Platformy na CHVS jsou nedilnou a nezbytnou soucdsti oboru zabyvajiciho se chemickymi
senzory. Platformy dfive vyuzivané na Ustavu fyziky a méFici techniky jiz dnes nejsou dostupné,
jednou z moZnych nahrad jsou tedy platformy KBI2 komeréné doddvané firmou Tesla Blatna.
Tyto platformy nejsou ovsem s témi dfive pouZivanymi identické, je tedy tfeba promeéfit jejich
vlastnosti tak, aby je bylo mozné pouzivat pfi experimentech s CHVS. V ramci této prace byla
tedy namérena statické a dynamické charakteristiky pro napdjeni topeni platformy a jeji
nasledné ohfivani, pomoci termokamery naméreno rozloZzeni teplot na povrchu platformy a
urceni teplotnich profill. Po naneseni aktivni vrstvy bylo dale provedeno méreni dynamickych
vlastnosti senzoru. Tyto vlastnosti platformy KBI2 byly porovnany s aktualné pouzivanym
senzorovym substratem. V ramci této prace byla tedy namérena statické a dynamické
charakteristiky pro napdjeni topeni platformy a jeji nasledné ohtivani a pomoci termokamery
naméreno rozlozeni teplot na povrchu platformy, urceni teplotnich profili. Po naneseni aktivni
vrstvy bylo dale provedeno méreni dynamickych vlastnosti senzoru. Tyto vlastnosti platformy
KBI2 byly porovnany s aktudlné pouzivanym senzorovym substratem.
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Priprava samoorganizovanych vrstev ITO pro chemické
senzory

Petr Holanek (B3)

Skolitel: Dr. Mgr. Jana JireSova

V soucasnosti roste zajem verejnosti o sledovani skodlivin v ovzdusi. QCM senzory se vyuZivaji k
detekci znecistujicich latek vznikajicich ve formé plynd. Pro jejich negativni dopad na Zivotni
prostfedi jsou QCM senzory uzivané jako prevence znecisténi. Cilem mé prace je ptiprava
samoorganizovanych vrstev ITO na povrch QCM senzori a zjistovani citlivosti takto upravenych
senzorQ na znedistujici plyny.
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Porovnani mikrobicidniho pusobeni dostupnych zdroju
nizkoteplotniho plazmatu referencni metodou

Bc. Lucie Kujalova (M1)
Skolitel: doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.

Cilem této prace bylo porovnat dekontaminacéni Ucinnost rdznych zdroji nizkoteplotniho
plazmatu na grampozitivni sporulujici bakterii Bacillus subtilis. Spory této bakterie byly naneseny
na polykarbonatovou membranu a exponovany nizkoteplotnimu plazmatu rtznych elektrickych
vybojd. Ucinnost jednotlivych typl vybojd byla vyhodnocovana podle poctu prezivsich spor.
Pouzitymi zdroji nizkoteplotniho plazmatu byly kladny a zaporny kordénovy vyboj, kometarni
vyboj a prechodova jiskra. VSechny typy vybojl byly testovany jak v oteviené tak v uzaviené
aparature. V literdrni ¢asti prace jsem se zaméfila na popis jednotlivych elektrickych vyboju
produkujicich nizkoteplotni plazma a na jeho mozné mikrobicidni faktory. Dale jsem se zaméfila
na informace o pouZzité bakterii, tvorbé jejich spor a na popis prevzaté referenéni metody pro
vyhodnoceni dekontaminacni Ucinnosti. Experimentdlni ¢ast zahrnuje nejprve modifikaci a
optimalizaci prevzaté referenéni metody, kterd je nasledné pouzita pro vyhodnoceni
dekontaminacni ucinnosti pouzitych plazmatickych vyboja.
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Analytické metody pro analyzu mrtvé vody

Bc. Dominika Mertova (M2)

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

Tento prispévek je soucasti diplomové prace zabyvajici se Uc¢inky plazmatem aktivované vody
(tzv. "mrtvé vody") na bakterialni kultury. Cilem samotného ptispévku je vytvoreni metodiky pro
stanoveni jednotlivych komponent mrtvé vody - peroxid vodiku, dusi¢nany, dusitany a stanoveni
celkového mnozstvi oxidantl ve vzorku; a dale pak provedeni téchto analyz véetné porovnani
zmén v koncentracich zkoumanych komponent v ur¢itém ¢asovém rozmezi.
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Elektronova mikroanalyza kosternich pozUstatkd

Anna Petrova (B3)

Skolitel: Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.

Mikroskopicka struktura kostni tkané lidi a zvifat je rozliSitelna. Toho lze vyuZzit ve forenzni
antropologii, kdy se na misté ¢inu naleznou kosterni pozUstatky a je tfeba urcit, zda Slo o osobu
Ci zvite, pfipadné o jaky druh zvifete se jednalo. Tato prace se zabyva vhodnou pfipravou vzorku
kostni tkané a nastavenim optimalnich parametr(i skenovaciho elektronového mikroskopu Mira
3 LMH, ktery byl v této praci pouzit k mikroanalyze kosternich pozUstatk(. Sledovana byla
mikroskopicka struktura kostni tkdné hovézi dlouhé kosti a jeji prvkové slozeni. Ze ziskanych
poznatkl se bude vychdazet v bakalarské prdaci vénujici se porovnavani mikrostruktury zvitecich
kosti.
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USTAV FYZIKY A MERICI TECHNIKY

Pfiprava a charakterizace 3D struktur polypyrrolu

Stanislav Valtera (B3)

Skolitel: Ing. Kopecka Jitka, Ph.D.

Prace je zaméfena na pfipravu polypyrrolu metodou mékké Sablony, kterou vtomto pripadé
tvori azobarvivo Sunset Yellow, béZzné pouzivané v potravinarském primyslu. Vnikly polymer byl
nasledné charakterizovan pomoci elektronové mikroskopie a to jak z hlediska prvkového slozeni,
metodou EDX, tak i z hlediska morfologického, metodou SEM. Elektrické vlastnosti polymeru,
konkrétné vodivost a jeji zména v case, byly méfeny metodou van der Pauw, ve spolupraci
s MFF UK.
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USTAV FYZIKY A MERICI TECHNIKY

Analyza prvkového slozeni temperovych barev pomoci
energiové disperzni spektrometrie

Lenka Voltrova (B3)

Skolitel: Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.

Prace se zabyvd mozinosti vyuziti energiové disperzni spektrometrie (EDS) pro analyzu
malifskych barev. Forenzni zkoumani téchto materidll je velice dllezité, jelikoZz identifikace
pigment( spolu se znalosti jejich historického (popfipadé i zemépisného) zafazeni mohou slouZit
k urceni autenti¢nosti obrazi a k odhaleni falzifikati. Pomoci EDS byla provedena elementarni
analyza 10 temperovych barev znacky UMTON (béloba titanovd, kraplak tmavy, okr Cerveny,
kadmium oranzové tmavé, kadmium Zluté svétlé, smaragdova zelen, chromoxid ohnivy, kobalt
tmavy, ultramarin tmavy, cern kostni). Na zakladé znalosti vyrob téchto pigmentl byla
zdivodnéna pritomnost vSech prvkud. Ziskana spektra budou slouzit jako voditko k odhaleni
padélku obrazu ,Z Koréuly” ¢eského malite Vaclava Spaly.
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USTAV FYZIKY A MERICIi TECHNIKY

Impedancni spektroskopie medu

Bc. Lenka Wiesnerova (M2)
Skolitel: Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.

Cilem préce je rozliSeni pavodu jednodruhovych medd impedancni spektroskopii a nasledné
porovndani chovani medu pfi jejich falSovani pomoci nejc¢astéji pouzivanych metod, a to primési
kukufi¢ného sirupu, Skrobu nebo melasy. Prace spociva v pfipravé vzorku jak Cistych med, tak i
med( s pridavkem ptimési, jejich fedéni destilovanou vodou v poméru 1:5 hmotnostniho
poméru a analyza pomoci LCR Metru ve frekvenénim rozsahu 100 Hz az 1 MHz. Vysledky ukazuiji,
Ze pouZitou metodou je mozné jednotlivé vzorky medU od sebe odlisit, jakoZto i detekovat jejich
falSovani.

149



FAKULTA = STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21. 11. 2016
CHEMICKO-INZENYRSKA
VSCHT PRAHA

SPONZORI USTAVU POCITACOVE A RiDICI TECHNIKY

=2 BitServis

SIDAT

AUTOMATION-INFORMATICS

150



USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Klasifikacni a vizualizacni metody pro detekci spankovych
stadii

Bc. Kristyna Danova (M1)

Skolitel: prof. Ing. Ales Prochazka, CSc.

Prace je vénovand obecné mezioborové oblasti zpracovani a analyzy vicekanalovych dat, pomoci
uzivatelského prostredi s aplikaci na zd&znamy dat z polysomnografie. Popis obecnych metod
spektrdlni analyzy, diskrétni Fourierovy transformace a Cislicové filtrace je nasledovan detekci
vlastnosti spanku na zdkladé analyzy EEG zdznamU v prabéhi vybranych spankovych stadii pro
detekci jeho nepravidelnosti. Pro usnadnéni nalezeni spravnych vlastnosti a nasledné klasifikace,
prace obsahuje GUI, ve kterém si uZivatel mulze vybrat rlzné vstupni informace a
preddefinované vypocty vlastnosti. Navriené GUIl je ovérené na vybranych jedincich
vySetfovanych ve spankové laboratofi fakultni nemocnice v Hradci Kralové. Vybrané metody
jsou ovérené ve vypocetnim prostredi systému MATLAB.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Vyvoj klasifikatoru vybranych spektralnich dat

Bc. Ema Hrbkova (M2)

Skolitel: Ing. Jan Mares, Ph.D.

Cilem prace je vyvoj klasifikatoru spekter z Ramanovy mikrosondy, ktera se v soucasné dobé
vyuziva jako in vivo technika v diagnostice karcinomu plic. Prace se zabyva vytvorenim programu
v systému Matlab, ktery automatizované a v realném c¢ase zpracovavd namérena spektra.
Soucdsti programu je i uzZivatelské prostfedi. V ramci klasifikace dat bylo vyuZito predevsim
odstranéni trendu, dekorelace dat analyzou hlavnich komponent ¢i vyuZiti neuronovych siti.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Webova aplikace monitorujici zmény obsahu webovych
stranek

Bc. Jakub Jazl (M1)

Skolitel: Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D.

UzZivatelé webovych stranek, které jsou prabézné doplfiovany o novy obsah, je ¢asto musi sami
pravidelné kontrolovat, aby ziskali nové informace. Prace se zabyva navrhem webové aplikace,
ktera by upozorfiovala na zmény zadanych webovych stranek automaticky. Soucasti je prizkum
jiz existujicich aplikaci tohoto typu z hlediska jejich vlastnosti, technickych metod a omezeni.
Webova prezentace je realizovana s vyuzitim modernich webovych standardi HTML5 a CSS3,
aplikacni data jsou ukldddna do databdzového systému a vystupy generovany pomoci
skriptovaciho jazyka PHP.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Navrh a implementace aplikaci v jazyku C# za pouziti
modernich vyvojovych prostfedkl a programovacich
technik

Bc. Jakub Kubik (M2)

Skolitel: RNDr. Pavel Cejnar

Prace je zamérena na implementaci modernich nastroji pro komunikaci riznymi protokoly,
navrh a implementaci rozhrani pro externi vyménu dat ¢i jejich uchovavani a sdileni skrze
unifikované ulozisté dat v ramci vyvojovych prostfedkl pro jazyk CH#. Soucasti prace je i ndvrh a
vytvoreni modelové aplikace v tomto jazyku. Tato aplikace demonstruje rzné zpUsoby
propojeni databaze Microsoft Access s jazykem C# a je sestavena jako prostfedek slouzici k
zobrazeni a préci s informacemi o studentech a opravovani jejich testl. Je tedy schopna zobrazit
zaznamy z databdze, pridavat, odebirat ¢i upravovat data nebo dynamicky vytvaret nové
databaze.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Multiplatformni testovani vykonnosti hardware
implementované v jazyku Java

Bc. Tomdas Matonoha (M2)

Skolitel: RNDr. Pavel Cejnar

Cilem prace je navrhnout a implementovat sadu testll pro ovéreni rychlosti procesoru
a datovych ulozZist. Tyto testy budou implementovany v multiplatformnim jazyce Java. Mezi
navrzené testy pro uréeni rychlosti procesoru patfi rekurzivni implementace vypoctu n-tého
Cisla Fibonacciho posloupnosti, a to jak svypoctem v celociselnych tak v necelociselnych
operacich. Vypocet testuje rychlost bud na jednom jadie nebo na vSech jadrech procesoru.
Dalsim pouzitym testem pro uréeni rychlosti procesoru je rychlost komprese souboru provedena
za poufZiti vSech jader procesoru. Mezi testy pro urceni rychlosti datovych ulozist patfi rychlost
¢teni a zapisu malych 1kBsoubord a dalecteni a zapis ve velkych 100 MB
souborech sekvenénim pristupem. Soucasti projektu je dale pfiprava jednoduchého grafického
uzivatelského rozhrani, kde siuzivatel zvoli, jaké testy chce na konkrétnim hardwaru
provést. Vysledky testovani budou nasledné validovany pro poufZiti na rlznych operacnich
systémech (Windows, Linux), ¢i rznych implementacich Java Virtual Machine.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Rizeni modelu chemického reaktoru

Bc. Denisa Pauerova (M2)

Skolitel: Ing. Jan Mares, Ph. D.

Cilem projetu je sezndmit se s modelem realné primyslové stanice. Pfedevsim byla v této ¢asti
projektu vénovana pozornost zakladnim metodam fizeni hladiny. Jednotlivé regulacni pochody
byly porovnany pomoci vybranych metod posuzovani kvality regulac¢nich pochodi. Soucasti
prace je i experimentdlni uréeni nelinedrni pritocné charakteristiky ventilu a navod ke
spravnému ndbéhu a odstaveni stanice.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Primyslova regulace systému modelu nadrze

Bc. Tomas Rychetsky (M1)

Skolitel: Ing. Jan Mares, Ph.D.

Projekt je svou tématikou zaméren na prlmyslovou regulaci modelu nadrze. Regulace se
provadi pomoci RasberryPi a k nému ptipojené desky UniPi. Prvni ¢ast prace je zaméfena na
spojeni mezi regulovanou soustavou, RasberryPi a pocitatem. Druha cast je zamérena na
kalibraci vstupl a vystupd, jejich filtraci a moZnosti prepinani mezi riznymi zplsoby regulace.
Obsahem treti casti je identifikace a regulace systému vietné analyzy prechodové
charakteristiky.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Vyhodnocovani oblicejové symetrie pomoci MS Kinect

Bc. Vojtéch Sedladk (M2)

Skolitel: prof. Ing. Ales Prochazka, CSc.

Cilem prace je vytvoreni aplikace, kterd umoznuje zobrazovat data ze zatizeni Kinect v2 a
nasledné vyhodnocovat symetrii obliceje a jeho jednotlivych ¢asti v souvislosti s rehabilitacnimi
cviky po mozkové mrtviéce. Ziskani a vyhodnoceni téchto dat mlZe byt ndpomocné
v diagnostice neurologickych poruch.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Vyvoj prototypu automatického bodotavku

Bc. Michal Sima (M2)

Skolitel: Ing. Jan Mares, Ph.D.

Cilem projektu je vytvoreni automatizovaného pfistroje pro méreni hodnot bodd tani u
krystalickych latek. Soucasné pfistroje, které jsou pro tuto ¢innost vytvorené vyzaduji po celou
dobu asistenci ¢lovéka a stoji fadové statisice korun. Cilem je tedy vytvofit pfistroj, ktery nebude
vyZzadovat asistenci clovéka, za cenu v jednotkdch nebo desitkdch tisic. Projekt se sklada z
reSerSe hardwarovych periferii, ze kterych bude bodotavek sestaveny (jednd se predevsim o
pocitac, kameru a senzory), poté z vytvoreni skriptd, které budou poftizovat, ukladat a upravovat
snimky, tak aby se z nich pomoci obrazové analyzy daly zjistit hodnoty bodu tani u krystalickych
latek. V dalSich c¢astech projektu se bude pokracovat na automatizované regulaci teploty,
zkompletovani celého pfristroje do vysledné podoby a vytvoreni uZivatelského prostfedi pro
pohodIné ovladani.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Regulace hydraulické soustavy

Bc. Marek Siman (M2)

Skolitel: Ing. Jan Mares, Ph.D.

Prace se zabyva implementaci a zhodnocenim vybranych metod nastaveni PI regulator( jako
alternativa k bézné znamé metodé Zieglera-Nicholse a jejich vlivu na regulaci hydraulicko-
pneumatické soustavy. Efektivnost jednotlivych nastaveni Pl reguldtord byla vyhodnocena na
zakladé nékolika kritérii béZné pouzivanych v priimyslové praxi. Soucasti prdce je i analyticka,
resp. experimentdlni identifikace soustavy na zdkladé matematicko-fyzikdlniho resp. tti-
parametrového aproximativniho modelu slouZici jako zaklad pro navrh pokrocilych metod fizeni,
které budou v budoucnu vytvoreny a pouZity pro regulaci soustavy.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Vyvoj laboratorni ulohy regulace laserového zaméreni

Martin Vejvar (B3)

Skolitel: Ing. Jan Mares, Ph.D.

Prace se zabyva vyvojem laboratorni Ulohy pro laserové zaméreni. Podstatou préace je sestrojit
zarizeni po softwarové i hardwarové strance, které je schopno rozpoznat bod fidiciho laseru na
ploSe snimané kamerou, najit jeho pozici a na tuto pozici se zamérit druhym, servomotory
Fizenym laserem. Ridici data pro servomotory jsou ziskdvana a zpracovavana v prostiedi Matlab
a nasledné odesildna do mikropocitace Arduino Uno, ktery se stara o pohyb servomotord.
Vysledkem prdace bude zafizeni, které je schopno spolehlivé opisovat trajektorii fidiciho laseru.
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USTAV POCITACOVE A RIDICI TECHNIKY

Vyuziti metod Matching Pursuit a Singular Spectrum
Analysis pro zpracovani spankovych dat

Bc. Klara Zuntova (M1)

Skolitel: prof. Ing. Ales Prochazka, CSc.

Prace se zabyvd zkoumdni dvou metod — Singular Spectrum Analysis a Matching Pursuit a
moznostmi jejich vyuZiti v oblasti zpracovani EEG signal( potizenych béhem spanku. Metody
jsou studovdany za ucelem zlepSeni klasifikace spankovych stadii. Metody Matching Pursuit je
vyuzito k detekci K-komplext a spankovych vietének, jevi typickych pro NonREM spankovou
fazi, avsak Spatné detekovatelnych béznymi metodami cCasové-frekvencni analyzy. Metoda
Singular Spectrum Analysis umozZnuje dekompozici signalu do rlznych frekvencnich pasem,
¢ehoi je vyuzito k predzpracovani signalu (filtraci) a nadale k extrakci parametra pro klasifikaci
spankovych stadii.

162



CHEMICKO-INZENYRSKA

(5 FAKULTA STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 21.11. 2016
VSCHT PRAHA

SPONZOR KATEDRY EKONOMIKY A MANAGEMENTU

163



KATEDRA EKONOMIKY A MANAGEMENTU

Zakladatelsky projekt

Bc. EliSka Galova (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Cilem této prace je vypracovani podnikatelského planu pro provozovani internetového obchodu
se sportovnimi potfebami pro plazové sporty. Prace je tvorena z teoretické a praktické casti.
Teoretickd C¢ast obsahuje obecné aspekty podnikdni, vypracovani strategického zameéru,
provedeni potfebnych analyz, vybér vhodné pravni formy a zakladatelsky rozpocet. Praktickd
¢ast obsahuje vypracovany podnikatelsky zdmér na zaloZeni konkrétniho podniku Beach4Fun
s.r.0. pro provoz e-shopu s vybavenim pro pldzové sporty a pro pofadani sportovnich akci a
obsahuje vSechny naleZitosti podnikatelského planu pro tento typ podnikani.
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KATEDRA EKONOMIKY A MANAGEMENTU

Optimalizace zkusebny, expedice a prijmu v nkt cables
S.r.o.

Bc. Ivan Getta (M2)

Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Nkt cables je pfednim svétovym dodavatelem v odvétvi energetiky. Navrhuje, vyrabi a nabizi
kabely a reSeni pro elektrickou infrastrukturu, stavebnictvi, Zelezni¢ni a automobilovou dopravu.
Prakticka ¢ast je rozdélena na praci na dvou pracovistich. Prvnim pracovistém je zkuSebna a
ukolem bylo provedeni miniauditu poradku a Cistoty, miniauditu vizualizace, miniauditu udrzby
strojii, provedeni méreni smén, vytvofit snimky pracovniho dne, charakterizovat plytvani,
pfinést navrhy na zlepsSeni, charakterizovat vykon jednotlivych smén, vytvofit chronometraz
procesu, stanovit normy pro zaméstnance. Druhym pracovistém je expedice a pfijem a ukolem
na prijmu a expedici bylo stejné provedeni miniauditu poradku a Cistoty, miniauditu vizualizace,
miniauditu udrzby strojli, provedeni méfeni smén, vytvofit snimky pracovniho dne,
charakterizovat plytvani, pfinést navrhy na zlepseni.
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KATEDRA EKONOMIKY A MANAGEMENTU

Vyuzitie Kirkpatrickovho modelu pre hodnotenie
efektivity vysokoskolského vzdelavania

Bc. Jana Golianova (M1)

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

PredloZzend praca sa zaoberd hodnotenim efektivnosti vzdeldvania so Specifikdciou na
vzdeldvanie na vysokych Skolach. Jadro prace je tvorené podrobnou analyzou Styroch drovni
Kirkpatrickovho modelu ato Reakcia, Ucenie, Spravanie a Vysledky. Praktickd cast je
koncipovana ako navrh zmien, ktoré by pri zavedeni do praxe zabezpecili zvySenie efektivnosti
vzdeldvanie. Pouzitym nastrojom je Dreyov postup. Ten najskor definuje pozadovany vysledok,
kroky sa navrhuju pri spatnom prechadzani jednotlivych urovni Kirkpatrickovho modelu.
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KATEDRA EKONOMIKY A MANAGEMENTU

Aplikace metod Business a Competitive Intelligence ke
sledovani konkurence a hledani novych obchodnich vazeb

Bc. Viera Kovacova (M2)

Skolitel: Ing. Ivan Soucek, Ph.D.

Cilem prace je pomoci metod Business Intelligence vyhledat nové obchodni pfilezitosti pro
spolec¢nost BASF na tuzemském trhu. Teoretickd ¢ast prace obecné popisuje metody Bl a
praktickd ¢dst se zaméfuje na analyzu produktového portfolia spolecnosti Lu¢ebni Zavody
Draslovka a.s.
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KATEDRA EKONOMIKY A MANAGEMENTU

Lokalizace skladovych prostor spolecnosti VERKON s.r.o.

Bc. Anna Mencikova (M2)
Skolitel: Ing. Jakub Dyntar, Ph.D.

Pfedlozend prace se zabyvd problematikou distribuéniho systému, konkrétné lokalizaénimi
modely. Cilem prdce je umisténi skladovych prostor spole¢nosti VERKON s.r.o., kterd se
zaméruje na distribuci a maloobchodni prodej laboratorniho a technického skla, pomfcek,
pfistroji a chemikadlii. K nalezeni umisténi skladu je pouzit model pro tzv. lokalizaci jednoho

objektu v neomezeném poctu mist.
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KATEDRA EKONOMIKY A MANAGEMENTU

Analyza kvalitativnich parametri gumarenskych surovin a
smesi

Bc. Jaroslav Novotny (M2)

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

Tato prace v Uvodu predstavi spoleCnost Mitas a.s., v teoretické ¢asti jsou popsany suroviny,
které se pouzivaji na vyrobu gumarenskych smési. Praktickd ¢ast zkouma fyzikalné-technické

parametry surovin pouZivanych ve vyrobé a ndsledna analyza popisuje vyvoj parametri
vybranych smési.
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KATEDRA EKONOMIKY A MANAGEMENTU

Strategické rizeni podniku
Bc. Filip Simacek (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jan Rancak, CSc.

Predlozend prace posuzuje a hodnoti investi¢ni projekt spole¢nosti Oberthur Technologies s.r.o
jako nastroj realizace jeji strategie na trhu v oblasti personalizace plastovych karet. StéZejni ¢ast
tvori stanoveni hodnoty diskontni sazby a analyza citlivosti uvazované investice.
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KATEDRA EKONOMIKY A MANAGEMENTU

Analyza zpozdovani dodavek prirodniho kauCuku pro
firmu Mitas a.s.

Bc. Hana Vackova (M2)

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

Prace se vénuje problematice zpozdovani dodavek pfirodniho kaucuku pro firmu Mitas a.s.
Vuvodu je popsan cil a metody pouZité pro zpracovani dat. Cilem prace je
vyhodnotit zpoZzdovani dodavek jednotlivych dodavatell a zjistit, jestli zpoZzd'ovani ovliviiuje i
spekulace dodavatell s cenami pfirodniho kaucuku. V teoretické ¢asti byla vypracovdna reserse
pfedchoziho vyzkumu na téma zpoidovani dodavek v ndmorni dopravé a reSerSe tykajici se
vyhodnocovani spolehlivosti dodavatel(. V praktické ¢asti byla pomoci bodovych a krabicovych
grafl vyhodnocena spolehlivost jednotlivych dodavatel(l. Ziskané vysledky jsou komentovany
v zavéru, kde jsem navrhla doporuceni pro rfeseni problému.
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