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Analyticka chemie I.
poslucharna A105, 8:30

doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.
Ing. Oldfich Vyhnalek, CSc.

Ing. Jan Koucky, Ph.D.

Ing. Ladislav Tenkl (Nicolet CZ)

Bartova Lenka
Burianova Jana
Matéjkova Kristina
Ryntova Eliska
Spalovska Dita
Sera Luisa
Teubnerova Milada

Analyticka chemie Il.
mistnost A238, 8:30

doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D.
doc. Ing. lvan Viden, CSc.
Ing. Antonin Kana

Bc. Adamkova Hana
Bc. Hegrova Martina
Bc. Ladislavova Nikola
Bc. Matuskova Katefina
Bc. Pamankova Pavlina
Bc. Paroulkova Karolina
Bc. Strnad Stépan

Analyticka chemie lIl.
poslucharna A21, 8:30

doc. RNDr. Dr. David Sykora
Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.
Mgr. Alla Synytsya, Ph.D.
Magr. Filip Dvorak (P-Lab)

Bc. Cihalova Tereza

Bc. Fagan Patrik

Bc. Grafova Lucie

Bc. Rayova Diana

Bc. Sabreffova Michaela
Bc. Trousil Jifi



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2015

Sekce:

Komise:

Predseda:

Clenové:

Soutézici:

Sekce:
Komise:

Predseda:
Clenové:

Soutézici:

Sekce:
Komise:

Predseda:
Clenové:

Soutézici:

Analyticka chemie IV.
mistnost A236, 8:30

doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.

Mgr. Jan Fahnrich, CSc.

Ing. Lucie Stovi¢kova

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

Bc. Havlova Sarka

Bc. Kréova Lucie

Bc. Kubulkova Zuzana
Bc. Soukupova Dita
Bc. VIEkova Lucie

Bc. Wurmova lvana

Fyzikalni chemie I.
mistnost A125 9:00

doc. Ing. Michal Fulem, PhD.
Ing. Stépan Hovorka, Ph.D.
Ing. Dana Fenclova, CSc.

Bc. Petr Cihal

Bc. Kristyna Kantnerova
Bc. Lenka Karolyiova
Bc. Miroslav Kludsky
Bc. Maja Matousova

Fyzikalni chemie II.
mistnost A402 9:00

doc. Ing. Pavel Chuchvalec, CSc.
Ing. Daniel Ondo, Ph.D.
Ing. Marcela Dendisova, Ph.D.

Wilhelm Feigl

Bc. Markéta Havlova
Ekaterina Korotenko
Bc. Maryna Pelypenko
Bc. Vaclav Pokorny
Radek Tocik
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Fyzikalni chemie III.
mistnost A135 (knihovna) 9:00

prof. Dr. Ing. Pavel Matéjka
prof. Ing. Anatol Malijevsky, CSc.
Ing. Jifi Sebek, Ph.D.

Krystof Bfezina

Bc. Veronika Juraskova
Bc. Markéta Pilneyova
Bc. Stépan Srsen

Jifi Suchan

Bc. Jakub Trnka

Fyzikalni chemie IV.
poslucharna A20, 9:00

prof. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.
Ing. Michal Bures, CSc.
Ing. Ctirad Cervinka, Ph.D.

Bc. Tomas Bellon
Bc. Jakub Kubecka
Bc. Tomas Martinek
Bc. Jakub Med

Bc. Vladimir Palivec
Bc. Martin Pospisil

Chemické inzenyrstuvi l.
poslucharna B142, 8:00

doc. Ing. Miroslav So68, Ph.D.
Ing. Lukas Valenz, Ph.D.

Ing. Michal Vonka

Ing. Martin Leskovjan
Zastupce sponzora

MosSir Aboeldahad

Jakub Fiala

Jan Hasa

Jifi Charvat

Lukas$ Chroust

Bc. Petra Janska

Bc. Martina Jezkova

Bc. Nicola Susanne Kubeckova
Peter Sevéenko

Lukas Tomanik
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Sekce: Chemické inzenyrstvi ll.
poslucharna BS2, 8:00
Komise:
Predseda: doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.
Clenové: Ing. Lenka Schreiberova, CSc.
Ing. Ladislav Konopka
Ing. Anna Pittermannova
Zastupce sponzora

Soutézici: Martin Kalny
Dominik Kralik
Nazerke Kurospayeva
Ondfrej Libansky
Marek Michalko
Jindfich Mrlik
Rudolf Pecinka
Martin Pecha
Bc. Jifina PiSlova
Bc. Petr Polezhaev
Bc. Ksenia Ponomareva

Sekce: Chemické inzenyrstuvi lll.
poslucharna B03, 8:00
Komise:
Predseda: prof. Ing. Dalimil Snita, CSc.
Clenové: Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.
Ing. Jan Haidl
Ing. Jan Bfezina
Zastupce sponzora

Soutézici: Juraj Petrik
Ivana Pivarnikova
Zuzana Ruberova
Milan Solik
Bc. Jan Smidrkal
Ondfej Srom
Jifi Stérba
Bc. Lucie Stikova
Bc. Jakub Tudek
Jitka Urbankova
Otakar Vinklar
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Chemické inzenyrstvi IV.
poslucharna B139, 8:00

doc. Ing. Michal Pribyl, Ph.D.

RNDr. Petr Pokorny, Ph.D.

Ing. Katefina PunCochova

Ing. Jaroslav Tihon, CSc. (ICPF CAS)
zastupce sponzora

Bc. Ale$ Duri$

Bc. Romana Fojtikova
Bc. Tereza Herinkova
Bc. Michal Janda

Bc. Simon Jantac¢

Bc. Elvira Khafizova
Bc. Anna KrejCi

Bc. Denisa Lizoriova
Bc. Petr Novotny

Bc. Martina Zivéakova

Chemické inzenyrstvi V.
mistnost B141b, 8:00

doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Ing. Jifi Ira

Ing. Petr Stanovsky, Ph.D. (ICPF CAS)
zastupce sponzora

Bc. Vojtéch Klimsa

Bc. Jifi Kolar

Bc. Petr Kovar

Bc. Tomas Kracik

Bc. Lenka Krajakova
Bc. Pavel Kupka

Bc. Michal Obergruber
Bc. Vaclav Pelc

Bc. Radim Petficek
Bc. Alexandr Romanov
Bc. Helena Suchanova
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Chemické inzenyrstvi VI.
mistnost BIll, 8:00

prof. Ing. lgor Schreiber, CSc.

Ing. Zdenék Grof, Ph.D.

Ing. Libor Labik

Ing. Jifi Vejrazka (ICPF CAS)

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

Bc. Viktorie Cermochova
Bc. Patrik Labik

Bc. Déborah De Masi

Bc. Matéj Novak

Bc. To Quyen Nguyenova
Bc. Marie Prajzlerova

Bc. Ondrej Rychecky

Bc. Patrik Schneider

Bc. Matéj Slavicek

Bc. Anna Zitkova

Fyzika a mérici technika
mistnost B220, 8:30

doc. Ing. Jaroslav Hofmann, CSc.

doc. RNDr. Jaroslav Julak, CSc. (1. LF UK)
Dr. Mgr. Jana JireSova

Ing. Ladislav FiSer, Ph.D.

Bc. Petra Vankova

Bc. Andrea Hujacova
Bc. Pavel Hozak

Bc. Tereza Kordova
Lukas Pekarek

Bc. Michaela Svarcova
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Modelovani a Fizeni systému
poslucharna A40, 9:00

prof. Ing. Jan Nahlik, CSc.
Ing. Jan Mares§, Ph.D.

Ing. Jan Vrba

Ing. Roman Skultéty (MSD)

Bc. Dana Baluskova
Bc. Michal Dolejsek
Bc. Viktor Mikulasek
Tomas Rychetsky
Bc. Michal Sima

Bc. Martin Spale

Analyza a zpracovani dat
knihovna UPRT A330, 9:00

Ing. Jana Finkeova, CSc.
Ing. Iva Nachtigalova, Ph.D.
Ing. Ondfej Tupa

Ing. Eva Télecka (MSD)

lvan Cvanéara
Kristyna Danova
Dmitrii Diakonov
Zdenék Langer
Andrey Stroilov
Mykyta Turenko
Klara Zuntova

Podnikovy management a marketing
poslucharna C11, 8:30

prof. Ing. lvan Gros, CSc.
doc. Ing. Jan Ranc¢ak, CSc.
Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.
Ing. Stanislav Kubes

Bc. Drobna Natalie

Bc. Krejci Anna

Bc. Kristufkova Jana
Ing. Machac Vaclav
Mgr. Navarova Adéla
Bc. Nohejl Jan

Bc. Podhradsky Adam
Bc. Svobodova Veronika
Bc. Zivec Josef
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Analyticka chemie I.
poslucharna A105, 8:30

doc. RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.
Ing. Oldfich Vyhnalek, CSc.

Ing. Jan Koucky, Ph.D.

Ing. Ladislav Tenkl (Nicolet CZ)

Bartova Lenka
Burianova Jana
Matéjkova Kristina
Ryntova Eliska
Spalovska Dita
Sera Luisa
Teubnerova Milada
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Analvytické cile pro v€éasné rozpoznani rakovinnych bunék

Autor: Lenka Bartova
Rocnik: B3
Ustav: Ustav analytické chemie

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

Rakovina je velmi zavazna nemoc soucasné populace, a proto je vyzkum v této oblasti velmi
zadouci a intenzivni. Doposud je jednou z nejvétSich nadéji na IéCbu chemoterapie, ktera neni
vsak pfilis selektivni, coz znamena, Ze mimo rakovinnych bunék zasahne ity zdravé. Moznosti,
jak tuto situaci do budoucna zlepsit, je vyuzit rozdili molekularniho povrchu mezi rakovinnymi
a zdravymi butikami. Uspé&§né rozpoznani t&chto rozdiléi umozni véasnou diagnézu a pripadné
i cilenou IéCbu, pfi které by dochazelo k selektivnimu usmrcovani pouze rakovinnych bunék.
Cilem prace je vyhledat v literatufe poslednich let pravé takové molekularni struktury, kterymi
se zdravé a rakovinné bunky lisi, a mohly by tedy byt vyuzity k jejich rozpoznavani.

Studium polymorfnich prechodll vybraného antidiabetika
pomoci vibracni spektroskopie

Autor: Jana Burianova

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Predmétem predkladané prace je problematika polymorfnich pfechodd vybrané aktivni
farmaceutické substance ze skupiny antidiabetik. Tato latka tvofi za béznych podminek
polymorfni formy I, Il, lll a IV. Cilem studie je vibracné spektroskopicky prozkoumat polymorfni
pfechody v zavislosti na zvoleném rozpoustédle a aktivité vody. Vzorky suspenzi aktivni latky
v rozpoustédlech, oddélenych filtracnich kolacu, referenénich polymorfnich forem a
rozpoustédel byly proméfeny FT-Ramanovou spektroskopii. Ziskana spektralni data byla dale
zpracovana a vyhodnocena metodami analyzy hlavnich komponent a shlukové analyzy
umoznujicimi porovnat spektra vzork(l po interakci s rozpoustédly se spektry Cistych
krystalovych modifikaci. V zavéru prace jsou diskutovana i hlediska, kterymi je nutno se
zabyvat v souvislosti se stabilitou forem z pohledu biodostupnosti, patentové ochrany a
ekonomickych duvodu.
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Stanoveni stopovych prvki ve vzorcich ceského medu

Autor: Kristina Matéjkova

Rocnik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. Ing. Oto Mestek, CSc.

Med je vSeobecné povazovan za vyzivové hodnotnou potravinu. Cilem této prace bylo stanovit
obsah vybranych kovovych prvkl, esencialnich i toxickych, ve vzorcich ¢eského medu
metodou hmotnostni spektrometrie s indukéné vazanym plazmatem a posoudit hodnoty
naméfenych koncentraci s ohledem na mozny vliv na lidské zdravi. DalSim cilem bylo
posouzeni vztahu mezi naméfenymi obsahy prvkl a lokalitou plvodu medu, a to pomoci
analyzy hlavnich komponent.

Z provedenych rozbor( vyplyva, Zze obsah jednotlivych prvkl ve zkoumanych vzorcich by
nemeél byt zdravi ohrozujici. Dale bylo zjiS§téno, Ze geograficky puvod medu se do jisté miry
odrazi v jeho slozeni, vliv vSak neni natolik jednoznacny, aby bylo mozné na zakladé stanoveni
sledovanych prvkl zpétné jednoznacné urcit pivod medu.

Identifikace konstituc¢nich isomeru dinitroporfyrini pomoci

NMR
Autor: EliSka Ryntova
Rocnik: B3
Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.

Rakovinna onemocnéni byvaji nejcastéjsi pficinou umrti dnesdni populace. Fotodynamicka
terapie je jednou z mozZnosti IéCby. Dosud pouzivané fotosenzibilizatory pro tuto 1éCbu
absorbuji svétlo o pfilis kratké vinové délce (652nm, Foscan), které efektivné pronika pouze
1cm pod kizi. Cilem sou€asného vyzkumu je vyvinout lék s vhodnéjSimi spektralnimi
vlastnostmi, jaké slibuje derivat bis-spiro- Trégerovy baze, bakteriochlorin s pfedpokladanym
absorpCnim maximem 725nm. Tato vinova délka uz spada do oblasti tzv. ,body window* (650-
950nm), tedy zafeni nejvice propousténé lidskou tkani. PFiprava bakteriochlorinu se
komplikuje ~ obtiznym  stanovenim  struktury  vychozich  polohovych  isomer(
dinitrometaloporfyrind. Tyto nitroderivaty vznikaji neselektivni nitraci  pFisluSného
metaloporfyrinu. Cilem mé prace je syntéza, izolace a jednoznac¢na identifikace vSech izomer(
dinitrometaloporfyrind pomoci 1D a 2D NMR, rentgenové strukturni analyzy a hmotnostni
spektrometrie. Pro dalSi postup pfi hledani nového onkologického pfipravku je nutné se
s témito strukturami detailné seznamit, az poté pfikroCit ke zkoumani moznosti jejich zaclenéni
do molekul Trégerovych bazi.
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Identifikace novych syntetickych drog metodami vibracni
spektroskopie

Autor: Dita Spalovska

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie

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

Vzhledem k neustalému rozvoji syntézy novych drog, které v Ceské republice dosud
nepodléhaji nafizeni vliady ¢. 463/2013 Sb., O seznamech navykovych latek, je snaha tyto
slou€eniny identifikovat, podrobné& zkoumat a v kratkém &asovém odstupu pfidavat na tento
seznam. Casto jde pouze o chemickou modifikaci jiz zakazané latky nebo jejiho prekursoru,
kdy i mala zména struktury maze vést k tomu, Ze latka nespada do kategorie zakazanych, a
tudiz nehrozi Zadny postih za jeji pfipravu €i prodej. Mozné zvySeni poc¢tu psychicky zavislych
hrozi hlavné kvuli nedostateéné informovanosti o akutnich a chronickych Gc¢incich téchto drog.
Cilem prace je naméfit vibracni spektra realnych vzorkd novych syntetickych drog a vytvofit
tak databazi spekter, ktera by mohla byt pouzivana pro identifikaci drog pfimo v terénu a pro
podrobnou strukturni analyzu. Metody vibracni spektroskopie, zejména pak infratervena a
Ramanova, byly zvoleny kvdli spolehlivosti a rychlosti analyzy spojené s jednoduchou
pfipravou vzorku. Méfeni probiha nejen za pomoci sofistikovanych laboratornich pfistroju, ale
i mobilnich analyzator(i, které mohou byt pouzity pfimo v terénu. RozSifeni spektralnich
databazi drog by mohlo vést k usnadnéni boje proti Sifeni téchto latek.

Stanoveni prvki v rostlinnych materialech metodou
optické emisni spektrometrie s indukéné vazanym
plazmatem a elektrotermickym odparovanim

Autor: Luisa Sera

Rocnik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Mgr. Stanislava Mat&jkova

Pouziti elektrotermického odpafovani v optické emisni spektrometrii s indukéné vazanym
plazmatem (ICP-OES) umoznuje oproti klasickému vnaseni vzorku ve formé aerosolu pfimou
analyzu pevnych vzorkl bez nutnosti mineralizace nebo jinych Gprav, ¢imz je zarover snizeno
i riziko kontaminace vzorku. Diky téméf kvantitativnimu pfechodu analytt do plazmatu tato
metoda vede ke zlepSeni detek&nich limitl a umozfuje analyzu navazek vzorku v fadu
jednotek miligramu. Cilem mé prace bylo najit a optimalizovat podminky metody ICP-OES s
elektrotermickym odparovanim pro pfimou multi-elementarni analyzu mikro i makrobiogennich
prvkd v rostlinném materialu, urc€it limity detekce a posoudit vliv velikosti navazky na kvalitu
ziskanych vysledkd. Dale bylo mym cilem ovéfit analyzou certifikovaného rostlinného
materialu presnost a preciznost této metody. U fady prvkl bylo dosazeno vysledku
srovnatelnych s vysledky publikovanymi jinymi autory, pfedmétem dalSi prace bude vylepSeni
parametr(l a linearizace kalibrace u dalSich elementu.
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Vyvoj metodik infracervené spektrometrie pro analyzu
gumarenskych surovin

Autor: Milada Teubnerova

Rocnik: B3

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Konzultant:  Ing. Jifi Brejcha, Mitas a.s.

Gumarenské suroviny predstavuji Sirokou Skalu materialll od chemicky Cistych latek az po
komplikované smési. Jedna se o materidly anorganického i organického plvodu,
nizkomolekularni i vysokomolekularni. Napfiklad v pfipadé regeneratl se jedna o
viceslozkové materialy, kdy se muze projevit nedokonala homogenizace jednotlivych
komponent. Vzhledem k odliSné povaze a slozeni gumarenskych surovin je pfi analyze tfeba
kombinovat vice analytickych metod. Infratervena spektrometrie umoZzniuje rychlé méfeni a pfi
vyuziti reflektancnich technik se minimalizuji naroky na upravu vzorku.

Cilem této prace je vyvinout metodiku vibracné spektrometrické analyzy gumarenskych
surovin, identifikovat charakteristické pasy v naméfenych spektrech, vytvofit a otestovat
vlastni knihovnu spekter nej¢astéji pouzivanych surovin a taktéz provést multivariaéni
klasifikaci ziskanych dat zaméfenou na posouzeni spektralnich odliSnosti mezi jednotlivymi
surovinami.
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doc. Ing. lvan Viden, CSc.
Ing. Antonin Karna

Bc. Adamkova Hana
Bc. Hegrova Martina
Bc. Ladislavova Nikola
Bc. Matuskova Katefina
Bc. Pamankova Pavlina
Bc. Paroulkova Karolina
Bc. Strnad Stépan



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2015

Sponzofri sekce Analyticka chemie Il:

?*?\ SPch
> A% OLYMPUS
(i)IU A A % Your Vision, Our Future
= <
NICOLET CZ
4 v
%nico\e\oi'

(PoLAB)

RESEARCH MEASUREMENT INSTRUMENTS

: XPTIK praqolab

INSTRUMENTS

O cHrRoMsERVIS AMANEKO

LABORATORNI POTREBY A TECHNIKA

levak VWR@

LEYBOLD ¥V CR A SR

Partner sekce Analyticka chemie ll:

NI

NARODNI
TECHNICKE
MUZEUM



http://www.tevak.cz/
http://www.tevak.cz/

Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2015

Studium stability vybranych analogu ghrelinu potencialné
vyuzitelnych pro regulaci prijmu potravy pomoci LC-MS

Autor: Bc. Hana Adamkova

Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: doc. Dr. RNDr. David Sykora

Ghrelin je lipopeptidovy hormon, ktery zvySuje pfijem potravy, coz vede k narustu télesné
hmotnosti. Je tvofen 28 aminokyselinami a v pozici 3 je na serinovém zbytku kovalentné
navazana oktanova kyselina. Tato prace se zabyva studiem stability vybranych lipopeptidd,
syntetickych derivat ghrelinu, v plasmé potkan( v zavislosti na délce fetézce mastné kyseliny
pomoci LC-MS. V téchto nové pfipravenych latkach je esterova vazba mastné kyseliny
(charakteristicka pro ghrelin) nahrazena stabilnéjSi vazbou amidovou, ¢imz by mélo dojit k
zvySeni stability a prodlouZeni biologického polo€asu latek bez sniZzeni afinity ke ghrelinovym
receptorim v organismu. Byl proveden vyvoj metod LC-MS pro vSechny syntetické analogy s
pouzitim vnitfnich standardd a byla optimalizovana pfiprava vzorkd pomoci srazecich
experimentl s radioaktivné znacenymi peptidy. Dale byly také stanoveny rozdélovaci
koeficienty jednotlivych latek a pomoci techniky DLS byla sledovana jejich pfipadna tendence
k tvorbé micel.

Studium vyuziti stribrnych nanocastic modifikovanych
cvklodextrinem k odstranovani aromatickych latek z vody

Autor:; Bc. Martina Hegrova

Roc¢nik: M1

Ustav: Ustav analytické chemie

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

Tato prace se zabyva vyuzitim stfibrnych nanoc&astic, na jejichz povrch byl imobilizovan derivat
B-cyklodextrinu z roztokl o rdznych koncentracich, k odstranovani aromatickych latek z vody
konkrétné anthracenu, fenanthrenu a naftalenu. K modifikovanym nanoc&asticim byly pfidany
aromatické latky a jejich navazané mnozstvi bylo stanoveno vysokoucinnou kapalinovou
chromatografii. Analyzou vysledkl bylo zjisténo, Zze navazané mnozstvi jednotlivych
aromatickych latek na modifikované nanoc€astice zavisi na koncentraci derivatizovaného -
cyklodextrinu imobilizovaném na stfibrnych nanoc¢asticich a na konkrétni aromatické latce.
Nasledné byla studovana moznost opakovaného pouZziti modifikovanych nanocastic.


https://student.vscht.cz/dipl_uc/index.php?id=44427f3af4480f78ff29e17411d5516c&tid=&do=main&doo=detail&did=17964
https://student.vscht.cz/dipl_uc/index.php?id=44427f3af4480f78ff29e17411d5516c&tid=&do=main&doo=detail&did=17964
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Tvorba specialni knihovny spekter pro analyzu pachovych

S'[OQ
Autor: Bc. Nikola Ladislavova
Rocnik: M2
Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Ing. Oldfich Vyhnalek, CSc.

Cilem projektu je vytvareni uzivatelskych knihoven pro GC/MS, véetné jejich editaci,
aktualizaci a pfizpisobovani obsahu vuc¢i narokim vyplyvajicich z povahy vyzkumu
pachovych stop. V ramci specializovanych experimentd jsou univerzalni knihovny pro GC/MS
nedostacujicim nastrojem pro vyhodnocovani naméfenych spekter. VétSina téchto
univerzalnich knihoven obsahuje data naméfena na rliznych kolonach, pfistrojich a za pouziti
riznych metod mérfeni, coz zpusobuje odchylky jak ve shodnosti spekter, tak zejména
retenénich index. NejvhodnéjSi alternativou pro feSeni téchto problému je tvorba vlastni
specialni knihovny spekter, kdy Ize zarucit stejné podminky a naroky méfeni, v€etné registrace
latek, které se v univerzalnich knihovnach nevyskytuji. V ramci této prace je nejCastéji
porovnavana knihovna spekter NIST a uzivatelska knihovna pachovych molekul, ktera byla
vytvofena pro potfeby analyzy lidského pachu.

Separace smeési kathinonu kapilarni elektroforézou
s vyuzitim cyklodextrinu

Autor: Bc. Katefina Matuskova

Ro¢énik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie

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

V poslednich letech se setkavame stale Castéji se syntetickymi drogami, které maji siln&jsi
ucinek nez jejich pfirodni ekvivalenty. Mezi tyto drogy se dnes fadi i syntetické kathinony, které
jsou svou strukturou velmi podobné amfetaminu a maji i podobné ucinky, nebot” podporuji
uvolhovani neurotransmiteru dopaminu. Syntetické kathinony neni mozné detekovat pomoci
klasickych standardnich drogovych testd, a proto je zapotfebi vyuzit k jejich stanoveni jiné
metody, mezi které patfi i kapilarni elektroforéza.

Tato prace se zabyva v prvni €asti optimalizaci podminek, za kterych je mozné dané smési
kathinon( separovat. Jedna se pfedevsim o uréeni optimalniho pH a nejvhodnéjsiho chiralniho
selektoru na bazi cyklodextrinu. V druhé €asti je prace zaméfena pfimo na separaci smési
kathinon pomoci kapilarni elektroforézy s pouZzitim vybraného chiralniho selektoru.
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Analyza vybranych fytokanabinoidl v rostlinach rodu
Cannabis metodou plynové chromatografie ve spojeni s
hmotnostni spektrometrii

Autor: Bc. Pavlina Pamankova
Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: doc. RNDr. Dr. David Sykora

Cilem této prace bylo stanoveni vybranych kanabinoidl — tetrahydrokanabinolu, kanabidiolu,
dihydrokanabidiolu, kanabigerolu, kanabinolu a kanabidivarinu v rostlinach rodu Cannabis
pomoci plynové chromatografie ve spojeni s hmotnostni detekci a optimalizace této metody.
Metodika zpracovani vzorku, extrakce a méfeni byla prfevzata z Kriminalistického ustavu
Praha. V prabéhu prace doSlo k modifikaci pfejaté metodiky — ke zméné rozpoustédla a
vnitfniho standardu a podminek GC separace.

Dalsim ukolem této prace bylo najit a zmapovat lokality vyskytu volné rostouciho konopi na
jizni Moravé a urcit obsahy jednotlivych kanabinoidd v odebranych vzorcich rostlin. Ze
zjisténych hodnot obsahu byl vypocitan primérny obsah, median a celkové rozpéti obsahu
jednotlivych kanabinoidd. Pro kazdou rostlinu byl sestaven kanabinoidni profil. Pomoci analyzy
hlavnich komponent byly porovnany obsahy kanabinoidd mezi jednotlivymi rostlinami, ale i
lokalitami. V nékterych vzorcich rostlin byl pfekroCen zadkonem dany limit 0,3% THC.

Rozpustnost pachovych molekul

Autor: Bc. Karolina Paroulkova
Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.

Cilem prace je zjistit rozdily v selektivité hexanu a dvou polarnich rozpoustédel (acetonitrilu,
ethanolu) pro extrakci latek obsazenych v lidském pachu a vybrani vhodného rozpoustédla
pro analyzu vySSich mastnych kyselin a jejich esterd. Pach je velmi slozita smés latek. | pfes
to se podafilo ¢astecné charakterizovat nékteré latky, které jsou pro pach typické. Jde o latky
lipofilniho charakteru, které jsou malo tékavé a malo rozpustné ve vodé. Takovymi latkami jsou
praveé vysSi mastné kyseliny a jejich estery.

Na zakladé predchozich experimentl byla vytvofena modelova smés latek vyskytujicich se v
lidském pachu. Kromé estertl vy$Sich mastnych kyselin smés obsahovala i aldehydy, ketony,
n-alkany a skvalen. Modelova smés byla aplikovana na Cisté sklenéné kulicky, které jsou
pouzivany jako odbérovy material pfi analyze pachu. Latky byly z kuli¢ek extrahovany riznymi
rozpoustédly. Odebrané podily rozpoustédel byly odpafeny do sucha a odparky byly
rozpu$tény v hexanu. Takto pfipravené vzorky byly analyzovany na plynovém chromatografu
s hmotnostni detekci. Sledovana byla nejen pfitomnost latek v zavislosti na pouZitém
extrakénim rozpoustédle, ale i vytéznost extrakce.


https://student.vscht.cz/dipl_st/index.php?id=ec91e14e9411611de35fcb92d7e83537&tid=&do=main&doo=detail&did=18839
https://student.vscht.cz/dipl_st/index.php?id=ec91e14e9411611de35fcb92d7e83537&tid=&do=main&doo=detail&did=18839
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Hmotnostné-spektrometrické zobrazovani metforminu
v rezech vybranych tkani

Autor: Bc. Stépan Strnad

Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: doc. Dr. RNDr. David Sykora

Hmotnostné spektrometrické zobrazovani (MSI) je u€innym nastrojem pro lokalizaci molekul v
biologickych tkanich. Zpocatku byla demonstrovana predevSim pro lokalizaci peptidl
a proteinl. Brzo byla tato metoda aplikovana i na nizkomolekularni latky a ve srovnani
s tradi¢nimi metodami ma nékolik vyhod. Pfi vyzkumu a vyvoji 1éCiv je dulezité pochopeni
distribuce léCiva a jeho metabolitl v téle. Tradiéni metody neposkytuji dostateénou
prostorovou informaci a mohou byt i malo specifické. Naproti tomu je MSI citlivou a tzv. ,label-
free* metodou (nepouziva se izotopové znaceni) vhodnou pro zobrazovani IéCiv a jejich
metabolitd v tkanich.

Cilem této prace je optimalizace metodiky pfFipravy vzork( pro zjisténi distribuce Iéciva
metforminu v tkanovych fezech ledvin a jater. To zahrnuje pfipravu vzorkd pfed nanesenim
matrice, testovani matric z hlediska vhodnosti a interference s analytem. Dale byl studovan
vliv zplisobu nanaseni matrice a samotna optimalizace parametri MSI méreni.
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Ovérovani pravosti kosmetickych vyrobki pomoci
chiroptickych metod

Autor: Bc. Tereza Cihalova

Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Magr. Iryna Goncharova, Ph.D.

Az do 1. poloviny 19. stoleti bylo pouzivani parfému vyhrazeno pouze pro ty nejbohatsi vrstvy
spole¢nosti. V dnesni dobé je naopak pouzivani parfém( zcela béznou soucasti kazdého
znas. Dfive byly parfémy vyrobené pouze z pfirodnich latek, zatimco dnes umozriuje
parfumarsky pramysl obrovské pouziti syntetickych chemikalii. Tento zasadni pokrok ve
vyzkumu vSak pfinasi i sva uskali. S postupnym nartistem kosmetickych produktd na trhu se
zacaly objevovat i vyrobky padélané. Ty vSak do jisté miry ohrozuji lidské zdravi tim, Ze mohou
zpusobovat alergické reakce. Z tohoto dtvodu je kladen velky dlraz na vyvoj novych postupl
a vyuziti analytickych metod, které by umoznovaly odhalit tyto falsifikaty, a urcit tak puvod a
pravost kosmetickych vyrobku. V této praci byla poprvé vyuzita metoda cirkularniho
dichroismu k identifikaci pravosti parfému. K vyhodam této metody patfi rychla analyza a mala
spotfeba vzorku. Parfémy byly rozeznavany pomoci chiralnich selektortl -  cyklodextrind.
K analyze byly pouzity dva typy padélkd. Prvni typ pfedstavuji padélky, které jsou svoji barvou
a typem obalu téZko rozliSitelné od originalu. Druhym typem jsou tzv. imitace, které napodobuiji
vuni originalu, ale neni tolik kladen dlraz na jejich vzhled.

Identifikace a strukturni analyza realnych vzorkiti kokainu
pomoci vibracni a chiroptické spektroskopie

Autor: Patrik Fagan

Rocnik: M1

Ustav: Ustav analytické chemie

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

Rozsifeni drog a fatalni nasledky jejich uzivani se v dnedni dobé stavaji ¢im dal vétSim
problémem. Jednou z velmi rozsifenych drog v Ceské republice je kokain, ktery se fadi mezi
tropanové alkaloidy. Cistota vzork( kokainu zabavenych mezi narkomany se podle statistik
z roku 2011 pohybuje v rozmezi 22—60 %.

Kokain patfi mezi opticky aktivni latky, a tudiz byla pro jeho analyzu vyuZita spektroskopie
vibracniho (VCD) a elektronového cirkularniho dichroismu (ECD) a Ramanovy optické aktivity
(ROA). Tyto metody byly dale doplnény infraCervenou (IR) a Ramanovou spektroskopii. V této
studii byla spektra standardu kokainu a realnych vzorkl méfena v deuterované vodé a
deuterovaném methanolu. Na zakladé ziskanych vysledk( byl kokain v redlnych vzorcich
identifikovan, a to i v pfipadech s relativné nizkym obsahem uginné latky. V IR a VCD byl
charakteristickym projevem pas 1711-1732 cm™, jenz nalezi valenc¢ni vibraci C=0 skupiny.
V pfipadé ECD tomu byl negativni pas v oblasti 243-252 nm nalezici n — n* pfechodim
aromatického jadra. Dale byla provedena kvantifikace kokainu pomoci integrace ploch
hlavnich past. Naméfena spektra standardu kokainu byla rovnéz porovnana s vysledky
kvantové chemickych vypoctld, coz umoznilo detailni pfifazeni pasu a odhad zastoupeni
jednotlivych konformaci.



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2015

Zmeény ve strukture a transportnich vlastnostech sérového
albuminu vlivem oxidac¢niho stresu

Autor: Bc. Lucie Grafova

Roénik: M1

Ustav: Ustav analytické chemie

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

Pojmem oxidaéni stres je oznacovana nerovnovaha mezi tzv. volnymi radikaly, které vznikaji
napfiklad pfi dychani, a antioxidacnimi mechanismy. Antioxidanty vznikajici radikaly eliminuji
a chrani tim bunky télu vlastni. Nebezpecné pusobeni radikalll v organismu se projevuje
pozménénim struktury dilezitych biomolekul a v dusledku ztraté funk&nosti, v pfipadé proteinu
krevniho séra jde prevazné o transportni funkce. Nasledkem zpusobenych Skod dochazi k
rozvoji vaznych onemocnéni, napfiklad Alzheimerovy choroby ¢i infarktu myokardu.
Pozménénou strukturu oxidovanych proteint jsme diky modernim analytickym metodam
schopni zachytit a v budoucnu tak mizeme ziskat spolehlivy nastroj pro uréeni miry pusobeni
volnych radikalu v organismu a diagnostikovat pfipadné onemocnéni jesté v raném stadiu, kdy
je lé€ba zpravidla snazsi.

Pro studium strukturnich zmén bude v této praci vyuzito metody elektronového cirkularniho
dichroismu spolu s fluorescenéni spektroskopii. Oxidacni stres je simulovan pfidavkem
oxidagniho Cinidla do roztoku albuminu. Transportni funkce bude sledovana zménou intenzity
odezvy komplexu albumin-ligand, kterymi budou |éCiva, jejichz vazba se uskutecnuje v jednom
ze tfi hlavnich vazebnich mist ve struktufe proteinu

Spektroskopicka analyza krevni plazmy pacientt
s Alzheimerovou chorobou

Autor: Bc. Diana Rayova

Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie

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

Spektroskopicka analyza krevni plazmy se zda byt slibnou alternativou pro podporu
diagnostiky mnoha onemocnéni. Jelikoz jsou néktera z nich doprovazena zménou konformace
chiralnich biomolekul, jevi se jako vhodny nastroj jejich studia metody chiroptické
spektroskopie. Jednim z takovychto onemocnéni je i Alzheimerova choroba. Jeji sou€asné
diagnostickeé postupy, jejichz zakladem je kombinace neurologickych a neuropsychologickych
vySetfeni spolu se zobrazovacimi metodami, jsou Casove i finan€né naro¢né, néktera vysetreni
jsou znacné invazivni a je obtizné odhalit rana stadia tohoto zavazného neurodegenerativniho
onemocnéni. V této praci byly analyzovany vzorky krevni plazmy pacientd s Alzheimerovou
chorobou a kontrolnich jedinch s vyuzitim metod elektronového cirkularniho dichroismu a
Ramanovy optické aktivity, které byly doplnény o infraCervenou a Ramanovu spektroskopii. Ze
ziskanych spektralnich dat byl vytvofen statisticky model pro klasifikaci vzorkd dle klinické
diagnozy. Dosazené vysledky naznacuji slibny potencial kombinace chiroptické a vibracni
spektroskopie pro minimalné invazivni diagnostiku Alzheimerovy choroby.
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Moderni metody pro detekci methylacnich markeru a jejich
vyznam pro diagnostiku nadorovych onemocnéni

Autor: Bc. Michaela Sabreffova Bc.
Roénik: M1

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. RNDr. Vladimir Kral, D.Sc.

Rakovina je v sou€asné dobé druhou nejCastéjsi pfi¢inou umrti, pfiCemz témér kazdy treti
Clovék béhem svého Zivota onemocni touto chorobou. Jedna se o onemocnéni, pfi kterém
dochazi k nekontrolovanému riistu bunék a naslednému vzniku nadoru. V poslednich letech
byli védci schopni daleko lépe pochopit mechanismus vzniku nadord diky porozuméni
molekularnim jevim a sekvenci lidského genomu. OvSem i pfes vSechny tyto znalosti
je prozatim nalez uplné léCby stale v nedohlednu, a rakovina tim zlstava nemoci tézko
[éCitelnou.

V dnesni dobé pfi diagnostice nemoci nejsou napomocny pouze genetické testy, které stanovi,
zda pacient ma & nema predispozice pro dany typ rakoviny, ale je zde také jistda mozZnost
testovani epigenetickych biomarkerd. Analyza téchto biomarker(i prozatim neni zavedenou
metodou pro klinické vyuziti, ovSem do budoucna ma jisté velky potencial.

Cilem této prace je seznameni s nejnovéjSimi metodami analyzy epigenetickych markeru,
komerénimi biomarkery a nasledné kritické zhodnoceni jejich vyuZiti v praxi. V zavéru této
prace je uveden priklad analyzy Septinu 9 u pacientl s nadory tlustého stfeva.

Nanoformulace rifampicinu pro lIé¢bu tuberkuloézy: priprava
a fyzikalné-chemicka charakterizace

Autor: Bc. et Be. Jifi Trousil

Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. RNDr. Vladimir Kral, D.Sc.

Uvadi se, ze pfiblizné jedna tfetina svétové populace je infikovana plvodcem tuberkulézy
(Mycobacterium tuberculosis). Tuberkuléza je obtizné 1éCitelna a jeji vyskyt je dlouhodobé na
vzestupu. Obtizna lécitelnost tuberkuldzy je dana jednak tézko proniknutelnym obalem bunék
M. tuberculosis, tvofenym z velké €asti hydrofobnimi mykolovymi kyselinami a faktem, ze se
bakterialni bunky nachazi prevazné uvnitf makrofagld. V neposledni fadé je terapie
komplikovana tzv. multirezistentnimi kmeny M. tuberculosis. Ukazuje se totiz, Zze fada dfive
ucinnych terapii antibiotiky, resp. chemoterapeutiky je u téchto kmenu diky zvySené rezistenci
méné ucinna nebo neucinna.

Relativné novym pfistupem je vyuziti nanoCasticovych Iékovych forem antituberkulotik
podavanych inhala¢né, které by byly cileny pfimo do infek&nich lozisek, resp. makrofagu.
Prispévek shrnuje vysledky studie, jejimz cilem byl vyvoj terapeutického systému
zaloZzeného na rifampicinu (antituberkulotikum) enkapsulovaném do biokompatibilnich
a biodegradovatelnych polymernich nanocastic, jeho analyticka charakterizace rozptylovymi
technikami a nalezeni elegantniho zpUsobu vyuZzivajiciho fluorescenci pro in vitro sledovani
interakce nanocastic s vybranymi buné&nymi liniemi.
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Aplikace povrchem zesilené Ramanovy spektroskopie
pro detekci a identifikaci kyseliny gallové

Autor: Bc. Sarka Havlova

Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.

Kyselina gallova je vyznamna biologicky aktivni pfirodni latka, ktera patfi mezi rostlinné
fenolové kyseliny, mezi derivaty kyseliny benzoové. Ma vyznamny pozitivni vliv na lidské
protirakovinnymi ucinky. Pomaha také pfi kardiovaskularnich nebo neurodegenerativnich
onemocnénich. Clovék ji ziskava pouze zpotravy. V rostlindch se vyskytuje v nizké
koncentraci a Ize ji studovat v pfitomnosti kovovych substratl s vhodnou morfologii povrchu
technikami povrchem zesilené vibracni spektroskopie (povrchem zesilenou Ramanovou a
infraCervenou spektroskopii). V ramci této prace byly dvéma odliSnymi experimentalnimi
postupy pfipraveny zlaté a stfibrné velkoploSné SERS-aktivni substraty. Kyselina gallova byla
sorbovéana na jejich povrch z roztokl o koncentracich 10 — 10° mol/l pro zlato a 102 — 10°
mol/l pro stfibro. Adsorpéni chovani vCetné zpusobu prostorové orientace molekuly vaci
povrchu substratd bylo studovano na zakladé porovnani povrchem zesilenych spekter
a nezesilenych spekter Cisté latky.

Vibracni spektroskopie pri rozliSeni léCiv se stejnou API

Autor: Bc. Lucie Kréova
Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Ing. Martin Clupek, Ph.D.

Moderni spektroskopické techniky se v posledni dobé jevi jako velmi efektivni a citlivé nastroje
pro analyzu farmaceutickych latek. Spojeni vibracni spektroskopie s analyzou hlavnich
komponent, kdy dochazi k vyhodnoceni struktury dat (podobnosti a odliSnosti), bylo v této
praci vyuzito pro rozliSeni analogickych forem IéCiv, tedy 1éCiv, které maji shodnou aktivni
substanci. Toto rozliSovani mize byt pfinosem pro farmaceutické firmy pf¥i odhalovani padélka,
odliSeni I&Civ rlznych vyrobcu, nebo pfi analyze originalnich I€Civ, jez se uplatiiuje pfi vyvoji
generik.

V této praci byly analyze Ramanovou spektroskopii podrobeny &tyfi druhy analgetik. U dvou
pfipravkl bylo také provedeno mapovani pomoci Ramanova mikroskopu. Timto postupem Ize
zZjistit dulezité informace o prostorovém usporadani analyzovaného vzorku a na jejich zakladé
je mozné rozpoznat velikost Castic a distribuci aktivnich i pomocnych latek, z &ehoz Ize
odhadnout i technologické postupy pouzité pro danou formulaci. Vysledkem této prace je pak
srovnani jednotlivych metod z hlediska vhodnosti pouziti pfi analyze a rozliSeni analgetik se
stejnou aktivni substanci.
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Particle size analysis of pharmaceutical as base for
studying disinteqgration

Autor: Bc. Zuzana Kubulkova
Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Particle size measurements are important for scientists, researchers and engineers of both
academic and industrial research and development. In the ideal case of particle size
characterization, all particles would be identical spheres, have uniform properties such as
density, chemical composition, physical properties and opacity. Then all size measurement
methods would provide the same result of particle’s size (diameter) regardless the principle of
the technique used. In the real case most particles are non-spherical; they exhibit different
shapes, chemical composition, density, conductivity, refractive index and behaviour in the
solution. Above mentioned properties may be caused by different crystal structure of the
particles. These differences among the analysed particles can influence variously experimental
results when using diverse technigues for particle size determination, such as spectroscopic
methods (for example Raman mapping), optical microscopy and hot stage microscopy. The
aim of this study is to investigate particle size of active pharmaceutical ingredient in the solid
dosage form (tablet) using the above-mentioned techniques.

Vyuziti metod infracervené spektrometrie pro analyzu

medu
Autor: Bc. Dita Soukupova
Rocnik: M2
Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: Ing. Martin Clupek, Ph.D.

Pro analyzu medu jsou nej¢astéji vyuzivany metody refraktometrické, kapalinova a plynova
chromatografie, opticka mikroskopie, volumetrie, gravimetrie, konduktometrie & méfeni
enzymové aktivity. V této praci byl technikami zeslabeného uplného odrazu ve stfedni
infraCervené oblasti a transmisni infraCervené spektroskopie v blizké infraCervené oblasti
spektra zkouman aplika¢ni potencial metod infradervené spektrometrie pro stanoveni hlavnich
komponent medu a dale pro odliSeni jednotlivych druh( medu. Pfi stanoveni hlavnich slozek
medu, tj. fruktosy, glukosy a sacharosy, byla provedena kalibrace metodou vnéj$iho standardu
a metodou standardniho pfidavku. Spektra byla vyhodnocena metodami klasifikaéni a regresni
vicerozmérné statistické analyzy a analyzou hlavnich komponent, pro metodu standardniho
pridavku byly vyhodnoceny poméry intenzit vybranych pasu.

Cilem je poskytnout alternativu k standardné pouzivanym metodam analyzy medu, ktera je
rychlad a vyZaduje jen minimalni pfipravu vzorku. Stanoveni zejména sacharosy je uzite¢né
jako ukazatel falSovani medu.
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ATR spektra smeési paliperidonu s mastnymi kyselinami

Autor: Bc. Lucie VIckova

Roénik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: doc. Ing. Kamil Zaruba, Ph.D.

Paliperidon (chemicky 9-hydroxyrisperidon) je hlavni biologicky aktivni metabolit
antipsychotika risperidonu. Esterifikaci OH skupiny paliperidonu je pfipravovan paliperidon-
palmitat, vyuzivany jako dlouhodobé pUsobici antipsychotikum 2. generace.

V této praci, ktera je souclasti projektu na nalezeni forem paliperidonu s vlastnostmi
ekvivalentnimi paliperidon palmitatu, byly pfipravovany smési paliperidonu s mastnymi
kyselinami palmitovou a stearovou. Technikou ATR byla méfena infralervena spektra, ktera

byla interpretovana srovnanim se spektry Cistych slozek a publikovanymi daty.
OH

Struktura paliperidonu:

THz spektroskopie ve vyvoji farmak

Autor: Bc. Ivana Wurmova

Rocnik: M2

Ustav: Ustav analytické chemie
Skolitel: prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.

Terahertzova spektroskopie je nova perspektivni spektroskopicka metoda, ktera na rozdil od
stfedni infraCervené spektroskopie, reflektujici kovalentni charakter chemické vazby,
zobrazuje tzv. slabé interakce mezi molekulami a v molekulach. Jedna se o spektroskopii,
kterd& mulze poskytovat informace o vodikovych a Van der Waalsovych intra a
intermolekularnich silach. V prfedkladané praci jsou referovany prvni experimenty
s farmaceutickymi  substancemi a korespondujicimi |ékovymi formami ibuprofenu.
Jednoznacéné byl pozorovan zakladni interakéni pas okolo 35 cm?, jenz odpovida odhadim
provedenymi metodou DFT. Prvni vysledky ukazaly, Ze je nutné experimentalni zafizeni
rozsifit o chladici jednotku, ktera by umoznila méfit vzorky pfi teplotach kapalného dusiku —
velka hustota energetickych hladin, odpovidajici interakénim maédam, je totiz za normalnich
teplot pfepopulovana a spektralni pfechody se pfi vySSich frekvencich prekryvaji. Ukazky
spekter a podrobnosti o pfipravé a méreni vzork(, stejné jako teoretické aspekty, budou
prezentovany.
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Sorpce a difuze organickych latek ve smésnych
polymerech na bazi triacetatu celulozy

Autor: Bc. Petr Cihal

Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.

Jednim z velice €asto pouzivanych polymera pro vyrobu separacnich membran je triacetat
celulézy (CTA). Bylo objeveno, Ze vykazuje velice dobrou misitelnost s polybutylen sukcina-
tem (PBS), coz pfinasi moznost ovladat vliastnosti pomérem polymer(. V Praci byly stanoveny
sorpCni vlastnosti polymernich smési pro methanol a dimethyl karbonat (DMC), k posouzeni
vhodnosti téchto materialll pro membranové separace azeotropu.

Sorpcni izotermy vykazovaly pokles sorpce methanolu s rostoucim mnozstvim PBS. U DMC
tento jev nebyl pozorovan i pres to, ze sorpce v Cistém PBS je znaéné nizSi nez v Cistém CTA.
Pokles sorpce methanolu zavisi na obsahu PBS znaéné nelinearné, byl proto uréen optimalni
pomér PBS do CTA. Zmény difuzivity pro smésné polymery nebyly oproti €istému CTA v ramci
chyby méfeni pozorovany.

Porovnani odhadovanych propustnosti ukazalo, Ze pfidavek PBS snizuje propustnost mem-
bran pro methanol, ale i tak je propustnost srovnatelna pro obé latky diky nizké difuzivité DMC.
Protoze vSak membrany na bazi CTA obecné vykazuji zmékc&eni polymeru methanolem, mize
smésna membrana potencialné vykazovat narust propustnosti DMC, coz bude v nejblizSi dobé
zjistovano smésnym experimentem.

(Spektro)elektrochemické studium vlivu elektronové
struktury tri izomernich benzendialdehydu na jejich redukci
v aprotickém prostredi

Autor: Bc. Kristyna Kantnerova

Rocnik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR, v. v. i.
Skolitel: prof. RNDr. Jifi Ludvik, CSc.

Tato prace se zabyva elektrochemickou redukci tfi izomernich benzendialdehydld -
orthoftalaldehydu (benzen-1,2-dikarboxaldehyd, OPA), isoftalaldehydu (benzen-1,3-
dikarboxaldehyd, IPA) a tereftalaldehydu (benzen-1,4-dikarboxaldehyd, TPA) v aprotickém
prostfedi. Zatimco jejich elektrochemické chovani ve vodném prostfedi a soucasna kovalentni
hydratace zplsobena nukleofiinim atakem molekul vody jsou v literatufre ¢asteéné popsany,
studium redukéniho mechanismu a pfipadnych radikalovych meziproduktd téchto biologicky
ucinnych latek zatim nebylo v nevodném prostfedi provedeno, ackoli v bunkach se nevodné
prostfedi vyskytuje téz (napf. v tukovych burikach a fosfolipidovych membranach).

Redukce byla zkoumana pomoci preparativni elektrolyzy, coulometrie, cyklické voltametrie,
DC-polarografie a UV/Vis spekter vychozich struktur i produktd redukce. OPA a TPA poskytuji
v prvnim kroku redukce stabilni radikalové anionty, které byly nasledné& prokazany a
charakterizovany pomoci elektronové paramagnetické rezonance (EPR). Pomoci cyklické
voltametrie byl studovan vliv obsahu vody v rozpoustédle na stabilitu méfenych radikalovych
aniontl OPA, ktera se zdala byt pro stabilitu klicova. Redukce IPA nevykazuje pfi cyklické
voltametrii reverzibilni chovani, proto pomoci EPR nebyl zachycen Zadny radikalovy anion.
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Termooxidacna stabilita organickych materialov

Autor: Bc. Lenka Karolyiova
Rocnik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: prof. Ing. Peter Simon, DrSc.

V praci bola Studovana termooxidacna stabilita za studena lisovanych sine¢nicovych olejov
pomocou diferenénej kompenzaénej kalorimetrie (DSC). Studovanymi materialmi boli vzorky
olejov s prisadou pomarancovej potravinarskej aromy s koncentraciou 20, 40 a 60 mg/L, s
prisadou cesnakového éterického oleja (20 mg/L) a extraktu z bazalky (20mg/L). Ako
referencna latka na porovnanie termooxidacnej stability sa pouzila Cista matrica, t.j. pdvodny
olej bez prisad. Spracovanim vysledkov série neizotermickych DSC merani sa ziskali kinetické
parametre dvoch nearrheniovskych teplotnych funkcii popisujuce termicku oxidaciu olejov,
ktoré sa nasledne pouzili na vypocet izotermickej indukénej periédy (IP) pri teplotach 25 a 150
°C. Z vysledkov vyplyva, Ze vSetky prisady maju negativny vplyv na termooxidaénu stabilitu
olejovej matrice. Rozdiely v IP ochutenych olejov a Cistej matrice su Statisticky vyznamné pri
150 °C, kedy primesi spésobuju priblizne 20% pokles dizky IP. Pri 25 °C sa predikované IP
liSia vyraznejSie, zaroven vSak narasta neistota ich odhadu.

Separacia toluénu z cyklickych uhl'ovodikov pouzitim
1-ethyl-3-methylimidazolium
bis(trifluoromethylsulfonyl)imide

Autor: Bc. Lenka Karolyiova
Rocnik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Doc. Ing. Karel Rehak, CSc.

Pre ziskanie dat potrebnych pre separaciu aromatickych uhlovodikov od nearomatickych
uhlovodikov pomocou extrakénej destilacie je Studovana rovnovaha kvapalina - kvapalina
v ternarnom systéme methylcyklohexan + toluen + i6nova kvapalina (1-ethyl-3-
methylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl)imid). Ciefom prace je vyvinutie a otestovanie
experimentalnej metodiky pre stanovenie rovnovahy v ternarnom systéme a binarnych
podsystémov. Pomocou odparovacej metédy a plynovovej chromatografie, boli ziskané data
o rovnovahe kvapalina-kvapalina v binarnych systémoch iénovej kvapaliny s toluénom a
s methylcykohexanom pri niekolkych teplotach a v ternarnom systéme pri 25 °C. Ziskana data
budu nasledne sluzit pre posudenie, ¢i dana ibnova kvapalina bude vhodna ako rozpustadlo
pre extrakénu detilaciu.



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2015

N-Nafiony: sorpcni a difuzni testy

Autor: Bc. Miroslav Kludsky
Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.

Nafion je polymer tvofeny perfluorethylenovym skeletem obsahujici vedlejsi fetézce
zakonc¢ené sulfoskupinami. Tento polymer se vyuziva k membranovym separacnim procesum
a v alkoholovych palivovych cClancich. Nafionova membrana neni vSak vhodna k separaci
vS§ech smési z dlvodu velmi silného kyselého charakteru, ktery vede ke kysele katalyzovanym
rozkladnym reakcim. Jednim z feSeni je modifikace polymeru aminy za vzniku derivatu
Nafionu, nazvanych zde N-Nafiony.

Nafion byl modifikovan tfemi primarnimi aminy (benzilamin, ethanolamin a anilin). Takto
vytvofené membrany byly testovany na sorpéni a difuzni vlastnosti pro methanol, vodu,
dimethyl karbonatu (DMC) a terc-butyl methyl etheru (MTBE). Dale byl testovan, vliv metody
pfipravy N-Nafiond na chemickou strukturu (iontova vs. kovalentni vazba aminu na
sulfoskupinu) a tim na vlastnosti polymeru. Modifikace Nafionu primarnimi aminy u&inné
zamezily kysele-katalytickému rozkladu MTBE, pozorovanému u Cistého Nafionu, byly stabilni
(nehydrolyzovaly ve vodé) a volbou aminu byla realizovana cilena modifikace sorp€nich a
difuznich charakteristik membrany.

Rovnovaha kapalina-kapalina v ternarnich systémech
obsahujicich y-Valerolakton

Autor: Bc. Maja Matousova
Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: doc. Ing. Karel Rehak, CSc.

y-Valerolakton (GVL) je latka, kterou je mozno ve velkém méfitku vyrabét z biomasy a ktera
se v blizké budoucnosti mize stat vyznamnou surovinou v chemickém primyslu. Zejména
jako rozpoustédlo, aditivum do motorovych paliv nebo jako prekurzor pfi vyrobé dalSich latek.
Z tohoto hlediska jsou informace o vzajemné misitelnosti GVL a uhlovodikd velmi zadouci.
Bylo zjisténo, ze GVL s alifatickymi uhlovodiky vykazuje omezenou misitelnost a Ze s aromaty
se misi zcela. JelikoZ aromaty jsou nemalou souc€asti motorovych paliv, omezena misitelnost
GVL s alifatickymi uhlovodiky nemusi byt zabranou pro eventualni pouziti GVL jako aditiva do
motorovych paliv. Prace se tudiz v prvni ¢asti zabyva stanovenim vzajemné misitelnosti GVL
v ternarnich systémech GVL + toluen + uhlovodik (jako uhlovodik je zde pouzit heptan, dekan,
dodekan a cyklohexan). Data byla méfena pfimou analytickou metodou vyuzivajici plynovy
chromatograf. V druhé C¢asti se pak tato prace vénuje termodynamické korelaci
experimentalnich dat modelem pro dodatkovou Gibbsovu energii.
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Modelovani oxidace tryptofanu ve vodném prostredi

Autor: Wilhelm Feigl

Rocnik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

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

Oxidaci a ionizaci nukleovych kyselin a nasledné déje jsou fenomény béhem poslednich let
nemalo zkoumané. Ukazuje se, Ze na tuto oxidaci muze mit velky vliv pfitomnost aromatickych
aminokyselin jako je pravé tryptofan, ktery ma strukturu podobnou struktufe bazi nukleovych
kyselin. Aminokyselinam a jejich oxidaci je vS§ak vénovana relativné mala pozornost. Pfitom je
Ve své praci zkoumam fotooxidaci tryptofanu v jeho riznych formach (kation, anion, nenabita
Castice, zwitterion) ve vodném prostfedi. Zabyvam se jejich fotoemisi a moznosti je pomoci
fotoemisni spektroskopie rozliSit. Vysledky jsou srovnany se soucasnymi fotoemisnimi
experimenty provadénymi ve spolupracujici laboratofi pomoci techniky kapalnych mikrotrysek.
K vypoctu vyuzivam kvantové-chemické metody, s pouzitim riznych modelt pro zahrnuti vlivu
rozpoustédla.

Termodynamika systému voda + iontova kapalina 1-butyl-
1-methylpyrrolidinium 1,1,2.2-tetrafluoroethansulfonat

Autor: Bc. Markéta Havlova

Roénik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

Predkladana prace se zabyva studiem termodynamického chovani systému voda + iontova
kapalina [BMPYR][TFES] (1-butyl-1-methylpyrrolidinium 1,1,2,2-tetrafluoroethansulfonat). O
této latce neexistuji v oteviené literatufe zadné informace (nema dosud pfidéleno abstraktové
Cislo), a proto byl jeji komercni vzorek nejprve vakuové precistén a charakterizovan 1H a 19F
NMR spektroskopii. DSC kalorimetrii byla dale zjiSténa teplota tani a teplo tani. Pro vodné
roztoky [BMPYR][TFES] byla sledovana rovnovaha kapalina-para a stanovena aktivita vody
aw Vv zavislosti na slozeni a teploté pfistrojem AqualLab4TE. Méfeni aw byla provedena pro
deset sloZeni pokryvajicich cely koncentraéni interval a sedm teplot od 288,15 K do 318,15 K.
Data byla vyhlazena ve dvou krocich: nejprve teplotni zavislosti pro kazdou izopletu a
nasledné koncentracni zavislosti pro kazdou izotermu. Kvalita a rozsah experimentalnich dat
dovolily takto vyhodnotit s dobrou pfesnosti derivaéni termaini veli€iny (dodatkovou entalpii a
dodatkovou tepelnou kapacitu). Adekvatni korelaci aw(xw, T) dat poskytl rovnéz rozSifeny NRTL
model, ktery byl nasledné vyuzit k vypoc¢tu rovnovazného diagramu kapalina-pevna faze.
Termodynamické chovani systému voda + [BMPYR][TFES] je dale kratce diskutovano
z pohledu molekularnich interakci a struktury.
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Chemicka rovnovaha pri zplynovani hnédého uhli

Autor: Ekaterina Korotenko
Rocnik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: doc. Ing. Karel Rehak, CSc.

Zplyhovani uhli je technologie konverze pevného uhli v hoflavé plyny pomoci parcialni
oxidace. Nehledé na to, Ze prvni technologie byly vyvinuty jiz pfed 200 lety, v sou€asnosti
zaziva gasifikaCni priimysl svou renesanci. Zplyriovacim médiem je kyslik a vodni para vznikla
napf. pomoci tepla z vysokoteplotniho jaderného reaktoru (HTR). Produktem zplyfiovani je
syntézni plyn, jehoz vystupni slozeni je silné ovlivnéno chemickou rovnovahou.

Ukolem préace bylo pfipravit vypogetni program pro fe$eni chemické rovnovahy pfi zplyfiovani
hnédého uhli. Pro feSeni byla zvolena nestechiometrickd metoda minimalizace Gibbsovy
energie. Dale byl potom definovan modelovy reagujici systém, tj. soubor latek, které je
zapotfebi pfi zplyfiovani uvazovat. Provedeny byly také prvni vypolty zaméfené na vliv
provoznich podminek (pfedevsim teploty) na rovnovazné koncentrace sloZek syntézniho plynu
a konverzi uhli. Prace vznikla na pozadavek Centra vyzkumu Rez, s.r.o.

Stanoveni koncentrace analytli pomoci fyzikalnich a
imunoanalytickych metod

Autor: Bc. Maryna Pelypenko
Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Alena Randova, Ph.D.

Cilem této prace bylo ur€eni vhodné metody pro stanoveni koncentrace arasidového proteinu
ARA H v extraktech komer¢né dostupnych sudenek. K ureni koncentrace byly vyuzity metody
jak fyzikalné chemické tak i imunoanalytické. Fyzikalné chemické metody zastupuje méfeni
povrchového napéti (prstencova metoda, metoda visici kapky) a méfeni hustoty.
Imunoanalytické metody reprezentuje ELISA (Enzym Linked Immuno Sorbent Assay). Tato
metoda se vyznacuje vysokou specifitou reakce latek peptidového €i proteinového charakteru
s antigeny Ci protilatkami navazanymi na pevném nosici, nej¢asté&ji na mikrotitraéni destiCce.
K vyhodnoceni vysledku slouzi méfeni absorbance barevného produktu reakce (A). Tato
metoda je vhodna pfedevsim pro analyty o nizké koncentraci arasidového proteinu.
Vysledkem této prace jsou namérené veli€iny vzorkl suSenek a kalibra¢nich roztokt o znamé
koncentraci proteinu ARA H vySe zminénymi metodami.
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Méreni tepelnych kapacit a teplot skelnych prechodut
farmakologicky vyznamnych systému

Autor: Bc. Vaclav Pokorny

Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Kvétoslav RGzi¢ka, CSc., Ing. Lukas Krej€ik (Zentiva Group, a.s.)

Pfedlozena prace se zabyva experimentalnim a vypoc€etnim stanovenim teplot skelného
pFechodu farmaceutickych produktt — tuhych roztok polymert s API (aktivni u€innou latkou).
Byla vybrana skupina dvaceti polymert a 1 API.

K vypoctim byly pouzity 3 nejpouzivanéjsi odhadové metody — Foxova metoda, metoda
Gordona a Taylora a metoda Couchmana a Karasze. K témto predikénim vypoctim je tfeba
znat nékteré vlastnosti Cistych slozek tuhého roztoku — konkrétné teplota skelného pfechodu,
mérna tepelna kapacita (v obou stavech — sklo i tavenina) a hustota. Tyto vlastnosti byly
zméfeny a porovnany s literarnimi udaji.

Odhadové vypocty byly nakonec porovnany s experimentalnimi hodnotami a byla posouzena
vhodnost predikénich metod pro béZnou praxi.

Doporucené hodnoty tlaku nasycenych par formamidu a

acetamidu
Jméno: Radek Tocik
Rocnik: B3
Ustav: Ustav fyzikalni chemie .
Skolitel: doc.Ing. Kvétoslav Rlzi¢ka, CSc., Ing. Vojtéch Stejfa

V pfedlozené praci jsou uvedeny nové naméfené hodnoty teplot a entalpii fazovych prfechodu
(kalorimetrem TA Q1000), tepelnych kapacit (kalorimetrem Setaram upDSCllla) a tlakd
nasycenych par (na aparatufe STAT6 a STAT8) pro formamid (CAS RN: 75-12-7) a acetamid
(CAS RN:60-35-5). Dale byly z literatury vybrany hodnoty tlak( nasycenych par a tepelnych
kapacit studovanych latek. Vybrana literarni data byla v této praci srovnavana spolu s nové
nameéfenymi hodnotami tlaki nasycenych par a tepelnych kapacit. Vysledkem jsou
doporu¢ené hodnoty tlakii nasycenych par v technologicky vyznamném rozsahu teplot. U
formamidu v teplotnim rozsahu 253 K az 303 K as u acetamidu od 310 do 360 K.
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Potencialni vazebna mista biogennich ligandu
na dimeru insulinu

Autor: Krystof Bfezina

Roénik: B2

Ustav: Ustav organické chemie a biochemie AV CR, v.v.i.
Skolitel: prof. Mgr. Pavel Jungwirth, DrSc.

Vzrustajici trend v zajmu o chemii insulinu je nepopiratelny. Neni divu, jeji biochemické a
medicinské aplikace jsou den ode dne rozmanitéjsi, nicméné jde o procesy znacné
komplikované, a proto zustavaji misty tajemné a nechavaji oteviené dvefe vyzkumu. V nasi
skupiné se zajimame o fyzikalné chemické nahledy na skladovani insulinu v téle,
mechanismus jeho pfipadné aktivace a také zjistujeme, jak mizeme tuto aktivaci uméle
ovlivnit. Tato dil¢i prace zkouma interakce malych nabitych biogennich iontli a molekul,
jmenovité argininu, serotoninu a kationtu zine€Cnatého, které jsou prokazatelné pfitomny pfi
zminénych pfeménach, s dimerem insulinu a jejich pfipadné vlivy na konformaci proteinu.
Dimer je klicovou formou, protoze je pfesné v puli cesty mezi hexamerem, v jehoz podobé je
insulin skladovan a aktivni monomerni formou. K teoretickému zkoumani jsme pouzili metod
molekulové dynamiky. Vyzkum se pohyboval i v roviné samotnych vypocta — srovnavali jsme
rizné parametrizace (modely) jednotlivych molekul a sledovali, do jaké miry tyto
parametrizace ovliviuji interakce, které jsme porovnavali s praktickymi krystalografickymi
vysledky.

Modelovani prenosu naboje v nukleovych kyselinach

Autor: Bc. Veronika Juraskova

Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

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

V této praci jsem se vénovala modelovani fotoemisnich spekter cytosinu, pFedstavujici
nejjednodussi bazi nukleovych kyselin. Cytosin byl podroben nékolika dynamickym simulacim
v rozsahlém vodnim klastru. Nasledné byl studovan vliv simulace a pouZzitého rozpoustédla na
prvni ionizaéni energii — byl vyuzit implicitni i explicitni model solvatace a také jejich
kombinace. Ziskané vysledky budou dale aplikovany na studium vétSich systému — napf.
fragmentd DNA. lonizacni energie bazi a s nimi souvisejici elektrochemické parametry
(redoxni potencialy, reorganizacni energie) hraji dulezitou roli pro pochopeni interakce DNA
s vysokoenergetickym zafenim. Jeho dusledkem je nezadouci oxidace DNA, vedouci
k mutacim vbufice a nasledné Kk nadorovému bujeni, pfip. smrti  bufky.
Pro studium vzniku podkozeni DNA je tedy nutné védét, které useky v DNA jsou nejvice
nachylné k oxidaci a jakym zpusobem oxidaci ovliviiuje okoli. Bohuzel, experimentalni studium
elektrochemickych vlastnosti téchto systému ve vodném prostiedi neni jednoduché. lonizacéni
energie je vS8ak mozné méfit pomoci fotoemisni spektroskopie v kapalné fazi a to diky nové
vyvijené metodé kapalnych mikrotrysek. Takto ziskana spektra ovSem k interpretaci potrebuji
teoretické zazemi, spoluprace s vypocetni laboratofi je tedy nezbytna.
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Fotochemie peroxidu vodiku: Teoretické studium

Autor: Bc. Markéta Pilneyova

Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

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

Peroxid vodiku hraje dulezitou roli v chemii atmosféry, kde patfi k vyznamnym oxidacnim
¢inidlim, ale také v radia¢ni chemii, primyslovych oxidacich a astrochemii. V této praci se
zabyvam studiem solvatovaného peroxidu vodiku, konkrétné strukturou klastrd peroxidu
vodiku a vody a modelovanim UV absorpéniho spektra solvatovaného peroxidu vodiku.
Popisuji jednotlivé strukturni parametry malych Kklastri v zakladnim stavu a také
v excitovanych stavech. UV absorpCni spektra modeluji reflexnim principem, kdy pro ziskani
jaderné hustoty zakladniho stavu vyuzZivam simulace vibrace molekul kolem rovnovazné
geometrie pomoci metod molekulové dynamiky se zahrnutim kvantovych efekt( jader.
Nasledné analyzuji zavislost spekter na strukturnich parametrech. Nakonec analyzuji strukturu
peroxidu vodiku ve vodném roztoku.

Spektroskopie Criegeeho intermediatu

Autor: Bc. Stépan Srsen

Roc¢nik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

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

Tato prace se vénuje pokroCilé metodice modelovani absorpénich spekter na molekule
nejjednodussiho Criegeeho intermediatu CH>OO. Criegeeho intermediaty pfedstavuji hlavni
cestu pro odstrafovani tékavych organickych sloucenin z troposféry a jsou tak vyznaéné pro
atmosférickou chemii. Pro jejich kratkou dobu Zivota je velmi obtizny jejich experimentalni
popis a je tak podstatné vénovat se jejich teoretickému studiu.

Proto se tato prace zabyva charakterizaci zakladniho i excitovanych stava CH,OO a
modelovanim jeho UV absorpéniho spektra. Prace se zaméfuje na pokroCilé metody
modelovani absorp&nich spekter, pozornost je také vénovana studiu dudlni povahy CH,OO
zahrnujici zwitteriontovy i biradikalovy charakter. Pfi studiu byl pouZzit model konfiguraéni
interakce, teorie sprazenych klastrll, poruchova teorie i teorie funkcionalu hustoty.

Bylo zjisténo, Ze metody standardné povazované za referen¢ni v pfipadé Criegeeho
intermediat selhavaji a je nutné pouziti extrémné vypocetné naro¢nych metod zalozenych na
teorii sprfazenych klastri se zahrnutim triple excitaci. Jako nezbytné se také ukazalo pouziti

metodou EOM-CCSD s korekci na urovni EOM-CCSDT.
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lontové parovani LiCl: nuklearni kvantové efekty

Autor: Jifi Suchan

Roénik: B3

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: prof. RNDr. Petr Slavic¢ek, PhD.

lontové pary predstavuji vypocetné dobfe uchopitelné systémy, na kterych mizeme pozorovat
vlastnosti jednotlivych komponentu. Metodou mikrosolvatace iontovych part byly kupfikladu
zkoumany molekuly HCI & NaCl, pfiemz pro korektni popis systému s vyznamné leh&im
vodikovym kationtem musely byt zahrnuty kvantové efekty jader. Jako jasnym kandidatem pro
dalSi vyzkum vlivu téchto efektl se ukazuje lithium, tfeti nejlehéi prvek. Lithium se diky jeho
reaktivité vyskytuje v Fadé slouCenin, které nachazeji vyznamné vyuZiti napfiklad
v elektrochemickém primyslu & mediciné, a tedy znalost jeho chovani je zasadni.

V této praci zkoumam sl lithia, chlorid lithny, na rozdilnych drovnich mikrosolvatace v jak
klasickém pfistupu, tak kvantovém. Nuklearni efekty jader jsou zahrnuty diky aplikaci
zobecnénych Langevinovych rovnic v provadénych vypoétech. PFi tomto procesu pouzZivam
dynamickych simulaci a technik akcelerované dynamiky, jejichz implementace je
dlouhodobym cilem. Jednou z téchto technik je metadynamika, ktera se ukazuje jako velmi
efektivni metoda pro zkoumani profilu volné energie v zavislosti na nami zvolenych
proménnych. V kontextu prace diskutuji, zda je lithium dalSim netrivialnim prvkem, kde
kvantové efekty hraji dalezitou roli.

Vypocty trojcasticovych slozek interakéni energie
v molekulovych krystalech aromatickych sloucenin
obsahujicich halogeny.

Autor: Bc. Jakub Trnka

Rocnik: M1

Ustav: Ustav organické chemie a biochemie AV CR, v.v.i.
Skolitel: prof. Ing. Pavel Hobza, DrSc.

Projekt se zabyva kvantovymi vypocty parovych a trojcasticovych slozek interakéni energie v
modelovych tetramerech pochazejicich z molekulovych krystalt derivatd imidazopyrimidinu
obsahujicich halogeny. Budou zkoumany relativni vlivy halogenovych a vodikovych vazeb na
parové interakéni energie metodou funkcionalu hustoty B3-LYP/def2-TZVPP s Grimmeho
empirickou korekci D3. Troj¢asticové a c¢tyféasticové interakéni Cleny budou pocitany
funkcionalem BH-LYP/def2-QzZVP také s Grimmeho emp. korekci D3. Cilem projektu je
kvantifikovat velikost vice€asticovych slozek interakéni energie ve studovanych molekulovych
krystalech.
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Fotodynamika freonu: ab initio vypocty a neadiabatické

simulace
Autor: Bc. Tomas Bellon
Roénl’k: I\/I2
Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: prof. RNDr. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Tato prace je zaméfena na studium fotodynamickych vlastnosti CCI2F2 pomoci metod
vypocetni chemie. CCI2F2 je také oznaCovan jako CFC-12 nebo freon-12 a v sou¢asné dobé
predstavuje hlavni slou€eninu, ktera poskozuje ozénovou vrstvu. S vyuZitim ab initio pFistupu
jsem optimalizoval geometrii zakladniho stavu molekuly CCI2F2. Tato geometrie byla
nasledné pouZita jako parametr pro simulaci vibraci zakladniho stavu molekuly metodou
kvantového termostatu. Geometrie ziskané touto simulaci pfedstavovaly vychozi geometrii pro
molekulovou dynamiku, pfiéemz pozornost jsem vénoval kinetické energii fragmentt, které
vznikly poté, co molekula CCI2F2 absorbovala zafeni. Pro vypocCet excitaénich energii
disociace CCI2F2 jsem pouzil metodu CASSCF. Tato metoda vSak zpravidla poskytuje vySsi
energie nez experiment, a proto je tfeba tyto energie korigovat s ohledem na experimentalné
naméfené hodnoty. Hlavnim ukolem bylo nalezeni vhodné korelaéni funkce a vhodnych
parametrd, které v kombinaci s metodou CASSCF poskytnou vysledky odpovidajici
experimentalnim hodnotam.

Popis ionizace solvatovanych molekul:
Vyvoj metod QM:QM

Autor: Bc. Jakub Kubecka

Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

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

Ve své praci se zaméfuji na efektivni pfistupy vypoctu ionizanich energii pro komplexni
systémy ve vodném roztoku. Metody teoretické chemie zaznamenaly v poslednich desitkach
let velky pokrok ve schopnosti kvantitativné modelovat strukturu, energetiku a reaktivitu
molekul. Pfesto stale narazime na problém se Skalovanim vypocetni naro€nosti s velikosti
systému. lonizace a obecnéji oxidace pfedstavuji typicky problém vyZadujici vypocty pro velmi
rozsahlé systémy, nebot pfi zméné& naboje jsou ovlivnény i velmi vzdalené molekuly. Vypoclet
ionizaCni energie molekuly obklopené desitkami i stovkami molekul rozpoustédla piné
kvantovym zpusobem neni prakticky realizovatelny. PouZivaji se proto jednodussi techniky,
jako napfiklad QM/MM metoda (kvantova mechanika (QM) v kombinaci s molekulovou
mechanikou (MM)), ve které se systém rozdéli na molekuly rozpoustédla a rozpusténce, jsou
feSeny na ruzné urovni vypoctu. Ve své praci implementuji pokrocilejSi zpusob typu QM:QM,
v ramci kterého jsou postupné pocitany na QM urovni jednotlivé fragmenty systému, které na
sebe puUsobi prostfednictvim elektrostatickych sil. Ukazuje se, Ze vypocet ionizace
solvatovanych molekul vyvijenou metodou QM:QM by mohl vyrazné& snizZit vypocetni
naro¢nost.



Simulace vlivu vnitini dynamiky polymert v kontextu
fluorescencni korelacni spektroskopie

Autor: Bc. Jakub Kubecka

Roénik: M1

Ustav: Ustav fyzikalni chemie
Skolitel: RNDr. Peter Ko$ovan, Ph.D.

Fluorescencni korelacni spektroskopie (FCS) je experimentalni metoda, pomoci které Ize
studovat difuzi fluorescenéné znacenych Castic. Existujici analytické modely, na zakladé
kterych se FCS méfeni zpracovavaji a ziskavaji se pomoci nich z experimentu veli€iny
charakterizujici dynamické vlastnosti ¢astic v roztoku, které jsou odvozeny za pfedpokladu
normalni difuze bodovych €astic. Pro zfedéné roztoky malych molekul Ize tuto aproximaci bez
problémU pouzit. Pfi pouziti zfedénych roztokd makromolekul (DNA apod.), by v8ak mohla
vnitfni dynamika makromolekuly vyrazné ovlivnit vysledky z experimentu ziskané pomoci vyse
uvedené analytické metody. Vtéto praci zkoumame pomoci simulaci, jak jeden
Z jednoduchych makromolekularnich modelt (Rouselv model, tj. bodové &astice spojené
harmonickymi potencialem) ovliviiuje vztah mezi stfednim kvadratickym posunutim (MSD) a
zdanlivym stfednim kvadratickym posunutim (MSD*) ziskanym z autokorelaéni funkce FCS
G(1) ze stejné trajektorie. Na zakladé tohoto srovnani lze usuzovat na spolehlivost vySe
zminovaného postupu vyhodnoceni experimentalnich dat a jejich interpretace v kontextu
subdifuze.

Vapenaty ion ve vodném prostredi: Molekulové simulace
hydratace a iontového parovani

Autor: Bc. Tomas Martinek

Roénik: M2

Ustav: Ustav organické chemie a biochemie AV CR, v.v.i.
Skolitel: prof. Mgr. Pavel Jungwirth, DrSc.

Vapenaté ionty hraji dalezitou roli v fadé technologickych i biochemickych procest. Chovani
téchto iontd v roztocich je vyznamné ovlivnéno jejich relativné vysokou nabojovou hustotou,
ktera také komplikuje spravny popis jejich interakci v molekulové-dynamickych simulacich.
Pro zkoumani iontového parovani vapenatého kationtu jsme jako zakladni model simulovali
jeho asociaci s chloridovym aniontem ve vodném prostfedi a ziskali profil volné energie
spojeny s timto procesem. ProtoZe asociace s protiiontem je ovlivnéna silnou hydrataci
vapenatého iontu, zkoumali jsme detailné jeho interakci s molekulami vody prvni solvataéni
vrstvy. Porovnali jsme vysledky dvou metodicky rozdilnych pfistupd. Prvni, klasicka
molekulova dynamika umoznuje dostate¢né dlouhé simulace, avsak je zatizena empirickym
charakterem parametrizace silového pole. VyzkouS$eli jsme nékolik pouzivanych silovych poli
a pokusili se navrhnout nové a lepsi. Druhy pfistup, ab initio molekulova dynamika v principu
neduhy empirickych parametrizaci netrpi, na druhou stranu jsou jeji simulacni ¢asy na hranici
moznosti a je tfeba pocitat s relativné velkou statistickou neurc€itosti vysledkd. Ziskana data
jsme nakonec porovnali s experimentalnimi daty neutronového rozptylu, ziskanymi na
vyzkumném reaktoru v Grenoblu.



Reactivity of hydrated electron in water nanoparticles

Autor: Bc. Jakub Med
Rocnik: M2
Ustav: Ustav fyzikalni chemie

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

lonization of molecules leads typically to a heavy fragmentation. Recently, a novel soft
ionization techniques based on ionization of solvated electron formed upon alkali metal
deposition on molecular clusters was suggested. This technique was proposed and used as a
sizer for small aerosols. Furthermore, presence of solvated electron can lead to chemical
interactions within the system. Then this approach can be used to study reactivity of various
small aerosols.

In this paper, | will present study of sodium atom interaction with pure and doped water clusters
by methods of quantum chemistry and molecular dynamics simulations. We observe different
behaviour for pure and doped water clusters. While only pure water clusters preserve solvated
electron structure, the other systems of interest showed further reactions leading to formation
of molecular anions.

lon structure around neutral molecules and its
conseqgquences in electrophoresis

Autor: Bc. Vladimir Palivec

Rocnik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

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

Capillary electrophoresis is an electrochemical method which can be utilized to study
ion specific interactions. Neutral molecules, which are used as a markers, should not
move under influence of electrical field. However, upon solvation in a salt solution, they
do. lons bind a solute with different strength and this difference leads to local excess
or depletion of a charge. This non-isotropic distribution of ions around a solute leads
to acceleration of the neutral molecule. In present study we have focused on the
simplest substance with an amide bond (formamide) and its analogues. By means of
molecular dynamic simulations we investigated local structure of two different salts —
NaCl and CaClz around the solutes. These finding are then presented in terms of
experimentally measurable quantity — electrophoretic mobility and compared to
experimental results.



Capillary condensation in slit pores:
novel Kelvin-like equation and density functional theory

Autor: Bc. Martin Pospisil

Rocnik: M2

Ustav: Ustav fyzikalni chemie

Skolitel: Mgr. Alexandr Malijevsky, Ph.D.

Study of fluid phase equilibria in confining geometries such as micro- and nanoscopic
pores is important both from fundamental as well as applied perspective.
Understanding of the fluid behavior in nanopores is vital for design of microdevices in
modern nanotechnologies.

The aim of our work is to extend the well-known Kelvin equation for the phase
equilibrium inside infinite pores to finite and indeed microscopic dimensions. The
proposed equation describes the phase equilibrium in the slit-like pores of planar
geometries which is applicable both below and above the wetting temperature of the
corresponding planar wall.

The analytic predictions were tested against the numerical results obtained from a
(classical) density functional theory. The comparison reveals a good quantitative
agreement between the two approaches.
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Priprava lékovych forem pomoci nanomleti

Autor: Mosir Aboeldahab

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. Soé$ Miroslav, Ph.D.

Velka skupina léCiv jsou molekuly, které maji malou rozpustnost ve vodé, z eho plyne jejich
nizka dostupnost v lidském téle. Uginnym zpGsobem na zvySeni této biodostupnosti je
zmens3eni velikosti Castic IéCiva. Cilem této prace byla pfiprava nano&astic metodou top-down
pomoci technologie mokrého mleti ve vibracnim mlynu. Studovana byla u€innost vibracniho
mlynu pfi riznych podminkach mleti, jako je frekvence vibraci mlynu, velikost pouzitych kuli¢ek
a koncentrace surfaktantu. Ziskané distribuce velikosti ¢astic byly charakterizovany pomoci
statického a dynamického rozptylu svétla jako i méfeni elektroforetické mobility. Ziskana data
potvrzuji moznost pouziti metody nanomleti pfi pfipravé nanocastic 1éCiva o velikosti pod 1
mikron s dobrou stabilitou.

Fluidni systémy pro elektrochemickou charakterizaci
nanostrukturovanych materialu

Autor: Jakub Fiala

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Zdené&k Slouka, Ph.D.

V této praci je popsan navrh a konstrukce fluidniho zafizeni schopného charakterizovat
elektricky vodivé nanostrukturované materidly syntetizované v ,bulku“. Méfeni
elektrochemickych vlastnosti téchto material(l se v sou¢asnosti omezuje na slisované tablety,
pfitemz vysledky méfeni nelze spolehlivé vyhodnotit. UZiti fluidniho zafizeni dovoluje
elektrochemicky charakterizovat nanostrukturované materialy ve formé loze vytvofeného na
podpurném filtru. Toto uspofadani umozniuje plné vyuzit velkého mezifazového povrchu
nanostrukturovanych materiald napfiklad k adsorbci latek pfitomnych v okolni tekuting.
V souCasné dobé se zabyvame elektrochemickou charakterizaci nanostrukturovanych
vodivych polymerd na bazi polypyrolu. Tento systém bude v budoucnu pouzit ke studiu
interakci  biomolekul jako protein nebo nukleovych kyselin s rdznymi typy
nanostrukturovanych materialll (vodivé polymery, grafen, zlaté nanocCastice a podobné)
s cilem vytvofit nové biosenzory pro dané molekuly kompatibilni s technologiemi lab-on-a-chip
systému.



Liposome poly-L-lysine SPIONs complexes for active

release
Autor: Jan Ha8a
Rocnik: B3
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek PhD.

Liposomes are spherical hollow particles formed by a phospholipid bilayer. Their structure
enables encapsulating many kinds of water-soluble substances, which can be released by
several mechanisms such as temperature or osmotic pulses. The use of liposomes faces
several obstacles such as stability under varying external conditions, effectivity of the
preparation methods, encapsulation efficiency and suitability of release mechanism for a
particular use. This work investigates the possibilities to synthesize electrostatically stabilised
liposome/iron oxide nanoparticle complexes that are able to release the encapsulated content
by magnetic induction and should be stable under physiologically relevant conditions. This
paper studies negatively charged dipalmitoylphosphatidylglycerol (DPPG) and cholesterol
(Chol) liposomes along with iron oxide nanoparticles (SPIONS) in interaction with positively
charged poly-L-lysine (PLL). This system shows a good promise of synthesizing functional
complexes as poly-L-lysine has been proven for liposome stabilisation and SPIONs
stabilisation as well. The most important factor of controlled synthesis of hetero-complexes
with a defined size appears to be the charge ratio between each constituent element of the
complex. Therefore, the PLL SPION interaction and liposome PLL interaction had been studied
separately, before studying complexes of all three.

Vanadova redoxni pruto¢na baterie: studie membran a
vyvoj monitorovaciho systému

Autor: Jifi Charvat

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Pocedi¢ Jaromir, Ph.D.

Vysoky podil elektfiny z nestabilnich obnovitelnych zdroju v energetickém mixu je silné
motivujicim faktorem vyvoje novych stacionarnich ulozist energie. Vanadova redoxni pruto¢na
baterie (VRFB) se jevi jako idedlni stacionarni ulozisté diky snadno modifikovatelné kapacité,
dlouhodobé Zivotnosti a vysoké ucinnosti. Cilem této prace je rozsahla optimalizagni studie,
vedouci k vybéru vhodné iontové vyménné membrany, ktera by zasadnim zplisobem mohla
snizit cenu technologie VRFB. Hlavni pouzitou metodou je méfeni permeace iontd VO2+ skrz
membranu a tato permeace charakterizuje samovybijeni baterie, které snizuje ucinnost.
DalSim cilem prace je vyvoj monitorovaciho systému VRFB umoZnujiciho charakterizovat stav
nabiti baterie na zakladé analyzy elektrolytu pomoci konduktometrie, spektrofotometrie a
méfeni Nernstova potencialu. Vysledky této prace ukazuji vliv tloustky a ekvivalentni
hmotnosti membrany na selektivitu membrany. Na zakladé méfeni byly vybrany rGzné
komer¢ni membrany vhodné pro dalSi testovani. Také se podafilo vyvinout monitorovaci
systém, ktery byl ovéfen méFenim modelovych nabijecich/vybijecich cykli v laboratornim
¢lanku s Cistymi elektrolyty. Tyto vysledky budou vyuZity pro kalibraci monitorovaciho systému.
Systém bude instalovan ve vyvijené baterii o vykonu 2 kW a kapacité 10 kWh.



Elektrochemicka charakterizace jednotlivych iontove-
vymeénnych castic

Autor: Lukas Chroust

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Hlavni funkéni slozkou heterogennich iontové-vyménnych membran Siroce vyuzivanych
v elektroseparaénich procesech jsou rozemleté iontové vymeénné c&astice. V této praci se
zabyvame vyvojem technik umoznujicich méfeni elektrochemickych a elektrokinetickych
vlastnosti jednotlivych iontové-vyménnych ¢astic. Pfevazna Cast prezentované prace je
vénovana vyvoji a optimalizaci vyrobnich technik, které umoznuji zkonstruovat potiebny
experimentalni systém pro charakterizaci iontové-vyménnych €astic, napf. silikonova formicka
na zapouzdreni Castic akrylatem tak, aby stale umoznovaly iontovou vyménu. Dale byl
vytvofen vlastni méfici systém, do kterého se takto pfipravené jednocCasticové membrany
upevni a lze je sledovat pod fluorescenénim mikroskopem. Byla téz ziskana prvni
experimentalni data. Z téchto ¢astic budeme pozdéji vytvaret nejrliznéjsi prostorové struktury
(heterogenni membrany s vhodné zvolenou geometrii ¢astic) s cilem pochopit vliv
prostorového uspofadani ¢astic na chovani membran v elektrickém poli. Ziskané poznatky se
ve finalni fazi projektu vyuZiji k navrhu zafizeni pro point-of-care diagnostiku.

Studium kolektivniho chovani kapek dekanolu pomoci
robota Evobot

Autor: Bc. Petra Janska

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, PhD.

,Uméla biologie“ je védni obor zabyvajici se studiem nezivych systémd, které se chovaji jako
Zivé. Nedavno bylo zjisténo, Zze organické kapky maji podobné vilastnosti jako Zivé buriky,
mohou se napf. fizené délit &i spojovat nebo se pohybovat chemotakticky v koncentraénich
gradientech. NaSe laboratof se zaméfuje na studium chovani dekanolovych kapek v prostfedi
dekanoatu sodného. Bylo ukazano, ze kapky dekanolu jsou schopné nasledovat pfidavky soli
¢i hydroxidu, podobné jako se zZivé burnky pohybuji v koncentraénich gradientech. Dosud byly
zkoumany jednotlivé kapky, pfedlozena prace si vSak klade za cil studovat populaci kapek. V
pfirodé se mnohobunécné organismy skladaji z vétSiho poctu bunék, které jsou jednotlivé
specializované a vzajemné mezi sebou spolupracuji. Mnoho biologickych systéml, jako jsou
kolonie bakterii i fas, ma tzv. kolektivni chovani, kdy jsou jednotlivé buriky ve vzajemnych
vazbach a dohromady vytvafi celek, ktery vystupuje jako samostatné fizeny objekt. | v pfipadé
kapek byly pozorovany jevy podobné chovani populace bunék. Experimenty s kapkami jsou
obvykle provadény manualné a kapky dekanolu jsou pipetovany. Bude ukazano, jak Ize ke
zjednodus$eni provadéni experimentld vyuzit robota Evobot - robotickou platformu zaloZzenou
na systému open-source.



Kontrolované usporadavani zlatych nanocastic
do nanokomplexu

Autor: Bc. Martina Jezkova

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Miroslav Soés, Ph.D.

Zlatu je vénovana velka pozornost jiz po tisicileti, kdy bylo a je vyuzivano jako material nejen
v makroskopické podobé, ale i v podobé& mikro- a nanoskopické. Se sou¢asnym rozvojem
nanotechnologii se pozornost upina pfimo na nanoCastice zlata, které nabizeji Sirokou skalu
moznych aplikaci odvijejicich se pfedevsim od plasmonové rezonance, ktera je pro kovové
Castice typicka. Pomoci zarode¢né-rustové metody byly syntetizovany nanotyCinky zlata, dale
pak kulové nanocastice, které byly samouspofadany emulzni metodou do dutych kulovitych
mikroskopickych utvar. Castice a z nich vytvofené agregaty byly charakterizovany pomoci
DLS, TEM, SEM a UV-VIS spekiroskopie. Tyto nové superstruktury mohou byt dale
usporadavany do veétSich celkl, povrchové modifikovany navazanim proteinl, nukleovych
kyselin, syntetickych polymer( apod. V lidském organismu mohou cilené dorucovat I1éCiva,
najit uplatnéni ve fototermalni terapii a v neposledni fadé také jako biosenzory. Diky
zminovanym vlastnostem maji velky aplikaéni potencial v oblasti theranostiky. Mimo
biomedicinské zaméfeni by pak mohly byt zlaté agregaty vyuzity napfiklad v oblasti
fotovoltaiky.

Odhad doby havarijniho uniku CNG z osobniho automobilu

Autor: Bc. Nicola Susanne Kubeckova
Roc¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Stlaceny zemni plyn (CNG - Compressed Natural Gas) se stava v souasné dobé velmi
oblibenym alternativnim palivem pro osobni automobily. Otazkou stale zistava bezpecnost
CNG vozidel a mozny unik plynu pfi havarii nebo technickém selhani. Hlavnim problémem je
téZzko predikovatelny prabéh havarijniho uniku CNG z nadoby, a to zna¢né komplikuje praci
zasahovym jednotkam. V osobnich automobilech je zemni plyn uchovavan v jednom nebo vice
zasobnicich, ze kterych je plyn nasledné veden vysokotlakym potrubim k motorovému
prostoru. Kazda z tlakovych lahvi ma multifunk&ni uzaviraci ventil s tepelnou pojistkou, ktera
zabranuje destrukci nadrze v disledku vzrustajiciho tlaku uvnitf nadoby viivem teploty okoli.
Po prekroCeni dané teploty (110 °C) dochazi k roztaveni materialu uvnitf pojistky, a tim
k uvolnéni bezpecnostnich otvorl, coz dovoli plynu unikat ven z nadoby. Pfispévek je zaméfen
na odhad doby uniku CNG z tlakové nadoby za pouziti klasické teorie vytoku realnych plynu
ze zasobnikd malym otvorem. Dale se zabyva modelovanim teplotniho pole vné a uvnitf
nadoby pomoci pocitatové dynamiky tekutin (CFD). Vysledky jsou porovnany s
experimentalnimi daty naméfenymi bé&hem velkorozmérovych zkousSek pozardG CNG
automobilt v Ralsku v roce 2014.



Magneto-fluorescenc¢ni kompozity na bazi glukanovych

mikrogastic
Autor: Peter Sevéenko
Rocnik: B3
Ustav: Ustav chemickeého inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D

Alternativou k syntetické pripravé mikro¢astic pro enkapsulaci a fizené uvolfiovani ucinnych
latek je izolace vhodnych mikro&astic z pfirodnich zdroji a jejich nasledna modifikace, ktera
doda materialu dalsi funkce a zvy3i jeho atraktivitu pro nasledné vyuziti. Cilem pfedloZené
prace je priprava a charakterizace kompozitnich magnetickych glukanovych mikrocastic
obsahuijicich lipidové kompartmenty pro fizené vylu¢ovani ucinné latky ,na dalkoveé ovladani*
pomoci radiofrekvenéniho ohfevu. Glukanové mikro€astice byly ziskané sérii izolaénich kroku
z kvasinek. Uvnitf glukanovych mikrocastic byli vytvofeny lipidové kompartmenty obsahujici
karboxyfluorescein. Takto vytvofenym d&asticim byly pomoci rlznych metod udéleny
magnetickée vlastnosti, ve snaze o dosaZeni ohfevu pomoci vysokofrekvenéniho magnetického
pole a nasledného vylouceni enkapsulované latky do okoli. Pomoci UV-Vis spektrometrie byl
ucen obsah oxidl zeleza v Casticich. Nasledné byla pomoci statického rozptylu svétla
sledovana distribuce velikosti ¢astic, ktera byla porovnana s mikroskopii a aglomeraty byli dale
studovany pomoci metody SEM. Uginnost radio-frekvenéniho ohfevu byla vyhodnocena
pomoci méfeni zmény teploty suspenze pfipravenych &astic v puffru a rychlost uvolfiovani
obsahu byla méfena pomoci fluorescenéni spektrometrie.

Condutivity during emulsion copolymerization as a tool
for determination of polymer particle size

Autor: Lukas Tomanik

Ro¢nik: B2

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymer latexes produced by emulsion polymerization are widely used in paintings, adhesives
and coatings. Real time optimisation of their production processes is a great challenge and it
can become to be a significant benefit for current polymerization industry. We suggest a probe
for conductivity measurements as a suitable on-line sensor, which might enable the on-line
optimisation. Firstly, we determined with several measurements the percentage of present
polymer phase in the latex. Then, we studied the dependency of the sample conductivity with
respect to the fraction of organic phase in the emulsion, which is closely related to the amount
of dissolved monomer inside the particles. Another point of our interest was the influence of
temperature on conductivity, so the probe can be used at various temperature conditions. Our
results suggest that conductivity probes are suitable as a cheap sensor for measuring average
particle size in the latex and to determine the amount of dissolved monomer inside polymer
particles. This approach will be used to improve several optimisation methods.
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Preparation of spherical multi-crystals for controlled
particle dissolution

Autor: Martin Kalny

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Ale$§ Zadrazil, PhD.

Crystallization is one of the most important processes in pharmaceutical industry, as it
determines the size distribution of produced crystals and therefore downstream processing
properties (e.g. flow-ability, compressibility). However, most crystalline active pharmaceutical
ingredients (APIs) prepared by standard crystallization processes have poor properties and
have to go through various energy-intensive operations such as comminution, milling, sieving
and granulation, before being tableted. Alternative approach is to produce spherical crystal
agglomerates (SAs), which have improved downstream processing properties, bioavailability
and can also be directly compressed into tablets. In the presented work, we demonstrate a
microfluidic-based method using extractive crystallization for producing monodisperse SAs
with better dissolution rate. We also demonstrate use of this method for producing single
crystals and composite particles with potential use in the pharmaceutical engineering. The
effect of extraction rate and droplet size on the morphology of the SAs was studied.
Characterization of the produced particles was done by optical microscopy, scanning electron
microscopy (SEM) and x-ray micro-tomography. Release kinetics of the produced SAs were
measured by conductimetry and compared to that of single crystals, in order to demonstrate
their improved bioavailability.

Elektrokineticka separace biomolekul pro point-of-care

diagnostiku
Autor: Dominik Kralik
RocCnik: B3
Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Glukézové nebo téhotenské testy jsou typické priklady systému, které muzeme zaradit do
skupiny tzv. ,point-of-care“ diagnostickych &i screeningovych testu. S pfichodem mikrofluidiky
jako inZenyrského a technického nastroje pro manipulaci s biologickymi vzorky nastal v této
oblasti bouflivy rozvoj s cilem vyvinout testy na v€asnou a rychlou detekci celé fady nemoci,
jako napf. rakoviny, nemoci tfetiho svéta a podobné. Tyto vétSinou mikrofluidni aparaty pracuji
tak, Ze separuji vzorky krve, moci Ci dalSich tekutin a detekuji né&jakou latku €i molekulu
zodpovédnou napfiklad za vznik nemoci. V této praci vyvijime elektrokineticky mikrofluidni
separator, ktery vyuZiva vlastnosti iontové-vyménnych membran a jejich chovani v elektrickém
poli a dale skuteCnosti, Ze biomolekuly jsou molekuly nesouci elektricky naboj. V sou€asné
dobé se vénujeme optimalizaci podminek elektrokinetické separace, kdy misto skutecnych
biomolekul vyuzZivame fluorescenénich nebo absorp&nich barviv & nabitych barviv
(fluorescein, kongo Cerven a bromkresolova zeleri). V pfispévku bude stru¢né piedstaven
princip elektrokinetického separatoru, jeho vyroba a experimentalni vysledky dosazené
S pouzitymi barvivy.



Towards understanding of electrokinetic behavior of ion-
exchange membranes

Autor: Nazerke Kurospayeva
Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Zdenék Slouka, Ph.D.

Heterogeneous ion exchange membranes are widely used in electroseparation processes 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
in/in the membrane and the mobile ions in the electrolytes. When connected in DC electrical
field, these membranes exhibit very interesting electrokinetic behavior. This electrokinetic
behavior and its relation to the composition of these membranes are the main subjects of our
research. We developed an experimental system that allows measurement of basic
electrochemical characteristics of these membranes and at the same time optical and
fluorescent observation of processes occurring in the adjacent electrolyte layers. The system
is designed in such a way that the membranes can be first characterized with micro X-ray
computed tomography or energy dispersive X-ray spectroscopy. Finding the links between the
structure and the exhibited behavior is the main motivation of our work. The knowledge of this
research will later be used for designing novel biosensors for point-of-care diagnostics that are
based on the effects of biomolecules on the electrokinetics displayed by these membranes.

Vyvoj systému davkovani paliva pro zinko-vzduchovy
palivovy €lanek

Autor: Ondrej Libansky

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jaromir Pocedic, Ph.D.

Vyznam mobilnich i stacionarnich ulozist elektrické energie v dnesni dobé roste a nejinak tomu
bude i v blizké budoucnosti. Konvenénim feSenim vyuzivajici sekundarni baterie zacinaji
konkurovat palivové clanky. Nejvétsi usili bylo prozatim vénovano konstrukci vodikového
palivového &lanku, jehoz vétSimu rozSifeni brani vysoké vyrobni naklady a vysoka energeticka
naro¢nost vyroby vodiku. Pfimym konkurentem vodikové technologie jsou palivové &lanky
zinek-vzduch, které pouzivaji zinek jako palivo, protoZe je levny, netoxicky a dobfe
recyklovatelny. Nedilnou souéasti komercniho fedeni zinko-vzduchovych palivovych ¢lanku je
systém davkovani paliva. Dokonce i pfi laboratornim vyvoji téchto ¢lankl je tfeba Cerpat
zinkovou suspenzi do Clanku fizené, aby nedochazelo k ucpavani systému, které maze vést
az k poSkozeni jednotlivych ¢asti. Cilem mé prace byl navrh, konstrukce a ovéreni funk&nosti
systému davkovani paliva umoznujiciho nasledny vyvoj zinko-vzduchovych palivovych €lanku.
S ohledem na mozné budouci zvétSovani méfitka je zakladem vyvijeného feSeni ejektor
vlastni konstrukce, ktery by dovoloval pouziti odstfedivych Cerpadel misto peristaltickych

pump.



Electrospinning of solution of PVDF in DMAc and DMF

Autor: Marek Michalko

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Miroslav Soé$, Ph.D.

Electrospinning is a very robust and easy method for production of materials in the form nano-
fibers. These can be consequently used for production of porous mats, filters, scaffold for
tissue engineering etc. In this work effect of various properties of the polymer (PVDF) - solvent
mixture, such as between viscosity, molecular weight and its concentration, organic solvent
type (DMAc or DMF) and air moisture, on the diameter of the nanofibers will be investigated.
Combination of various techniques will be used to characterize polymer-solvent mixture as well
as produced nanofibers. Obtained data will be used to understand the influence of every
parameters and their combination on the electrospinning process.

Vliv tepelné aktivace a kontaminace elektrolytem na
uhlikovou plst’ pro vanadové redoxni prutocné baterie

Autor: Jindfich Mrlik

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Vanadova redoxni priitoc¢na baterie je slibny systém pro akumulaci velkych mnozstvi elektrické
energie. Ta je realizovana elektrochemickymi reakcemi mezi jednotlivymi oxidacnimi stavy
vanadu (2+ a 3+ na zaporné elektrodé a 4+ a 5+ na elektrodé kladné). Vyznamna ztrata
ucinnosti baterie je zplsobena pomalou kinetikou elektrodovych reakci, ktera se projevuje
vysokym piepétim, které je tfeba piekonavat pfi nabijeni baterie a které sniZuje vnitfni napéti
baterie pfi vybijeni. Elektrody jsou nej¢astéji tvofeny uhlikovou plsti o velkém mérném povrchu.
Pro dosazeni dobré smacivosti plsti vodnymi elektrolyty je nezbytna tepelna uprava, jejiz
uCinek se v8ak pro jednotlivé typy uhlikovych plsti vyrazné liSi. Hlavnim cilem prace bylo
nalezeni optimalnich podminek teplotni upravy plsti s cilem zvysit intenzitu elektrodovych
reakci. Pro elektrochemickou charakterizaci byla navrzena a sestrojena elektrochemicka cela,
ve které byla provadéna cyklovoltametrickd méfeni. Optimalizace podminek teplotni Upravy
plsti umoznila zvy3eni ucinnosti baterie a tedy sniZzeni investiCnich nakladu technologie.
Druhym cilem prace bylo studium kontaminace povrchu vlaken plsti oxidem kfemicitym, ke
kterému dochazi pfi elektrochemické vyrobé vanadového elektrolytu, a moznosti uvedeni plsti
do pocate¢niho stavu.



Vliv obsahu platinovych kovu na G¢innost adsorpce a
redukce NOyx v automobilovém katalyzatoru

Autor: Rudolf Pedinka

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

V soucasnosti je kladen stale vétSi diraz na kvalitu Zivotniho prostfedi, tudiz i na kvalitu
ovzduSi. V Evropské unii je pro automobily platny systém emisnich norem EURO, v jejichz
ramci jsou limity Skodlivin postupné& snizovany. Proto je tfeba nadale vyvijet nové uCinnéjsi
technologie, které ve znacné mife spoléhaji na vyuziti katalyzatori. Cilem této prace je
porovnat ucinnost adsorpce a redukce oxidd dusiku (NOy) na dvou automobilovych
katalyzatorech stejného typu, které se liSi pouze mnozstvim platinovych kovl obsazenych
v aktivni vrstvé. Porovnavanymi vzorky byly primyslové automobilové katalyzatory
s ukladanim NOx (NSRC). Tento typ katalyzatoru je pouzivan pro motory spalujici pfevazné
chudou smés (s pfebytkem kysliku), napfiklad pro vznétové (dieselové) motory. Katalyzator
pracuje na principu periodické adsorpce NOyx béhem delSi (nékolikaminutové) chudé faze a
jejich nasledné redukce béhem kratké (nékolikasekundové) bohaté faze, kdy motor pfechodné
spaluje smés s prebytkem paliva. Méfeni bylo provadéno na laboratorni aparatufe fFizené
pocitatem. Vzorek katalyzatoru byl ulozen ve vytapéném prutocném reaktoru a vstupni
plynna smés o pozadovaném slozeni byla pfipravovana pomoci regulatort pritoku ze
syntetickych plynG. Vysledky ukazuji mirné vy$$i u€innost katalyzatoru s vétSim obsahem
platinovych kov, tento efekt se vSak projevuje pouze v omezeném rozsahu teplot. Je tedy
patrné, ze prosté navySovani mnozstvi drahych kovu v katalyzatoru nevede k zasadnimu
ZlepsSeni funkce katalyzatoru.

Vyvoj kompozitnich uhlikovych bipolarnich desek pro
vanadové redoxni prutocné baterie

Autor: Martin Pecha

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D.

Vanadova redoxni pruto¢na baterie (VRFB) patfi diky své bezpecnosti, vysoké ucinnosti,
Zivotnosti a variabilité designu mezi perspektivni stacionarni ulozisté elektrické energie.
V sériovém usporadani jsou sousedici ¢lanky VRFB vzajemné oddéleny prostfednictvim
uhlikové bipolarni desky (CBP). Jejimi kliCovymi parametry jsou vysoka elektricka vodivost,
mechanicka odolnost a chemicka stabilita v prostfedi kyselych elektrolyti. Vysoka cena a
omezené rozmeéry komercné dostupnych CBP v sou€asnosti pfedstavuji vyznamnou prekazku
ve vyvoji ucinnych a cenové kompetitivnich VRFB. V této praci je pfedstaven vyvoj a
optimalizace polypropylen-uhlikové kompozitni bipolarni desky. Na zakladé nasSich pozadavku
byly ve spolupraci s TIU Plast, a.s. (Neratovice) pfipraveny desitky CBP s ruznou formou a
obsahem uhlikovych plniv. U pfipravenych vzorkd byly zméfeny hodnoty odport v pficném a
podélném sméru, jez poskytuji komplexni informaci o vodivosti vzorku. Za timto ucelem byly
navrzeny a sestrojeny univerzalni aparatury umozriujici pfesna a reprodukovatelna méreni
odporl. Morfologie pfipravenych desek byla studovana pomoci mikroskopie atomarnich sil,
skenovaci elektronové mikroskopie nebo pocitacové mikrotomografie. Bylo zjisténo, Ze sloZeni
a struktura CBP hraji vyznamnou roli pfi dosazeni pozadovanych vlastnosti.



Studium dynamiky adheze bublin v roztocich neonickych

surfaktantu
Autor: Bc. Jifina Pislova
Rocnik: M1
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basafova

Adheze bubliny na povrch pevné &astice je proces vyuzivany v mnoha pramyslovych
aplikacich. Prikladem mlze byt napfiklad separacni proces oznacovany jako flotace, ktery
vyuziva interakce bublin s ¢asticemi. K separaci dochazi na zakladé rozdilné smacivosti
separovanych latek. Flotace se vyuziva k separaci uhli, mineralnich rud, ale nové i k separaci
smési plastickych hmot. Nejdulezitéjsi Casti celého procesu je adheze bubliny na ¢astici, ktera
je vyznamné ovlivnéna pfitomnosti flotaénich €inidel — povrchové aktivnich latek. Tato prace
byla zaméfena na experimentalni studium dynamiky adheze bubliny v roztocich neionickych
surfaktantu, jejichz hydrofilni ¢ast nenese zadny naboj a hydrofobni ¢ast je obvykle tvofena
dlouhym uhlovodikovym fetézcem. Pomoci vysokorychlostni kamery byla snimana adheze
bublin pfi adhezi v roztocich o rdznych koncentracich a rovnéz bylo méfeno dynamické
povrchové napéti a dynamické smaceni. Bylo zjiSténo, ze jako flotacni ¢inidla nejlépe vyhovuji
surfaktanty s jednoduchou strukturou a kratkym hydrofobnim fetézcem (terpineol). Naopak
v roztocich polyetylen glykol etherd dochazi k pomalému zachyceni bubliny a bublina je
nestabilni.

Elektrochemicka charakterizace vicefazovych toku
v mikrofluidnich zarizenich s protilehlymi elektrodami

Autor: Petr Polezhaev, Bc.

Roénik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jifi Lindner, Ph.D.

Prace se zabyva elektrochemickou charakterizaci (méfenim impedance) jednofazovych
(deionizovana voda, roztoky KCI) a vicefazovych tokl (segmentovany tok kerosin/voda,
kerosin/roztok KCI) v mikrofluidnim zafizeni z PMMA s protilehlymi elektrodami. Protilehlé
usporadani elektrod pfinasi efektivn&jsi méfeni elektrochemickych veli€in v mikrozafizeni diky
zcela jinému rozlozeni elektrického pole nez u planarnich uspofadani. V teoretické Casti prace
je uveden popis detekénich metod v mikrofluidnich zafizenich, zejména metod vyuzivajicich
pole stejnosmérného &i stfidavého proudu. Dale je uveden popis dvoufazového toku (Taylorav
tok, segmentovany tok) a jeho aplikace v bunééné biologii, biochemii, chemické analyze a
analyze potravin, proteomice atd. U charakterizace jednofazovych tokl se zaméfujeme na
méfeni odporu (impedance) v zavislosti na Case, pratoku, koncentraci KCI, frekvenci a
amplitudé stfidavého proudu. U charakterizace segmentovaného (dvoufazového) toku se
zaméfujeme na zmény odporu (impedance) s asem a ménici se koncentraci roztoku KCI,
zmény oproti hodnotdm jednofazovych tokl a vypocet velikosti segmentl z prabé&hu ¢asovych
zavislosti odporu ¢i impedance a znalosti pritoku a prifezu mikrokanalku.



Studium fluktuaci pH glukézového senzoru

Autor: Bc. Ksenia Ponomareva
Roénik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Lenka Schreiberova, CSc.

Cilem projektu je studium fluktuaci signalu glukézového senzoru, ktery hladinu glukdézy méfi
skrze hodnotu pH diky enzymatické oxidaci glukézy v pfitomnosti enzymu glukézaoxidazy
(GOx) a dvou substratt — kysliku a ferrikyanidu in vitro v michaném pratoéném reaktoru, ktery
simuluje in vivo podminky okoli GOx senzoru na bazi ferrikyanidu v pfipadé zvySené hladiny
cukru v disledku diabetu. Vysledky experimentl ukazaly, Ze tento reakCni systém vlivem
substratové kompetice mezi ferrikyanidem a kyslikem vykazuje fluktuace, pfeskoky z jednoho
oscilacniho rezimu na druhy, bistabilitu a kvazi-periodické oscilace zpUusobené excitabilitou,
tzn. malé mechanické vzruchy zplsobené peristaltickym Cerpadlem vyvolavaji v systému
velkou chemickou odezvu v podobé hodnot pH. V systému in vivo by implantovany elektrodovy
systém podobné reagoval na pulsy zpusobené srdcem, coz by vedlo k faleSnym udajum o
hladiné glukézy v krvi. Utlumit fluktuace hodnot pH se podafilo pouZitim vy3Si koncentrace
ferrikyanidu a vy$Si koncentrace enzymu GOx. Pfedpokladame, Ze nastaveni parametrd mimo
ramce parametrického prostoru odpovidajici excitabilité umozni pouZiti tohoto systému pro
spolehlivé stanoveni obsahu cukru v krvi na implantovanych senzorech.
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Microfluidic preparation of double emulsion for droplet-
based polymerase chain reaction

Autor: Juraj Petrik
Rocnik: B3
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitelia: Ing. Ale§ Zadrazil, PhD.

The aim of this work is to prepare stable system designed for remotely controlled polymerase
chain reaction (PCR). PCR amplifies specific sequences of DNA by repeating a cycle of
different temperatures and it is one of the most ubiquitous research tools in many fields such
as biotechnology, medicine or forensic science. There is a growing need for methods that can
handle smaller sample volumes, and that could operate in other environments than the heated
chamber of the thermocycler. A novel method of carrying out PCR in micro-droplets is explored
in this work. To obtain a remote control over the system, iron oxide nanoparticles (NPs) are
used as they can be navigated to targeted location by applying magnetic field and increase
local temperature by radio-frequency heating. Since the presence of the NPs may have a
negative effect on PCR via the adsorption of crucial reaction components, a proposed system
was designed as a double emulsion water-in-oil-in-water (w/o/w), prepared in a microfluidic
device. The inner water phase, containing PCR buffer, is separated from the oil phase with
dispersed hydrophobic NPs (~20 nm). In the first step, the thermal stability of double emulsion,
exposed to different temperatures, is tested by measuring the release of an encapsulated
model substance of vitamin B12 (UV/vis spectrophotometry).

Manipulation with nanoscale objects using
microelectrode array

Autor: Ivana Pivarnikova

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Electric field is a widely used tool for the manipulation with micro- and nano- scale objects
(particles and cells). Up to date, the motion of the objects was achieved by applying electric
potential between a pair of electrodes, but the total number of electrodes used was relatively
small. Here we present a microelectrode array (128x128 electrodes) for the particle
manipulation in a way that was not possible before. As nano-objects, 100 nm small hollow
particles liposomes with phospholipid bilayer were used. In order to enable manipulation with
liposomes in the electric field, negatively charged DPPG liposomes with encapsulated
fluorescence dye were synthesized. The electro-migration in the electric field was tested in a
cell equipped with two gold-plated copper electrodes. The confocal microscopy was used to
monitor the accumulation of liposomes on the positive electrode. When the polarity of
electrodes was reversed, the migration of liposomes away from the electrode was observed.
The microelectrode array was used to create a time-dependent 2D electric field. A pattern of
negative electrodes in the shape of a rectangle with a square of positive electrodes in its centre
was encoded. The negatively charged liposomes were pushed towards the positive centre.
This has led to the local increase of the concentration around the positive electrode.



Priprava strukturovanych mikrocastic pomoci
mikrofluidnich Cipu

Autor: Zuzana Ruberova

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

PFiprava chemickych robotu jakozto distributort [éCiv je nadéjnym cilem pro aplikaci v Iékarské
praxi. Jedna se o mikroskopické, synteticky vyrobené mikro¢astice, které jsou schopny pohiltit
aktivni latku, uchovat ji poZzadovanou dobu a na zakladé zmény prostiedi (teploty) ji vypustit
do daného mista (organu). Pomoci mikrofluidiky se nam podafilo tyto ¢astice vyrobit a zmensit
tak, aby jejich velikost dosahovala velikosti Cervenych krvinek (do 10 ym), nebot’ se jedna o
zasadni pozadavek pfi intravenosnim podani |éka. Castice byly pfipraveny pomoci
mikrofluidniho &ipu, vybérem vhodného poméru disperzni a dvou kontinualnich fazi. Disperzni
faze obsahuje roztok alginatu (pfirodni polymer, schopnost pfemény na hydrogel), zelezné
mikro¢astice (magneticke vlastnosti, moznost radiofrekvenéniho ohfevu) a liposomy (schopné
enkapsulovat aktivni latku, pfi zvySeni teploty ji vypustit). Kontinualni faze jsou olejové, z nichz
jedna obsahuje vapenaté ionty zplsobujici gelaci alginatu a tim tvorbu €astic. Vysledkem
prace jsou Castice v poZzadované velikosti (do 10 um) a tvaru (kulaté).

Experimentalni studium zkratovych proudu ve
viceélankové vanadové pruto¢éné baterii

Autor: Milan Solik

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jaromir Pocedic, Ph.D.

Soucasnym trendem v energetickém managementu jsou chytré pfenosové soustavy. Nutnosti
pro budovani lokalnich siti jsou uc€inna a levna stacionarni ulozisté energie. Stacionarni
ulozisté energie Ize téZ pouzit pro stabilizaci dodavek elektfiny z obnovitelnych zdroji a tim
umoznit rozSifeni jejich instalované kapacity. Vanadova redoxni prato¢na baterie (VRFB) je
slibnym kandidatem pro stacionarni uloZisté elektrické energie. Mezi pfednosti této technologie
patfi vysoka ucinnost cyklu, nezavislost kapacity na vykonu baterie a odolnost vic&i vzajemné
intoxikaci elektrolytd. Jednim z problému branicich masivnéjSimu uplatnéni pritoénych baterii
jsou zkratové proudy, které teCou mezi jednotlivymi €lanky v baterii. Tyto nezadouci proudy
snizuji Coulombickou ucinnost baterie a mohou dokonce nevratné poSkodit nékteré
komponenty. Soudasti zvétSovani méfitka systému je proto rovnéz optimalizace navrhu
bateriového svazku vedouci k minimalizaci zkratovych prouda.

V této praci byly experimentalné zkoumany zkratové proudy v laboratorni tficlankové baterii
s variabilnim designem rozvadé&e elektrolytu a ménitelnym ohmickym odporem mezi
jednotlivymi €lanky. Cilem bylo prozkoumat vliv proudového zatizeni VRFB na vznik a velikost
zkratovych proudu.



Vyvoj programu pro méreni kLa ve fermentorech

Autor: Bc. Jan Smidrkal

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Fermentory, aerované mechanicky michané tanky, patfi mezi ¢asto pouzivané pramyslové
aparaty. Jednou z dulezitych transportnich charakteristik popisujici fermentory je objemovy
koeficient prfestupu hmoty kia. V ramci modernizace pfistrojového vybaveni na laboratornim
fermentoru bylo tfeba vytvofit novy program pro fizeni procesu a sbér dat. K vytvoreni
programu bylo pouzito prostiedi LabVIEW, které vyuziva graficky programovaci jazyk.
Programovani probiha pomoci vkladani a propojovani jednotlivych blokld. Pozadovany
program ma slouZit k méfeni a zapisovani analogovych signalu z kyslikovych sond a tlakoméru
a k zobrazeni jejich Casového pribéhu. Program vysila digitalni signaly k ovladani
solenoidovych ventill a instrukce pro obsluhu k dal§im zasah(im do technologie. Soucasti
vytvofeného programu je i jeho jasné ovladani s barevnymi kontrolkami a indikatory.
Funkénost programu byla ovéfena na testovacich experimentech ve viskozni vsadce a
porovnana s dfive ziskanymi vysledky kia. Do budoucna bude program pouzit pro méfeni k.a
ve dvoufazovych viskdznich systémech kapalina-plyn a takeé v tfifazovych systémech kapalina-
plyn-pevna faze.

Size and shape characterization of active pharmaceutical

ingredient
Autor: Ondrej Srom
Ro¢nik: B3
Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Miroslav Soé$ Ph.D.

Analysing API (active pharmaceutical ingredient) characteristics such as particle size
distribution and shape properties are very important for efficiency of the production proces.
Attributes mentioned have strong influence on drug releasing characteristics. In my work, API’s
properties are obtained by using static light scattering (SLS), optical microscopy and scanning
electron microscopy (SEM) techniques. The main reason of using more techniques is the
ambiguous character of SLS data obtained, since they are strongly dependent on the particle
shape. Nevertheless, the SLS technique is in comparison with SEM and optical analysis
substantially faster and also analysing enormous number of particles, ensuring its statistical
sufficiency. Therefore, understanding of SLS data interpretation is of great importance. In this
work, the SLS measuring technique (together with SEM and optical analysis) is used for
investigation of drug dissolution process.



Transportni omezeni ve vicevrstvych automobilovych

katalyzatorech
Autor: Jifi Stérba
Roc":nl'k: 33
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Petr Ko¢i, PhD.

Za ucCelem sniZzeni mnozstvi emisi spalovacich motora jsou do vyfukového potrubi zafazeny
automobilové katalyzatory, které zajistuji snizovani obsahu oxidl dusiku (NO,), oxidu
uhelnatého a uhlovodikl. Pevné &astice jsou odstranovany filtrem pevnych €astic. Pro splnéni
dnesnich emisnich limit jiz ¢asto nestaci vyuzit pouze jeden typ katalyzatoru, ale je nutné
pouzit nékolik konvertord fazenych sériové za sebou. Toto zvySuje rozméry a vyrobni naklady
celého systému — FeSenim mulze byt naneseni vice aktivnich vrstev na jeden monolit
katalyzatoru, coz mize kromé snizeni prostorovych narokl také zlepSit sdileni tepla.
S rostouci tloustkou poréznich vrstev se vSak muze projevit difizni omezeni transportu plynda,
které snizi celkovou ucinnost katalyzatoru. Tato prace se zaméfuje na experimentalni
zkoumani tohoto omezeni ve vicevrstvych katalyzatorech. Byly porovnany dvé sady vzorkl
katalyzator( — na prvni byla nanesena pouze aktivni vrstva katalyzatoru LNT, na kterém jsou
opakované adsorbovany a redukovany NO,. Na druhé sadé byla stejna aktivni vrstva pfekryta
vrstvou inertni a byl studovan vliv transportniho omezeni zplsobeného touto inertni vrstvou
na funkci katalyzatoru LNT, a to jak na oxidaci CO a uhlovodik(, tak na adsorpci a redukci
NO..

Porovnani méreni koeficientu prestupu hmoty dynamickou
metodou s pouzitim optické a polarografické kyslikové

sondy
Autor: Bc. Lucie Stikova
Rocnik: M1
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Michal Kodag, Ph.D.

Koeficient pfestupu hmoty je dulezitou charakteristikou déju, pfi kterych dochazi ke sdileni
hmoty - vyjadfuje miru intenzity sdileni hmoty mezi dvéma fazemi. K jeho zjiStovani jsou
pouzivany Kyslikové sondy, jejichz méfeni je porovnavano vtomto experimentu. Opticka
sonda zjiStuje pfitomnost kysliku nepfimo jako dusledek zhaSeni fluorescence fluoroforu.
V soucasné dobe je tato sonda hojné vyuzivana, nebot je snadno pouzitelna a pomérné levna.
Méfeni vSak ukazalo, Ze jeji univerzalnost se projevuje podhodnocenim ki.a naméfenych v
kapaliné. Pro zjistovani k.a v kapaliné se tak jako lepsi varianta ukazuje pouziti polarografické
sondy. Jeji pfiprava mize byt pomérné narocna, citlivost sondy na kyslik je zde ovlivnéna
zejména vybérem vhodné membrany. Nevyhoda pfipravy je vSak vykompenzovana dobrymi
vysledky.



Vliv surfaktantl na adresovani olejovych kapek

Autor: Bc. Jakub Tucek

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. Michal P¥ibyl, PhD.

Prostorové adresovani kapek v mikrofluidnich Cipech muze byt efektivné pouzito pro syntézu
chemickych latek v malych objemech nebo v biomedicinské praxi k separaci bilkovin,
nukleovych kyselin €i jinych biomolekul. Tato prace je zaméfena na adresovani olejovych
kapek v pfitomnosti pfedevsim ionogennich surfaktantll pomoci elektrického pole. Surfaktanty
jsou obvykle organické nesoumérné molekuly s amfifilnim charakterem. Amfifilni charakter je
dan chemickym slozenim téchto molekul, které se skladaji z hydrofilni polarni ¢asti (hlavicka)
a z nepolarni hydrofobni skupiny (ocasek). Ve vodé rozpusténé surfaktanty se tedy snadno
adsorbuji na fazovych rozhranich typu plyn-voda, olej-voda a podobnych. Na fazovém rozhrani
dochazi k orientaci hydrofobni ¢asti surfaktantu do plynné (olejové) faze, zatimco hydrofilni
hlavicka zUstava ve fazi vodné. V ramci prace je zkouman vliv ionickych a neionickych
surfaktantd na pohyb olejové kapky v koncentraénim gradientu surfaktantl a dale
v elektrickém poli. Pfitomnost surfaktantll na mezifazovém rozhrani maze ovlivnit polaritu a
velikost povrchového naboje olejové kapky v zavislosti na pouZitém surfaktantu. Podafilo se
charakterizovat pusobeni koncentracniho gradientu rdznych surfaktantd na pohyb olejové
kapky, ktery je zalozen na Marangoniho efektu. Dal§i experimentalni studie zaméfena na vliv
elektrického pole k adresovani olejovych kapek v pfitomnosti surfaktantl ukazala, ze
Marangoniho efekt ma na pohyb kapek vyrazné vy$Si vliv nez samotné elektrické pole.
Vysledky téchto experimentl spole¢né s jejich diskuzi tvofi hlavni napln této prace.

Studium transportu liposomu pres kozni bariéru

Autor: Jitka Urbankova

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi
Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanu$, Ph.D

Topicka aplikace liposomu ma jiz dlouhou tradici a je vyuzivana jak v dermatologickych tak
kosmetickych pfipravcich. Liposomy maji schopnost zvySit penetraci ucinné latky do hlubsSich
vrstev kuze a cilené smérovat uc¢innou latku do mista terapeutického plsobeni. Mechanismus
tohoto pUsobeni liposomU dosud neni zcela objasnén. Cilem této prace bylo prozkoumat vliv
rizného slozeni, naboje a velikosti liposomU na prunik fluorescenéné znacené latky do kize.
Pro in vitro experimenty byla vyuzita Franzova cela, do které byla vliozena praseci kuze a
aplikovan vzorek fluorescenéné znacenych liposoma. Po 20 hodinové penetraci, byla kize
vyjmuta a dale vyhodnocena pomoci dvou metod: obrazové konfokalni mikroskopie a
kvantifikacni metody tzv. Tape strippingu. Kombinace téchto dvou metod pomohla podhalit
mechanismus Ucinku liposomu na kazi.



Investigation of protein-nanoparticle affinity by advanced
analytical methods

Autor: Otakar Vinklar

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D.

The use of drug delivery systems employing nanoparticle carriers is spreading rapidly. In some
cases, undesirable opsonization of these particles with blood proteins occurs after intravenous
administration which leads to lowering the plasmatic half-life and accumulation of nanoparticles
in Reticulo-Endothelial System.

In this work opsonization is reduced by employing stealth surface modifications e.g. additional
covalently bound poly (ethyleneglycol) (PEG) and poly N-(2-Hydroxypropyl) methacrylamide
(PHPMA) chains with different surface density.

The data from UV spectrometry and sodium dodecyl sulfate - polyacrylamide gel
electrophoresis (SDS-PAGE), which were employed to determine unspecific binding of serum
proteins to the model silica nanoparticles (characterized by Transmission electron microscopy
(TEM) and Fourier transform infrared spectroscopy (FTIR)) in in vitro experiments with blood
serum will be shown and discussed in the presented work.
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AFM characterization of adhesive forces on polyethylene

Autor: Bc. Ale$ Duris

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Adhesive properties of polymers significantly influence the agglomeration of polymer particles,
which occurs as an undesirable effect in the manufacturing process of polyethylene.
Agglomeration poses a big problem in fluidized bed reactors, in which polymers are produced,
since it can cause wall sheeting or plugging of the reactor and consequently lead to the shut-
down of the reactor, which is connected with large economical losses. In this contribution are
the adhesive properties of polyethylene studied using the atomic force microscopy (AFM). The
theory behind the force spectroscopy measurement and the interpretation of results is
discussed. We studied the temperature dependence of the adhesive forces in order to improve
our knowledge of the adhesion mechanism that is related to the sheeting process in industrial
reactors. The polymer-polymer adhesive interaction was studied for the sake of the qualitative
comparison to the interaction between the AFM tip and the polymer. For this purpose, we
produced cantilevers with single attached polymer micro-particle. This allows us to use them
as a probe in AFM measurements to study the adhesive interaction between polyethylene and
various surfaces.

Priprava suspenzi léCivych latek pomoci vysokotlaké
homogenizace

Autor:; Bc. Romana Fojtikova
Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. So68 Miroslav, Ph.D.

V soucCasné dobé se ve farmakoterapii objevuje stéle vice IéCivych latek, které jsou ve vodé
Spatné rozpustné (témeér 40% pouzivanych léCivych latek). Jeden z moznych zplsobl zvySeni
biologické dostupnosti léCivé latky je zmenSeni velikosti &astic, coz vede ke zvySeni
efektivnosti téchto latek a umoznuje jejich parenteralni (injekéni) podani ve formé suspenzi.
Obzvlasté u depotnich forem léCivych latek, tedy u latek s prodlouzenym uvolfiovanim, je
parenteralni podani zasadni pro spravnou aplikaci. V této praci se zaméfujeme na pfipravu
injekCni suspenze latky v depotni formé, ktera je urlena k léEb& neurodegenerativniho
onemocnéni. Pro pfipravu suspenze této latky pouzivame metodu vysokotlaké homogenizace,
ktera umoznuje redukovat velikost Castic pomoci aplikace vysokého tlaku. ZvySovani
aplikovaného tlaku v systému zplsobuje narist smykového napéti, které vede k rozpadu
Castic v turbulentnim toku. V této studii byl zkouman vliv homogenizaéniho tlaku a po¢ate¢niho
slozeni na stabilitu a velikost ¢astic vysledné suspenze. Vlastnosti suspenzi byly nasledné
charakterizovany fadou analytickych metod (DLS, SLS, opticka mikroskopie, SEM, méfeni
kontaktnich uhl). Vysokotlakou homogenizaci jsme ziskali stabilni suspenzi s ¢asticemi o
velikosti kolem 1 ym, coZ ukazuje, Ze tato metoda je vhodna pro medicinské ucely.



Pouziti Voroného diagramu pro modelovani transportu
hmoty a tepla

Autor: Tereza Herinkova, Bc.
Roénik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Zdenék Grof, Ph.D.

Voroného diagram, nebo také Voroného teselace, je matematicky nastroj, ktery pouzivame
pro rozdéleni prostoru pomoci pfedem dané mnoziny bodl. Voroného teselace je vyuzivana
v riznych védeckych odveétvich, napfiklad v biologickych, chemickych ¢&i geografickych
modelech, ale také v pogitadové grafice &i kybernetice. Siroké uplatnéni nachazi i v feseni
riznych geometrickych problému. Koncept diskrétnich elementil DEM (Discrete Element
Method) pGvodné vyvinuty pro granularni systémy se da vyuzit i pro modelovani reakéné-
transportnich déji v systémech, kde dochazi k vyraznym zménam tvaru. Pfikladem takového
déje je vyluCovani farmaceuticky aktivni latky z tablety doprovazené botnanim a nasledné i
kompletnim rozpusténim tablety. Pro modelovani rychlosti transportu pomoci DEM je
problematické uréeni plochy mezi sousednimi elementy. Zde je mozno vyuzit Voroného
teselace Kk vyjadfeni téchto jednotlivych elementd jako Voroného bunék tvofenych
mnohostény. Cilem prace bylo sestrojit program, ktery z diskrétnich elementu (ij. soufadnic
stfedu kouli) provede 3D Voroného teselaci a vypocita plochy mezi sousednimi burikami.

Strateqgie pro zvysSeni konverze skodlivin v automobilovém
katalyzatoru pomoci rizenych oscilaci slozeni vyfukového

plynu
Autor: Bc. Michal Janda
Rocnik: M1
Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Automobilové katalyzatory jsou v dnesni dobé nejrozSifenéjsi technologii pro prfeménu
Skodlivin vychazejicich ze spalovacich motorl osobnich automobild. Toxicky oxid uhelnaty
(CO), zbytky nespalenych uhlovodikd (HC) a oxidy dusiku (NOx) jsou konvertovany na zdravi
neskodnou vodu, oxid uhli€ity a dusik. Se zvySujicimi se naroky na dosahovanou ucinnost
rostou i naklady na vyrobu katalyzatoru. Je tfeba hledat také strategie pro co nejefektivné;jsi
fizeni provozu katalyzatoru, tak aby bylo dosazeno co nejvysSi konverze. Tato experimentalni
prace zaméfuje na zvySovani u€innosti provozu katalyzatoru zejména pfi niZSich teplotach,
odpovidajicich prvnim minutam po startu automobilu. Za takovych podminek jsou katalytické
reakce pomalé a konverze je omezena reakeni kinetikou. Pomoci fizenych oscilaci kysliku ve
vyfukovém plynu Ize dosahnout pfi stejné teploté vySSich konverzi Skodlivin nez v pfipadé
konstantniho slozeni. Vliv amplitudy a periody koncentracnich oscilaci ve vyfukovém plynu na
konverze CO, HC a NOx je zkouman pfi pouziti trojcestného katalyzatoru (TWC) a trojcestného
katalyzatoru se schopnosti adsorbovat oxidy dusiku (TWNSC). Optimalni parametry oscilaci
jsou diskutovany v souvislosti s adsorpcni kapacitou katalytického povrchu.



Development of methodology for the experimental
characterization of electrostatic charging of polymer

powders
Autor: Bc. Simon Jantac
RocCnik: M2
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Charging of objects caused by their mutual friction is called triboelectric charging and is still
poorly understood. Triboelectric charging is responsible for severe industrial problems,
occurring mainly during the production and storage of insulating powders like polyethylene
(PE), flour or drugs. Specifically PE is produced in fluidized-bed reactors, where PE particles
charge due to collisions with the reactor wall and with themselves. Such charged particles can
form wall sheets and choke the reactor. In order to better understand the triboelectrification,
we complemented our previously built apparatus (slide and Faraday’s pail) with high speed
camera and measured particle-wall charging dynamics. We observed more extensive charging
at higher temperatures. This increase can be explained by temperature-dependent elastic
properties of particles (bigger contact area) or by the excitation of electrons on the patrticle
surface. To determine which of these effects affects the charging the most, we measured the
particle elasticity (restitution coefficient) as a function of temperature. Our results of
temperature dependent charging provide not only the important information for industry, but
when combined with the measurements of particle elasticity represented by restitution
coefficient they broaden our insight into the charging mechanism itself.

Studium adresovani kapek pomoci elektrického pole v
systému dvou nemisitelnych vodnych fazi

Autor: Bc. Elvira Khafizova

Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. Michal Pfibyl, Ph.D.

Cilené adresovani kapek v mikrofluidnich Cipech pfedstavuje dulezity nastroj k uskutecriovani
analyz biologickych vzorkd, kultivace bunék, vyrobu specialnich chemikalii nebo malych ¢astic.
K adresovani kapek ve slozitych mikrostrukturach Ize s vyhodou vyuZzit vnéjSiho elektrického
pole viozeného mezi pocatecni a cilové misto. NejCastéji pouzivanym dvoufazovym systémem
v mikrofluidnich aplikacich je systém voda — organické rozpoustédlo, ktery vSak neni vhodny
pro bioaplikace, protoZe biologické latky mohou v pfitomnosti organickych rozpoustédel
denaturovat. Proto dobrou volbou pro aplikace s biologickym materidlem je vyuziti chemického
systému se dvéma nemisitelnymi vodnymi fazemi. Cilem této praci je studium adresovani
kapek pomoci elektrického pole v systému dvou nemisitelnych vodnych fazi, které jsou tvofeny
vodnym roztokem polyethylenglykolu (PEG) se stfedni molekulovou hmotnosti 4000 g/mol a
vodnym roztokem hydrogen-fosfore€nanu draselného a dihydrogenfosfore¢nanu draselného
s hodnotou pH = 7. Z experimentl v otevieném Cipu plyne, Ze se kapka smési fosforenanu
na povrchu PEGu vlivem stejnosmérného elektrického pole pohybuje k zaporné nabité
elektrodé. V této praci se studuje chovani dvoufazového systému v uzavieném Cipu
Stérbinového typu v zavislosti na orientaci a intenzité elektrického pole.



Studium ristu bunék na polymernich strukturach

Autor: Bc. Anna KrejcCi

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek, PhD.

3D bunkové modely pfedstavuji propojeni mezi in vitro 2D burnkovymi kulturami v podobé
monovrstvy bunék a in vivo zvifecimi modely. Zatimco 2D kultury nedostateéné mimikuiji
podminky v Zivém organismu, nevyhodami zvifecich modelU jsou kromé etickych problému i
vysoké finanéni naklady a komplexnost Zivého organismu. Proto se tato prace zabyva
kinetikou ruastu bunék na polymernich strukturach vytvofenych na 3D tiskarné
Z biokompatibilniho materialu — kyseliny poly-L-mlé€né. Na kultivaci byly pouzity dvé bunkové
linie kolorektalniho karcinomu: HT-29 buriky a DLD1 burfky. Ruast bunék na strukturach byl
pozorovan mikroskopem a viabilita bunék méfena metodou barveni trypanovou modfi. Bunky
rostly na povrchu struktur bez potfeby modifikace povrchu kontinualné po dobu 2 tydnda,
nasledné porostly cely povrch a vytvofily nékolik vrstev. Z téchto polymernich struktur
porostlych bufikami bude v dalS$im kroku vytvofen 3D perfuzni model tkané pro studium
specifické adheze povrchové modifikovanych nanocastic na povrch rakovinnych bunék.

Vplyv povrchovej funkcionalizacie na interakciu nanocastic
s biomolekulami

Autor: Bc. Denisa Lizonova

Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. Frantisek Stépanek, Ph.D.

Chemicky robot je multikomponentnd nano/mikro Castica vyvijana pre ucely cieleného
transportu lieCiv, €i diagnostiku patologickych procesov (rakovina) v organizme. Schopnost
tejto Castice najst anaviazat sa na nador je sprostredkovana interakciou protilatky
s antigénom pritomnym na bunkovej membrane. Pokial vdak dochadza k adsorbcii krvnych
proteinov na povrch c&astic (opsonizacia), znane sa znizuje ich plazmaticky poléas
(vychytavanie makrofagmi a ukladanie v organoch retikuloendotelialneho systému ako
napriklad pecen a slezina) a nem6zu tak efektivne plnit svoj ucel. Tato praca sa zaobera
skumanim vplyvu povrchovej Upravy modelovych fluorescenénych kremicitych nanocastic na
adsorbciu krvnych proteinov na ich povrch. Porovnavané je pokrytie kovalentne naviazanymi
retazcami polyetylénglykolu (PEG) o réznej dizke (Mw 2000 a 5000) a pokrytie kopolymérom
N-(2-hydroxypropyl) metakrylamidu (pHPMA). Dalej je skumana moznost kovalentného
naviazania monoklonalnej protilatky IgG M75 (protilatka proti karbonickej anhydraze IX
preexprimovanej na hypoxickych tumoroch, ako napriklad kolorektalny karcinom) na
modifikované Castice a schopnost tychto Castic viazat’ sa na antigén (ELISA-like test).



Hydrodynamické rezimy toku v ejektoru

Autor: Bc. Petr Novotny

Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Michal Korda¢, Ph.D.

Ejektorové systémy nachazeji uplatnéni zejména jako proudova Cerpadla a vyvévy, jejich
potencial je vSak rozsahlejsi. Ejektor je mozno s vyhodou pouzit jako vysoce ucinny distributor
plynu v g-l reaktorech, probublavanych kolonach aj. Charakteristiky pfestupu hmoty v ejektoru
— k.a, jez dosahuji fadové 10 s — jsou vSak v literature pomérné vzacné. Proto se v nasi
laboratofi intenzivné vénujeme komplexni studii vlivu geometrickych a tokovych parametr(
ejektoru na prestup hmoty. Pfi méfeni k a s nékterymi nami pouzivanymi tryskami bylo zji§téno
neobvyklé hydrodynamické chovani ejektoru. Pfi specifickém pratoku kapaliny dochazi ke
skokovému narustu pfisavani plynu, jez zatim nebylo nikde publikovano.

Cilem prezentované prace bylo nalézt pfi€iny tohoto jevu. Takika detektivni praci byla
identifikovana kliCova mista trysek, jez zpUlsobuji toto anomalni chovani. Experimenty na mnou
vyrobenych tryskach bylo potvrzeno, Ze pfitomnost skokové zmény rezimu toku je podminéna
ostrou hranou mezi konusem a hrdlem trysky. Ukazuje se, ze tento zdanlivé drobny rozdil v
provedeni vnitfniho povrchu trysky muze zasadné ovliviiovat hydrodynamické chovani celého
ejektoru, dokonce i vyraznéji, nez specialni prostfedky k tomu uréené (swirl).

Design a priprava magneticky riadenych nanoreaktorov

Autor: Bc. Martina Zivéakova
Ro¢énik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel Mgr. Jaroslav Hanus, PhD

Nanoreaktory na bazi lipozomovych agregatov predstavuju systém, ktory umoznuje prevadzat
definované vymedzené chemické reakcie v nanomeritku. Zvolenim vhodného typu lipidu,
polyméru a aktivnej zlozky mézeme ziskat' stabilné reaktory, ktoré budu riadené vonkajSim
podnetom. Ako zakladny systém sme zvolili nabité lipozomy agregované pomocou opacne
nabitého polyméru. Ulohu aktivneho spustada maju magnetické nanogastice, ktoré maju za
Ulohu porusit membranu lipozédmov na zaklade radiofrekvenéného ohrevu. Prvym
Studovanym systémom bol DPPG s chitosanom. Pri tomto systéme sme ukazali, Ze funguje
agregacia lipozdmu s opacCne nabitym polymérom, ale problémom bola zla rozpustnost
chitosanu pri neutralnom pH. Druhy Studovany systém pozostaval zo zaporne nabitého lipidu
- DPPG v kombinacii s cholesterolom v pomere 8:1. Ako polymér sme zvolili poly-I-lysin, ktory
je kladne nabity polymér. Ako aktivnu zloZku sme pouZili citratom stabilizované magnetické
nano&astice. Studovali sme S$truktiru danych komplexov, ale i schopnost vylugenia
enkapsulovanej latky, priCom hlavnym ciefom bolo najst vhodny pomer vsetkych troch
komponentov tak, aby agregaty boli stabilné a reagovali na radiofrekvenény ohrev.
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Agregace mikrocastic pripravenych rozprasovacim

susenim
Autor: Bc. Vojtéch Klimsa
Rocnik: M1
Ustav: Ustav chemickeého inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D.

V souCasném farmaceutickém, ¢&i potravinarském pramyslu je problémem neefektivnost
doruceni aktivni latky na misto uréeni. Divodem je vysoké nafedéni béhem transportu, vysoka
reaktivita a kratky poloas rozpadu. Tato prace si za cil klade tento problém prekonat a
navrhnout zpusob, jak produkovat ucinnou latku v dostate€ném mnozZstvi a kontrolovanym
zpusobem in situ, tj. pfimo na misté urCeni z neaktivhiho prekurzoru. Vytvofenim ¢astic s
opacnym povrchovym nabojem a naslednou fizenou agregaci téchto dvou typl nosicu pak Ize
poskladat vysledny mikro¢asticovy reaktor. Pro tvorbu ¢astic byly zvoleny bio-polymery alginat
sodny a chitosan. Castice byly pfipraveny metodou rozprasovaciho suseni nekonvenéni
tfifazovou a klasickou dvoufazovou tryskou. Experimentalni studie, jez je objektem
prezentované prace, mapuje vliv procesnich parametrl na strukturu a stabilitu pfipravenych
mikroc¢astic a rychlost tvorby a charakter agregatu v zavislosti na poméru pouzitych &astic, Ci
mife zesitovani polymeru.

Polymeric foams: diqgital reconstruction and morphology

study
Autor: Bc. Jifi Kolar
Rocnik: M1
lestav: Ustav chemického inZenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymeric foams have a broad range of usage from disposable packaging of fast-food, the
cushioning of furniture to insulation material. Foams can be created by a number of processes.
The most important ones are foam expansion, extrusion and reaction foaming. The resulting
foam can be described as a polymeric matrix with air bubbles or air tunnels incorporated in it,
which is known as either closed-cell or open-cell structure. Application properties of foams are
closely related to its morphology and used materials. For heat transfer, sound propagation
modeling and prediction of properties in general, it is necessary to have the digital
representation of the inner structure of polymeric foams. The majority of reconstruction
algorithms are based on Voronoi tessalation. However, foam structures prepared by a simple
Voronoi tessellation do not respect Plateau's law for angles between cell walls. On the other
hand completely symmetric models like Kelvin or Weiare-Phelan foams are barely reached in
real polymeric foams, which usually show distribution of cell sizes. Therefore we pursued
developing a method for generating 3D foam structure with placed emphasis on similarity to
real foams. We used simulated annealing and program for minimization of surface energy to
obtain foam with desired cell size distribution. Finally, generated and real foams were
compared.



Vyvoj experimentalnich zarizeni pro studium toku tekutych
kovl (Ga, In, Hq) v elektrickém a magnetickém poli

Autor: Bc. Petr Kovar

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. Dalimil Snita, CSc.

V ramci této prace byly zkoumany vlastnosti eutektické slitina gallia a india, ktera je za
laboratornich podminek v kapalném stavu. Byly také diskutovany moznosti vyuziti této slitiny,
predevSim moznost vyuziti Lorentzovy sily, zplsobené pfFitomnosti elektrického a
magnetického pole, jako mozného principu pro €erpani a davkovani elektronové vodivych
tekutin v mikrofluidnich zafizenich (elektromagnetohydrodynamické cerpadlo). Dale byly
vyvijeny a zkoumany aparatury vyuzivajici Lorentzovy sily k Cerpani elektronové vodivych
tekutin.

Vvyuziti reverzni osmozy ke zpracovani primarniho chladiva
v jadernych reaktorech

Autor: Bc. Tomas Kracik

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

V jadernych reaktorech je vyuzivan vodny roztok kyseliny borité ke chlazeni primarniho okruhu
a absorpci uvolnénych neutrond. Kvali potfebé recirkulace vodného roztoku kyseliny borité je
nutné sledovani koncentrace pfridavanych latek (draslik, amoniak) a Cidténi od radioaktivnich
¢astic, které v primarnim chladivu vznikaji. Vodny roztok primarniho okruhu muze byt €istén
reverzni osmézou. U&innost reverzni osmézy je zavisla na koncentraci sledované slozky a pH.
Cilem prace bylo zkoumani schopnosti Cisténi roztoku kyseliny borité od radioaktivnich latek
pomoci reverzni osmézy a sledovani zmény koncentraci slozek ve vystupujicich proudech
(retentatu a permeatu). Pfitomnost radioaktivnich latek byla simulovana pfidanim neaktivnich
prvkl do vsadky - konkrétné stroncia a cesia. Experimenty studujici schopnost ¢isténi roztoku
kyseliny borité prob&hly na poloprovozni aparatufe ve spolupraci s Centrem Vyzkumu Rez.
Vzorky na analyzu jednotlivych sloZek byly odebirany v pravidelnych intervalech b&éhem celého
méfeni, aby mohla byt zkoumana nejenom vyslednd zména koncentrace, ale i prubéh
koncentrace v Case. Zmény koncentrace byly zatim vyhodnoceny pro kyselinu boritou,
amoniak a draslik, ¢asteCné také pro stroncium a cesium. Experimenty ovéfeny popis reverzni
osmozy muze pfispét k uspofe nakladud pfi €isténi primarniho chladiva jadernych elektraren.



Sorpce kapalnych penetrantll v polyolefinech

Autor: Bc. Lenka Krajakova

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyolefiny, zejména polyetylen (PE) a polypropylen (PP), jsou materialy s velmi uziteCnymi a
spotfebitelsky zajimavymi vlastnostmi, a proto patfi na prvni pficky v produkci syntetickych
polymeru. Vyroba polyetylenu katalytickou polymeraci probiha bud' plynné-disperznimi nebo
kapalné-disperznimi procesy. Termodynamika sorpce kapalnych penetrantu je relevantni pro
kapalné-disperzni polymeraéni procesy. Oteviena literatura ale neobsahuje systematicky
proméiena sorpCni data pro kapalné penetranty pro Siroké rozmezi hustot PE. V moji praci
jsou popsany sorpCni experimenty pro zjisténi rozpustnosti kapalného penetrantu (n-hexanu)
v PE. Na zakladé nové metodiky méfeni sorpce byly provedeny experimenty pro Sirokou Skalu
vzork(l PE a teplot. Dalsi ¢ast prace je vénovana bobtnani vzorkd PE v kapalné fazi. Bobtnaci
experimenty v kapalné fazi vyZzadovaly Upravu stavajici videomikroskopické aparatury a také
vyvoj novych postupu pro méfeni a vyhodnocovani dat. Na vzorcich PE s rdznou hustotou byla
proméfena zavislost bobtnani PE na jeho hustoté, ktera je dana rdznym obsahem krystalické
a amorfni faze. Vysledky méfeni jsou zajimavé nejen z pohledu samotného vyzkumu, ale
zarovenh slouzi i jako vstupni data pro kontrolu a optimalizaci samotného vyrobniho procesu.

Vyuziti disipativni casticové dynamiky pro studium
koalescence a reologie v emulznich systémech

Autor: Bc. Pavel Kupka

Ro¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvihemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

V této praci se zaméfujeme na studium emulznich systémda, které jsou predmétem zkoumani
Ci vyroby v nepfeberném mnozstvi aplikaci. Jde o systémy dvou a vice navzajem Spatné
misitelnych kapalnych slozek. Prfiklady emulzi Ize nalézt v potravinarstvi, ve farmacii,
v barvach a ve vyrobé plastickych hmot. Stabilita emulzni systému je ovlivnéna koalescenci a
rozpadem dispergovanych ¢astic. Oba tyto jevy se odehravaji na velice malych prostorovych
a Casovych méfitkach (na tzv. meso-méfitku), kde jsou experimentalné témeér neméfitelné.
Rozhodli jsme se pfistoupit k t€émto ddlezitym jevim pomoci pocitatového modelovani,
konktrétné jsme vyuzili metodu Disipativni ¢asticové dynamiky (DPD). Jde o stochastickou
simulaéni metodu zaméfenou na jevy odehravajici se pravé na meso-méfitku. DPD pracuje
s diskretizovanymi elementy ¢astic velkych pouze nékolik molekul dané latky a ty pak spolu
interaguji konservativnimi, disipativnimi a nahodnymi silami. V souasné dobé jsme schopni
popsat charakteristicky €as koalescence a ukazat vliv surfaktantd na povrchové napéti a
stabilizaci dispergovanych Castic. Nyni je vyzkum zaméfen na studium viskozity, ktera silné
ovliviiuje chovani emulznich systému a jakozto pfimo méfitelna veli¢ina je dobrym nastrojem
pro validaci modelu. Ta je vyhodnocovana v systémech se stfihovym polem pomoci tensoru
napéti, diky némuz dokazeme vyhodnotit i slozitéjSi chovani, jiz neodpovidajici Newtonovskym
tekutinam.



Modelovani horeni v programu FireFOAM

Autor: Bc. Michal Obergruber
Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

V pozarnim bezpecnostnim inZzenyrstvi se stale Castéji zaina vyuzivat numerickych modelu
spoleéné s matematickym modelovanim tekutin CFD pro pfedpovéd vzniku a Sifeni pozara.
Modely poskytuji informace o mnozstvi uvolnéného tepla, teplotnim poli a rozloZeni tlaku a
pouzivaji je pfi praci vySetfovatelé pfiCin, preventisté popf. odbornici na navrh stabilnich
hasicich zafizeni v budovach. Cilem pfispévku je ukazat moznosti vyuziti open-source
modelovaciho nastroje FireFOAM na pfikladu kontejneru ve vycvikovém stfedisku HZS ve
Zbirohu. V ramci vycviku se hasi¢i seznamuiji a zdokonaluji v technikach haseni v uzavienych
prostorech za riznych podminek, zde simulovanych jako odliSné vykony hofakd umisténé v
kontejneru. ReSenym problémem je navrh rGznych situaci, se kterymi se miZzou hasigi pfi
vycviku potkat a tak zabezpecit podminky tak, aby pfi nich nedos$lo k Ujmé na zdravi. Jedna se
predevSim o puUsobeni plamene a vzniklého radiacniho tepla na zasahovy odév. Bude
ukazano, jak maze program FireFOAM predpovédét teplotni pole vzniklé z hofakl na propan
v uzavienych mistnostech.

Mathematical modelling of flow and diffusion inside iIGC

column
Autor: Bc. Vaclav Pelc
Rocnik: M2
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Commonly used method to determine thermodynamic and transport properties of newly
developed materials is inverse gas chromatography. It works on a similar principle as the
classic gas chromatography, but instead of composition analysis of gaseous phase, we use
known gases to estimate properties of the column’s filling. Mathematical model of the column
helps to understand physical processes in the system, and it also allows to determine the
tested properties. Our model is represented by a combination of Navier-Stokes equations to
describe gas flow and diffusion equation of a gas pulse inside column as well as in the sample.
To evaluate such model we use software FEniICS — mathematical software, which solves
systems of PDE using a finite element method. Comparison between a solution of a simple
previously analysed system and its solution obtained by FEniCS was made. Furthermore, an
exemplary model of a circumfluence of an elementary solid body was studied with the spread
after injecting a short pulse of another gas into the system. This work might be used to develop
a rigorous model of processes in the inverse gas chromatography column. The model should
allow us to carry out a parametric study, compare the results to experimentally obtained data
and to better estimate parameters of various column fillings.



Méreni osmotického tlaku koncentrovanych roztoku
kyseliny borité

Autor: Bc. Radim Petficek

Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Toma$ Moucha

V chladicich okruzich jadernych elektraren je tfeba v chladici vodé (demineralizovana voda)
udrzovat pfesné koncentrace kyseliny borité, které je nutno v ¢ase ménit. Tento pozadavek
souvisi s klesajici aktivitou jaderného paliva b&éhem kazdé kampané, kdy je tfeba plynulymi
zménami koncentrace kyseliny borité $tépnou reakci moderovat. Cilem provadéného vyzkumu
je pfiprava fizeni poloprovozni membranové separace, aby bylo mozno efektivhé vést
experimenty v jaderné elektrarné. K tomu je tfeba numerického modelu membranové separace
kyseliny borité z jejich roztokl, ve kterém je stéZejnim problémem spravny vypocet
osmotického tlaku kyseliny borité, ktera ma v zavislosti na koncentraci a pH roztoku znacné
sloZité chovani a jeji osmoticky tlak nelze spolehlivé teoreticky predpovédét.

Testovani 3D tiskarny Objet30

Autor: Bc. Alexandr Romanov
Roénik: l\/l2
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel:  prof. Ing. Snita Dalimil, CSc.

Tato prace je zaméfena na testovani 3D tiskarny Objet30. Tiskarna je zaloZzena na metodé
PolyJet, ktera vytvari postupné 3D objekty pomoci tekutého fotorezistu, nanasSenim vrstvy po
vrstvé a naslednym vytvrzenim pomoci UV-zafeni. Byla provedena fada test(: odolnost
materiall, omezeni tiskarny, typ povrchu pfi tisku. Vysledkem prace byly rizné objekty:
mikrofluidni zafizeni, zavit pro pfipojeni Sroubu UNF V4" 28, Sroub a matice, forma na odlevani
kanalku. Kazdy objekt byl vytvofen pomoci programu AutoCAD, ktery je vhodny pro 3D
modelovani. V praci jsou rovnéz diskutované jiné programové prostfedky pro 3D modelovani.



Vliv necCistot na chovani bubliny v roztocich ionickych
povrchové aktivnich latek

Autor: Bc. Helena Suchanova
Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basafova

V primyslu se Casto setkavame s vicefazovymi systémy, jako jsou absorpéni kolony,
vicefazové reaktory nebo rizné separacni procesy, jako napf. flotace. KliCovym procesem je
interakce bubliny s pevnou Castici. Dynamiku a stabilitu adheze bubliny na pevny povrch
pfitom ovliviiuje pfitomnost povrchové aktivni latky (surfaktantu), a to i v nepatrném mnozstvi.
V primyslovych aplikacich se vétSinou pouzivaji surfaktanty s uréitym mnozstvim pfimeési a
necistot. Tyto necistoty vS8ak mohou vyrazné ovlivnit dynamiku adheze bubliny i stabilitu
zachyceni bubliny na pevném povrchu. Cilem této prace je studium vlivu necistot na chovani
ionickych povrchové aktivnich latek. Byly testovany dva surfaktanty, kationicky
dodecyltrimethylamonium bromid (DTAB) a anionicky dodecylsulfat sodny (SDS). Pro roztoky
s koncentraci surfaktantu nad i pod kritickou micelarni koncentraci byl méfen smaceci uhel,
dynamické povrchové napéti a pribéh adheze bubliny. Bylo potvrzeno atypické chovani
systému v okoli kritické micelarni koncentrace, které je zpusobeno pravé pritomnosti necistot.
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Micro-scale object positioning by electromagnetic
actuation system based on LabVIEW

Autor: Bc. Viktorie Cermochova
Roénik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Ale§ Zadrazil, Ph.D.

Chemical computing, the idea of manipulating matter in a certain way based on a movement
of micro-droplets rather than electrons (as used in a conventional computer), could possibly
serve as a fast chemical analysis tool. The high goal is to reach the point of “individual on a
chip,” systematic test of a thousands of parallel chemical interactions on a small scale. In this
research, a fully functioning electromagnetic actuation (EMA) system for a manipulation of
micro-droplets with two degrees of freedom on a water-air interface is proposed and fabricated.
The system consists of a custom-made experimental setup using a set of four
air-cored solenoids and a self-developed control algorithm written in LabVIEW software. For
the manipulation, magnetic micro-droplets formed from kerosene (stabilized by TWEEN 65)
containing iron-oxide nanoparticles (expected size of approximately 10 nm), were synthetized.
The EMA system proved to be a robust system for a navigation of droplet of variable size
(diameter 100 um - 1 mm). Furthermore, the LabVIEW-based algorithm was enhanced to
perform faster and serve wider range on manipulation tasks. The system enables a user to
freely switch between locomotion tasks (user-defined target position, user-defined trajectory
or gamepad control) and so gives a wide range of potential future applications.

Vyvoj a testovani katalyzatoru s membranou pro separaci a
prednostni oxidaci CO v pritomnosti propanu

Autor: Patrik Labik, Bc.

Ro¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Petr Kogi, PhD.

Katalyzatory s membranou se v prumyslu vyuzivaji k selektivnimu potlaceni urcité reakce nebo
posunu chemickych rovnovah. Nachazeji tak uplatnéni napfiklad pfi vyrobé organickych
anhydridu, kde je potfeba prednostné oxidovat vznikajici oxid uhelnaty v pfitomnosti propanu
nebo n-butanu. CO je zde vedlejSim produktem, ktery inhibuje kinetiku hlavni katalytické
reakce. K separaci dochazi v disledku rozdilnych difuzivit CO (rychlejsi difuze) a CsHs skrz
membranu. ProtoZe je difuzivita slozek zavisla i na teploté, vznika teplotni ,provozni okno*,
kdy je CO jiz zoxidovano a CsHs jesté prakticky nereaguje. Jako selektivni membrana se
vyuziva velmi tenka vrstva zeolitu (krystalicky hlinito-kfemicitan) s pfesné definovanymi pory.
Ta prekryva katalytickou vrstvu z y-aluminy obsahujici palladium. Cilem této prace je zjistit,
zda by mohla jako selektivni membrana slouzit i vrstva tvofena z jiného materialu nez ze
zeolitd, ktera by méla pouze srovnatelné difuzni omezeni. V této praci byla jako selektivni
membrana pouzita tlustSi porézni vrstva tvofena Casticemi y-Al,Os. Strukturni informace o
pfipravenych vzorcich byly stanovovany pomoci rastrovaci elektronové mikroskopie. Méfeni
difuzivity a konverze plynu byly provedeny v laboratornim reaktoru.



Effect of co-solvents on the morphology of microcellular
polystyrene foams prepared with supercritical CO»

Autor: Bc. Déborah De Masi

Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polystyrene (PS) foams are used as packaging materials and mainly as thermal insulators.
Currently, the researcher and industry focus on the improvement of their heat insulation
properties in order to save material and energy. Heat insulation properties can be improved by
decreasing the cell size below 10 pym and by preparing the so-called microcellular foams.
However, the prepared microcellular foams have often an insufficient porosity, i.e., lower than
90 %. In this work, we use co-solvents to increase the foam porosity. PS foams were prepared
by the Pressure Induced Foaming method using supercritical CO; (scCO;) and a co-solvent
(pentane or cyclopentane), and further characterized with SEM. The presence of co-solvents
increased the porosity by the occurrence of larger cells and formation of interconnected open
cells. Although the cell size of smaller cells in the foam bulk has not changed significantly, the
overall cell size distribution was broader and the morphology became inhomogeneous, which
was more visible for cyclopentane. On the other hand, the use of co-solvents enabled us to
prepare homogenous microcellular foams at lower impregnation temperatures, which has not
been possible before just with the use of scCO,, and this opens a new way for the process
innovation.

Chemotaxis of decanol droplets in agueous solutions

Autor: Bc. To Quyen Nguyenova
Ro¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, PhD.

Biological chemotaxis is a natural way for cells and organisms to perform an oriented
movement in the chemical gradient. Positive chemotaxis occurs if the movement is in the
direction of the growing concentration. If the movement is in the opposite direction, the
chemotaxis is called negative. For example, chemotaxis is the way of obtaining food (e.g.
glucose) for bacteria. The goal of this work is to describe non-biological positive chemotactic
movements of decanol droplets in the gradient of different chemicals in the sodium
decanoate solution. The movement mechanism is based on the Marangoni effect. The
transportation of various objects is also included in this paper. The chemotaxis could be used
as a future transferring mechanism for objects or even a chemical delivery. To show the
complexity of the system, the ability of the decanol droplet to solve simple mazes is
demonstrated.



3D - printing of pharmaceutical tablets

Autor: Bc. Matéj Novak

Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Ale$§ Zadrazil, Ph.D.

Production of tablets using 3D printers is a novel method of pharmaceutical formulation.
Though still in the research&development phase, since recently it already has its first
commercial application. The main advantage of this approach is, that every single tablet can
be printed to meet the needs of a specific patient, both the dosage and dissolution rate can be
controlled by the composition and porosity of the tablet, furthermore, two or more drugs can
be present in one tablet. The aim of this project is to print pharmaceutical tablets, using Fused
Deposition Modeling, a commercially available 3D printing technology. To do this, a printable
filament must be produced first, made from biocompatible polymer matrices, plasticizers and
active pharmaceutical ingredients. This is achieved by using hot-melt extrusion. The first model
filaments contain Hydroxypropylcellulose, triacetin as a plasticizer and Ibuprofene as a model
drug. After the fabrication, the filament has to be analyzed by UV/IR spectroscopy in order to
determine the remaining content of the drug, the dissolution properties and mechanical
characteristics need to be investigated in order to evaluate the printability and biocompatibility
of the filament. Furthermore, 3D models of tablets were prepared using modeling software and
first printing attempts were conducted.

r r

In vitro model srazeni Ucinné latky v gastrointestinalnim

traktu
Autor:; Bc. Marie Prajzlerova
Rocnik: M1
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek, PhD.

Cilem prace bylo zjistit chovani dvou uc€innych latek (angl. Active Pharmaceutical Ingredient —
API), pomoci fizené pH titrace, ktera simulovala prichod tablety gastrointestinalnim traktem a
nasledné zkoumani vlivi pomocnych latek (polymert) na zlepSeni biologické dostupnosti
téchto léCiv. Obé zkoumané API jsou ve vodé téméF nerozpustné, ale jsou rozpustné v kyselém
pH. Dokazi se tedy rozpustit v zaludku, nicméné ve stfevech, kde by mélo dojit k jejich
absorpci do téla, se vlivem vy3siho pH vysrazi a velké Castice pfes stfevni sténu neprojdou.
Studie se tedy zabyva moznostmi ovlivnit velikost srazenych €astic tak, aby mohlo dojit k jejich
absorpci. Jako polymery byly zvoleny polyvinylpyrrolidon (PVP K30) a Soluplus. Oba polymery
vykazovaly odliny vliv nejen vzhledem k vlastni struktufe, ale také vzhledem ke struktufe
ucinné latky. Schopnost polymeru PVP zpomalovat srazeni €astic se u jednotlivych API
pomeérné vyrazné liSila, zatimco amfifilni polymer Soluplus, ktery je schopen tvofit micely,
dokazal obé studované API solubilizovat a pfi vys$8ich koncentracich v roztoku dokonce
srazeni predejit. Zjisténych vlivl obou polymert by se dalo vyuzit pfi formulaci pevné |ékové
formy.



Cultivation of spheroids in liguid marbles

Autor: Bc. Ondfej Rychecky

Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

The liguid marble is a droplet of liquid encapsulated in the hydrophobic powder. The shell
prevents the liquid core from leaking and it is porous for gas exchange. However nothing else
can go through the shell. Due to the non-adhesive shell it could be rolled on a solid surface or
it can float on another liquid. These properties promise great opportunities for applications like
a sensor, micro-reactor or bioreactor. This study focuses on the usage of liquid marble as a
unique tool for cell cultivation. Unfortunately currently used two-dimensional (2D) structures of
cells do not behave in the same way as the cells inside the body. Nowadays it is a big deal
with cultivation of cells into the 3D structures, because it could be a bridge between in vivo and
in vitro conditions. Inside of the liquid marble it is possible to reach 3D spheroids formation
(cells agglomerates), which can be used for drug tests. 3D cells cultivation via liquid marble is
cost-effective, with a high yield and small size distribution of spheroids.

Experimental study of polymers using TD-NMR

Autor: Bc. Patrik Schneider

Rocnik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymers are one of the most common materials and have a broad range of applications
(constructions, car industry, medicine, packaging, etc.), but their inner morphology on meso-
scale is often not fully understood. The final properties of materials (sorption, density, melting
point, etc.) depend on the morphology. Thus, for the optimization of the industrial production
and the innovation of new polymer products, it is necessary to have proper methods for the
morphology characterization and to observe the morphology changes during the sorption
processes. In this work, we employ the time-domain nuclear magnetic resonance (TD-NMR)
for the characterization of polymer emulsions. We also performed dynamic sorption experiment
of polystyrene sample in organic solvent. Using several pulse sequence methods, we obtain
T1 and T2 characteristic relaxation constants of components in the polymer. From the
knowledge of these constants we identify the present phases and determine their content in
the emulsion samples. This is done by evaluating the contribution of each component to the
total NMR signal. Additionally, using the TD-NMR data, we were able to distinguish between
several types of polymer morphologies. Thus, TD-NMR can be further used for the
characterization of polymer morphology needed in the on-line control of industrial reactors.



Rizeni disperze nanocastic kovu béhem pripravy porézniho

katalyzatoru
Autor: Bc. Matéj Slavicek
Rocnik: M1
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. Petr Koci, Ph.D.

Porézni materialy jsou ¢asto pouzivany v nejriznéjSich aplikacich jako adsorbenty &i nosice
katalyzator(. Pozadované vlastnosti mizeme dale zlepsit impregnaci kovovych nanocastic.
Pro dosazZeni vysoke aktivity adsorbéru Ci katalyzatoru je tfeba kov dispergovat do vnitfnich
porl v podobé co nejmensich nanocastic. Mezi nej¢astéji studované porézni materialy patfi
MCM-41 a SBA-15 na bazi siliky (mezoporézni SiO.). Vyznacuji se uzkou distribuci velikosti
a pravidelnym usporadanim por. Béhem pfipravy Ize pomoci micelarnich Sablon Fidit velikost
vzniklych poru. Bylo pfipraveno nékolik vzorkd s rovnobézné uspofadanymi péry o praméru
od 3 do 10 nm. Vzorky byly nasledné impregnovany roztokem dusi¢nanu nikelnatého, suseny
a kalcinovany, coz vedlo ke vzniku nanokrystalkl Cistého niklu, pfip. oxidu nikelnatého. Byl
studovan vliv velikosti pért substratu a koncentrace impregnaéniho roztoku na velikost,
rozmisténi a chemické slozeni krystal(. Tyto parametry byly zjiStovany pomoci rentgenové
difrakce a transmisni elektronové mikroskopie. Velikost krystall se ve vétSiné pripadu
zvétSovala s rostouci velikosti porll. V pfipadé nékolika vzork(l se vSak €ast krystalt kovu
vytvofila i na vnéjSim povrchu €astic nosi€e mimo vnitini péry, coz je nezadouci. Dale bylo
zjisténo, ze s klesajici velikosti pord klesa redukovatelnost nanocastic oxidu nikelnatého na
nikl.

Modelling of nanoparticle deposition including electrostatic
interactions

Autor: Bc. Anna Zitkova

Ro¢nik: M1

Ustav: Ustav chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

The recent nanotechnology boom can be seen in many areas. Nanoparticles and their layers
are produced by different devices build on different bases. Electrospray device, as the name
suggests, uses the electric field for the creation of nanoparticles. Its main advantages are the
cheap fabrication and operation. Although electrospraying has a lot of important advantages,
there is also one crucial disadvantage. The morphology as well as the properties of deposited
layers are strongly dependent on the operational conditions and hardly predictable. Our goal
is to change this situation. We have developed the mathematical model of nanopatrticle
deposition. Parametric studies were done using the model and the obtained results show
(besides other things) the importance of the after-deposition effects on the final morphology of
the layer, so the model was extended about the description of the discharging.

Because there is no established description of the nanoparticle discharging in the literature,
we decided to build the model on a phenomenological basis. It computes the transferred
charge based on the charge difference. Results of the discharging process and its influence
on the particle deposition are also presented in this work.
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Energiové disperzni spektroskopie vodivych polymert
s magnetickymi vlastnostmi

Autor: Bc. Petra Varikova

Ro¢nik: M2

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Dusan Kopecky, Ph.D.

Energiové disperzni spektroskopie (EDS) vyuziva energie svazku elektronli ze skenovaciho
elektronového mikroskopu a detektoru rentgenového zareni pro kvantitativni a kvalitativni
analyzu slozeni vzorku. Plsobenim svazku primarnich elektront na povrch vzorku dochazi
k vyrazeni tzv. sekundarnich elektront z nizSich slupek atomového obalu a nahrazovani
téchto elektront elektrony z vysSich slupek. Pfi tomto déji dochazi k vyzareni foton( o
charakteristické energii, odpovidajici uréitému prvku periodické tabulky.

Cilem prace je elementarni analyza organickych vodivych polymerd s magnetickymi
vlastnostmi pomoci EDS. Tyto materialy se vyznacuiji relativné vysokou elektrickou vodivosti,
specifickym povrchem, nizkou hustotou a pfitomnosti organickych i anorganickych
komponent. Obtize, které s sebou muze pfinést jejich analyza a nasledné vyhodnocovani, jsou
spojeny zejména se spravnou pfipravou vzorku a vhodnym nastavenim primarniho svazku
elektrond. V ramci prace proto také byla provedena sada experimentu, jejichz cilem bylo ziskat
zkuSenosti s pfipravou vzork( takto slozitych systémd.

Tajemstvi mrtvé vody odhaleno

Autor:; Bc. Andrea Hujacova

Rocénik: M1

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky

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

doc. RNDr. Jaroslav Julak, CSc.

Cilem této prace je identifikace latek ve vodé exponované nizkoteplotnimu plazmatu (tzv.
mrtvé vodé ¢&i plazmatem aktivované vodg), které jsou zodpovédné za jeji toxicitu.
Experimentalné byla zjiSténa toxicita mrtvé vody a dale byl zkouman jeji vliv na eukaryotni
bunky, konkrétné burnky mysiho neuroblastomu. Mrtva voda vykazovala kyselé pH ve vSech
pfipadech. Toto pH v8ak neni puvodcem toxicity, coz prokazala neutralizace mrtvé vody
pomoci HEPES pufru, po jehoz pfidani ke vzorku toxicita pfetrvava. Dale byla u exponované
vody stanovena koncentrace peroxidu vodiku, na ktery se prace zaméfila. Porovnavana byla
toxicita mrtvé vody a peroxidu vodiku pfi stejnych fedénich, kdy oba testované roztoky
vykazovaly stejnou miru toxicity. Po pfidani katalasy toxicita mrtvé vody vymizela, po pfidani
MnO2 vyznamné klesla. Pro vyvraceni vlivu peroxodusité kyseliny jako latky zodpovédné za
toxicitu, byl stanoven jeji vliv v kyselém prostfedi exponované vody.



Requlace vlhkosti v laboratorni aparature

Autor: Bc. Pavel Hozak

Roénik: M2

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.

Prispévek se zabyva navrhem regulace vihkosti vzduchu v laboratorni aparature, ktera byla
realizovana pro ucely testovani dekontaminacnich vlastnosti nizkoteplotniho plazmatu
generovaného v elektrickych vybojich pfi rizné vihkosti. Vzduch je z okoli Eerpan do aparatury
pomoci Cerpadla, za kterym se proud vzduchu déli na dvé vétve, pficemz jedna vétev je
vedena pfes probublavacku s vodou a slouZzi tak jako zdroj vzduchu o relativni vihkosti 100 %.
Druha vétev je vedena pres susici komoru se silikagelem a slouZi jako zdroj suchého vzduchu.
Regulace vihkosti je zrealizovana Skrcenim jednotlivych vétvi vzduchu pomoci dvou servo
mechanizm({ a michanim suchého a vihkého vzduchu v pozadovaném poméru. V ramci
navrhu regulatoru byly zméfeny statické a pfechodové charakteristiky celé soustavy, pficemz
bylo zjisténo, Ze diky Skrticim mechanizmim je soustava nelinearni. Z tohoto divodu byl
k regulaci zvolen PID regulator s nekonstantnim zesilenim ajeho navrh metodou gain
scheduling. Regulator byl implementovan s vyuzitim mikroprocesoru Atmel ATmega32, ktery
pfimo ovlada Skrtici mechanizmy a slouzi zaroveh jako rozhrani pro komunikaci s PC.
K jednoduchému ovladani aparatury a nastaveni vihkosti bylo vytvofeno uZivatelské rozhrani
v prostfedi MATLAB.

Osetieni plastovych oballl v potravinarstvi proti mikrobialni
kontaminaci pouzitim plazmatu

Autor: Bc. Tereza Kordova

Rocnik: M1

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Josef Khun, Ph.D.

Nizkoteplotni plazma a peroxid vodiku jsou metody dekontaminace, se kterymi se Ize v dnesni
dobé setkat v mediciné i v potravinarstvi. Aplikace peroxidu vodiku ma vSak limitované pouziti
(s ohledem na zdravotni rizika), proto je vhodné zabyvat se zvySenim jeho dekontaminacniho
ucinku, aniz by musela byt zvySena koncentrace ¢ mnozstvi této latky. Podle studii, které se
zabyvaji nizkoteplotnim plazmatem a jeho kombinovanim s dalSimi metodami Ci latkami, Ize
predpokladat zlepSeni dekontaminacni uc€innosti nizkoteplotniho plazmatu, pokud je
zkombinovan s aerosolem peroxidu vodiku. V této praci je zkoumana ucinnost prostorové
dekontaminace plastovych dutych oball pUsobenim kombinace vySe zminénych metod.
Modelovymi mikroorganismy jsou zvoleny nasledujici plisné: Cladosporium sphaerospermum,
Aspergillus niger, Aspergillus oryzae, Alternaria sp. DBM 4004, Eurotium sp. DS 14, Eurotium
sp. DS 161 a Trichoderma atroviride.



Vyvukové pomticky pro demonstraci elektfiny a magnetismu

Autor: Lukas Pekarek

Roénik: B2

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: doc. Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.

Cilem nasi prace je zatraktivnit vyuku fyziky na VSCHT. Radi bychom studentdm zpfistupnili
praktickymi ukazkami fyzikalni jevy pfedstavované jinak pouze v teoretické roviné. Modely jsou
navrzené a konstruované s dlirazem na jednoduchost. To umozrnuje studentim snadné
pochopeni demonstrovanych jevu. Diky tomuto spojeni teorie s praktickou ukazkou si studenti
snaze zapamatuji podstatu daného fyzikalniho jevu a bude pro né jednodussi tyto znalosti
aplikovat v dalSim studiu i Zivoté. Vysledkem prace jsou demonstracni experimenty pro
jednofazovy elektricky motor, tfifazovy motor, sily mezi rovnob&znymi vodici, jimiz protéka
proud, jednopdlovy elektricky motor a silové plisobeni nehomogenniho magnetického pole na
vodivy zavit.

Moznosti vyuziti nizkoteplotniho plazmatu pri lécbhé
koznich mykoz

Autor: Bc. Michaela Svarcova
Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Hana Souskova, Ph.D.

Nizkoteplotni plazma je studovano pro své dekontaminacni Uc€inky jiz fadu let. Bylo
prokazano, ze plazma letalné snizuje vitalitu jednobunéénych mikroorganismd v ramci desitek
vtefin. V poslednich letech je tento vyzkum zaméfen také na inaktivaci mikromycet, pfedevsim
dermatofytl, které dokazou vyvolat mykoticka onemocnéni. Mykoticka onemocnéni vyvolana
dermatofyty jsou v populaci obvykla a jsou IéCitelna antimykotiky, ktera velmi zatézuiji jatra.
Antimykoticka Ié¢ba neni tedy pro vhodna pro vSechny, tudiz by bylo nizkoteplotni plazma pro
dané pacienty feSenim.

Tato prace popisuje klinickou studii 1éEby kozni mykdzy na morc€atech. K dispozici bylo 40
morcat, 20 mor€at bylo neinfikovanych a 20 infikovanych dermatofytem Trichophyton
mentagrophytes. Kazda tato skupina byla rozdélena na 10 morcat |é€enych nizkoteplotnim
plazmatem a 10 neléCenych. Pribéh mykozy infikovanych jedincl byl mikrobiologicky
vyhodnocovan odebiranim stérd a otiski na agarova média v pravidelnych intervalech.

Dle téchto odbérl je mozné zhodnotit, ze plazma vykazuje IéCebny charakter. U 1é€enych
morCat mykdza probéhla v mirnéjSi formé&, coZz bylo hodnoceno jak mikrobiologicky tak
i makroskopicky.
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Matematické modelovani fermentaci s vice substraty pro
produkci rekombinantnich proteinu

Autor: Bc. Dana Baluskova

Rocnik: M2

Ustav: Ustav poé&itacové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jana Finkeova, CSc.

Prvnim z cil( této prace bylo vytvorfeni reSerSe, ktera vysvétluje a nastinuje biochemické
pozadi procesu fermentace s vice substraty za u€elem produkovat rekombinantni protein.
Proces vytvareni proteinu v zivém organismu je soucasti proces(, které se souhrnné nazyvaiji
centralni dogma molekularni biologie. V praci jsou vysvétleny pojmy jako je genova exprese a
s tim souvisejici pojmy jako jsou transkripce a translace, které predstavuji zakladni schéma
vzniku proteinl v burice. V reSersni ¢asti prace jsou také popsany a vysvétleny matematické
modely a podle ¢eho rozliSujeme razné typy.

Dalsim cilem predloZené prace bylo sestavit matematicky model a pomoci tohoto modelu
simulovat dynamické chovani fermentace ve vsadkovém reaktoru, kdy kvasinky Pichia
pastoris rostou na smési dvou substratl: glukézy a metanolu. Pribéh fermentaéniho procesu
je simulovan v prostfedi programu Matlab na zakladé sestavenych diferencialnich rovnic a
vysledky simulaénich vypoctl jsou vynesené do grafu.

Regulace teploty a prutoku vzduchu v termodynamickém

tunelu
Autor:; Bc. Michal Dolejsek
Rocnik: M2
Ustav: Ustav pocCitaCové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jan Mare§, Ph.D.

Cilem projektu je porovnani a provéfeni zplUsobl regulace teploty a prutoku vzduchu
v termodynamickém tunelu.

Aparatura se sklada z tunelu, vétracku na vstupu do tunelu a topného télesa uvnitf tunelu.
Ak&nimi veliCinami jsou pfikony vétracku a zarovky, méfenymi pak teplota na povrchu Zarovky,
svitivost zarovky a pritok vzduchu tunelem.

Prvni €asti prace byla uprava elektrického zapojeni, nastaveni komunikace s fidicim modulem
a vybér a instalace vhodného teplotniho &idla.

DalSi ¢asti prace byl navrh a aplikace konkrétnich variant regulatort. Jako zakladni varianta
byla zvolena PID regulace teploty Zzarovky zménou jejiho pfikonu. Prvotni nastaveni parametru
bylo provedeno empiricky, dale metodou Astréma a Hagglunda. Vzhledem k nelinearité
systému bylo nasledné nastaveni regulatoru optimalizovano metodou Gain scheduling.



Vvytvoreni aplikace pro ovladani kvadrokoptéry

Autor: Bc. Viktor Mikulasek

Rocnik: M2

Ustav: Ustav poé&itacové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jan Mare$, Ph.D.

Tato prace se zabyva tvorbou aplikace pro ovladani kvadrokoptéry AR.Drone 2.0 od firmy
Parrot. S vyuzitim zvolenych knihoven bude vytvofena komplexni aplikace, jejimz ukolem je
(i) komunikace s uzivatelem, (ii) vizualizace proménnych a (iii)) komunikace s ovladaci
jednotkou. Tvorba aplikace je cilena pro nasledné pouziti drona na zpracovani obrazu a jeho
fizeni pomoci této analyzy. Soucasti prace je i reSerSe sou€asnych védeckych i popularnich
pristupl k praci s drony ve svété.

Ovladani robotického manipulatoru s vyuzitim metod
obrazové analyzy

Autor:; Tomas Rychetsky

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav pogitatové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. Jan Mare$, Ph.D.

Projekt je svou tématikou zaméfen na ovladani robotického manipulatoru pomoci analyzy
obrazu. Prace je pfedevS§im zaméfena na analyzu informace ze dvou synchronné bézicich
kamer, vypocet stfedovych soufadnic objektl ze dvou pofizenych a analyzovanych obrazl a
nakonec vypocet uhlt mezi jednotlivymi Eastmi manipulatoru ve 3D. Projekt aste¢né navazuje
na predeslou praci, ktera se zabyvala zpracovanim obrazu z jedné kamery v realném Case.
Rizeni manipulatoru bude predmétem dalsi prace.

Vyuziti Dijkstrova algoritmu pro optimalizaci cesty

Autor: Bc. Michal Sima

Rocnik: M1

Ustav: Ustav pogitagové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. Jan Mare$, Ph.D.

Cilem projektu je vytvofit komplexni aplikaci v programovacim jazyce Java, ktery bude slouzit
k vyhledavani nejkratsi cesty mezi vybranymi uéebnami v budovach VSCHT Praha (konkrétné
A a C). Projekt Ize rozdélit na tfi dil¢i Casti. Nejprve je tfeba ziskat data, ze kterych se vytvofri
graf, v némz vrcholy pfedstavuji u€ebny (pfipadné dalSi vybrané mistnosti ve Skole), hrany
reprezentuji chodby, pfipadné schodisté &i vytahy ve Skole. V druhé c&asti je tfeba
naprogramovat Dijkstriv algoritmus v jiz zminéném jazyce Java. Algoritmus bude umét
vyhledat nejkrat$i cestu mezi mistnostmi Skoly, dale bude mozno vyhledat nejbliz§i WC dle
pohlavi, u¢ebny a poslucharny. Ke kazdému vysledku vypiSe, kudy nejkratSi cesta vede a jak
je dlouha. VS8echny vysledky budou prezentovany ve srozumitelné formé prostfednictvim
mobilni aplikace, coz by se dalo poZadovat za zavéreénou Cast projektu.



Aplikace systému Android pro komunikaci s PLC

Autor: Bc. Martin Spale

Rocnik: M2

Ustav: Ustav poé&itacové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jan Mare$, Ph.D.

Prispévek se zabyva vyvojem aplikace pro mobilni zafizeni s OS Android. Smyslem aplikace
je ovladani a vzdalena sprava PLC (programovatelného logického automatu). Aplikace
umozfiuje sledovani a modifikaci proménnych v PLC, tzv. ,PLC tagu* a jejich logovani do SQL
databaze. Timto je zaruCeno ovladani fizeného procesu v realném &ase z mobilniho zafizeni.
Komunikace mezi zafizenimi je realizovana dvéma zpusoby, a to vyménou SMS telegram(
s pfipojenym GSM/GPRS modulem a prostfednictvim webového prohlize¢e (PLC obsahuje
HTTP server). Prace dale vysvétluje modularni skladbu programu, strukturu pouzitych API a
navrh uzivatelského rozhrani aplikace.
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Pokrocilé techniky pri navrhu a implementaci Java aplikaci
s grafickym uzivatelskym rozhranim

Autor: lvan Cvanéara

Rocnik: B2

Ustav: Ustav poé&itacové a fidici techniky
Skolitel: RNDr. Pavel Cejnar

Objektové orientovany programovaci jazyk Java vyvinuty spole¢nosti Sun Microsystems patfi
mezi popularni programovaci jazyky. Jeho nejvétSimi pfednostmi jsou pfenositelnost napfic
platformami a dostupné pokrocilé knihovny, coz programatordm v mnoha smérech usnadriuje
praci.

Na zakladé prizkumu dostupnych knihoven byl proveden vybér téch nejvhodnéjsich, jez
splfiuji pozadované funkénosti (napf. prace s XML soubory, komunikace s web serverem).
Tyto knihovny byly pouZity pro tvorbu aplikace a jejiho uzivatelského rozhrani.

Prace analyzuje moznosti jednotlivych knihoven grafického uzivatelského rozhrani pfi jejich
pouziti v aplikacich generujicich vétsi mnozZstvi komponent az za béhu. Nasledné se prace
vénuje analyze moznosti komunikace a vymény dat mezi Java aplikaci a pfidruzenymi
webovymi aplikacemi véetné alternativni komunikace pres postovni servery. Soucasti prace je
ukazkova modelova aplikace pro zadavani informaci o studentech, hodnoceni testl a ukladani
vysledku testd do studijniho informacéniho systému implementujici vySe zminéné techniky.

Analyza metod klasifikace priznakull v polysomnoaqgrafii

Autor:; Kristyna Danova

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav poéitacové a fidici techniky
Skolitel: prof. Ing. Ale§ Prochazka, CSc.

Prace je vénovana obecné mezioborové oblasti zpracovani a analyzy vicekanalovych dat
s aplikaci na zaznamy dat z polysomnografie. Popis obecnych metod spektralni analyzy,
diskrétni Fourierovy transformace a Cislicové filtrace je nasledovan detekci vlastnosti spanku
analyze EEG zaznamu v pribéhu vybranych spankovych stadii pro detekci jeho
nepravidelnosti. Prace zahrnuje rovnéz prehled nejnovéjsich publikaci z této oblasti. Navrzené
algoritmy jsou ovéfeny pro vybrané jedince vySetfované ve spankové laboratofi fakultni
nemocnice v Hradci Kralové. Vybrané metody jsou ovéfené ve vypocCetnim prostfedi systému
MATLAB s popisem v LATEXu. Zavéry prace zahrnuji i zaméfeni dalSi prace orientované na
klasifikaci nepravidelnosti spanku, analyzu spankovych stadii, rozbor pfesnosti diagnostickych
metod a ovéfeni spolehlivosti vysledného modelu.



Sbér a zpracovani dat z webového serveru SIS VSCHT

Praha
Autor: Dmitrii Diakonov
Rocnik: B3
Ustav: Ustav pocitacové a fidici techniky
Skolitel: Ing. lva Nachtigalova, Ph.D.

Autofi webovych aplikaci musi ¢asto FeSit situaci, kdy nemaji pfistup do databaze cizi webové
aplikace, ale pfesto chtéji informace v ni obsazené zobrazovat na svych strankach stejné, jako
cizi webova aplikace. V daném pfipadé je proto nutné ke sbéru dat vyuZit parsovani
zdrojového kodu webovych stranek cizi aplikace. Cilem prace je proto odzkouSet analyzu kédu
stranek webové aplikace SIS VSCHT Praha a na zakladé& ni navrhnout a odzkouset zptisob /
metodu sbéru a zobrazovani vybranych informaci (konkrétné o projektech a zavérecnych
pracich vypisovanych Ustavem poéitadové a fidici techniky) z této aplikace na strankach
webové aplikace uprt.vscht.cz, béZici pod redakénim systémem Drupal 7.x a webovém
serveru Apache.

Analyza a identifikace vybranych c¢asti rostlin ve 2D
obrazovych snimcich

Autor: Zdenék Langer

Roc¢nik: B2

Ustav: Ustav poéitacové a fidici techniky
Skolitel: RNDr. Pavel Cejnar

Prace je zaméfena na zpracovani obrazovych dat pofizovanych pfi analyze vyvoje rostlin.
PFfedmétem vstupnich obrazovych dat, fotografii pofizenych riznymi fotoaparaty, jsou listy
rostlin. Soucasti prace byla analyza potencialné vhodnych algoritmG pro segmentaci
obrazovych dat, z nichZ vybrané algoritmy jsou implementovany v aplikaci s GUI realizované
v programovacim jazyce C#. V ramci predbézného zpracovani vstupniho obrazu aplikace
umozfiuje poloautomatické otaceni, ofezani/odstranéni ¢asti obrazu, upravu vyvazeni bilé a
Upravu vlastnosti souboru. Pro identifikaci objektl v obraze aplikace vyuziva vybrané algoritmy
na detekci hran jako napf. Cannyho hranovy detektor nebo Houghovu transformaci. Hlavnim
vystupem aplikace je maska vybéru, kterou je mozné samostatné ulozit v nékolika grafickych
formatech. Aplikace také registruje vSechny provedené kroky pfi Upravach obrazu a je mozné
je ulozit do samostatného souboru pro pozdéjsi dodatecné upravy.



Analysis of Kinect System Properties

Autor: Andrey Stroilov

Rocnik: B3

Ustav: Ustav poé&itacové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jan Mare$, Ph.D.

Microsoft invented the Kinect originally for games consoles, but nowadays Kinect is used for
different purpuses among which the 3D scanning is. The main aim of the project is to examine
and evaluatce the possibility of 3D scanning and 3D printing the simple object. Theoretical
research is focused on the using of Kinect 2.0 in different branches especially in 3D scanning
and 3D printing. The experimenttal part deals with chosing the right distance to scan the object
and actually scanning the object for 3D printing.

Moznosti modernich textovych editoru pro editaci kodu
webovych stranek

Autor: Mykyta Turenko

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav pogitaové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. lva Nachtigalova, Ph.D.

V dnesni dobé se pro tvorbu hypertextovych stranek pouzivaji dva typy editorl: WYSIWYG
editory, ve kterych se edituje obsah stranek ve tvaru, v jakém jej interpretuji uzivatelské agenty
(napf. ve formé, jak jej zobrazuji vizudlni prohlize€e na monitoru pocitae nebo displeji
mobilniho telefonu), anebo textové editory, ve kterych se edituje zdrojovy hypertextovy a pfip.
dal$i kéd. Cilem prace je proto provést podrobnou reSersi a vzajemné srovnani modernich
textovych editor(i/procesortl, které v dne$ni dobé zvladnou daleko vice nez "obycejny"
poznamkovy blok.



Posouzeni spankového cyklu v zavislosti na spankoveé

poruse
Autor: Bc. Klara Zuntova
Roénl’k: 33
Ustav: Ustav pocitacové a fidici techniky
Skolitel: prof. Ing. Ale§ Prochazka, CSc.

Clovék priimérné stravi aZ tfetinu svého Zivota spankem. Poruchy spanku, mezi které se fadi
napf. syndrom neklidnych nohou, syndrom spankové apnoe, insomnie nebo chronicka
obstrukéni plicni nemoc, postihuji &im dal vétsi zlomek populace. Za u€elem analyzy spanku
je spanek zaznamenavan na polysomnografu ve spankové laboratofi, kde je nadale
klasifikovan a segmentovan expertem.

Teoreticka Cast této prace je vénovana pfedstaveni spankovych poruch, zabyva se jejich
délenim a diagnostikou.

Prakticka Cast prace se soustfedi v prvni fadé na nastudovani zastoupeni spankovych stadii
(Bdéni, NonREM1-NonREMS3, REM) pro jednotlivé poruchy, a to pro ru¢ni i automatickou
segmentaci. Soucasné s tim je kratce studovana shoda mezi ru¢ni a automatickou
segmentaci.

Dale je zaméfena na posouzeni vlastnosti spankovych stadii v zavislosti na diagnostikované
poruse a véku.

Prace se rovnéz zabyva zpfistupnénim dat a automatizaci zpracovani jednotlivych soubor.
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Legislativa potravinarské vyroby

Autor: Bc. Drobna Natalie

Roénik: M2

Ustav: Katedra ekonomiky a managementu
Skolitel: doc. Ing. Stanislava Grosova, CSc.

Sougasti geského pravniho Fadu se stala evropska legislativa dnem vstupu Ceské republiky
do Evropské unie, tj. 1.5. 2004. Pfed vstupem do EU musela CR pfizpGsobit sv(j pravni fad
EU. Prijeti sekundarnich norem, které méla CR povinnost implementovat do svého pravniho
fadu, pokracovalo kazdoroéné i po vstupu do EU. Na narodni urovni upravuje potravinafskou
legislativu zejména zakon &. 110/1997 Sb., o potravinach a tabakovych vyrobcich a k nému
navazujici vyhlasky. Na potravinarské podniky se rovnéz vztahuji evropska legislativni
opatfeni, ktera jsou podrobnégji rozepsana v praci. Nafizeni jsou platna v souladu s cilem
dosahnout vysoké miry ochrany zdravi spotfebitelt a zarudit jejich prava na informace, aby
byli spotfebitelé patficné informovani o potravinach, které konzumuiji.

Cilem prace je zjistit, jakymi ¢eskymi i evropskymi legislativnimi opatfenimi v oblasti potravin
se musi fidit spole€nost Bonavita, spol. s r. 0., jaké Ceské vyhlasky byly zcela nahrazeny
evropskymi a zaroven zhodnoceni, do jaké miry odpovida vybrana fada vyrobk(l Bonavita
nafizeni Evropského spoleCenstvi €. 1924/2006, o vyzivovych a zdravotnich tvrzenich pfi
oznacovani potravin. Oznacovani vyZivové hodnoty vybrané vyrobkové fady Bonavita je
nasledné porovnano s oznacovanim vybranych konkuren&nich vyrobkad.

Analyza materialového toku a plytvani

Autor: Bc. Krej¢i Anna

Roc¢nik: M2

Ustav: Katedra ekonomiky a managementu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

V souc€asné dobé tvrdého konkurencniho prostfedi se musi podniky snazit ziskat konkurencéni
vyhody. Je tfeba vyuzivat nejen novych technologickych postupl, ale také racionalizovat a
zefektiviiovat jiz existujici procesy. Proto se prace zabyva pohybem materialu a identifikaci
plytvani v toku materialu po podniku. Méfeni probihalo formou snimku pracovniho dne, kdy
byly analyzovany €innosti operatort a rozdéleny na pfidavajici hodnotu, nepfidavajici hodnotu
a Cinnosti nezbytné. Z naméra cinnosti bylo pak plytvani vyc€isleno na &as, kdy neprobiha
pfidavani hodnoty. Dale byly zhodnoceny vizualni prvky pracovisté a navrZzena napravna
opatfeni. Cilem této prace bylo vytvofit vstupni monitoring procesu a odhaleni potencialu pro
Zleps$eni, coz nasledné bude podkladem pro zavedeni principu Lean ve zkoumaném podniku.



Analyza mlékarenského primyslu po zruseni mléénych
kvot prostrednictvim Porterova modelu

Autor: Bc. Kristifkova Jana
Rocnik: M2
Ustav: Katedra ekonomiky a managementu

Skolitelé: Mgr. et Mgr. Ing. FrantiSek Sudzina, Ph.D.

Prace analyzuje mlékarensky priimysl po zrugeni mlé&nych kvot, ke kterému doslo v Ceské
republice 1. 4. 2015. Jako nastroj pro analyzu konkurenéniho prostfedi je vyuzit Porterav
model. Cilem prace je podrobna analyza jednotlivych hybnych sil plsobicich v mlékarenském
odvétvi jak na producenty mléka, tak na zpracovatele mléka.

Vysledkem prace je definovani hodnoty kazdé hybné sily, znazornéné na pétibodové Skale
identifikujici dulezitost dané sily, k niz autorka dospéla po peclivém zvazeni veskerych
relevantnich skute€nosti majicich vliv na zkoumanou silu.

Koncept internetového obchodu s chemikaliemi

Autor: Ing. Machac Vaclav

Roc¢nik: M2

Ustav: Katedra ekonomiky a managementu
Skolitel: Ing. Jifi Kle€ka, Ph.D.

Tato prace se zabyva navrhem internetového obchodu pro spole¢nost Brenntag CR s.r.o.,
ktera patfi mezi nejvyznamnéjsi distributory chemikalii na ¢eském primyslovém trhu. V ramci
prace bylo provedeno dotaznikové Setfeni, které mélo za cil zjistit, jak v sou€asnosti firmy na
c¢eském trhu nakupuji chemikalie, jak by je nakupovat chtély a zda firmy maiji zajem o moznost
nakupovat chemikalie pomoci e-shopu. Vysledky ukazuji, ze polovina oslovenych firem by o
nakup chemikalii pfes e-shop méla zajem. Soucasti prace je i analyza jiz existujicich
internetovych obchodll na ¢eském, slovenském, polském a némeckém trhu a na trhu Velké
Britanie a Severniho Irska. Bylo zjisténo, Ze vétSina firem pusobicich na téchto trzich
neumoznuje svym zakaznikim nakup chemikalii pfes e-shop. Navic existujici internetové
obchody mnohdy neplsobi profesionalnim dojmem a jejich nabidka je ¢asto velmi omezena.
Na zakladé provedeného vyzkumu byl sestaven koncept internetového obchodu
s chemikaliemi, ktery pocita s obsluhou primyslovych i koncovych zakazniku. Sou€asti navrhu
je popis vyznamnych funkci, jejich vzajemna provazanost a dale rozvrzeni hlavnich stranek e-
shopu.



Podnikova kultura z hlediska genderové dimenze

Autor: Mgr. Navarova Adéla

Rocnik: M2

Ustav: Katedra ekonomiky a managementu
Skolitel: Mgr. Ing. Marek Botek, Ph.D.

Podnikova kultura je aspekt, na ktery se v sou€asnosti zaméfuje pozornost mnoha firem,
protoze ovliviiuje spokojenost, loajalitu a v kone¢ném dlsledku efektivitu a produktivitu prace
zaméstnancu. V této praci je diraz kladen pfedevSim na problematiku genderové rovnosti
v zaméstnani, coz je prvek, ktery dosud neni v ramci podnikové kultury pfiliS§ akcentovan. Dale
je popsana podstata podnikové kultury, jeji prvky a dimenze.

Praktické aplikace podnikové kultury, jeji podoba a sila byly sledované ve dvou vyrobnich
organizacich, Lego Group a Mitas a.s.

Vyvoj ceny kaucuku

Autor: Bc. Nohejl Jan

Roc¢nik: M2

Ustav: Katedra ekonomiky a managementu
Skolitel: Mgr. et Mgr. Ing. FrantiSek Sudzina, Ph.D.

Prispévek je zaméfen na vyvoj ceny kauCuku na burze komodit. Konkrétné se zabyva, jak
vybrané vnéjsi vlivy ovliviiuji vyvoj ceny pfirodniho kau€uku na svétovych trzich. V této praci
je zkoumano, zda existuje néjaka zavislost mezi vyvojem cen jinych komodit nebo faktort
a cenou pfirodniho kau€uku. Prace byla realizovana ve spolupraci se spole¢nosti Mitas a.s.,
ktera se zabyva vyrobou pneumatik, a je pfednim ¢eskym vyrobcem pneumatik specializujici
se pfedevsim na zemédélske a stavebni stroje, vysokozdvizné voziky a motocykly.

Cilem prace je zjistit zda mezi vyvojem vnéjSich faktorl a vyvojem ceny pfirodniho kaucuku
existuje néjaka korelace, ktera by se dala vyuzit v praxi. Konkrétné by to znamenalo, pfiblizné
predvidani, jak se bude vyvijet cena kau€uku na burze podle chovani vnéjsiho faktoru. Takova
znalost by vedla ke konkurenéni vyhodé&, snizeni nakladli na nakupovany material a v
kone¢ném dusledku i ke zvySeni ziska.

Analyza vyrobni linky BMW v zavodé Eissmann Automotive

Autor: Bc. Podhradsky Adam

Ro¢nik: M2

Ustav: Katedra ekonomiky a managementu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Eissmann Automotive Ceska republika, s.r.o. je vyrobni podnik vyrabéjici riizné komponenty
do interiért automobild.

Prace se zabyva analyzou jedné z vyrobnich linek, ve které se kasiruji kuzi podrucky do
rlznych typu vozidel BMW. U této linky je dlouhodoby pozadavek na zvySeni kapacity vyroby.
Na zakladé opakovaného snimku ¢asti pracovniho dne pracovisté, u kterého se mélo nachazet
uzké misto vyroby, byly podany navrhy na zlepSeni funkce tohoto pracovisté. Po aplikaci
navrhd na zlep$eni byla funkce pracovisté znovu pfezkoumana pomoci opakovaného snimku
¢asti pracovniho dne a vyhodnocena.



Zruseni kvot pro vyrobu a vyvoz mléka

Autor: Bc. Svobodova Veronika

Roénik: M2

Ustav: Katedra ekonomiky a managementu
Skolitel: doc. Ing. Stanislava Grosova, CSc.

Prace se zabyva vyvojem trhu v oblasti mlééného primyslu, pfedevsim problematikou zruseni
kvot pro vyrobu a vyvoz mléka. Prace popisuje, co to vlastné mlééné kvoéty jsou, proc byly
zavedeny a naopak jaké divody vedly Evropskou unii k jejich zruseni.

Dulezity je také vyvoj vykupnich cen mléka. V teoretické €asti prace nalezne ¢tenar informace
o jednotlivych milnicich na trhu, které by mohly/mély ovlivnit vykupni cenu miléka, v Casti
praktické poté detailnéjSi rozbor vykupnich cen a nalezeni pfesného vlivu jednotlivych situaci
na zmény vykupnich cen.

Vyvhodnoceni zavislosti vlastnosti prirodniho kaucuku na
lokalité a roénim obdobi

Autor: Bc. Zivec Josef

Roc¢nik: M2

Ustav: Katedra ekonomiky a managementu
Skolitel: Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

Jen za rok 2014 bylo ve svété vyprodukovano 12,07 miliont tun pfirodniho kaucuku.
Spole¢nost Mitas a.s. vyuziva tuto surovinu pro vyrobu zemédélskych, industrialnich
a motocyklovych plastd. V tomto segmentu patfi mezi pfedni evropské vyrobce. Viastnosti
tohoto dulezitého materialu jsou ovlivnitelné mnoha faktory, napfiklad podnebnym pasmem
nebo roénim obdobim.

Cilem této prace je vyhodnoceni vyvoje a zmén parametri kauCuku v zavislosti na ro¢nich
obdobich a oblastech produkce. Objednavani podle kvality dané jednotlivymi obdobimi a
oblastmi by mohlo pomoci zlepSeni viastnosti vstupnich surovin pro vyrobu pneumatik. Dale
budou zkoumany zavislosti mezi vybranymi parametry kau€uku. Jejich nalezeni by mohlo
znamenat cestu k optimalizaci procesu testovani materialu.



