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Seznam sekci a slozeni komisi

Sekce: Analyticka chemie 1
poslucharna A21, 8:30

Komise:

Pfedseda: doc. RNDr. Dr. David Sykora

Clenové: doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.
doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.
Dr. Ing. Jindfich Koubek, Ph.D.
Mgr. Filip Dvorak (P-Lab)

Soutézici: Bc. Hruba Lucie
Bc. Jenistova Adéla
Bc. Klognerova Kamila
Ing. Pieckova Lucie
Bc. RySava Helena
Bc. Schwarz Jaroslav
Bc. Svecova Marie
Bc. Vrzal Lukas

Sekce: Analyticka chemie 2
poslucharna A105, 8:30
Komise:
Predseda: prof. Ing. Karel Volka, CSc.
Clenové: RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.
Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.
Ing. Magda Vosmanska, CSc.
Ing. Ladislav Tenkl (Nicolet CZ)

Soutézici: Adamkova Hana
Hlaskova Zuzana
Kubulkova Zuzana
Bc. Michaleova Patricia
Bc. Sedlacek Jakub
Strnad Stépan
Bc. Vavra Karel

Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie
mistnost A125, 9.00 hod.
Komise:
Pfredseda: prof. Ing. Anatol Malijevsky, CSc.
Clenové: Ing. Michal Bure$, CSc.
Ing. Jozef Lengyel (UFCH J.Heyrovského, AV CR, v.v.i.)

Soutézici: Bellonn Tomas
Benroth Martin
Juraskova Veronika
Kubecka Jakub
Martinek Tomas
Palivec Vladimir



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2013

Sekce:
Komise:

Predseda:
Clenové:

Soutézici:

Sekce:
Komise:

Prfedseda:
Clenové:

Soutézici:

Sekce:
Komise:

Predseda:
Clenové:

Soutézici:

Aplikovana fyzikalni chemie I.
mistnost A402, 8.30 hod.

doc. Ing. Ivan Cibulka, CSc.
doc. Ing. Lidmila Bartovska, CSc.
Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.

Bc. Cerhova Marie
Bc. Lan¢ Marek
Bc. Mahnel Tomas
Bc. Novotna Hana
Bc. Polak Jakub
Bc. Radon Vaclav
Bc. Svoboda Vit
Bc. Vatascin Erika

Aplikovana fyzikalni chemie Il.
mistnost A135 (knihovna), 9.00 hod.

prof. Dr. Ing. Pavel Matéjka

doc. Ing. Pavel Chuchvalec, CSc.

Ing. Krystof Pilnacek

RNDr. Roman Chaloupka, Ph.D. (MEDICEM Institute)

Borbasova Timea
Cihal Petr
Dvorakova Michaela
Hadkova Zofie
Kantnerova Kristyna
Kludsky Miroslav
MatouSova Maja

Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi
poslucharna B lll, 9.00 hod

prof. Ing. Igor Schreiber, CSc.

Ing. Martin Kohout, Ph.D.

Ing. Jan Hronza, Ph.D. (Ricardo)

Ing. Martin Hubi¢ka, Ph.D. (Lovochemie)
Ing. Michal Vonka

Ing. Richard Pokorny

Bc. Konopka Ladislav
Bc. Kubova Petra

Bc. Leskovjan Martin
Bc. Pelc Vaclav
Pospisil Martin
Sladek Viktor
Voclova Malvina
Zitkova Anna
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Procesni a chemické inzenyrstvi 1.
poslucharna B139, 9.00 hod

prof. Ing. Frantisek Stépanek, PhD.
Ing. Jaromir Pocedic, PhD.

Dr. Ing. Juraj Kilian (Mondi)

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

Ing. Jaroslav Kotowski

Cermochova Viktorie
Fojtikova Romana
Novak Matéj

Bc. Podivinska Martina
Polezhaev Petr

Bc. Rygl Adam
Sopousek Jan

Procesni a chemické inzenyrstvi 2.
knihovna B141b, 9.00 hod

prof. Ing. Dalimil Snita, PhD.

Mgr. Jaroslav Hanus, PhD.

Ing. Jan Najemnik (Momentive)

Ing. Tomas Jindra, Ph.D. (Pure Bohemia)
Ing. Josef Chmelaf

Ing. Martin Ullrich

Bc. Dundalek Jan
Dvorak Jakub
Haskovcova Katefina
Janska Petra

Petrik Juraj

Bc. Sznapka Jakub
Bc. Snajdr Ivo

Procesni a chemické inzenyrstvi 3.
poslucharna B03, 9.00 hod

doc. Ing. Michal Pfibyl, PhD.

Ing. Otto Hadag, PhD.

Ing. Marek Bobak, Ph.D. (Membrain)

Ing. Lucie Rottrova (Chemoprojekt Nitrogen)
Mgr. Eva Adamusova (Medicem)

Ing. Jifi Marsalek

Ing. Libor Labik
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Gorny Damian
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Schneider Patrik
Bc. Soltys Marek
Bc. Vrana Jifi

Podnikovy management a marketing
poslucharna C11, 8.30 hod

prof. Ing. lvan Gros, CSc.
Mgr. Ing. Marek Botek, Ph.D.
Ing. Jakub Dyntar, Ph.D.

Bc. Andreeva Daria
Bc. Dejlova Barbora
Bc. Ehrlichova Barbora
Bc. Hojac€ Vojtéch

Bc. Kabatova Barbora
Bc. Korbelikova Nela
Bc. Makovec Pavel

Fyzika
mistnost B220, 9.00 hod

doc. Ing. Jaroslav Hofmann, CSc.

Mgr. Tomas Kotrba

Dr. Mgr. Jana JireSova

doc. RNDr. Jaroslav Julak, CSc. (1. LF UK)

Ctvrteckova Lucie
Jemelikova Michaela
Jezkova Dominika
Kucerova Jana
Matéjka Jifi
Stankova EliSka
Svarcova Michaela
Vavra Jan
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Sekce: Mérici technika

mistnost B303, 9.00 hod
Komise:
Predseda: doc. Ing. Karel Kadlec, CSc.
Clenové: Ing. Jitka Kopecka

Ing. Sarka Piskagova, CSc.
Soutézici: Hujacova Andrea

Flachsova Adéla

Tomecek David

Vankova Petra

Zitek Vaclav

Zivéakova Martina
Sekce: Informatika

mistnost B212, 9.00 hod
Komise:
Pfedseda: doc. Dr. Ing. Martin Vrhata
Clenové: Ing. Ladislav Fiser, Ph.D.

Ing. Jana Finkeova, CSc.

RNDr. Jifina Scholtzova (FIT CVUT)
Soutézici: Crha Jan

DolejSek Michal
Hrbkova Ema
Schatz Martin
Wiesnerova Lenka
Yudina Olga
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Analyticka chemie 1
poslucharna A21, 8:30

doc. RNDr. Dr. David Sykora

doc. Ing. Vladimir Setni¢ka, Ph.D.
doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.
Dr. Ing. Jindfich Koubek, Ph.D.
Magr. Filip Dvofak (P-Lab)
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Bc. JeniStova Adéla
Bc. Klognerova Kamila
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Partner sekce Analyticka chemie 1.
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Sekce : Analyticka chemie 1

Speciacni analyza jodu v biologickych tkanich

Autor: Bc. Lucie Hruba
Roénik: M1

Ustav:  analytické chemie
Skolitel:  Ing. Antonin Katia

Biodostupnost jodu v potravinach zavisi zejména na obsahu jeho jednotlivych specii. V pfedloZzené
praci byla vyvinuta metodika pro speciaéni analyzu jodu v potravinach zivocisného ptivodu pomoci
spojeni vyluCovaci chromatografie a hmotnostni spektrometrie s indukéné vazanym plazmatem.
Jako mobilni faze byl zvolen 20 mmol.I" tris-(hydroxymethyl)-aminomethan o pH 7,5. Vyvinuta
metodika byla aplikovana na realné vzorky ZivociSnych tkani. Speciani analyzou byly nalezeny
slou€eniny jak s nizkou, tak s vysokou molekularni hmotnosti. Nékteré z téchto specii, jako
thyroglobulin, albumin, jodid a produkty hydrolyzy trijodtyroninu a thyroxinu, byly identifikovany na
zakladé analyzy standardd uvedenych slouc¢enin a obsah jodidu byl kvantifikovan.

Sekce : Analyticka chemie 1

In vitro studie vyuziti esencialnich olejl jako posilovacu
penetrace usni kutikularni tkané

Autor: Adéla Jenistova
Rocnik: M1
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  prof. Dr. RNDr. Pavel Mat&jka

Vyuziti Ramanovy a infralervené spektroskopie k in vitro studii kize plyne pfedevSim z jejich
neinvazivity, vzajemné komplementarity a rychlosti méfeni molekularné specifickych dat. Pro ucely
studia kutikularni tkané byla technika zeslabeného uplného odrazu (Attenued Total Reflectance,
ATR) pouzita jiz v 90. letech minulého stoleti, ovSem stale vice jsou publikovany studie zalozené
na Ramanové spektroskopii.

Soucasné poznatky o vlivu latek na urychleni procesu vstiebavani upfednostriuji esencialni oleje,
zejména levandulovy, geraniovy, eukalyptovy a ylang-ylang jako latky zvySujici celkové
penetrované mnozstvi ucinnych latek obsazenych v koznich pfipravcich. Cilem této prace je
studium kinetickych parametrt procesu vstfebavani ucinnych latek na modelové matrici v podobé
usni kutikularni tkané prasete domaciho za nebo bez pfitomnosti vybranych posilovacu penetrace.
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Sekce : Analyticka chemie 1

Speciac¢ni analyza selenu v repce olejce

Autor: Kamila Klognerova
Rocnik: M2
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  prof. Ing. Oto Mestek, CSc.

V poslednich letech se znacné zvySil zajem o selen, a to pfedevSim kvdli jeho rozdilnému
pusobeni na lidsky organismus. Jeho U¢inky souvisi s mnozstvim a formou, ve kterém se vyskytuje
v zivotnim prostfedi a potravinach.

Cilem této prace bylo provést speciani analyzu selenu v tkanich fepky olejky (Brassica napus) a
zjistit vliv fortifikace seleni€itanem, kultivaru a péstebni oblasti na obsah jednotlivych
selenoaminokyselin v tkanich rostlin. Analyza byla provedena pomoci on-line spojeni

RPC-HPLC a ICP-MS. Pro analyzu byly pouzity dva kultivary fepky olejky, a to Sitro a N.K. Oktans,
které byly péstovany v Feparskych oblastech Cerveny Ujezd a Hnévéeves a bramborafské oblasti
Humpolec.

Sekce : Analyticka chemie 1

Chiropticka spektroskopie v diagnostice Alzheimerovy

choroby
Autor: Lucie Pieckova
Roénik: M2
Ustav: analytické chemie

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

Alzheimerova choroba je vazné neurodegenerativni onemocnéni, jehoz vyskyt celosvétové stoupa
v disledku starnuti populace. Jeho diagnostika je =zalozena na neurologickych a
neuropsychologickych vysSetfenich, kterd jsou doplnéna o vysledky zobrazovacich metod.
Soucasné diagnostické metody jsou vSak ¢asové naro¢né, finanéné nakladné a néktera podplrna
vySetfeni navic znacné invazivni. Rana stadia nemoci jsou obtiZzné rozpoznatelna. JelikoZz se
nemoc vyznacuje hromadénim proteini s abnormalni konformaci, jevi se jako vhodny nastroj pro
v€asnou diagnostiku Alzheimerovy choroby zkoumani krevnich vzorkd chiroptickymi metodami,
které jsou inherentné citlivé na prostorovou strukturu biomolekul. V této praci bylo analyzovano 53
vzorkl krevni plazmy, z toho 28 vzorkGl od pacientd v rlznych stadiich nemoci a 25 vzorkl
kontrolnich jedincl. Metody elektronového cirkularniho dichroismu a Ramanovy optické aktivity
byly doplnény o Ramanovu a infraCervenou spektroskopii. Vybrané spektraini pasy byly
vyhodnoceny metodou linearni diskriminacni analyzy, ktera klasifikovala vzorky na zakladé vztahu
ke klinické diagnéze. Dosazené vysledky demonstruji potencial metod chiroptické spektroskopie
pro v€asnou a minimalné invazivni diagnostiku Alzheimerovy choroby.
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Sekce : Analyticka chemie 1

Studium povrchové modifikace nanocastic stribra cysteinem
a jeho derivaty

Autor: Helena RySava
Rocnik: M2
Ustav: analytické chemie

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

Pro charakterizaci nékterych chiralnich molekul Ize vyuzit nanocastic uslechtilych kovt. Pokud jsou
na povrchu achiralnich nanoc€astic stfibra navazany chiralni molekuly cysteinu, dochazi ke vzniku
indukované chirality a cely systém tak lIze sledovat napfiklad elektronovou spektroskopii
cirkularniho dichroismu.

Pfedkladana experimentalni prace se zabyva studiem postsyntetické povrchové modifikace
stfibrnych nanodastic cysteinem a jeho derivaty penicillaminem a a-methylcysteinem. Pro tuto
studii bylo vyuZito reakce Sangerova Cinidla 1-fluor-2,4-nitrobenzenu s amino skupinou vy3e
uvedenych chiralnich analytd. Zmény v systému byly sledovany pomoci molekulové absorp&ni
spektroskopie v ultrafialové oblasti.

Sekce : Analyticka chemie 1

Spektroskopické studium distribuce bilirubinu v systému
sérovy albumin — modelova membrana v pritomnosti léCiv

Autor: Jaroslav Schwarz
Roc”:n ik: M2
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  Mgr. Iryna Goncharova, Ph.D.

Ke studiu konkurence IéCiv a bilirubinu pomoci spektroskopie elektronového cirkularniho
dichroismu bylo pfistupovano jiz nékolika zpusoby. Predstavena prace se zaméfuje na stanoveni
vytésfiovacich konstant pro IéCiva v modelovém séru (systému, kde koncentrace bilirubinu a
albuminu odpovidaji sloZzeni séra savcu). Aby bylo dosazeno co nejvétSiho pfiblizeni Zivym
systémum, byly do modelovych systému pfidavany jednoduché modelové membrany (micely).
Pomoci spektroskopie elektronového cirkularniho dichroismu byla zkoumana distribuce bilirubinu
mezi albumin a micely v modelovém séru bez a za pfitomnosti vybranych 1éCiv.

Konkrétné byla sledovana konkurenéni vazba bilirubinu a osmi 1éCiv pfi vazbé na hovézi sérovy
albumin v pfitomnosti zaporné nabitych, kladné nabitych a nenabitych micel. Ziskané vysledky
vlivu vazby IéCiva a bilirubinu na albumin byly porovnany s vysledky molekulového dockingu IéCiv a
bilirubinu do struktury bilkoviny.
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Sekce : Analyticka chemie 1

Studium vlivu teploty na povrchem zesilena infraCervena
a Ramanova spektra flavonoidt

Autor: Marie Svecova
Roém’k: M1
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  prof. Dr. RNDr. Pavel Mat&jka

Metody povrchem zesilené vibra¢ni spektroskopie, povrchem zesilena infraervena absorpce
(Surface-Enhanced Infrared Absorption, SEIRA) a povrchem zesileny Ramanuv rozptyl (Surface-
Enhanced Raman Scattering, SERS), umozriuji stanovit analyty ve velmi nizkych koncentracich.
Témito analyty mohou byt napf. sekundarni metabolity rostlin, mezi néz patfi flavonoidy. Pro
¢lovéka maji vyznam antioxidantd, inhibitort rakoviny, pomahaji v prevenci mozkovych pfihod a
kardiovaskularnich onemocnéni, dale maji antibakterialni, antivirové, protizanétlivé a antialergické
ucinky.

Zménami teploty lze docilit u nasorbovanych vrstev analytll reorientace molekul vzhledem k
povrchem zesilujicimu substratu, ktera ma vliv na obsazenou spektralni informaci v naméfenych
spektrech. Cilem této prace je studium teplotni zavislosti povrchem zesilenych vibraénich spekter
vybranych flavonoid(l, jmenovité chrysinu, galanginu, luteolinu, pinocembrinu a quercetinu, a jejich
porovnani pomoci multivariaénich chemometrickych metod.

Sekce : Analyticka chemie 1

Vvyuziti novych orientujicich medii
ve strukturni analyze calix[4]arent

Autor: Bc. Lukas Vrzal

Ro¢nik: M2

Ustav: Centralni laboratofe VSCHT Praha
Skolitel:  Ing. Hana Dvorakova, CSc.

Predmétem této prace bylo zjistit, jaka je vyuzitelnost fady novych orientujcich medii na bazi
kapalnych krystalt pfi studiu konformaéniho chovani calixarent a chiralni diskriminace. Nejprve
byla serie novych orientujicich medii testovana s ohledem na miru zavedené orientace, resp. malé
rozSifeni signald, na modelovém tetrapropoxycalix[4]arenu. Poly(y-benzyl-L/D-glutamatova) media
(PBLG, PBDG), ktera poskytla nejlepSi vysledky, byla poté pouzita k upfesnéni nebo urceni
prostorové struktury novych inherentné chiralnich derivatu calix[4]arenu. Polyacetylenova media se
schopnosti enantiodiskriminace se v oblasti inherentné chiralnich calix[4]arend bohuzel
neosvédcila.

krystal
(X-RAY)

roztok
(RDC)
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Komise:
Predseda: prof. Ing. Karel Volka, CSc.
Clenové: RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.
Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.
Ing. Magda Vosmanska, CSc.
Ing. Ladislav Tenkl (Nicolet CZ)
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Kubulkova Zuzana
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Bc. Michaleova Patricia
Bc. Sedlacek Jakub
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Partner sekce Analyticka chemie 2.
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Sekce : Analyticka chemie 2

Studium interakce ibuprofenu s B-cyklodextrinem

Autor: Hana Adamkova
RocCnik: B3
Ustav: analytické chemie

Skolitel: prof. RNDr. Vladimir Kral, CSc.

Tato studie se zabyva sledovanim komplexace ibuprofenu jako modelového léCiva

s B-cyklodextrinem pomoci UV-VIS spektrometrie. B-Cyklodextrin je cyklicky oligosacharid, ktery
se sklada ze sedmi glukopyranosovych jednotek a svym tvarem pfipomina duty kornout, jehoz
vnéjSek je hydrofilni, zatimco vnitfek ma lipofilngjsi charakter. Do kavity cyklodextrinu (hostitel) se
mohou schovat organické nebo anorganické molekuly (host) za vzniku tzv. inkluznich komplexd,
jejichz stechiometrie zavisi na velikosti kavity a charakteru hosta. Ibuprofen je typicky pfiklad
molekuly, jejiz fyzikalné-chemické vlastnosti mohou byt modifikovany pomoci cyklodextrint, napft.
zvysSeni rozpustnosti nebo potlacdeni hotrké chuti. Ve farmaceutickém primyslu jsou bézné
vyuzivany inkluzni komplexy cyklodextrind s fadou IéCiv pro zlepSeni jejich biodostupnosti.
Komplexace ibuprofenu s cyklodextriny byla doposud popsana fadou studii, ale stanovené
konstanty stability se vyrazné liSily, coz muze byt disledkem kinetiky reakce, na kterou je tato
prace zaméfrena.

Sekce : Analyticka chemie 2

Interakce polymethiniovych soli s anorganickymi anionty

Autor: Zuzana Hlaskova
Roénik: B3
Ustav: analytické chemie

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

V absorpcnich spektrech vodného roztoku benzothiazolového derivatu polymethiniové soli (PMS1)
vznika novy pas u 454 nm v pfitomnosti chloridového nebo siranového aniontu. V pfedlozené praci
byly studovany podminky jeho vzniku s cilem objasnit duvody, proc jej Ize ve spektrech pozorovat.
Zahrnuti dalSich aniontd (halogenidy, oxoanionty) a PMS strukturné podobnych latce PMS1
ukazalo silnou selektivitu interakce vedouci k pozorovanému novému pasu ve spektru. Prace
zahrnuje i experimenty pfi rdzné koncentraci chloridu a siranu a rizném obsahu polarnich
organickych rozpoustédel (methanol, dimethylsulfoxid).

\ (:::)

| PMS 1
16 4

454 G645

sso  ASnm 7sp
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Sekce : Analyticka chemie 2

Chelatory ionov biologicky vyznamnych latok

Autor: Zuzana Kubulkova
RocCnik: B2
Ustav: analytické chemie

Skolitel: prof. RNDr. Vladimir Kral, CSc.

Tridentalne chelatory na baze ftalazin-1-hydrazonu vykazuju cytostatické ucCinky zatial €o ich
mechanizmus uc&inku nie je doposial znamy a popisany. Jedno z moznych vysvetleni je chelatacia
kovov nutnych pre proliferaciu a fungovanie rakovinovych buniek. Lanthanoidy hraju dolezitu ulohu
v determinacia a lokacii benignych, malignych a metastatickych karcindmoch. Predlozena praca je
zamerana na Studium screeningov Strukturnych interakcii Sirokej skupiny chelatorov s iénmi
biogénnych kovov (Co2+, Cu2+, Cr3+, Fe2+, Fe3+,Mn2+, Ni2+, Zn2+, Ca2+, Mg2+), platinovych
kovov (Ag+, Au3+, Au+, Pd2+, Pt2+, Pt4+) a lanthanoidov (Gd3+, Eu3+). Ako rozpustadio bol
zvoleny dimethylsulfoxid DMSO, ktory ma vysoku schopnost penetrovat a tym dopravovat v niom
rozpustné latky priamo do bunky. DMSO je solvent pouzivany v medicinskych, preklinickych a
klinickych implikaciach. Dal$i posun zo ziskanych poznatkov v $tudii je priprava a izolacia
metalokoplexov.

Sekce : Analyticka chemie 2

Agregacia vybranych cyklodextrinov

Autor: Bc. Patricia Michaleova
Roénik: M1
Ustav: analytické chemie

Skolitel: prof. RNDr. Vladimir Kral, CSc.

Cyklodextriny su cyklické oligosacharidy, ktoré maju vonkajSiu stranu kruhu hydrofilnd a vnutornu
hydrofébnu. Tato vilastnost' je vyuzivana v niektorych délezitych farmaceutickych aplikaciach ako
napr. zvySenie rozpustnosti lipofilnych a zle rozpustnych lie€iv. Je tiez zname, Ze vo vodnom
prostredi cyklodextriny vytvaraju agregaty. Tato schopnost je ovplyvnena koncentraciou
cyklodextrinov v roztoku. Tvorba agregatov vybranych cyklodextrinov bola skiumana pomocou
metody rozptylu svetla.
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Sekce : Analyticka chemie 2

Metaloporfyrinové derivaty Trogerovych bazi
a jejich vyuziti v analytické chemii

Autor: Bc. Jakub Sedlacek

Roénik: M1

Ustav:  analytické chemie

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

Metaloporfyriny jsou vyznamnymi stavebnymi bloky vyuzZivanymi v supramolekularni chemii ke
tvorbé receptorl. Velka pozornost je vénovana zvlasté molekulam se dvéma metaloporfy-rinovymi
jednotkami v usporadani, které umoznuije jejich spolupraci. Pfikladem takovych molekul jsou
metaloporfyrinova Trégerova baze a jeji nedavno objeveny strukturni izomer, spiro-Trégerova
baze. Obé baze jsou chiralni, lisi se ovSem vzdalenosti kovu vazanych v porfyrinovych jednotkach.
Lze proto od nich oekavat odliSné vazebné schopnosti. V pred-kladané praci byly pfipraveny
Trégerova a spiro-Trogerova baze reakci (2-aminotetrafenyl-porfyrinato)médnatého komplexu s
formaldehydem v kyselém prostfedi. V zavislosti na pouZitém rozpoustédle byl pozorovan jen vznik
Trégerovy baze (1,4-dioxan), nebo vznik obou izomert (CHCI3/THF 99:1). Pfipravené slou¢eniny
byly charakterizovany pomoci hmotnostni spektrometrie s vysokym rozliSenim a UV-Vis
spektroskopie. Pomoci zfedovacich experimentl bylo studovano jejich chovani v roztoku CH2CI2.

Sekce : Analyticka chemie 2

Screening soli Ibuprofenu

Autor: Stépan Strnad

Ro¢nik: B3

Ustav:  analytické chemie

Skolitel: prof. RNDr. Vladimir Kral, CSc.

Screening novych forem aktivnich farmaceutickych substanci (API) je nedilnou soucasti vyzkumu
lékd. Mize jit o zaCatek vyvoje novych Iéki nebo o hledani vylepSené Iékové formy. Tyto formy
(soli, polymorfy, kokrystaly) maji rizné vlastnosti, jako je rozpustnost, stabilita i biologicka
dostupnost. Z divodu nedostatku APl se experimenty vétSinou provadi v mikro-mnozstvi a to
sebou pfinasi problémy. Hlavnim z nich je fakt, Zze krystalizace je do jisté miry nahodny proces.
Tato prace je zaméfena na robustnost (analytické vyuziti a opakovatelnost) screeningl. Jako
modelové |éCivo byl vybran ibuprofen. Byly vytvafeny jeho soli s rGznymi latkami a nasledné
rekrystalizovany v rozpoustédlech. Zavérem prace bylo naméreni spekter téchto soli pomoci ATR-
IR spektroskopie ve stfedni oblasti a vyhodnoceni ziskanych dat.
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Sekce : Analyticka chemie 2

Studium tranzientni molekuly SNP v mikrovinné oblasti

Autor: Bc. Karel Vavra
Roénl’k: M1
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.

Soucasné techniky analytické chemie se neomezuji jen na méfeni terestrialnich analytl, ale
umoznuji i atmosféricky a interstelarni vyzkum. Ve zminénych oblastech se vyuziva zejména
rotaéni spektroskopie, kdy pfesna spektroskopicka méfeni v mikrovinné oblasti umoznuji ziskat
rota¢ni konstanty, které mohou poskytovat cenné informace o geometrii molekul, tj. délkach vazeb
a vazebnych uhlech. Pravé za timto ucelem byla provedena pionyrska méfeni tranzientni molekuly
SNP, ktera je v pozemskych podminkach vysoce nestabilni. Opacna situace mlze byt v
mezihvézdném prostoru, pfipadné v cirkumstelarnich atmosférach, kde jsou srazky molekul
podstatné méné pravdépodobné. Pravé v téchto prostredich, pfipadné v obalkach umirajicich
hvézd, Ize predpokladat i vyskyt SNP, ktera diky pfitomnosti tfi biogennich prvk( mize poskytovat
zakladni informace o moZnostech vzniku Zivota ve vesmiru. Uspé&$né naméreni spekter SNP miize
byt podkladem pro vytvofeni specialniho projektu pro observatoi ALMA, kterou Ceska Republika
muze vyuzivat.



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2013

Sekce:

Komise:

Predseda:

Clenové:

Soutézici:

Teoreticka fyzikalni chemie
mistnost A125, 9.00 hod.

prof. Ing. Anatol Malijevsky, CSc.
Ing. Michal Bures, CSc. §
Ing. Jozef Lengyel (UFCH J. Heyrovského, AV CR, v.v.i.)

Bellonn Tomas

Benroth Martin
Juraskova Veronika Bc.
Kubecdka Jakub
Martinek Tomas
Palivec Vladimir



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2013

Sponzofri sekce Teoreticka fyzikalni chemie

NICOLET CZ

Thermo

Swad\dk.
SCIENTIFIC Ventile & Fittings Praha

Molecular Spectroscopy Distributor Swagelok pro CR a SR, Polsko, Ukrajinu a Bélorusko
www.nicoletcz.cz www.ventile.cz
w
mf -3
:
! I: I o
|
=
b3
www.mega.cz 5
[v4
W
=
Y
7/, MemB a N www.merckmillipore.cz

www.membrain.cz

praqolal  —CWTW )E-

WWW.Wtwcz.com

http://www.praqgolab.cz

levalk Vitrum-

LEY¥BOLD v CR A SR aVWR company

www.tevak.cz WWW.Vitrum.cz

CZEMP m

medicem

www.medicem.com

www.czemp.Ccz



http://www.nicoletcz.cz/
http://www.mega.cz/
http://www.merckmillipore.cz/
http://www.ventile.cz/
http://www.wtwcz.com/
http://www.tevak.cz/
http://www.pragolab.cz/
http://www.medicem.com/
http://www.vitrum.cz/
http://www.czemp.cz/

Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2013

Sekce : Teoreticka fyzikalni chemie

Modelovani fotochemickych vilastnosti halogenovanych
uhlovodikl s vyuzitim ab initio teorie

Autor: Tomas Bellon

Ro¢énik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

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

Cilem mé prace je studium fotochemie molekul halogenovanych uhlovodiku, konkrétné& molekuly
CFC-12 (CCI,F,). Halogenované uhlovodiky patfi k nejvyznamnéjSim zdrojim reaktivnich ¢astic
zpusobujicich destrukci stratosférického ozénu. Prfes jejich jednoduchost vSak dosud piné
nerozumime mechanismu fotodisociace téchto molekul.

Prvnim krokem bylo vytvofeni modelu absorp&niho spektra molekuly CCI,F,. S pouzitim reflexniho
principu spojeného s metodou molekularni dynamiky s drahovymi integraly jsem modeloval tato
spektra na rGznych uUrovnich ab initio teorie. Vypoctena data byla porovnana s experimentem.
Vysledky ukazaly, Ze absorpéni spektrum je extrémné silné podminéno distribuci molekularnich
geometrii v zakladnim stavu. Jednodu$si ab initio metody nebyly schopny popsat geometrii
molekuly CFC-12 dostateéné presné, coz vedlo ke znalnym odchylkdm od experimentu.
Vysledkem prace je simulaéni protokol, pomoci kterého je mozZzné modelovat spektra CFC-12
dobfe reprodukujici polohu, Sifku i intenzitu absorpcniho pasu. Tento protokol je mozné snadno
rozSifit i na vétSi agregaty, kupfikladu na freony adsorbované na ledovych Casticich. Ziskané
vysledky by mohly pfispét k lepSimu pochopeni fotodisociace CCI,F, ve stratosféfe, kde v
disledku rozpadu této molekuly dochazi k degradaci ozonové vrstvy.

Sekce : Teoreticka fyzikalni chemie

Mutace a halogeny: o-dira jako mocny nastroj
novodobych alchymistl

Autor: Martin Benroth

Roénik: B3

Ustav: organické chemie a biochemie AV CR, v.v.i.
Skolitel: RNDr. Michal Kolar, Ph.D.

Snaha o nalezeni latky, ktera by s vysokou specificitou a G&innosti inhibovala patfiény enzym,
provazi navrhare léCiv takika od nepaméti. Revoluce nastala s rozvojem pocitaCové techniky, kdy
pfiSla velka fada moznosti, jak takovou latku odhalit.

V na$i praci byl k tomuto hledani vyuzit pfistup zvany alchymické mutovani. V pribéhu MD
simulace protein-inhibitorového komplexu jsme na aromatickém kruhu inhibitoru ménili atomy
vodiku na atomy fluoru a naopak, pficemz jsme sledovali zménu Gibbsovy volné energie.
Vzhledem k tomu, Ze se v aktivnim misté proteinu vyskytuje halogenova vazba, nespokojili jsme se
pouze s popisem pomoci klasického silového pole, nybrZz jsme pfiblizili nag systém realité
pouzitim explicitni o-diry.

Pomoci vypocétd se nam podafily identifikovat potencialné Gcinné inhibitory aldosa reduktasy.
Exaktnéjsi popis halogenové vazby se dle oCekavani projevil vyznamnym pfiblizenim vypocitanych
hodnot k hodnotam experimentalnim.
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Sekce : Teoreticka fyzikalni chemie

Studium fotochemickych vlastnosti D-luciferinu, oxyluciferinu
a jejich selenovych analogti metodami teoretické chemie

Autor: Veronika Juraskova

Ro¢énik: B2

Ustav: fyzikalni chemie

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

Tato prace se zaméfuje na vypocty fotochemickych vlastnosti luciferinu, oxyluciferinu a jejich
selenovych analogl s vyuzitim pfistupl teoretické chemie. Byly studovany struktury
D-luciferinu (tj. fotochemicky aktivni molekuly svétluskovitych (Lampyridae)) a Sesti tautomernich
forem oxyluciferinu. Geometrie téchto struktur byly optimalizovany v plynné fazi pomoci metod
funkcionalu hustoty (metoda B97D s bazi 6-31g*). Pro jednotlivé struktury byla simulovana
elektronova absorpéni spektra se zahrnutim prvnich Sesti excitovanych stavd. Byly uvazovany jak
samotné molekuly v plynné fazi, tak ve vodném roztoku modelovaném dielektrickym kontinuem
nebo mensimi vodnimi klastry. Ziskané udaje byly srovnany S nové
publikovanymi experimentalnimi hodnotami energii a extinkénich koeficientl. Z vypoc&tenych dat
vyplynula shoda s experimentem pouze v ziskanych energiich, intenzity vypocteného spektra
vychazely typicky vy3Si neZz v experimentu. Elektronové stavy oxyluciferinu byly proto dale
dikladné studovany pomoci fady kvantové-chemickych metod. Dale byly vytvofeny pfedpokladané
struktury selenového analogu D-luciferinu (oba atomy S nahrazeny Se) a tautomer( oxyluciferinu
a opét optimalizovany v plynné fazi metodou B97D s bazi 6-31g*. Nasledné byly uréeny vlastnosti
predikovanych molekul.

Sekce : Teoreticka fyzikalni chemie

Nitrofenoly jako atmosférické prekurzory:
Teoretické studium fotochemie o-nitrofenolu

Autor: Jakub Kubecka

Roénik: B2

Ustav: fyzikalni chemie

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

V nedavné dobé byly nitrofenoly uvazovany v kontextu fotochemické tvorby HNO, v atmosfére.
Cilem predkladané prace je teoretické studium primarnich fotochemickych krokd v molekule o-
nitrofenolu. Tato molekula ma v zakladnim stavu intramolekularni vodikovou vazbu, ktera by mohla
umoznit rychly pfenos protonu, resp. vodiku mezi -OH a -NO, skupinami.

V prvni asti prace jsem provedl optimalizaci o-nitrofenolu a jeho pfisluSnych aci-nitroforem (tj.
forem s intramolekularné pfenesenym atomem vodiku) v elektronové zékladnim singletnim a
tripletnim stavu. Porovnal jsem vysledky ziskané riznymi metodami teoretické chemie, od vysoce
korelované CCSD(T) metody kfadé DFT metod s rdznymi funkcionaly. PouzZil jsem také
multirefernéni CASSCF pfistup. Multireferencni efekty se ukazaly byt pro nékteré struktury velmi
dllezité. Popsal jsem navic hyperplochu potencialni energie popisujici pfeskok vodiku z -OH na -
NO, skupinu v o-nitrofenolu v riznych excitovanych stavech. Tyto dé&je budou diskutovany
v kontextu atmosférické chemie.
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Sekce : Teoreticka fyzikalni chemie

Interakce alkalickych a halidovych iontll s peptidovou vazbou

Autor: Tomas Martinek

Roc€nik: B3

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

Vliv rdznych iontl soli na stabilitu bilkovin ve vodé je znam uz od roku 1888, kdy Franz Hofmeister
navrhl svou lyotropni Ffadu. Kromé procesl jako je vysolovani a vsolovani, tedy rozpustnost
bilkovin v roztoku, mohou mit ionty vliv na jejich terciarni a kvartérni strukturu, naruSovat
intermolekularni nekovalentni vazby nebo naopak mohou byt pfimo zabudovany v jejich struktufe,
pomahat ji tvofit a umoznovat tak spravnou funkci bilkovin. Jedna se o komplexni déje, ve kterych
hraje roli interakce bilkoviny s rozpoustédlem, bilkoviny sionty a iontd samotnych
s rozpoustédlem. V této praci jsme se zaméfili na interakce iontll s kostrou bilkoviny, konkrétné
s peptidovou vazbou. Jako model peptidové vazby byla vybrana mala molekula N-metylacetamid,
ktera obsahuje peptidovou vazbu a jeji nejblizSi okoli. Pomoci kvantové chemickych vypoctl tak
byly kvantifikovany iontové specifické interakce alkalickych kationtd a halidovych aniontd s C=0 a
N-H skupinou peptidové vazby. ProtoZze se zajimame o procesy v realném biologickém kontextu,
byl cely systém umistén do vodného prostfedi pomoci modelu polarizovatelného kontinua
kombinovaného s mikrohydrataci.

Sekce : Teoreticka fyzikalni chemie

Vliv vodného prostredi na vertikalni ionizaci 8-Oxoguaninu v
nukleosidech a nukleotidech

Autor: Vladimir Palivec

Roénik: B3

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

Vv wviv

8-Oxoguanine je jeden z nejbéznéjSich produktu pfi oxidaénim poskozeni DNA. Mize zpUsobit
vazné problémy, pokud se nachazi uvnitf DNA. Nékteré védeckeé vyzkumy ukazuji, ze nevazany
ioniza¢ni energii ze v8ech péti nukleobazi. Z tohoto divodu mize byt 8-Oxoguanine oxidovan
namisto jiné dulezité komponenty. Abychom lépe pochopili procesy, jenz se odehravaji uvnitf
bunék, které obsahuji tuto poSkozenou nukleobazi, je tfeba znat pfesné hodnoty ioniza¢ni energie
a faktory které ji ovliviuiji.

V této praci se zabyvam kvantové chemickymi vypocty vertikalni ionizace 8-Oxoguaninu, jeho
nukleosidd a nukleotidd. V realném svété neprobihaji procesy ve vakuu, nybrZz ve vodném
prostfedi, a proto je mym hlavnim zamérem demonstrovat zasadni vliv rozpoustédla. Solvatace je
simulovana modelem polarizovatelného kontinua. NejdulezitéjSi hodnoty vertikalni ionizaéni
energie jsou 6.73 eV pro dvakrat deprotonovany 8-Oxoguanosine monofosfat a 6.69 eV pro
dvakrat deprotonovany 8-Oxo0-2'-deoxyguanosine monofosfat. Nakonec jsem prozkoumal
konformacni vliv (zvlasté nukleotidd) na stabilitu molekul a naslednou ionizaci.
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Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie I.

Priprava na rovnovazné experimenty
s hluboce eutektickymi rozpoustédly

Autor: Bc. Marie Cerhova
Ro¢énik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Dana Fenclova, CSc.

Prace se zamérfuje na literarni reSersi tykajici se nové generace rozpoustédel pojmenovanych jako
hluboce eutekticka rozpoustédla (Deep Eutectic Solvents). Jedna se o kapaliny sloZzené ze dvou az
tfi pevnych latek, které tvofi eutektické smési s bodem tani nizs§im nez 100 °C. Hluboce eutekticka
rozpoustédla patfi do kategorie tzv. ,zelenych rozpoustédel® - jsou snadno dostupna, netoxicka,
recyklovatelna a biologicky odbouratelna.

Prace zahrnuje i pfipravu hluboce eutektické smési cholin chlorid + mocovina, ktera nasledné bude
pouzita jako rozpoustédlo pro experimentalni stanoveni limitnich aktivitnich koeficientl tékavych
organickych latek.

Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie I.

Moderni polymerni materialy s vnitirni mikroporozitou

Autor: Bc. Marek Lané
Roénl’k: M2
Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel:  Ing. Karel Friess, Ph.D.

Cilem prace bylo studium sorpce plynt (N,, O,, CH; a CO;) v tzv. polymerech s vnitfni
mikroporozitou. Diky svym unikatnim vlastnostem mohou tyto nové polymerni materialy nalézt
v budoucnu uplatnéni v pramyslovych aplikacich zaméfenych na separaci plynt a par (napfiklad
pfi separaci CH; od CO, a dalSich sloZzek v bioplynu). Prvnim polymerem ze skupiny téchto
materiall byl tzv. PIM-1, jehoz mimofadna propustnost v kombinaci s pfiméfenymi hodnotami
idealniho separac¢niho faktoru o pro dvojice plynad CO,/CH,, O./N,, H,/N, vedly v roce 2008 k
aktualizaci (posunu) ptvodni Robensonovy horni meze z roku 1991.

Sorpcni experimenty byly provadény pfi 25°C gravimetricky s pouzitim McBainovych
kfemennych spiralnich vazek ve vysokotlaké sorpéni cele v intervalu tlak( 0-15 bar. V préaci byl
studovan polymer s vnitfni mikroporozitou PIM-1 a jeho dalSi nové varianty pojmenované jako
PIM-EA-TB, PIM-TRIPTYCENE, PIM-RY a PIM-AMINE. Z naméfenych dat byly vyhodnoceny
sorpcni izotermy, vypocteny sorpcni koeficienty a z kinetiky sorp&nich experimentd ziskany
pfislusné hodnoty difuznich koeficientl. TaktéZz byl sledovan trend zavislosti transportnich
parametrl na fyzikalné-molekularnich charakteristikach plynud. Ziskané poznatky budou vyuzity pro
dalSi praci v oblasti materialového vyzkumu.
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Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie I.

Termochemicka studie bitumenu a optimalizace mnozstvi
vzorku pro méreni na kalorimetru microDSCIII

Autor: Bc. Tomas Mahnel

Ro¢énik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Kvétoslav Ruzi¢ka, CSc.

Pfedlozena prace navazuje na pfispévek do lofiské SVK, kde jsem se vénoval termodynamické
studii polycyklickych aromatickych uhlovodikl. Tyto sloueniny se pouzivaji jako modelové latky
pro bitumen (Cesky téz Zivice), ktery je soucasti nekonvenéni ropy téZené napf. v Kanadé (stat
Alberta). A pravé z Calgary pochazeji vzorky ropy, jejichz vybrané termochemické veli€iny byly
zmeéfeny a jsou prezentovany v této praci.

Druhou, neméné dilezitou, &asti prace bylo nalezeni minimalniho mnozstvi vzorku pouzitelného
pro méfeni tepelnych kapacit na kalorimetru microDSCIIl od firmy Setaram, nebot komeréné
dostupné vzorky PAH jsou ¢asto velice drahé. Testovani bylo provedeno pomoci naftalenu.

Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie I.

Molekularni zaklady fotostability:
deexcitacni mechanismus kyseliny p-aminobenzoové

Autor: Hana Novotna

Roénik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

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

Fotostabilita je vlastnost molekuly absorbovat zareni, aniz by se vyrazné zvysSila jeji reaktivita,
nebo doSlo kjeji destrukci. Kyselina p-aminobenzoova (PABA) patii k prvnim fotostabilnim
molekulam vyuzivanym v kosmetickém pramyslu jako prostfedek k ochrané kize proti UV zareni.
Ve své praci se zaméfuji na teoretické studium fotochemickych vlastnosti PABA. S pouzitim
reflexniho principu v kombinaci s kvantové-chemickymi metodami na bazi teorie funkcionalu
hustoty jsem modelovala absorpéni spektrum molekuly PABA. Vypocitané absorpéniho spektrum
vykazovalo dobry soulad s experimentem. V dalSi fazi své prace jsem se zaCala vénovat
naslednym dé&jum po ozafeni molekuly — hledani podrobného mechanismu deexcitacniho procesu.
Teoretické vypocty mohou v budoucnu slouzit jako zaklad designu novych fotostabilnich molekul
s potencialnim vyuzitim v kosmetickém prdmyslu.
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Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie I.

Zavislost limitniho aktivitniho koeficientu toluenu
na koncentraci K2S04

Autor: Bc. Jakub Polak
Roénik: M1

Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: Dr. Ing. Pavel Vrbka

Znalost limitnich aktivitnich koeficientd organickych latek ve vodé ma dullezity vyznam jak pro
primyslovou chemii, tak pro ekologii (napf. zpracovani odpadnich vod). Zvlastni pozici zde pak
zastavaji data ziskana pro vodné roztoky anorganickych soli. Pro popis vlivu soli na limitni aktivitni
koeficient organické sloZzky se pouziva Se€enovova rovnice, ktera predpoklada linearni vztah mezi
koncentraci soli a logaritmem limitniho aktivitniho koeficientu.

V ramci této prace byla pomoci saturaéni metody (IGS) podrobné proméfena zavislost limitniho
aktivitnino koeficientu toluenu na koncentraci siranu draselného ve vodném roztoku pfi 25 °C
vrozsahu 0,2 molkg™ az 0,65 molkg™'. Ugelem téchto méFfeni bylo odhaleni moZného
anomalniho chovani toluenu v systému voda+K,SO, a tedy odchylek od Se&enovovy rovnice,

Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie I.

Rovnovaha kapalina — kapalina
perfluorovanych uhlovodikull s ethery

Autor: Bc. Vaclav Radon
Roénik: M1
Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Karel Rehéak, CSc.

Perfluorované uhlovodiky (PFC) jsou latky, které obsahuji pouze atomy uhliku a fluoru. PFC
vykazuji nizkou vzajemnou rozpustnost s béznymi rozpoustédly. Vyjimkou jsou nékteré systémy
syntézy provadéné ve dvoufazovém reak&nim prostfedi jsou zajimavé systémy PFC + ether, u
kterych je dosazitelna horni kriticka rozpoustéci teplota. Pfedmétem této prace je popis rovnovahy
kapalina — kapalina ve vybranych systémech PFC + ether. Experimentalni hodnoty vzajemnych
rozpustnosti byly v zavislosti na teploté naméfeny objemovou metodou. Naméfena data byla
korelovana rovnici Extended Scaling-Law, ktera je vhodna pro popis heterogennich systému, a to i
v okoli kritickych rozpoustécich teplot. Pomoci uvedené rovnice byly u studovanych systému tyto
teploty odhadnuty spolu s pfislusnymi kritickymi sloZzenimi.
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Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie I.

Overnotova spektroskopie amoniaku

Autor: Bc. Vit Svoboda

Roénik: M1

Ustav: fyzikalni chemie JH, AV CR
Skolitel: Mgr. Ondfej Votava, Ph.D.

Amoniak je jednoduchy hydrid, pfesto hraje nezanedbatelnou roli ve fyzikalné-chemickych dé&jich
probihajicich v zemské atmosféfe. Amoniak je zajimavou molekulou i pro astronomy, kde byl prvni
molekulou detekovanou na Jupiteru, dale byl detekovan v lehCich hnédych trpaslicich a
v neposledni fadé muaze slouzit jako teplotni senzor atmosfér vné&jSich planet a exoplanet’.
Spektralni oblast okolo 1,5 um je pro amoniak oblasti zasadniho vyznamu®*. Nachazeji se zde
prvni overtony a kombinaéni pasy N-H valenéni vibrace. | pfes velké Usili fady védcl neni tato
oblast dosud pIné spektroskopicky charakterizovana'®. To je dano tim, Ze se v oblasti nachazi
velky podet ro-vibradnich pasl, coz znesnadrfiuje experimentalni praci i teoretické vypodty”.
V predkladané praci budou prezentovany nejnovéjsi vysledky zrozsahlého méfeni amoniaku
v supersonické expanzi v oblasti od 6600 do 6700 cm™. Bude poukazana zasadni vyhoda méfeni
v expanzich pro identifikaci nizko lezicich rotaénich linii. Bude prezentovana aplikace metody
dvouteplotni analyzy pro empirické pfifazeni rotacnich kvantovych &isel. Dale bude diskutovan vliv
nuklearniho spinu na charakter rotacné chladnych spekter amoniaku.

Reference:

[1] Lunsberg-Nielsen, J. Mol. Spec., 162 (1993), 230-245
[2] Berden G., Chem. Phys. Lett., 307 (1999), 131-138
[3] Li-Hong X., J Mol. Spec., 243 (2007), 219-226

[4] Li-Hong X., J Mol. Spec., 251 (2008), 241-251

[5] Sung K., JQSRT, 113 (2012), 1066-1083

Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie I.

Rovnovaha kapalina - para v systémech voda + iontova
kapalina, obsahujici 1-ethyl-3-methylimidazoliovy kation

((EMIM])

Autor: Bc. Erika Vataséin
Boém’k: M2
Skolitel: doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

Prace se zabyva experimentalnim studiem termodynamického chovani systémi
voda + [EMIM][EtSO,] (ethylsulfat) a voda + [EMIM][MeSO;] (methansulfonat). Ke stanoveni
rovnovahy kapalina-para byla pouzita rychla a pfesna metoda, ktera spociva v méfeni aktivity vody
komercnim pfistrojem AqualLab 4TE. Pro kazdy systém byla méfeni provedena na vzorcich od
a,, = 0,93 do a,, = 0,08 pfi sedmi teplotach v rozsahu od 288,15 K do 318,15 K. Nasledné byla
provedena korelace teplotni a koncentraCni zavislosti ziskanych dat. Ziskané vysledky byly
porovnany s literarnimi daty. Termodynamické chovani studovanych systému bylo diskutovano
v souvislosti s molekularni strukturou iontovych kapalin a molekularnimi interakcemi a také
porovnano s termodynamickym chovanim systémua voda + [EMIM][OTF] (trifluoromethansulfonat),
voda + [EMIM][DCA] (dikyanamid) a voda + [EMIM][SCN] (thiokyanat), které byly jiz dfive
studovany v nasi laboratofi.
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Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie II.

Méreni difuznich koeficientu chiralnich latek v membranach
ponorenvch do kapaliny

Autor: Timea BorbasSova
Roc":nl'k: B3
Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel:  Ing. Hovorka Stépan, Ph.D.

Prace se zabyva experimentalnim studiem kinetiky transportu rozpusténé kapalné latky
neporézni membranou z dvousloZkového roztoku do Cistého rozpoustédla. Pro toto méfeni je
k dispozici nova pertrakéni cela a cilem prace bylo ji otestovat provedenim pertrakénich
mefeni s roztokem methyl laktatu v heptanu. Pertrakéni méfeni spocCiva v odbérech
kapalnych vzorkd béhem uréitého ¢asového Useku. Tyto vzorky jsou nasledné analyzovany
chromatografickou analyzou, aby byly ziskany udaje o Casoveé zavislosti sloZeni potfebné pro
vyhodnoceni méfeni. Pro popis kinetiky transportu membranou byl pouZit jednoduchy
matematicky model, kterym byla ziskana experimentalni data zpracovana a vyhodnocen
difuzni koeficient.

Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie II.

Charakterizace sorpcnich vlastnosti polybutylen sukcinatu

Autor: Cihal Petr

Rocnik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Ondrej Vopicka, Ph.D.

Cilem prace je charakterizace sorp&nich vlastnosti PBS (polybutylen sukcinat) pro
vonné latky pouzivané v potravinairském pramyslu. PBS je potencialni polymer pro obalové
materialy s biodegradabilnim chovanim, tudiz je zde kladen narok na nizkou sorpci vonnych
latek z potravin. Méfené latky jsou (R)-(+)-limonen, ethylcaproat, ethylacetat, ethylbutyrat, n-
hexanol a heptanal pfi teploté 23°C.

Sekundarnim cilem prace je charakterizace neustalené difuze pro tyto malo tékavé latky, kde
dochazi k razantnimu poklesu tlaku par vlivem sorpce relativné velkého mnozstvi latky
vzhledem k mnozstvi latky pfivadéné. Zahrnuti poklesu tlaku je feSeno zménou funkce pro
sorpci par v polymeru, kde misto pfedpokladaného jednotkového skoku tlaku je zavadéna
spline funkce tlaku a sloZena s pfenosovou funkci pomoci konvoluce.

Experimenty byly provadény v sorpéni aparatufe gravimetrickou metodou pomoci
McBrainovych spiralnich vazek. Algoritmus pro zpracovani zaznamu sorpce je vyvinut
v programu Maplel6.


https://student.vscht.cz/dipl_st/index.php?id=030065794a54c33bc194b8beac32c2ae&tid=&do=main&doo=detail&did=16747
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Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie II.

Experimentalni stanoveni povrchového napéti kapalin

Autor: Michaela Dvorakova

Roénik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Alena Randova, Ph.D.; doc. Ing. Lidmila Bartovska, CSc.

Prace porovnava ¢tyfi metody pro méfeni povrchového napéti vybranych kapalin:

1) komercni pfistroj LAUDA — metoda odtrhavani prstence

2) aparatura pro méfeni povrchového napéti metodou visici kapky

3) stalagmometr — metoda zaloZzena na poctu kapek v ur€itém objemu

4) kapilarni tensiometr — metoda zaloZzena na méfeni vySky hladiny v kapilare.

Mé&reni bylo provadéno pro vodu, propan-1-ol a roztok surfaktantu. Pro potfeby kalibrace byl
pouzit ethanol.

Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie II.

Perspektivni hluboce eutektické rozpoustédlo:
betain + kyselina levulova

Autor: Zofie Hadkova

Ro¢énik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

Eutektické smési s nizkou teplotou tuhnuti tvofené organickymi latkami
z obnovitelnych zdroji se dnes ukazuji jako perspektivni levna, bio- a eko-kompatibilni
alternativa iontovych kapalin. Hluboce eutekticka rozpous$tédla (Deep Eutectic Solvent, DES)
¢i obecnéji kapalné smési s nizkou teplotou fazového pfechodu (Low Transition Temperature
Mixture, LTTM) jsou Zhavym tématem posledniho roku ¢&i dvou. Termofyzikalni,
termodynamické a dal$i vlastnosti téchto novych médii a jejich interakce s dalSimi latkami
nejsou vesmeés znamy, a predstavuji proto vyzvu pro experimentalni vyzkum.

V pfedlozené praci byl nejprve proveden screening potencialnich LTTMs s cilem
vybrat pro dalSi zkoumani nejperspektivnéjsi kandidaty. Z deviti pfipravenych smési byly
takto vybrany dvé tvofici pfi pokojové teploté dlouhodobé stabilni kapaliny s nejnizsi
viskozitou: (DES1) betain + kyselina levulova (1:2) a (DES2) cholin chlorid + kyselina
levulova (1:2).

Prace dale prezentuje dosud provedena méfeni rovnovahy kapalina-para
v pseudobinarnim systému DES1 + voda. Méfena byla aktivita vody komercnim pfistrojem
Aqualab 4TE pracujicim na principu stanoveni rosné teploty rovnovazné parni faze metodou
chlazeného zrcatka. Méfeni provedena v zavislosti na sloZeni a teploté ukazuji na slabé
kladné odchylky od Raoultova zakona a exotermni miseni.
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Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie Il

Reakce orthoftalaldehydu s aminokyselinami

Autor: Kristyna Kantnerova

Roé¢nik: B3

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

Reaktivita orthoftalaldehydu (OPA) s nukleofily je jiz dlouho znama. Napfiklad reakce OPA
s aminokyselinami tvofi zaklad analytické metody pro jejich stanoveni. OPA se téz pouziva
jako desinfekéni Cinidlo, jelikoz reaguje s aminoskupinami a jinymi nukleofilnimi centry
peptidd u mikroorganismu. Tim dojde ke zméné 3D usporadani peptidu a nasledné k zaniku
mikroorganismu. Mechanismus téchto procesli neni zcela vysvétlen, proto probiha
elektrochemické studium na modelovych latkach (amoniak, aminy, aminokyseliny).

Ke studiu kinetiky reakci byla pouZzita polarografie a UV/Vis spektrometrie. Pro sledovani
reakce bylo vybrano devét aminokyselin, které pfi prvnich experimentech vykazovaly
podobné chovani (glycin, glycin-ethylester, alanin, leucin, isoleucin, valin, norvalin, kyselina
aminomaselna, aminoisomaselna). K sérii byl pfidan lysin kvuali druhé aminokyseliné. Méfeni
byla provadéna ve dvou fosfore€nanovych pufrech o riznych pH tak, aby bylo pH roztoku
jednou nizsi a jednou vysSi nez pK, aminokyselin.

Analyzou kinetickych dat bylo zjisténo, Ze rychlost reakce zavisi jednak na pH roztoku
(pFi€emz rychleji reakce probiha pfi vy38im pH), jednak na tom, zda byl zasobni roztok OPA
pfipraven ve vodném, €i v nevodném rozpoustédle. PFi pouZziti vodného rozpoustédla pro
pfipravu zasobniho roztoku je podle UV/Vis spekter reakce rychlejdi. Z toho plyne, Ze
pfedfazena hydratace OPA ve vodném prostfedi hraje velkou roli pfi reakci
s aminokyselinami, da se i usuzovat, Ze reaktivni ¢astici neni ftalaldehyd jakozto dikarbonyl,
ale jeho monohydratovana forma.

Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie Il.

Bobtnani, sorpce a difuze methanolu v Nafionu

Autor: Miroslav Kludsky

Ro¢nik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Ondfej Vopicka, Ph.D.

Pfedmétem této studie je méfeni sorpce par metanolu a bobtnani Nafionu v prostredi
metanolovych par pfi 25 a 40 °C. Nafion je perflorovhana polymerni organicka kyselina
obsahujici —SOsH skupiny. Pro svou chemickou stalost je Nafion potencialné vhodny jako
material pro vyrobu separacnich membran. Kromé této aplikace jsou Nafionové membrany
Siroce pouzivany napf. v metanolovych palivovych Clancich. V této praci jsou studovany
teplotni zavislosti neustalené difuze a rovnovazné sorpce metanolu v Nafionu. Aktivacni
energie difuze a izomerické teplo sorpce metanolu v Nafionu jsou vypodteny
z experimentalné ziskanych dat. Sorpce a difuzni koeficient metanolu roste s rostouci
teplotou, zatim co bobtnani Nafionu v parach metanolu je teplotné nezavislé. Vysledky byly
ziskany méfenim na stavajici gravimetrické sorp&ni aparatufe, soulasti prace je vyvoj
metodiky méfeni rovnovazného zbobtnani polymeru, méfeného pomoci mikroskopie vzorku
v definované plynné smési metanol-vodik za atmosférického tlaku.
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Sekce : Aplikovana fyzikalni chemie II.

Rovnovaha kapalina — kapalina v systémech
obsahujicich y-valerolakton

Autor: Maja MatouSova

Rocnik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Karel Rehak, CSc.

y-Varelolakton (GVL) je latka, kterou je mozno ve velkém méfitku vyrabét z biomasy, a
kterou Ize vyuzit jako ekologické rozpoustédlo &i jako motorové biopalivo. Z tohoto hlediska
jsou informace o vzajemné misitelnosti GVL a uhlovodikdl velmi zadouci. Tato prace se
zabyva stanovenim rovnovahy kapalina—kapalina v systémech GVL + n-heptan a GVL +
cyklohexan. Data byla méfena pfimou analytickou metodou vyuZivajici plynovy
chromatograf. Ziskané vysledky byly korelovany pomoci roz8ifeného Skalovaciho zakona,
coz umoznilo vyhodnotit horni kritické rozpoustéci teploty studovanych systém.
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Sekce : Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Modeling of triboelectrification in polymer systems

Autor: Bc. Ladislav Konopka
RocCnik: M2
Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel:  doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

In everyday life we often come in contact with electrostatic charge located on the surfaces of
materials. Triboelectrification, i.e., charging by the friction is considered to be the crucial
phenomenon, causing the charge separation most frequently. Triboelectrification is observed
also for objects made of the same material. Although triboelectrification is a ubiquitous
feature of industrially important dry particulate systems, its origin is regrettably understood
only poorly. Charging is very complex problem (with the true physical base in quantum
mechanics), affected by many parameters of the system, the material and the environment
and it is difficult to correctly interpret experiments even in system like polymer reactor with
particles of the same material. Thus mathematical modeling has to be involved as a tool for
better understanding.Mathematical model including particle-particle and particle-wall
interactions in fluidized-bed polymer reactor with consequent triboelectric charging was
developed. The Discrete Elements Method based on Newton'’s force law is utilized. Since
solid polymer particles in the gas-dispersion reactor are considered, the particles motion and
mechanics is influenced and described by elastic contact, adhesion, friction and electrostatic
effects. Presented model thus provides better insight into unwanted processes like sheeting
or particle aggregation taking place in the polymerization reactor.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Predpovéd pohybu osob pri pozarni evakuaci

Autor: Bc. Petra Kubova
Roénik: M1
Ustav: chemického inZzenyrstvi

Skolitel:  doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Predkladana prace je zaméfena na predpovéd pohybu osob z prostoru zasazeného pozarem
pomoci pocitatového simulaéniho programu FDS+Evac. Evakuace osob z objektu
zasazeného pozarem je velmi dllezita problematika, ktera pfimo vede k ochrané lidskych
zivot(. Pohyb a chovani lidi béhem pozarni evakuace mulze byt ovliviiovan jak pozarem
samotnym, tak psychickymi reakcemi na stresovou situaci. Zvolenou modelovou situaci je
pozar v 5.NP studentské koleje VOLHA v Praze. Evakua¢ni model obsahuje algoritmus
vybéru unikového vychodu jedincl, jehoz vstupnimi parametry jsou hustota koure, toxicita
spalin a viditelnost dostupnych Unikovych vychodd. Hlavnim cilem této prace je parametricka
studie vlivu téchto parametrd na chovani osob pfi evakuaci a vybér unikového vychodu.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Simulace starnuti automobilového katalyzatoru
pro adsorpci a redukci NO,

Autor: Bc. Martin Leskovjan
RocCnik: M2
Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel:  Ing. Petr Koéi, Ph.D.

Automobilové katalyzatory b&éhem svého provozu podiéhaji starnuti, které vede k postupné
zhorSovani jejich ucinnosti (deaktivaci). Jednim z faktor( ovliviujicich starnuti katalyzatoru je
teplotni namahani, coz se projevuje zménami ve struktufe katalytické vrstvy — slinutim a
zmensenim aktivniho povrchu katalytickych center. Tato prace navazuje na laboratorni
mérfeni pramyslového vzorku katalyzatoru s ukladanim a redukci NO, (typ NSRC) a zabyva
se jeho ztotoznénim s 1D matematickym modelem. Nejprve byly vyhodnoceny série méfeni
se vzorky Cerstvého katalyzatoru (zapalné kfivky oxidace CO a HC, adsorpce a redukce NO,
ukladaci kapacita kysliku). Nasledné byly stejné experimenty vyhodnoceny i s vzorkem téhoz
katalyzatoru ke konci predepsané zivotnosti. Porovnanim vyhodnocenych dat bylo mozné
kvantifikovat rozdily mezi Cerstvym a deaktivovanym vzorkem katalyzatoru. Model najde
uplatnéni pfi navrhovani systému pro oSetfeni automobilovych spalin v primyslové praxi.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Navrh procesniho simulatoru v prostredi jazyka MATLAB

Autor: Bc. Vaclav Pelc
Roénik: M2
Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel:  prof. Ing. Dalimil Snita, CSc.

V soucasné dobé existuje na trhu fada procesnich simulatort. Vétsinou se jedna o komer¢ni
produkty, jejichz licenéni poplatky jsou velmi vysoké. Obsluha takovychto programu vyzaduje
kvalifikovany personal. Pro feSeni jednodussSich nebo specialnich uloh je ¢asto vyhodné;jsi
vyvoj vlastniho simulaéniho software, ktery maze byt navic uzplsoben pro konkrétni ucely.
Cilem prace je adaptace jiz existujici beta verze procesniho simulatoru vyvinutého
v Matlabu. Upraveny simulacni program bude demonstrovan porovnanim feSeni smycky

reaktoru s recyklem klasicky (,ru¢né®) a v prostiedi Matlabu. Pfedkladané feSeni je ovSem
mozné pouzit i na podstatné slozitéjSich uloh.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Modelling of diffusion and capillary condensation in
percolating network system

Autor: Martin Pospisil

Roc¢nik: B3

Ustav:  chemického inZenyrstvi

Skolitel:  Mgr. Alexandr Malijevsky, Ph.D; prof. Ing. Franti$ek Stépanek, Ph.D.

Microporous materials are utilized in broad spectrum of applications. One field of interest is
controlled transport and targeted release of substances encapsulated in particles with
microporous walls. Diffusion creep starts to occur as the result of concentration gradient
between inner and outer environment when such patrticle is put in aqueous environment as
long as the sufficient fraction of the pores is continuously filled by liquid. However, the
diffusion creep diminishes with appearance of discontinuities of liquid in the pores, while at
some critical point (percolation threshold) the diffusion stops effectively. Such discontinuities
result from capillary condensation. Pore surface could be modified to be responsive to
exogenous stimuli (e.g. temperature-responsive polymer brush) thus making the diffusion
controllable. Aim of this project is to construct a model describing percolation in microporous
particle wall. The framework of the model is bond percolation problem, where the porous
system is represented by 3-D graph: network (site) of cells (vertices) connected via channels
(bonds). Capillary condensation is then represented by fraction of the open channels.
Theoretical results from the project will be further used as a basis for practical laboratory
experiments.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Software for virtual tablet dissolution testing

Autor: Viktor Sladek

Roénik: B3

Ustav:  chemické robotiky
Skolitel:  Ing. Zden&k Grof, Ph.D.

In pharmaceutical industry, design of tablet formation process is a costly procedure
consuming substantial amount of active pharmaceutical ingredients (API) and requiring a lot
of time as well. The tablet structure determines the kinetics of API release which can be
experimentially characterized and reported in the form of a release curve. However, the
problem of determining the tablet structure which would match the required release curve
cannot be solved in an explicit way but requires to produce and test many tablets with
different structure. The goal of this project is to create a mathematical model able to
determine dissolution behavior of given tablet characterized by its shape, spatial distribution
of components and other physical properties determining interaction with solvent. The
procedure starts with the selection of tablet geometry from the library of basic shapes which
is then used for simulations of swelling and solvent diffusion through the tablet. The
simulation is based on DEM methodology, where the tablet is discretized into elements
described by their position, radius, and composition. The project also contains web based
user interface which controls the simulation back-end and allows easy access for any user.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Software for virtual tablet dissolution testing

Autor: Malvina Voclova
Roénl’k: B3
Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel:  Ing. Michal Vonka, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymeric foams have many diverse applications including heat or sound insulation and
impact absorption. Open-cellular foams with cell size smaller than 10 ym exhibit both
excellent heat and sound insulation properties. Such foams can be prepared not only by a
standard approach utilizing blowing agents, but also by spinodal decomposition route
suppressing the nucleation during rapid cooling of the initial homogeneous mixture of
polymer and a suitable solvent. Mathematical modelling of the foam formation by spinodal
decomposition is based on Cahn-Hilliard model and involves: (i) Flory-Huggins equation with
temperature-dependent interaction parameter describing the thermodynamics, (ii) diffusion of
species driven by the gradient of chemical potential, and (iii) Landau-Ginzburg functional
describing the local penalty function for phase interfaces. The temperature vs composition
phase diagram involving binodal and spinodal curves for upper-critical solution temperature
case were constructed for the considered system of polystyrene and cyclohexane. The
model allows understanding of the open-cellular foam formation and the influence of various
parameters on the resulting foam morphology. The model also serves for the optimization of
the foam formation and thus obtaining the micro-structured foams with superior thermal and
sound insulation properties.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Modelovani depozice nanocastic pri elektrorozprasovani

Autor: Anna Zitkova
Roénik: B2
Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel:  Ing. Martin Kroupa, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Elektrorozpradovani je metoda rozptylovani kapaliny pomoci elektrického pole. Kapicky se
diky vypafovani rozpoustédla a silnému elektrickému poli postupné rozpadaji na malé
Castice. Touto metodou se daji vyrabét velmi tenké vrstvy nanocastic z riznych materiald.
Jejich vyuziti je velmi Siroké pfedevSim v oblasti energetiky, Ize je vyuzit napf. pro vyrobu
superkapacitorll ¢i fotovoltaickych ¢lankd. Vlivem podminek jako jsou teplota, napéti, apod.
vznikaji pfi depozici nanoc€astic vrstvy o rizné struktufe. Na§ model popisuje dynamiku
pohybu &astic pfi depozici na desku a rovnéz pocita intenzitu elektrického pole a v zavislosti
na ni elektrickou silu, ktera plsobi na jednotlivé Castice. Zahrnuty jsou rovnéz dalsi sily,
které plUsobi mezi ¢asticemi a mezi ¢astici a okolnim prostfedim. Vysledkem je dynamicky
model depozice ¢astic ve dvou prostorovych dimenzich. Pomoci tohoto modelu Ize simulovat
napf. vliv jiz deponovanych Castic na Castice dopadajici a vznik nerovnomérnosti pfi
nanaseni. Program pouzijeme i pro studium vlivu dalSich podminek pfi rozpradovani na vznik
riznych struktur deponovanych vrstev.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Remote Manipulation with Micro Lablets

Autor: Viktorie Cermochova
Roénik: B3

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

Our project is a part of a joint collaboration which will lead to the design and fabrication of
lablets (100 pym) - programmable microscale electronic chemistry forming a bridge between
electronic and chemical computing.

Our part in the project is manipulation and assembly of lablets. We are working with the
lablets formed from a polymer (Ordyl FP415) of which one side is coated with 2-4 um thick
gold layer. The remote manipulation of the lablets will be carried out by attaching oil
microdroplets containing iron oxide nanoparticles (with hydrophobic coating) to the lablets
surface. By placing such objects into controlled magnetic field we will be able to navigate the
lablets to its destination place.

The initial step of the task was chemical modification of the Au surface in order to make it
hydrophobic (more preferential to the oil phase) and preparation of kerosene-in-water (O/W)
emulsion stabilized with Tween 80 with dispersed iron-oxide nanoparticles (stabilized with
oleic acid) in the oil phase. We will show the successful attachment of the oil microdroplets to
the lablets and the lablets’ movement towards a magnetic gradient.

Sekce : Procesni a chemické inZenyrstvi 1

Priprava a charakterizace superkapacitortl na bazi MnO,

Autor: Romana Fojtikova

Roénik: B3

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D., doc. Dr. Ing Juraj Kosek

Rozvoj elektrickych zafizeni pfinasi zvySenou poptavku po mobilnich ulozistich elektrické
energie. Superkapacitory se ve srovnani s klasickymi kondenzatory vyznacuji
mnohonasobné vysSi specifickou kapacitou a souasné ve srovnani s konvenénimi
sekundarnimi bateriemi vétS§im mérnym vykonem. Diky svym vlastnostem nalézaji
superkapacitory Siroké uplatnéni v mnoha aplikacich. Pro pfipravu elektrod jsme zvolili
nenakladnou metodu elektrorozprasovani, ktera umozniuje generovat a nanadet Castice
oxidu kovl o velikosti nékolik desitek nanometrd, coz se pozitivné projevuje na zvétSovani
povrchu rozhrani elektroda/elektrolyt. Pomoci elektrospreje vlastni konstrukce jsme nanaseli
Castice oxidu manganu na ocelovou folii. Takto pfipravené elektrody byly charakterizovany
fadou metod (Ramanova spektroskopie, AFM, SEM, aj.) a jejich nasledna modifikace
pomoci cyklické voltametrie vedla k vyznamnému zvySeni specifické kapacity nanesené
vrstvy (> 100 F/g). Vysledny elektrochemicky ¢lanek sloZzeny z pfipravenych elektrod byl
charakterizovan metodami chronopotenciometrie a impedan¢ni spektroskopie, pficemz byly
pozorovany superkapacitni vlastnosti. Vzhledem k dosazenym vysledkim se metoda
elektrorozprasovani v kombinaci s pouzitim oxidu manganu jevi jako efektivni zplsob vyroby
superkapacitoru.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Termoresponsivni nebiologicka chemotaxe pro vyuziti
v mikro a nanochemii

Autor: Matéj Novak

Rocnik: B3

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

Chemotaxe je definovana jako orientovany pohyb objektu podél chemického gradientu.
Podobné jako zvifata, ktera dokazou pomoci Cichu urcit rostouci koncentraci nékterych latek
ve vzduchu a lokalizovat tim zdroj potravy, maji napfiklad i mikroorganismy své zpUsoby, jak
se pohybovat v okoli za u€elem ziskani Zivin, uniku pfed hrozbou nebo spinéni uritého
ukolu. Principy, podle kterych chemotaxe probiha, jsou rizné a daji se vyuzit pfi pfepravé
uméle vytvofenych mikro- a nanocastic (tzv. chemickych robotd). Cilem nasi prace je
prozkoumat tyto procesy a vyuzit je k efektivnimu transportu latek do mist, kde provedou
cilovy ukol nebo napfiklad zméni svou strukturu. PredloZzena prace se zabyva studiem
chovani kapek dekanolu v dekanoatu sodném, které se po pfidani NaCl do systému zacinaji
orientované pohybovat k této soli. Chovani je zkoumano v systémech rizné geometrie, od
Petriho misek az po jednoduché labyrinty. Dale je studovan pfipad, kdy je sul uzaviena
v parafinu a za¢ne difundovat az po vyuziti externiho ohfevu, tedy kdy je cely systém navic
termoresponsivni. Praktické vyuZiti studia chemotaxe tohoto typu je napf. pfi Cisténi tézko
dostupnych mist, kdy jsou kapky schopny samy vyhledat cilovou lokalitu a tam Ffizené
vylougit aktivni latku.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Bobtnani polyolefinovych castic

Autor: Bc. Martina Podivinska

Rocnik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Klara Smolna, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyolefiny jsou semi-krystalické polymery, z nichz nejznaméjsi polyethylen (PE) a propylen
(PP) predstavuji vice nez polovinu objemu vSech vyrabénych plasti. Sorpce monomernich
slozek v semi-krystalickych polyolefinech je dulezitym jevem nejen béhem polymerace, ktera
probiha v pfipadé katalytické polymerace v plynné ¢&i kapalné-disperznich reaktorech,
ale i pfi nasledném zpracovani. Sorpce v semi-krystalickych polymerech probiha vyhradné
v amorfni fazi a byva ovlivnéna pevné svazanymi krystalickymi lamelami. Bobtnani polymeru
ovliviuje sorpéni proces, napfiklad snizuje vliv elasticky omezenych fetézcu a zvySuje tak
sorpci. Gravimetricka sorp&ni data jsou korigovana na vztlakovou silu, kde vyznamnou
slozku tvofi i nabobtnaly objem &astic. Proto je dllezité studovat bobtnaci proces oddélené.
Zména objemu jednotlivych PE cCastic byla experimentalné zjiSténa pomoci video-
mikroskopické aparatury s tlakovou sorp&ni celou. Tento pfispévek diskutuje: (i) vliv bobtnani
PE castic etylenem a 1 hexenem na vyhodnoceni gravimetrickych dat pfi rlznych
primyslové dllezitych teplotach, (ii) vliv krystalinity na bobtnani PE &astic, a (iii) nevratné
bobtnani, které Ize pozorovat pfi sorpci 1-hexenu.



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2013

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Optimalizace vyroby zlatych mikroelektrod metodou UV

litografie
Autor: Petr Polezhaev
Rocnik: B3
Ustav: chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jifi Lindner, Ph.D.

Mikroelektrody se pouZivaji v mikrofluidice napf. pro elektrokinetické ¢erpani a miseni tekutin
Ci elektrochemickou detekci latek. Naroénost jejich vyroby s klesajicimi rozméry roste.
Mikroelektrody se v nasi laboratofi vyrabi pomoci UV litografie s vyuzitim leSténé médi jako
ob&tovaného kovového substratu. Uspésnost vyroby mikroelektrod s charakteristickym
rozmérem mensim nez 30 ym je vS8ak pomérné nizka a zda se, Ze zavisi na odrazivosti a
drsnosti povrchu médi. Jednou z hypotéz je, Ze povrch lesténé médi je pro dalSi zpracovani
pfilis hladky, zvySeni jeho drsnosti leptanim by mohlo zvysit jeho adhezi v dalSich fazich
procesu. Cilem této prace bylo nalézt vhodné cCinidlo pro leptani povrchu médi, upravit
parametry UV litografie (expozi¢ni Cas, doba vyvolavani) pro leptany povrch a posoudit, zda
naleptani povrchu pfinese pozitivni vysledky. Leptani bylo provadéno v roztoku 1) kyseliny
dusi¢né, 2) persiranu sodného a 3) chloridu Zelezitého. Hotové mikroelektrody byly
zkoumany pod mikroskopem a studovany jejich rozméry a pripadné defekty. Z vysledku
plyne, ze leptanim a Upravou parametrd litografie Ize témér prfesné dodrzet zadané rozméry
mikroelektrod a omezit tvorbu defektu.

Sekce : Procesni a chemické inZenyrstvi 1

Priprava a charakterizace nano- a mikroporéznich
polymernich pén

Autor: Bc. Adam Rygl

Ro¢nik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Andra Nistor, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymerni pény délime podle struktury na pény s uzavienymi nebo otevienymi péry. Jestlize
je velikost p6rd mensi nez 10 uym ¢i dokonce mensi nez 100 nm, pak nazyvame takoveéto
pény mikro- resp. nanoporeznimi. Vzhledem k velikosti port a vysoké porozité maji tyto pény
unikatni vlastnosti. Nano- a mikroporézni polymerni pény s uzavienymi poéry (burikami)
nachazi vyuziti jako tepelné Ci dielektrické izolanty s vybornymi mechanickymi vlastnostmi a
nizkou spotfebou materialu. Jejich tepelna vodivost muze byt az tfikrat nizSi nez
u standartnich pén. Naproti tomu pény s otevifenymi pory maji lepSi absorpéni a zvukové
izola¢ni vlastnosti, coz je predurCuje k potencialnimu vyuziti jako nosi€l v tkarfovém
inZzenyrstvi, adsorp&nich kolonach & membranach a jako zvukové izolatory. V této praci
prezentujeme dosazené vysledky pfipravy mikro- a nano-celularnich polystyrenovych pén.
Systematicky jsme studovali vliv impregnaénich (v superktickém CO,) a vypénovacich
podminek na vyslednou strukturu pén. Optimalizaci podminek se nam podafilo pfipravit pény
s primérnou velikosti bunék pod 1 um. Polystyrenové pény s otevienymi poéry byly
vypéfiovany metodou teplotné indukované fazové separace, konkrétné tzv. spinodalni
dekompozici. Za timto ucelem byla navrzena a postavena nova aparatura a dale byly
provedeny prvotni experimenty.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Superparamagnetické nanocastice - optimalizace pripravy
Z hlediska maximalni u€innosti pro radiofrekvencni ohrev

Autor: Jan Sopousek

Roc¢nik: B3

Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Mgr. Jaroslav Hanu$, PhD.

Prace se zabyva prfipravou a charakterizaci nanocastic tvofenych oxidy zeleza s citratovym
stabilizanim cCinidlem. Tyto biokompatibilni nano&astice mohou nachazet uplatnéni jak
pfimo v [éCbé pomoci magnetické hypertermie, tak i pro uvolfiovani aktivnich latek, lokalné
ovlivniteIného pomoci magnetického pole.

Cilem prace bylo identifikovani parametrt, které jsou kliCové pro maximalni ucinnost Castic
z hlediska radiofrekvenéniho ohfevu, a hlavné nalezeni zplUsobu, jak tyto optimalizované
Castice pfipravit. Z reSerse bylo zjisténo, Ze stéZejni je pravdépodobné velikost ¢astic a Ze by
se tato velikost méla pohybovat nékde kolem 15 nm. Prace se pak zaméfila na nalezeni
vhodnych parametrll pfipravy pro vytvofeni co mozna nejhomogenéjSi distribuce Castic
s pozadovanou velikosti. Castice byly pfipravovany kondenzaéni reakci oxidi Zeleza pomoci
amoniaku v dusikové atmosféfe, pfiCemz parametry reakce byly cilené ménény.
Pro charakterizaci ¢astic z jednotlivych vsadek byl pouzit transmisni elektronovy mikroskop a
Zetasizer vyuzivajici dynamicky rozptyl svétla, byl stanoven zetapotencial Castic a mérny
absorbovany vykon v radiofrekvencénim poli. Vhodné parametry, které umoznuji pfipravu
nanocastic s velkym mérnym absorpcnim vykonem byly nakonec uspésné nalezeny.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Konstrukce zinko-vzduchového palivového ¢lanku

Autor: Bc. Jan Dundalek

Rocnik: M2

Ustav: chemického inZzenyrstvi

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D., Ing. Josef Chmelaf, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Rostouci ceny pohonnych hmot a mnozici se obavy o zasoby ropy stimuluji rozvoj
alternativnich zdroji energie pro automobily. Hlavni pozornost je zaméfena na elektrické
zdroje energie, kterymi jsou zejména palivové ¢lanky &i sekundarni baterie. V minulosti se
uvazovalo vyuziti vodikovych palivovych ¢lankd, ovSem nikdy nedoslo k jejich komereni
aplikaci ve vozidlech.

Alternativou k vodikové technologii mohou byt zinko vzduchové palivové ¢lanky, které funguiji
na principu oxidace zinku v alkalickém prostfedi vzdusnym kyslikem. PFi srovnani s
vodikovymi palivovymi ¢lanky dosahuje sice systém zinek vzduch 30krat mensi specifickou
energie (Wh/kg), ale vyznacuje se vySSi bezpecnosti, protoZe zinek netvofi vybusnou smés
se vzduchem, dale nizSi cenou vzhledem k vyuziti neplatinovych katalyzator( pro redukci
kysliku a také vy35im elektromotorickym napétim.

Cilem této prace je sestaveni a ovéfeni funkce ruznych konstrukci laboratorniho zinko
vzduchového palivového ¢lanku, které byly navrzeny na zakladé literarni reSerse.

Sekce : Procesni a chemické inZzenyrstvi 2

Tvorba 3D rozliSenych vrstev pro sledovani adheze pomoci

MRI
Autor: Jakub Dvorak
Rocnik: B3
Ustav: chemického inZenyrstvi }
Skolitel: Ing. Nina Sarva$ova, prof. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D.

Zobrazovani pomoci magnetické rezonance (MRI) je nedestruktivni metoda umozriujici
ziskat obraz fezu nebo vnitfni struktury zobrazovaného objektu. Je to tedy vhodna metoda
pro zobrazovani 3D rozliSenych poréznich vrstev, které mohou byt dale pouzité napfiklad
jako simulaéni prostfedi pro studium adheze mikroCastic v 3D v komplexnim prostredi
pomoci MRI. Tato prace se zabyva tvorbou 3D rozliSenych poréznich vrstev urCenych na
vySe uvedené typy experimentu.

Porézni vrstvy byly vytvofeny metodou pevné matrice tvofené krystaly NaCl v rGznych
velikostnich frakcich. Na tvorbu samotnych cel byly v této praci vyuzity dva materidly, agar a
Polydimethylsiloxan (PDMS). Hydrofilni agar se ukazal byt nevhodnym pro tvorbu podobnych
vrstev z divodu deformace vnitfni struktury po odstranéni matrice. Na rozdil od agaru,
PDMS je strukturalné stabilni po odstranéni matrice a zachovava si kanalkovy charakter i za
vysSich teplot a tlakd. Z danych ddvodu byl pro dal$i experimenty zahrnujici modifikaci
vlastnosti ziskanych 3D rozlisenych vrstev a samotnou adhezi vybranych mikro¢astic pouzity
PDMS.

Modifikace povrchu byla zatim provedena pomoci poly-L-lysinu a bylo zjisténo, Ze tato
modifikace vedouci k hydrofilit¢ povrchu zplsobila lepSi adhezi kfemikovych nanocastic.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Gravimetrické méreni sorpcnich rovnovah v polymerech

Autor: Katefina Haskovcova

Rocnik: B3

Ustav: chemického inZzenyrstvi

Skolitel: Ing. Josef Chmelaf¥, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymery jsou prakticky uzite€né materialy, coz potvrzuje jejich obrovska rocni produkce a
mnozstvi aplikaci. Znalost rozpustnosti nizko-molekularnich latek (zejména monomeru)
v polymerech je velice dulezitd pfi optimalizaci jejich vyroby (rychlost polymerace) a
nasledného zpracovani (napf. odplynéni produktd). V naS$i laboratofi pouzivame k méfeni
sorp¢nich rovnovah gravimetrickou aparaturu, jejimz zakladem jsou vahy s magnetickym
zavésem. Velkou vyhodou této metody je, ze mizeme méfit za vysokych teplot (az 400°C) a
tlakd (az 350 bar). V ramci této prace byly naméfeny rozpustnosti ethylenu ve: (i) vzorcich
houzevnatého polypropylenu (hiPP) s riznymi obsahy kaucukové faze a (ii) vzorcich
polyethylenu (PE) s rozdilnymi hustotami. U obou polymer( jsme sledovali zavislost
rozpustnosti ethylenu na teploté. U hiPPu nas dale zajimal vliv obsahu kaucCukové faze na
rozpustnost a také samotna rozpustnost v této fazi. U PE byl studovan piedevSim vliv
hustoty a zména rozpustnosti pfi pfechodu do taveniny. Ziskana data jsou dulezitym
pfispévkem ke komplexni studii danych materiald, ktera zahrnuje téz vysledky difuznich a
morfologickych méreni.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Priprava a charakterizace c¢astic slouzicich k bioloqgicky
fizenému vylucovani submikrometrovych objektl

Autor: Petra Janska

Rocnik: B3

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

Cilem predlozené prace je pfipravit a charakterizovat hybridni mikroCastice obsahujici zivé
bunky, které by mohly slouzit k fizenému vylu€ovani submikrometrovych objektu. Kvasinky
zapouzdifené do mikroCastic dokazi necinné prezivat po nékolik tydnl, po pfidavku Zivin se
vSak zacnou buriky délit, coZz vede k destabilizaci €astice a naslednému prasknuti a
vylou€eni veskerého obsahu. Zapouzdfime-li do takovéto mikrokapsle vedle kvasinkovych
bunék napf. nosi¢ 1é€Civa, pesticidu nebo antibakterialni latky, jsou tyto nosiCe uvolnény do
prostiedi pouze za urcitych podminek (pfitomnost Zivin, vhodna teplota pro rist kvasinek).
Jednim ze zpUsobu, jak enkapsulovat kvasinky do €astic, je pfiprava colloidosomu (&astic
tvofenych monovrstvou koloidnich &astic) pomoci Pickeringovych emulzi. Touto cestou se
povrchové upravené koloidni ¢astice samousporadavaji na rozhrani olejné a vodné faze,
¢imz stabilizuji kapiCky dispergované faze, ktera obsahuje kvasinky. V této praci byl
zkouman pomeér olejné a vodné faze, koncentrace a povrchovy naboj bunék a kiemicitych
koloidnich Céastic vedouci ke vzniku stabilni Pickeringovy emulze bez pouziti povrchové
aktivnich latek.
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Syntéza a adhézne vlastnosti modifikovanych nanocastic
na ADH antigén

Autor: Juraj Petrik

Rocnik: B2

Ustav: chemického inZenyrstvi

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

Karcinogén prsnika predstavuje v svetovom meradle najCastejSie diagnostikovanu nadorovu
chorobu, ktora je su€asne najCastejSou pri€inou umrtia zien na rakovinu. Preto je potreba
hladat' rieSenia na lieCbu tohto a dalSich ochoreni. Jednou z moznosti lieCby moze byt, v
blizkej buducnosti, cielené doru€ovanie aktivnych latok pomocou Strukturovanych nano- a
mikroc¢astic. Bolo dokazané, ze nadorové bunky karcinomu prsnika, ozna¢ované ako MCF-7
maju na svojom povrchu naviazany antidiureticky hormén (ADH, alebo tiez vazopresin)
prostrednictvom transmembranovych receptorov spriahnutymi s G-proteinmi. Tato vazba
bola dokazana aj pri inych typoch nadorovych buniek, napr. plficnych alebo prostaty. Ciefom
prace bolo overit adhézne vlastnosti nanoCastic modifikovanych protilatkou anti-ADH na
Specialne upravené sklicko, potiahnuté antigénom ADH, ktoré malo simulovat povrch
nadorovych buniek. Adhézne experimenty boli uskutoéfiované v prietokovej cele pri réznych
podmienkach (zmena rychlosti prietoku, ¢as pésobenia) za cielom zistenia pevnosti
Specifickej vazby protilatka — antigén. V buduicnosti by sme chceli aplikovat adhézne
experimenty do 3D prostredia, a charakterizovat’ vlastnosti vazby protilatka - antigén v tomto
prostredi.

Sekce: Procesni a chemické inZenyrstvi 2

Selektivni separace kovll z odpadnich roztokt

Autor: Bc. Jakub Sznapka
Ro¢nik: M2

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

V dobé stale se rozvijejiciho elektrotechnického a fotovoltaického primyslu roste spotfeba
drahych kovd, jako je napfiklad zlato, stfibro, indium, galium. Tyto kovy jsou soucasti
neobnovitelnych zdroji surovin a je zapotfebi jejich opétovna recyklace.

Cilem této prace je separace médi, india a galia z odpadnich roztokd pomoci vybranych
metod. Byly pouzity dva postupy — selektivni extrakce a srazeni s naslednym selektivnim
rozpousténim. Z laboratornich vsadkovych experimentl byla ziskana rovnovazna data pro
selektivni extrakce a srazeni kyselinou Stavelovou. Primyslové je extrakce koncipovana jako
kontinualni proces, proto byla zkonstruovana protiprouda kolona, ktera by v budoucnu méla
byt souc€éasti pramyslového pilotniho projektu. Nakonec byly oba postupy ekonomicky
porovnany z hlediska jejich aplikovatelnosti do realnych provozu.
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Regenerace zinku pro palivovy ¢lanek zinek vzduch

Autor:  Bc. lvo Snajdr

Ro¢nik: M1

Ustav:  chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedi&, Ph.D., doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Palivové ¢lanky nachazeji uplatnéni predevdim v situacich, kdy je potfeba mobilni zdroj
elektrické energie o vysoké kapacité, napfiklad pro elektromobily. NejdiskutovanéjSim je
vodikovy palivovy €lanek, ktery je ale vzhledem k nizké ucinnosti, vysoké cené komponent a
potfebé rozsahlé infrastruktury neekonomicky a nikdy se nedostal do sériové vyroby pro
vyuziti v elektromobilech. Jako alternativu |ze vyuzit napfiklad palivovy ¢lanek zinek-vzduch,
ve kterém se Castice zinku oxiduji / rozpoustéji na hydroxid zine€naty za vyuziti vzdusného
kysliku. Tento palivovy ¢lanek Ize znovu nabit béhem jedné minuty doplnénim suspenze
zinku.

Cyklicka energeticka ucinnost zinko-vzduchového palivového ¢lanku je ovlivnéna zejména
energetickou narognosti zpé&tného nabiti, tj. redukci Zn** na Zn°. Volba spravného postupu
regenerace zinkové suspenze je rozhodujicim faktorem, ktery ovliviiuje celkovou
ekonomickou rozvahu palivového ¢lanku Zn-vzduch. V praci porovname rGzné metody
ziskani zinku zoxidu zineCnatého: (i) pyrometalurgicky, (ii) hydrometalurgicky
(elektrochemicky) a (iii) solarni termickou redukci.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Inovace metody InkJet a jeji pouziti pro vytvoreni

mikroc¢astic
Autor: Damian Gorny
Rocnik: B3
Ustav: chemickeho inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek Stépanek, PhD.

Cilem prace je pfiprava mikroCastic pomoci metody InkJet a inovace této techniky.
Technologie InkJet vyuziva tiskovou hlavu schopnou s vysokou frekvenci generovat
mikroskopické kapi¢ky konzistentni velikosti. Tato metoda je velice vhodna pro pfipravu
mikroc¢astic, které mohou obsahovat nékolik komponent, fadové i desitek komponent. Tyto
Castice pak mohou slouzit jako aktivni nosice 1€Civ €i jinych aktivnich latek, které jsou uréeny
napfiklad na cilené Cisténi tézko dostupnych mist.

Vlastni prace spociva v nastaveni a parametrizaci tiskové hlavy. Dale pak zkoumani vlivu
matricni kapaliny a to pfedevsim jeji viskozity prfed zesitovanim na gel. Inovace spocivala v
pfidani laseru do aparatury. Laserovy paprsek prochazel pres proud generovanych kapek a
tim odpafil ¢ast vody z kapalného roztoku. Nasledné byly do €astic uzavirany razné latky,
napfiklad lipozomy, kvasinky, nanolastice Zeleza a B12. Z &astic pfipravenych z matriénich
roztokll o rdznych viskozitach, ve kterych byl uzavien vitamin B12, bylo zkoumano
vylu€ovani vitaminu.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Zmeény ucinnosti redukce NOx pri starnuti katalyzatoru

NSRC
Autor: Bc. Radim Hulik
Ro¢nik: M2
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Koci, Ph.D.

Vznétoveé (dieselové) motory spaluji palivovou smés s prfebytkem vzduchu (chuda smés), na
rozdil od zazehovych motorq, které spaluji smés stechiometrickou. Spalovani chudé smési
vede k nizsi spotfebé paliva, ale také k problémim s emisemi oxidl dusiku (NO,). Aby byly
splnény nejnovéjsi normy (EURO VI) je nutné vybavit dieselové automobily mimo jiné
i deNOy katalyzatorem. Pro tento ucel mize slouzit katalyzator s ukladanim NO, (NSRC),
ktery pracuje na principu periodické adsorpce (deldi faze) a nasledné rychlé redukce
nahromadénych oxid dusiku pomoci kratkodobého obohaceni palivové smési.

Tato prace porovnava vystupni koncentrace NO,, NH; a N,O cerstvého a pouzitého
katalyzatoru NSRC v laboratornim reaktoru pfi provoznich teplotach od 150°C do 500°C. Pro
méreni byly pouzity syntetické plyny simulujici skutenou smés plyna ve vyfukovém potrubi.
Pro redukci NO, byly pouzity CO, C3Hs a H,, a to jak samostatné tak i ve smési. Ze
ziskanych dat byly vyhodnoceny selektivity produktd (N,, NH3z, N,O) a celkova konverze NO.
Takto ziskana data v praxi slouzi k navrhu velikosti, umisténi a strategie fizeni katalytického
konvertoru tak, aby byly spinény emisni normy po celu dobu Zivotnosti katalyzatoru.
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Experimentalni studium elektrostatického nabijeni
polymernich ¢astic a filmu

Autor: Simon Jantac

Rocnik: B3

Ustav: chemického inZenyrstvi

Skolitel: Ing. Jifi MarSalek, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Elektrostatické nabijeni polymernich ¢astic a filma je vyznamnym primyslovym problémem,
ktery stale neni zcela prozkouman a pochopen. Napfiklad vyroba polyethylenu v plynné-
disperznich reaktorech je doprovazena generaci elektrostatického naboje, ktery zplUsobuje
tvorbu aglomeratl a mize dojit az k nucené odstavce reaktoru. Tato prace popisuje nasi
shahu o experimentalni studium problematiky elektrostatického nabijeni, vybijeni a regulace.
Elektrostaticky naboj vygenerovany ruznymi dobfe charakterizovanymi procesy je
stanovovan pomoci indukce ve Faradayové hrnci. Pomoci korénového vyboje muzeme
dosahnout limitni povrchovou hustotu naboje na studovaném materidlu. Prvni série
experimentd systematicky studovala tribonabijeni stejnych materiall pfi vzajemném tfeni
(PE, PS, sklo). Experimenty byly navrZzeny tak, aby byl vZdy simulovan proces styku ¢astice
a stény. U kazdého z vySe uvedenych materiald jsme pozorovali odliSné chovani. NaSim
cilem je popsat mechanismus nabijeni polymernich ¢astic a filmi a navrhnout, jak pfi vyrobé
a uchovavani téchto materiald snizit elektrostaticky naboj. Doposud ziskané vysledky
poukazuji na komplikovanost celé problematiky a na potfebu hlubsiho zakladniho vyzkumu.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Rizena manipulace mikrokapek pomoci elektrického pole

Autor: Elvira Khafizova

Rocnik: B3

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Pfibyl Michal, Ph.D.

V biologickych a medicinskych aplikacich ¢asto vznika potfeba adresovat roztoky €i analyty k
ur€itému mistu v systému. Toho je mozné docilit pomoci elektrokinetickych jevl, napfiklad
pomoci elektroforézy, elektroosmdzy €i dielektroforézy.

Cilem prace je navrh a vyroba mikrofluidniho Cipu, vhodného pro vyzkum adresovani
rozptylenych kapek do specifickych mist mikrofluidniho Cipu s vyuzitim elektrickych poli. Pfi
pokusech se pouZzivaji vodné roztoky polyethylenglykolu s molekulovou hmotnosti okolo
4000 g/mol (PEG 4000) a roztok hydrogenfosfore€nanu draselného
a dihydrogenfosfore¢nanu draselného o pH=7. MikroCip byl navrzen v programu MatLAB a
vyroben pomoci frézovani, lisovani a UV litografie. Ustaleny tok mikrokapek v kanalu a
generovani segmentovaného toku je zajisténo Cerpadlem GEMINI 88KD.
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Predikce prikonu v mechanicky michaném aerovaném

reaktoru
Autor: Anna Krejci
Rocnik: B3
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

Cilem prace je predikce pfikonu michadel v mechanicky michanych disperzich kapalina —
plyn. Se znalosti potfebného pfikonu je mozné predikovat primérna stfizna napéti v kapaliné
a objemovy koeficient pfestupu hmoty. Pfikon michadel je zejména zavisly na otackach
michadla, mnoZstvi pfivadéného plynu, typech a velikostech michadel a geometrickém
usporadani nadoby. Jejich vhodnym nastavenim lze dosahnout snizeni energetické
naro¢nosti mechanického michani, a tim uspory nakladl na provoz téchto aparatl. Pfikon
michadel je také dulezitym faktorem pfi zvétSovani méfitka mechanicky michanych nadob.
Mé&reni pfikonu v neaerovanych a aerovanych vsadkach bylo provedeno pfi riznych
frekvencich otacek a prutocich plynu, v nadobé jak laboratorniho (primér nadoby T=30 cm),
tak poloprovozniho méfitka (T=60 cm), pro koalescentni a nekoalescentni kapaliny. Zejména
dilezité jsou nekoalescentni kapaliny, protoze svym chovanim odpovidaji vétSiné
pramyslovych vsadek. Pro predikci pfikonu v mechanicky michanych probublavanych
nadobach byly sestaveny korelacni rovnice zohlednujici velikost nadoby a typ pouzitého
michadla. Tyto rovnice byly také porovnany s literaturou.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Synthesis and characterisation of surface modified
magnetic hollow silica nanospheres

Autor: Bc. Marek Soltys

Roc¢nik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: doc. Ing. Frantisek Stépanek, Ph.D.

Targeted drug delivery with release on demand property is a very promising concept of
treating various illnesses (cancer, cardiovascular diseases or diabetes) in the future.
Modified holow mesoporous silica nanoparticles could serve as a delivery vessels of an
active substance in this method and could find a wide range of applications in industry as
well. The particles could be either autonomous or serve as an inner compartment of larger
chemical robots. The goal was to prepare surface modified hollow porous magnetic silica
nanoparticles (100 — 300 nm) with composite iron oxide. The final particle should have
properties of a living organism except the ability of reproduction and evolution. That means it
is capable of movement in the surrounding environment, material exchange and controled
accumulation or release of substances. The nanoparticles were precipitated from (3-
aminopropyl)ethoxysilane and tetraethoxysilane at phase interface of water — oleic acid
nanoemulsion. An electrostatic bonding method was used to prepare nanoparticles with
surface modified by iron oxide. For this, iron oxide nanoparticles with positive surface charge
had to be prepared and they were mixed with negatively charged silica nanoparticles.
Characterisation of the resulting nanoparticles was done by TEM, DLS, ELS, electro-
magnetic heating, BET and release kinetics of a model substance was measured.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Charakterizace heterofazovych polymert pomoci TD-NMR

Autor: Patrik Schneider

Rocnik: B3

Ustav: chemického inZzenyrstvi

Skolitel: Ing. Josef Chmelaf¥, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Ackoliv jsou polymery jednim z nejrozSifenéjSich materiald a maji Siroké spektrum aplikaci,
pfesto stale neni zcela objasnéno jejich vnitfni uspofadani (tj. morfologie). Pfitom na
morfologii zavisi aplikaéni charakteristiky, at uz mechanické a optické vlastnosti, teplota
méknuti €i sorp¢ni a difuzné-bariérové vlastnosti. Pro optimalizaci primyslové vyroby a vyvoj
novych produktl je nutna znalost metod charakterizace morfologie polymernich materialt. V
této praci je charakterizace polymert provadéna technikou nuklearni magnetické rezonance
v ¢asové doméné (TD-NMR) pomoci experimentl Free induction decay (FID), Hahn-Echo a
Saturation recovery. Hlavni naplni méfeni bylo zjisStovani relaxa¢nich ¢ast a obsahu fazi v
riznych vzorcich polyethylenu (PE). Byly pozorovany zmény v obsahu jednotlivych
polymernich fazi s rostouci hustotou a pro vzorky PE se stfedni a nizkou hustotou byla
identifikovana polymerni faze, ktera doposud nebyla popsana v literatufe. Tato nova
interpretace morfologie byla zaloZzena na porovnani relaxacnich ¢asu jednotlivych fazi. Dale
byla studovana sorpce organickych latek v polystyrenu a PE. Vlivem sorpce dochazi ke
zménam pohyblivosti polymernich fetézcu, coz vede ke zménam relaxaénich konstant a
umozriuje sledovat sorpéni procesy pomoci TD-NMR méfeni.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Membranovy koaxialni elektrolyzér pro pripravu elektrolytu
vanadové redoxni prutocné baterie

Autor: Bc. Jifi Vrana

Rocnik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D., Ing. Petr Mazur, Ph.D., doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Strategicky planované zvySeni podilu elektfiny z obnovitelnych zdroji v energetickém mixu
EU do roku 2020 a podporovana energeticka koncepce uc€inngjsi distribuce elektfiny motivuji
k vyvoji novych zafizeni pro lokalni ukladani elektrické energie. Vyznam zmifiovanych
systéml spociva v zajisténi kvality a stability dodavek proudu odbératelim. Vanadova
redoxni priito¢na baterie (VRPB) se ukazuje jako vhodny kandidat, vyhodou tohoto ulozisté
je zejména kapacita (kWh) regulovatelna objemem elektrolytd a vysoka ucinnost. Doposud
bylo béhem vyvoje VRPB v na$i laboratofi dosazeno energetické ucinnosti 83 % pfi
proudové hustoté 56 mA/cm?, coZ jsou hodnoty pfijatelné i pro pramyslové vyuZiti systému.
Nedilnou soucasti vyvoje baterie je vyvoj zafizeni pro pfipravu elektrolytld z V,Os metodou
reduktivniho rozpousténi v H,SO,. Cilem prace je navrh, konstrukce a ovéfeni funkénosti
membranového elektrolyzéru, ktery navazuje na nami vyvinuté systémy predchozich
generaci. Inovace spociva v pfevodu systému z planparalelni do koaxialni geometrie, ¢imz
lze zasadné snizit investiéni naklady zmenSenim ploch drahych iontové-vyménnych
membran a platinované anody. Funkcnost sestaveného elektrolyzéru byla ovéfena pomoci
galvanostatické elektrolyzy smési V,0Os a roztoku H,SO,, za soufasného monitorovani
pomoci konduktometrie a spektroskopie ve viditelné oblasti.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

SWOT analyza spolecnosti Aneclab s.r.o.

Autor: Bc. Daria Andreeva

Rocnik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu
Skolitel: Ing. Olga Kutnohorska Ph.D.

Pfispévek se zabyva SWOT analyzou spole¢nosti Aneclab s.r.o., ze které bude mozné urcit
silné a slabé stranky zkoumaného podniku a zejména odhalit vnéjSi pfilezitosti a hrozby z
makroekonomického hlediska. Navazuje a vychazi z dat ziskanych béhem letni odborné
praxe ve spoleCnosti Aneclub s.r.0., vramci které byla fedena analyza pfilezitosti pro tuto
spolecnost. V teoreticko-metodologické ¢asti je vymezeno pojeti SWOT analyzy, postup pfi
jeji tvorbé a popis stavajiciho stavu spoleCnosti. Aneclab s.r.o. je laboratof, jejiz hlavnim
zameéfenim jsou chemické analyzy a poradenstvi v oblasti Zivotniho prostfedi. Prakticka ¢ast
prace obsahuje analyzu pfilezitosti a hrozeb spole¢nosti Aneclab s.r.o. a navrh chemickych
analyz, po kterych je potencionalni zajem, ale spole¢nost je nenabizi.

Sekce : Podnikovy management a marketing

Zavadeéni 5S a standardizace CiSténi na vybranych

pracovistich
Autor: Bc. Barbora Dejlova
Rocnik: M2
Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Tato prace se zabyva zavedenim metody 5S na tfech vyrobnich linkach ve valcovnach
plechu. Jde o metodu, ktera je soucasti konceptu Lean managementu a bézné se aplikuje
v manufakturnich vyrobach, v automotive a pro organizaci malych pracovist (napfiklad
v dilnach, kancelafich apod.). Tato prace se naopak zaméfuje na moznost rozsifeni metody,
a sice jeji zavedeni i v tézkém pramyslu.

Soucasti praktické Casti prace je také sestaveni Cisticich standardd pro jednotlivé linky a
soupis doporucéeni pro jednotlivé linky pfedevsim s dlrazem na bezpeénost prace.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

Pristup k zajisténi environmentalniho managementu ve
vybranych podnicich v CR

Autor: Bc. Barbora Ehrlichova

Rocnik: M1

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu
Skolitel: Mgr. Ing. Marek Botek, Ph.D.

Systémy environmentalniho managementu (EMS) patfi mezi dnes nejvice vyuzivané
dobrovolné nastroje ochrany Zivotniho prostfedi. Zavadéji se podle dvou zakladnich
standardd — ISO 14001 a EMAS. V ramci vyzkumu realizovaného formou individualnich
hloubkovych rozhovor( byl zjistén vyznam, pfinos a konkrétni vyuzivani obou systému ve
tfech vybranych podnicich rdzné velikosti na uzemi Ceské republiky, plisobicich v oboru
stavebnictvi.

EMS predstavuji pro oslovené podniky vyznamny prostfedek ochrany Zivotniho prostfedi
i zpusob zapojeni se do podnikatelského prostfedi. Respondenti povazuji za dulezité pfinosy
oteviengjSi komunikaci se zainteresovanymi stranami, lepSi postaveni v oCich ufadd, obci a
vefejnosti a ziskani konkurencéni vyhody. Z dalSich vysledk( vyzkumu je vhodné zminit, ze
obchodni partnefi pozadovali implementaci EMS v délce cca pual roku, zaméstnanci jsou
Skoleni jednou ro¢né a k vnéjsi komunikaci slouzi webové stranky.

Sekce : Podnikovy management a marketing

Perfect quarter

Autor: Bc. Vojéch Hojaé
RocCnik: M2
Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu

Tato prace se zabyva planovanim promocnich aktivit v oblasti FMCG. Zahrnuje moznosti
promovani a sleduje i frekvence jednotlivych promoci.

Prace obsahuje popis jednotlivych promoci a také nahled na to, jak se jednotlivym promocim
dafi. Cilem této prace je najit v pradbéhu jednoho kvartélniho obdobi optimalni kombinaci
promoc¢nich aktivit, které by vedly k oboustranné spokojenosti - zakaznik a dodavatel.
Hlavnim cilem je tedy najit takové promo¢ni aktivity, které budou nejvynosnéjsi a budou mit
nejlepsi dopad na prodeje.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

Prechod z metody ocenovani vyrobklli vyrobnimi naklady
na metodu Uplnych vlastnich nakladu

Autor: Bc. Barbora Kabatova

Rocnik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: Ing. Véra Soukupova, CSc.

Tato prace se zabyva jednou z hlavnich sledovanych uéetnich polozek a to naklady. Shrnuje
obecné nahlizeni na né, jako jsou: druhy nakladd, do jakych skupin jsou naklady nejCastéji
déleny a jakym zpusobem pomoci nich mizeme ocenovat vyrobky.

V pfispévku budou popsany a srovnany vybrané metody ocenovani vyrobkd a na realném
pfikladu ukazany rozdily mezi metodou ocenéni vyrobnimi naklady a uplnymi vilastnimi
naklady. Cilem prace bude porovnat tyto dvé metody za jedno Uc€etnim obdobi a zachytit
dopady na jednotlivé vykazy ucetni zavérky.

Sekce : Podnikovy management a marketing

Optimalizace vyrobni linky

Autor: Bc. Nela Korbelikova

Roc¢nik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Prispévek je vypracovan na zakladé dat z vyrobni linky fadicich pak pro zakaznika AUDI AG
ve spole€nosti EISSMANN Group Automotive. Zadanim bylo zachytit materidlovy tok a
rozpad produktu, vypocitat takt a bilan¢ni index této linky a pro kazdé pracovisté provést
chronometraz operaci. Cilem prace bylo optimalizovat vyrobni linku, zohlednit pozadavek ze
strany zakaznika a zjistit zda operatofi dodrzuji pfedepsany postup a popfipadé provést
standardizaci procesu. V pfispévku je popsané vybalancované rozlozeni operaci vyrobni
linky pro 5 a 6 operatori ve sméné a ovéfena moznosti slou€eni pracovist. Na zakladé
identifikace plytvani jsou navrzené zmény vedouci k jeho odstranéni. Rovnéz je uveden
navrh nového usporadani linky, které zohlednuje prostorove dispozice, naklady na pfestavbu
linky a vytizeni v8ech operatoru.
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Sekce : Podnikovy management a marketing

Analyza distribuc¢niho systému ve spolec¢nosti Mitas a.s.

Autor: Bc. Pavel Makovec

Rocnik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu
Skolitel: prof. Ing. Ivan Gros, CSc.

PFispévek je zamé&feny na analyzu distribu¢niho systému spolecnosti Mitas a.s. Navazuje na
povinnou odbornou praxi, kterd byla realizovana v prazské pobocce této spolecnosti, a to
v oddéleni distribuce.

Spole&nost MITAS a.s. z koncernu CGS HOLDING a.s. je jednim z pFednich evropskych
vyrobcl zemeédélskych pneumatik, které jsou vyrabény a celosvétové prodavany pod tfemi
obchodnimi znackami. Vlastnimi obchodnimi znackami spole¢nosti jsou Mitas a Cultor;
znacka pneumatik Continental pro zemédélsky segment je licencovana. MITAS a.s. dale
vyrabi a distribuuje primyslové pneumatiky a pneumatiky pro motocykly pod znackou Mitas.
Spole¢nost sestava z péti vyrobnich a ma vlastni globalni prodejni a distribu¢ni sit.
Vzhledem k expanzi na nové trhy trvale rostou naroky na distribuci vyrobkau.

Cilem prace je analyzovat sou¢asné pozZadavky na distribuéni systém zejména mnozZstvi a
geografické rozlozeni poptavky, dale popsat sou¢asné distribucni cesty, distribuéni centra a
identifikovat naklady na distribuci. Na zakladé analyzy navrhnout mozné cesty zefektivnéni
distribu¢niho systému.
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Sekce : Fyzika

Stresové plusobeni nizkoteplotniho plazmatu na kvasinky

Autor: Lucie Ctvrteckova

Roénik: B3

Ustav: fyziky a méfici techniky

Skolitel: Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D., Ing. Josef Khun, Ph.D.

Kvasinky Saccharomyces cerevisiae byly vystaveny stresovému pusobeni nizkoteplotniho
plazmatu generovaném v koronovém vyboji. Cilem prace bylo sledovat mechanizmy jejich
rozruSovani metodou bunécéné pritokové cytometrie mapujici pocet a velikost fragmentl a
dale metodou barveni propidium jodidem mapujici zastoupeni narusenych a mrtvych bunék.

Sekce : Fyzika

Dekontaminace mikroorganismu pusobenim
nizkoteplotniho plazmatu a peroxidu vodiku

Autor: Michaela Jemelikova

Roénik: B2

Ustav: fyziky a méFici techniky

Skolitel: Ing. Josef Khun, Ph.D., Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.

Prace se zabyva porovnanim dekontaminaéniho ucinku samotného peroxidu vodiku,
samotného nizkoteplotniho plazmatu a kombinaci obou metod. Dekontaminacni efekt byl
testovan na mikroorganismech Escherichia coli, Staphylococcus epidermidis, Candida
albicans a Saccharomyces cerevisiae. Jako zdroj nizkoteplotniho plazmatu byl pouzit
modifikovany koronovy vyboj v uspofadani elektrod hrot-mfizka. Bylo zjiSténo, Ze soucasné
plUsobeni nizkoteplotniho plazmatu v kombinaci s peroxidem vodiku ma za nasledek
podstatné zvySeni dekontaminacni ucinnosti v porovnani s uginnosti obou metod pouZitych
oddélené.

Sekce : Fyzika

Vliv vlhkosti na uc¢innost mikrobialni dekontaminace
koronovym vybojem

Autor: Dominika Jezkova

Ro¢énik: B2

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

Ve stavajici aparatufe pro regulaci vihkosti vzduchu byla provedena studie ucinnosti
mikrobialni dekontaminace bakterii Staphylococcus epidermidis v zavislosti na vihkosti
vzduchu. Vysledky ukazuji vyrazny pokles pocCtu prezivajicich bakterii s rostouci vlhkosti.
Jako zasadni se ale objevilo zjisténi, Ze pfi vysoké relativni vihkosti vzduchu (cca 70 %)
dochazi k dekontaminaci i ve vzdalenosti nékolika desitek centimetri od vyboje. Vysvétleni
tohoto jevu bude pfedmétem dalSiho vyzkumu.
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Sekce : Fyzika

Moznosti dekontaminace dermatofytnich kmentl pouzitim
nizkoteplotniho plazmatu

Autor: Jana Kucerova

Roc¢nik: B2

Ustav: pocitadové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. Hana Souskova, Ph.D.

Prace se tyka vyuZiti netermalniho plazmatu pro dekontaminaci spor mikromycet, ktery byl
generovan pomoci korénového vyboje a kometarniho vyboje. Byl vybran obtizné sporulujici
kmen Trichophyton rubrum, ktery mize zplUsobovat kozni onemocnéni u lidi i zvifat. Ze spor
tohoto kmene byla vytvorena vodni suspense. Uginek korénového vyboje na vodni suspenzi
byl vyjadfen jako zavislost poctu pfezivsich spér na délce puUsobeni netermalniho plazmatu.
PocCet prezivSich spor byl zjiStovan kultivacné metodou desitkového fedéni. Dale byla u
tohoto kmene sledovana schopnost ploSné dekontaminace pomoci kometarniho vyboje.

Sekce : Fyzika

Baktericidni ucinky stabilizovaného kladného a zaporného
korénového vyboje

Autor: Jifti Matéjka

Rocénik: M1

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

V praci je provedeno srovnani baktericidnich u€inkd nizkoteplotniho plazmatu generovaného
v ruznych rezimech elektrického vyboje. Zkoumanymi mikroorganismy byly bakterie
Escherichia coli a Staphylococcus epidermidis ve fyziologickém roztoku. Nizkoteplotni
plazma bylo vytvofeno postupné ve Ctyfech reZimech pozitivniho a negativniho korénového
vyboje a tyto rezimy byly porovnany z hlediska ucinnosti dekontaminace. Jako doplfujici
méreni byla provedena emisni spektrometrie vSech rezimu vyboja.

Sekce : Fyzika

Baktericidni G¢inky postupného pusobeni plazmatu
generovaného v rliznych rezimech korénového vyboje

Autor: Eliska Stankova
Rocnik: B3

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

V praci je provedeno porovnani baktericidnich u€inkd nizkoteplotniho plazmatu vytvofeného
ve Ctyfech raznych rezimech modifikovaného kladného a zaporného koronového vyboje.
Modelovym mikroorganismem byla bakterie Staphylococcus epidermidis ve fyziologickém
roztoku. Bakterialni suspenze byla postupné, s ¢asovou prodlevou 30 sekund, exponovana
vSemi moznymi dvojicemi reziml korénového vyboje. Dekontaminaéni ucinnost plsobeni
dané kombinace rezimu byla vyhodnocovana pocitanim vyrostlych CFU na zivném médiu.
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Sekce : Fyzika

Dekontaminacni vlastnosti nizkoteplotniho plazmatu

Autor: Michaela Svarcova

Roénik: B3

Ustav: pocitadové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. Hana Souskova, Ph.D.

V této praci jsme analyzovali ucinky nizkoteplotniho plazmatu na mikromycety druhu;
Microsporum canis, Trichophyton inerdigitale, Trichophyton rubrum a Arthroderma
benhamiae. Nizkoteplotni plazma jsme aplikovali ve formé& korénového a kometarniho
vyboje. Kometarni vyboj jsme aplikovali také na kuUzi napadenou mikroorganismem
Trichophyton mentagrophytes.

Sekce : Fyzika

Detekcéni vlastnosti multivrstvy s nanostrukturnim oxidem
cini¢itym pripravené technikou postupného nanaseni
vrstev z roztoku u plynového senzoru na bazi krystalovych

mikrovazek
Autor: Jan Vavra
RocCnik: B2
Ustav: fyziky a méfici techniky
Skolitel: Mgr. Jaromir Seidl

Nanostrukturni SnO; je Siroce pouzivan v polovodiCovych senzorech plynd. Smyslem tohoto
vyzkumu byla optimalizace tloustky a struktury vrstev SnO, u plynového senzoru na bazi
krystalovych mikrovazek (QCM). Citliva multivrstva byla pfipravena technikou postupného
nanaseni vrstev z roztoku (LbL) a to stfidavym nanasenim Polydiallyldimethylammonium
chloridu (PDDA) a nanocastic SnO,. Timto procesem byla vytvofena porézni multivrstva na
bazi SnO, a zkoumany detekéni vliastnosti tohoto QCM senzoru. Senzory zaloZené na tomto
principu maji potencial k experimentalnimu i primyslovému vyuziti.
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Sekce : Méfici technika

Rizeni technologickych parametri v uzavieném prostoru
metodami Cislicového rizeni

Autor: Andrea Hujacova

Roénik: B3

Ustav: fyziky a méfici techniky

Skolitel: Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D., Ing. Ladislav Fiser, Ph.D.

Byla navrZzena a sestrojena aparatura pro regulaci teploty a vlhkosti v uzavifeném prostoru. V
ramci realizace aparatury bylo sestrojeno topné téleso a ovéfena homogenita teplotniho
pole. V ramci ovéfovani parametrl byla naméfena prechodova charakteristika pro teplotu.
Soustava byla identifikovana, na zakladé ¢eho se navrhuje regulator zaloZzeny na vyvojovém
kitu Arduino.

Sekce : Méfici technika

Rizeni technologickych parametrd v uzavieném prostoru
jako spojitého signalu

Autor: Adéla Flachsova

Ro¢énik: B2

Ustav: fyziky a méFici techniky

Skolitel: Ing. Ladislav FiSer, Ph.D., Ing. Vladimir Scholtz, Ph.D.

Byla navrzena a sestrojena aparatura pro regulaci teploty a vlhkosti v uzavifeném prostoru. V
ramci realizace aparatury bylo sestrojeno topné téleso a ovéfena homogenita teplotniho
pole. V ramci ovéfovani parametri byla naméfena pfechodova charakteristika pro teplotu.
Soustava byla identifikovana na zakladé ¢eho se navrhuje regulator zalozeny na operacnich
zesilovacich.
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Sekce : Méfici technika

Tvorba kovovych nanocastic na ftalocyaninech a studium
jejich vlastnosti pro aplikaci v senzorice plynu

Autor: David Tomecek
Roc¢nik: M1

Ustav: fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Pfemysl Fitl, Ph.D.

V ramci prace jsem pfipravil sadu vodivostnich senzorl na bazi ftalocyaninu, které jsem
osadil katalytickymi nanocasticemi a otestoval z hlediska senzorickych vlastnosti. sti. Data
ziskana pfi napraSovani a proméfovani senzorickych vrstev jsem utfidil a interpretoval.
Interpretace je podloZzena vystupy zexperimentalni analyzy morfologie povrchl a
spektrofotometrickych méreni.

Sekce : Méfici technika

Analyza transparentnich materialu

Autor: Petra Vankova

Roénik: B3

Ustav: fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Bc. Anna Korbafova, Ph.D.

Vytvarely jsme vhodny automatizovany systém, ktery umi ur€it poCet, kruhovitost a plochu
bizuternich kaminkt z firmy Preciosa. Analyzovaly jsme jak homogenni vzorky, tak i smési
kamink(, ¢imz jsme chtély nasimulovat skute€nou primyslovou vyrobu. Vytvofily jsme
program v LabVIEW, s jehoz pomoci muzeme cely postup automatizovat. V druhé c&asti
prace jsme analyzovaly vady jednotlivych kamink( pod stereomikroskopem.
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Sekce : Méfici technika

Elektronicky nos pro analyzu lidského dechu

Autor: Vaclav Zitek

Rocnik: B3

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

Senzory usporfadané do tzv. ,elektronickych nos(“ predstavuji budoucnost kvalitativni a
kvantitativni analyzy plynnych smési. Jejich vyuziti se pfedpoklada v mnoha oborech lidské
¢innosti, jako je napfiklad analyza potravinarskych produktt, bezpecnostni aplikace (detekce
toxickych a vybusnych plyn( a par) nebo vysoce narocné detekce biomarkerd onemocnéni v
medicinskych aplikacich. Tato prace se zabyva navrhem a konstrukci elektronického nosu,
ktery je schopen automatického méfeni az osmi vodivostnich senzord v odezvé na Sest
raznych plynnych smési. Elektricka odezva senzoru je snimana pomoci méfici ustfedny.
Cela aparatura je ovladana a vysledky zpracovavany pomoci programu, ktery byl vytvofen v
programovacim prostfedi LabVIEW. Aparatura byla otestovana na sadé vodivostnich
senzortd plynt na bazi nanostrukturovanych vodivych polymerd. V budoucnu bude tento
elektronicky nos slouzit jako experimentalni zafizeni pro detekci velmi nizkych koncentraci
(stovky ppm) biomarkerl nachazejicich se v lidském dechu (isopren, aceton, merkaptany,
alkoholy a dalsi).

Sekce : Méfici technika

Iny pohlad na obnézkovy pel alebo ¢o oko nevidi,
mikroskop odhali

Autor: Martina Zivéakova

Roénik: B3

Ustav: fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Bc. Anna Korbafova, Ph.D.

Tato praca vznikla za sucasnej spoluprace Solovenskej polnohospodarskej fakulty v Nitre a
Ustavu sacharidt a ceredlii pod vedenim Doc. Mgr. Andriy Synytsya, PhD. a Ing. Roman
Bleha. Obnézkovy pel je komeréne dostupny produkt vyuzivany ako potravinovy doplnok.
Vyskumy tvrdia, Ze obsahuje vela prospesnych latok ako zdroj bielkovin, mineralnych latok,
mastnych kyselin a inych zdraviu prospesnych latok. V tejto praci sme sa na tento druh pelu
pozreli z iného pohladu. Vyuzili sme metddy obrazovej analyzy, kedy nas zaujimalo do akej
mieri je obndzkovy pel od v&elara, pripadne vyrobcu homogénny a do akej mieri
heterogénny. Désledok tejto heterogenity sa méze potom preukazat hlavne u alergikov. Z
predoSlych nameranych dat, ktoré sa tykali farebnej distribicie, nas zaujimalo &i existuje
nejaka suvislost medzi farebnostou obndézkového pelu a jeho konkrétnym zaradenim do
botanického rodu. Namerané data boli jednak porovnané s farbou, jednak boli porovnavané
s odbornou literaturou so snahou uréenia botanického rodu.
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Sekce : Informatika

Uloha inverzni kinematiky pf¥i Fizeni robotického

manipulatoru
Autor: Jan Crha
Roc":nl'k: M2
Ustav: pocitaCoveé a Fidici techniky
Skolitel: Ing. Jan Mares§, Ph.D.

Porovnal jsem dva zplUsoby vypoctu natoCeni kloubl pouzivané pro navadéni ramene
robotického manipulatoru metodou inverzni kinematiky a nasledné jsem pro né vytvoril
skripty. Prvni skript pocita potfebné uhly nastaveni jednotlivych kloubl ramene a druhy skript
toto nastaveni pfepocitava pro fyzicky model a zahrnuje do néj i vdechna omezeni modelu.
Vystupem druhého skriptu je soubor hodnot, které jsou dale pouzity pro pohyb ramene
Z aktualni polohy do pozadované. Dale jsem rozsifil jiz existujici grafické uzivatelské rozhrani
o automatické ovladani, které vyuzivad vySe zminéné skripty a velmi usnadnuje celkové
ovladani modelu.

Sekce : Informatika

Vyuziti modulu RaspberryPi pro rizeni mobilniho robota

Autor: Michal Dolejsek

Rocnik: B3

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

Cilem prace je seznameni s modulem RaspberryPi a jeho vyuziti k ovladani mobilniho
robota MINDSTORMS NXT od spoleénosti Lego. Ovladani robota je realizovano pres
webovy prohlize€ fidiciho pocitate propojeného s webovym serverem Apache na modulu
RaspberryPi s vyuzitim bezdratového rozhrani WiFi. Soucasti rozhrani je dale video stream
pfenaseny z kamery umisténé na platformé robota. Na platformé je dale umistén roboticky
manipulator schopny zvedat pfedméty vhodné vahy a rozmér(.

Sekce : Informatika

Aplikace metod obrazové analyzy pri automatizovaném
hodnoceni mikroskopickych snimki

Autor: Ema Hrbkova

Rocnik: B3

Ustav: poditadové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. Martina Mudrova, Ph.D.

Cilem préace je vytvoreni algoritmu, ktery rozdéluje objekty v binarnim obraze nanomaterialu
do dvou skupin. Ke klasifikaci objekt byl zvolen algoritmus K-means a byly zkoumany rtizné
vlastnosti objektd z pohledu jejich vhodnosti pro danou klasifikaci. Prace se také zabyva
moznostmi aplikace vybranych metod zpracovani binarnich obrazi z pohledu kvality
klasifikace. Vysledny algoritmus je testovan v systému Matlab na realnych snimcich
nanomateriald.
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Sekce : Informatika

Vvyuziti systému MS Kinect pro rozpoznavani pohybu v
biomedicinské diagnostice poruch chtize

Autor: Martin Schatz

Rocnik: M1

Ustav: pocitadové a Fidici techniky
Skolitel: prof. Ing. Ale§ Prochazka, CSc.

Tato prace se zabyva spojenim MS Kinectu s programovym prostfedim MatLab, moznostmi
nastaveni obrazového a hloubkového senzoru a obsahuje také ukazku nékolika skript pro
ziskavani obrazovych dat ze zafizeni. Popis senzorl obsahuje analyzu jejich chyb a Sumu.
Soucasti prace je i ukadzka zobrazeni kostry v prostoru, vypocCet vyvoje tézisté &lovéka v
Case, ktery se vyuziva k diagnostice poruch chlze, a moznost vyuziti filtrace k vyhlazeni jeho
vyvoje. Soucasti je i popis moznosti vzniku problému se vzorkovanim pfi nespravném
nastaveni rychlosti zaznamenavani snimku u senzoru.

Sekce : Informatika

Studium digitalni evoluce

Autor: Lenka Wiesnerova
Rocnik: B2

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

Na stavajicim systému pro studium evoluce digitalnich organismd SVET jsem vykonala sérii
novych experimentl. Sledovala jsem chovani se systému v zavislosti na rdznych
parametrech prostfedi jako je velikost, ¢etnost mutaci apod. V praci popisuji rGzné mozné
scénare pozorovaného chovani organisml a mutaci jednotlivych organismu.

Sekce : Informatika

Stanoveni parametri matematického modelu fermentace

Autor: Olga Yudina

Ro¢nik: B2

Ustav: pocitacové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. Jana Finkeova, CSc.

Cilem prace je stanoveni parametrd matematického modelu fermenta¢niho procesu. Jedna
se 0 proces vyroby biopolymeru PHA bakteriemi Pseudomonas putida KT2442. Dgj je
popsan soustavou obyCejnych diferencialnich rovnic a parametry modelu jsou stanoveny na
zakladé nameérenych dat z experimentd, které byly provedeny v Laboratofi fizeni bioprocesu.
Program pro identifikaci parametri modelu je vytvofen v systému Matlab.



