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Seznam sekci a slozeni komisi

Analyticka chemie 1.
knihovha UACH (€. dv. 236), 9.00 hod

doc. RNDr. Dr. David Sykora
Mgr. Alla Synytsya, Ph.D.
Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.

Bc. Andris Erik

Bc. Chmel Jakub

Bc. Pelankova Barbora
Bc. RySava Helena
Sedlacek Jakub

Bc. Vaviinova Danuse
Bc. Vrzal Lukas

Analyticka chemie 2.
poslucharna A21, 9.00 hod

doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.

Ing. Magda Vosmanska, CSc.

Ing. Jindfich Koubek, Ph.D.

Magr. Filip Dvorak (zastupce firmy P-Lab)

Bc. Cingalova Katefina
Bc. Havranek Lukas
Bc. Janousek Jifi

Bc. Judexova MiluSe
Kralik FrantiSek

Bc. Schwarz Jaroslav
Svecova Marie

Analyticka chemie 3.
poslucharna A105, 9.00 hod

doc. Ing. Vladimir Setni¢ka, Ph.D.
RNDr. Pavel Zachat, CSc.
RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

Ing. Ladislav Tenkl (zastupce firmy Nicolet CZ)

Bc. Balan Jifi

Bc. Bot Marek

Bc. Grelich Filip
Jenistova Adéla

Bc. Klognerova Kamila
Bc. Pederzoli Marek
Bc. Zemenova Jana
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Teoreticka fyzikalni chemie
mistnost A402, 9.00 hod.

prof. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.
prof. Ing. Anatol Malijevsky, CSc.
Ing. Michal Bures, CSc.

Bc. Beran Pavel
Bc. Hollas Daniel
Bc. Chmela Jifi
Bc. Klajmon Matrtin
Novotna Hana
RubeSova Martina
Svoboda Vit

Aplikovana fyzikalni chemie |.
mistnost A125, 9.00 hod. (6 soutéznich praci)

doc. Ing. Milan Sipek, CSc.
doc. Ing. Lidmila Bartovska, CSc.
Ing. Ales Blahut

Bubenicek Petr

Bc. Mahnel Tomas
Bc. Rudenko Nadiia
Bc. Stejfa Vojtéch
Bc. Vatascin Erika
Bc. Velas Jifi

Aplikovana fyzikalni chemie II.
Mistnost A135 (knihovna), 9.00 hod.

doc. Ing. Lubomir Hnédkovsky, CSc.
Ing. Stépan Hovorka, Ph.D.
Dr. Ing. Pavel Vrbka

Bc. Cerhova Marie
Bc. Lan¢ Marek
Partsch Tomas
Radon Vaclav
Serra Paulo

Bc. VIk Ondfej
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Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi
poslucharna B lll, 9.00 hod

doc. Ing. Frantisek Stépanek, Ph.D.
Ing. Otto Hadac¢, Ph.D.

Ing. Lubor Bufi¢, PhD (Ricardo)
Ing. Lucie Dolejsi (Chemoprojekt)
Ing. Alexandr Zubov

Ing. Richard Pokorny

Bfezina Jan

Bc. Ferkl Pavel

Bc. Helebrantova Lucie
Bc. Leskovjan Martin
Bc. Seifert Michal
Skala Martin

Bc. Safranek Jaroslav

Procesni a chemické inzenyrstvi 1.
poslucharna B139, 9.00 hod

doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

Ing. Zdenék Grof, PhD.

Dr. Ing. Juraj Kilian (Mondi)

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

Ing. Jaroslav Kotowski

Gorny Damian

Bc. Jakubec Martin

Bc. Jankuj Petr

Bc. Kohoutova Sté&panka
Navratil Vit

Novak Matéj

Snajdr Ivo

Bc. Vrana Jifi

Procesni a chemické inzenyrstvi 2.
knihovna B141b, 9.00 hod

doc. Ing. Michal Pfibyl, Ph.D.
Ing. FrantiSek Jonas Rejl, PhD.
Ing. Jifi Prokop (Interpharma)
Ing. Jifi MarSalek

Ing. Pavel Beranek

Bc. Arvajova Adéla
Bc. Dundalek Jan
Bc. Isoz Martin
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Bc. Matuska Petr
Rygl Adam
Sladek Viktor

Bc. Smréka David

Procesni a chemické inzenyrstvi 3.
poslucharna B03, 9.00 hod

doc. Ing. Dalimil Snita, Ph.D.

Ing. Michal Korda¢, PhD.

Ing. Jan Najemnik (Momentive)
Ing. Martin Hubi¢ka (Lovochemie)
Ing. Josef Chmelaf

Ing. Marek Nebyla

Fojtikovda Romana

Bc. Hulik Radim

Bc. Machac Vaclav

Bc. Pittermannova Anna
Schneider Patrik

Soltys Marek

Vaclavik Marek

Bc. Zika Jan

Podnikovy management a marketing
poslucharna C11, 8.30 hod

doc. Ing. Stanislava Grosova, CSc.
Ing. Olga Kutnohorska, Ph.D.

Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Ing. Miroslav Vagner, MBA, Ph.D.

Bc. Applova Renata
Bc. Kadlecova Lucie
Bc. KSirl Michal

Bc. Kubes Stanislav
Bc. Labik Libor

Bc. Mokry Ondfej
Bc. Svoréik Adam
Bc. Weber Pavel
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Sekce: Fyzika a mérici technika

poslucharna B212, 9.00 hod
Komise:
Pfedseda: doc. Ing. Helena Uhrova, CSc.
Clenové: Mgr. Tomas Kotrba

Ing. Ladislav FiSer, Ph.D.
Soutézici: Havlas Michal

Hermannova Kristyna

Kloudova lva

Matéjka Jifi

Tomecek David

Valentova Marie

Zivéakova Martina
Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazu a fizeni procest

poslucharna A40, 8.30 hod
Komise:
Pfredseda: prof. Ing. Jan Nahlik, CSc.
Clenoveé: Ing. Martina Mudrova, Ph.D.

Ing. Jan Svihlik, Ph.D.

RNDr. Pavel Cejnar

Ing. Jana Finkeova, CSc.
Soutézici: Kopal Jakub

Polak Ondrej
Sedlecka Lucie
Schatz Martin

Spale Martin

Stastka Ladislav

Bc. Tupa Ondfe;

Bc. VavryCukova Julie
Yudina Olga
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Analyticka chemie 1. (pfednaskova)
knihovna UACH (€. dv. 236), 9.00 hod

doc. RNDr. Dr. David Sykora
Mgr. Alla Synytsya, Ph.D.
Ing. Vadym Prokopec, Ph.D.

Bc. Andris Erik

Bc. Chmel Jakub

Bc. Pelankova Barbora
Bc. RySava Helena
Sedlacek Jakub

Bc. Vaviinova Danuse
Bc. Vrzal Lukas

Partner sekce Analyticka chemie 1.
Narodni technické muzeum
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Sekce : Analyticka chemie 1

Reductive Properties of Ascorbic Acid in Synthesis

Autor: Bc. Erik Andris
Roc¢nik: M2

Ustav:  analytické chemie
Skolitel:  Ing. Jifi Srogl, PhD

Although ascorbic acid (H,Asc) has already found its synthetic use in radical reactions to
regenerate oxidised metal catalysts, the use as a reductant of organic compounds is not that
widespread. The main reason probably is H,Asc being relatively weak reducing agent. This
weakness can be however be seen as an advantage, because weakness implies selectivity.
H,Asc itself is not reactive towards organic substrates except for some photochemical
reactions. Therefore, a suitable catalytic system must be used to achieve the reduction.

A study utilizing these reduction properties in conjunction with metal catalyst is presented.
Practical applications are demonstrated on reduction of sulfoxides, providing some remarks
on other substrates (mostly oximes). A mechanism of the reductive action is proposed and
compared with some other similar organic reducing systems.

H-Asc ( Mn-2 ( R,S, R,C=NH
dhAsc ) M"=0O ) R,S0O, R,C=NCH
M=Mo, Re

Sekce : Analyticka chemie 1

Rotacni bariéry jako indikator mezimolekularnich interakci

Autor: Bc. Jakub Chmel

Roénik: M2

Ustav:  analytické chemie

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

Mezimolekularni interakce hraji dllezitou roli v Zivotnich procesech, a souCasna véda jim
vénuje velkou pozornost. PFi interakci molekul dochazi za vzniku komplexu, zejména v misté
interakce, ke zménam na molekularni urovni. PfedevSim dochazi ke zméné chemického
okoli zu€astnénych atomu, coZ je studovano jako zména chemickych posund v NMR
spektrech. Zarovern v molekulach dochazi ke zménam rotaci a vibraci vazeb a skupin, které
jsou obvykle studovany infraervenou spektroskopii. Rotace nékterych skupin (napf.: bifenyly
a binaftyly) je vS8ak mozné studovat i pomoci NMR. Ze zavislosti spekter na teploté Ize
stanovit teplotu koalescence a energetickou bariéru dané rotace. Pfestoze je NMR bézné
pouzivana pro studium rota¢nich bariér, vztah rotaénich bariér a mezimolekularnich interakci
je takto sledovan velmi zfidka. Pro studium tohoto vztahu byly pfipraveny bifenylové a
binaftylové derivaty naftalenovych bis-Trogerovych bazi. Tyto derivaty byly pfipraveny
pfedem znamymi postupy, chromatograficky precistény, spektralné charakterizovany pomoci
spekter 'H a *C NMR, signaly byly jednoznaéné pfifazeny pomoci korelaénich 2D NMR
technik (gCOSY, gHMBC, gHSQC, NOESY).
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Sekce : Analyticka chemie 1

Vyvoj barevného indikatoru elektronové deficitnich

aromatu
Autor: Bc. Barbora Pelankova
Roénl’k: M2
Ustav: analytické chemie

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

Barevné indikatory jsou vyznamnou soucasti naseho zivota, nachazi uplatnéni v mnoha
rozlicnych oblastech a pfinadsi s sebou nové mozZnosti a vyuZiti. Diky jednoduchému
vyhodnocovani zrakem jsou vhodné k ¢astému a rychlému detekovani sledovanych analyta.
Tato prace je zaméfena na vyvoj noveho barevného indikatoru zaloZzeného na
syn diastereoisomeru naftalenového derivatu bis-Trégerovy baze (bisTB). Molekula tohoto
indikatoru je pfipravovana z bisTB, ke které je vhodnou spojkou kovalentné pfipojen barevny
aromat (napf. antrachinon), ktery umoznuje vznik intramolekularniho komplexu. Na zakladé
spektralnich zmén |ze sledovat interakce tohoto komplexu s elektronové deficitnimi aromaty.
Dale je studovana moznost pfipojeni molekuly indikatoru k pevnému povrchu pomoci vhodné
funkéni skupiny, ¢imz Ize rozSifit vyuzitelnost tohoto molekularniho systému.

Nr_N N’_N
Qg& - gg o
N¥.N N¥.N O/>_\_:|<N O.
OQ OO
Sekce : Analyticka chemie 1

Stanoveni konstant stability komplextl B-cyklodextrinu a
enantiomeru Trogerovy baze

Autor: Bc. Helena Rysava
Rocnik: M1
Ustav: analytické chemie

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

Cyklicky oligosacharid B-cyklodextrin je vhodnym hostitelem pro vznik pevnych inkluznich
komplext s fadou slou€enin, predevsSim organickych latek lipofilniho charakteru. Mezi
pfihodné hosty patfi napfiklad Trogerova baze &i jeji derivaty, které predstavuji velky
potencial v supramolekularni chemii, nebot jsou diky tvorbé rigidnich chiralnich struktur
schopny specificky interagovat s fadou dllezitych analytl. Silu interakce hosta s hostitelem
ve vzniklém komplexu Ize €iselné popsat konstantou stability. Tuto konstantu Ize urcit mnoha
analytickymi technikami.

Pfedkladana experimentalni prace prezentuje stanoveni podminénych konstant stability
B-cyklodextrinu s enantiomery Trogerovy baze ve vodném prostredi pfi rizném pH pomoci
kapilarni elektroforézy, nuklearni magnetické rezonance, elektronové spektroskopie
cirkularniho dichroismu a molekulové absorp¢ni spektroskopie v ultrafialové oblasti.
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Sekce : Analyticka chemie 1

Barevny anthrachinonovy indikator zalozeny
na bis-Trogerové bazi

Autor: Jakub Sedlacek

Roénik: B3

Ustav:  analytické chemie

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

Barevny anthrachinonovy indikator byl pfipraven ve dvou reakénich krocich. Redukci dinitro-
bisTB v kyselém prostifedi byly ziskany dva diastereoizomery diamino-bisTB syn-2 a anti-2.
Nasledné byl Buchwaldovou-Hartwigovou aminaci syn-2 s 1,5-dichlorantrachinonem
pfipraven barevny derivat syn-3, majici tvar molekularni pinzety. Stejnym postupem byl
z anti-2 pfipraven derivat anti-3. S obé&ma fialové zbarvenymi derivaty syn-3 a anti-3 byly
provedeny orientani UV-Vis titrace. Oba derivaty vykazovaly v silné kyselém prostiedi (pH =
1) stejny posun absorpéniho maxima k niz§im vinovym délkam a narust extinkéniho
koeficientu. Naopak v UV oblasti spektra absorbovala syn-3 silnéji nez anti-3 a v jejim
spektru se objevil druhy pas

o
ol O 105 - B
HoN N N NH, Pd (dba) BINAP N O
Cs,CO, nod

syn-2 =

. syn-2 — syn-3 63 %
anti-2

anti-2 — anti-3 50 % -

—

Svn,syn-Trogerova baze jako chiralni selektor

Autor: Bc. DanusSe Vavrinova
Roénik: M2
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  Doc. Bohumil Dolensky

Chiralni rozpoznavani se stalo pfedmétem velkého zajmu z ddvodu chirality vétSiny
bioorganickych molekul (proteiny, sacharidy apod.). Za timto ucCelem jsou pfipravovany
chiralni selektory. Jako potencialni selektory byly v nedavné dobé predstaveny chiralni
molekularni klipsy - derivaty Tris-Trogerovy baze (trisTB). Strukturu trisTB Ize popsat jako
Ctyfi aromatické kruhy (Ar) sériové spojené methanodiazocinem (MDA), schématicky Ar-
MDA-Ar-MDA-Ar-MDA-Ar. Diky vzajemné konfiguraci diazocinovych &asti ma trisTB Ctyfi
isomery (anti,anti-trisTB, anti,syn-trisTB, syn,anti-trisTB a syn,syn-trisTB), z nichz molekula
syn,syn isomeru ma tvar molekularniho klipsu. Obsahem této prace je zkoumani moznosti
vyuZziti naftalenového trisTB derivatu jako chiralniho selektoru. Prace zahrnuje izolaci a
identifikaci Cistych enantiomert trisTB, studium jejich interakce s chiralnimi latkami, a
chemické modifikace trisTB umozniujici kovalentni prlpOJenl k pevné fazi (napf. zlaté

nanocastice).
AL

Syn,syn-trisTB
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Sekce : Analyticka chemie 1

Rezidualni dipolarni interakce jako uc¢inny nastroj
konformacni analyzy: Neocekavany produkt kyselé
hydrolyzy monospirothiacalix[4]arenu.

Autor: Bc. Lukas Vrzal

Roénik: M1

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

Pfedmétem prace byla konformacni studie inherentné chiralnich enantiomert, které
neoCekavané vznikly béhem studia reaktivity monospirothiacalix[4]arenu, pomoci metod
spektroskopie NMR. Sadou standardnich experimentd (*H, **C, *H-'H COSY, *H-*C HMQC
a 'H-'*C HMBC) jsem prifadil vdechny 'H i '3C rezonance pFislusnym jadrdm dvou
studovanych konformer(. S vyuzitim nuklearnihno Overhauserova efektu (NOE) bylo mozné
jednoznacné vyfesit pouze konformaci jedné latky. Ke studiu druhého konformeru bylo nutné
ziskat dalSi strukturni informace. Toho jsem dosahl zavedenim latky do roztoku kapalnych
krystald, tedy jejim zorientovanim v magnetickém poli. To nasledné umoznilo zméfit hodnoty
rezidualnich dipolarnich interakci (RDC) a jednoznaéné urlit konformaci. Vysledky
konformacni analyzy metodami NOE a RDC jsou u obou latek v dobré shodé s ab-initio
vypocty.
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Analyticka chemie 2. (prednaskova)
poslucharna A21, 9.00 hod

doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.

Ing. Magda Vosmanska, CSc.

Ing. Jindfich Koubek, Ph.D.

Mgr. Filip Dvorak (zastupce firmy P-Lab)

Bc. Cinéalova Katefina
Bc. Havranek Lukas
Bc. Janousek Jifi

Bc. Judexova MiluSe
Kralik FrantiSek

Bc. Schwarz Jaroslav
Svecova Marie

Partner sekce Analyticka chemie 2.

Narodni technické muzeum
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Sekce : Analyticka chemie 2

Studium sekundarni struktury antimikrobialnich peptidu
metodami cirkularniho dichroismu

Autor: Bc. Katefina Cingalova
Roc“:nik: M2
Ustav: analytické chemie

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

Vznik novych onemocnéni, stejné jako zvySujici se odolnost bakterii vuci antibiotikiim, se
stala rostouci hrozbou pro ¢lovéka. Toto je hlavnim divodem pro hledani novych latek, které
vykazuji antibakterialni u€inky proti patogenum jiz odolnym va¢&i konvenénim antibiotikim.
V souCasnosti je pozornost zaméfena predevSim na stfedné velké peptidy, tzv.
antimikrobialni peptidy, které by mohly nahradit sou¢asna antibiotika. | pfes rozdilné slozeni
téchto peptidil je mozné pozorovat urcité spoleCné rysy v biologické aktivité a jejich
antimikrobialnim ucinku, ktery je odrazem konformace a konformacnich zmén téchto peptidd.
Cilem této prace bylo studium konformace antimikrobialniho peptidu Lasioglossinu (H-Val-
Asn-Trp-Lys-Lys-lle-Leu-Gly-Lys-lle-lle-Lys-Val-Val-Lys-NH,) a jeho vybranych analogu
metodami spektroskopie elektronového (ECD) a vibra¢niho cirkularniho dichroismu (VCD).
VCD a ECD spektra byla méfena ve vodnych roztocich s rliznym obsahem trifluorethanolu,
ktery umozfiuje napodobit prostfedi bunéfné membrany. Ze ziskanych spekter bylo
odhadnuto zastoupeni jednotlivych sekundarnich struktur téchto peptidl v zavislosti na jejich
sekvenci a pouzitém rozpoustédle. Diskutovan byl rovnéZz vztah nalezené sekundarni
struktury a antimikrobialni aktivity.

Sekce : Analyticka chemie 2

Spektroelektrochemicka studie 4-aminobenzenthiolu na
zlatém, stribrném a médéném substratu

Autor: Bc. Lukas Havranek
Roénik: M1
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  prof. Dr. RNDr. Pavel Matgjka

Spektroskopie povrchem zesileného Ramanova rozptylu (SERS) je metoda vhodna k detekci
a studii analytu adsorbovaného na kovovém substratu. Molekula 4-aminobenzenthiolu (4-
ABT) se snadno pfes atom siry chemisorbuje na vhodné nanostrukturovany zlaty, stfibrny a
médény povrch. Za urCitych fotokatalytickych podminek muze 4-ABT podléhat kopulaéni
reakci na 4,4’ dimerkaptoazobenzen (4,4 DMAB). Vznik 4,4 DMAB lze snadno indikovat v
SERS spektrech diky intenzivnim pastim okolo 1440, 1395 a 1150 cm™.

Jiz dfive byla molekula 4-ABT studovana na rlznych médénych substratech pfi excitatni
vinové délce 1064 nm, ale pasy 4,4 DMAB nebyly pozorovany. Na rozdil od praci na zlatych
a stfibrnych nanocasticich s excitaci ve viditeIné oblasti.

Cilem této prace bylo porovnat reaktivitu analytu na tfech kovovych substratech. SERS
spektra byla méfena in-situ ve spektro-elektrochemické cele s tfielektrodovym zapojenim pfi
excitatni vinové délce 785 nm. Na substraty s adsorbovanym 4-ABT byly aplikovany
potencialové cykly a v naméfenych sadach spekter na zlaté, stfibfe a médi bylo sledovano,
zda dochazi k fotokatalytické reakci 4-ABT na 4,4’ DMAB.
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Sekce : Analyticka chemie 2

Funkcionalizace nanocastic elektronakceptornimi a
elektrondonornimi ligandy a jejich spektroskopicka
charakterizace

Autor: Bc.Jifi Janousek
Roénl’k: M1
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  prof. Dr. RNDr. Pavel Mat&jka, RNDr. Ivo Stary, CSc.

Zlaté nanocastice jsou charakteristické svou stalosti, modifikovatelnosti a neobyCejnym
zpusobem prenosu naboje, ktery je na rozdil od makroskopickych kovl fizen kvantovymi
jevy. Zakotvenim elektrondonorniho, resp. elektronakceptorniho, ligandu na zlatych
nanocasticich mizeme ovlivnit jejich vlastnosti, zejména samoskladbu do aglomerati a
pfenos naboje ve vzniklych hybridnich systémech. Pokud jako zakladni skelet molekuly
ligandl pouzijeme Tr-elektronovy systém, dochazi k donor-akceptorni interakci také mezi
timto systémem a povrchovymi atomy nanocastic. Modifikované nanoc¢astice uspofadané v
tenkych vrstvach tvofi stacionarni systémy, které diky svym unikatnim vlastnostem mohou
nalézt uplatnéni v molekularni elektronice.

V ramci této prace byly pfipraveny zlaté nanoc€astice funkcionalizované ligandy obsahujici
m-elektronovy systém a elektronakceptorni, resp. elektrondonorni skupinu (naftalendiimid,
m-dinitrobenzen; tetrathiafulvalen, pyren), jejichZ organosoly byly charakterizovany UV/Vis,
IR a Ramanovou spektroskopii. Velikost a tvar nanocastic byly ur€eny pomoci transmisni
elektronové mikroskopie.

Sekce : Analyticka chemie 2

Analyza tkani kolorektalniho karcinomu pomoci Ramanovy
spektroskopie s riznou excitacni vinovou délkou.

Autor: Bc.Miluse Judexova
Roénik: M2
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  Mgr. Alla Synytsya, PhD.

Ramanova spektroskopie je jedna z malo nedestrukénich metod, ktera dovoluje sledovat
stav biologickych tkani, bez dodateCného zasahu do vzorku, a zaroven ukazuje velky
potencial v diagnostice nadorovych onemocnéni. Volba vhodné excitacni vinové délky pfi
ziskani spektroskopickych dat Ramanovou spektroskopii mize napomoci pfi rozhodovani ve
vyhledavani optimalnich podminek méfreni. Pro méfeni Ramanovych spekter tkani tlustého
stfeva pfi kolorektalnim karcinomu byly pouzity: FT Raman spektrometr s excitaéni vinovou
délkou ~1094 nm, DeltanAdvantage NIR spektrometr s excitaéni vinovou délkou ~785 nm a
ChiraRAMAN-2XTM s excitaéni vinovou délkou ~532 nm. Tkané tlustého stfeva, poskozené
a neposkozené kolorektalnim karcinomem, byly méfeny ve sklenénych vialkach a pomoci
mikroskopického nastavce na tkafovych fezech v raznych lokalitach. V prabéhu studia byl
pozorovan zesilovaci rezonanc¢ni efekt u tkanovych chromofort ve viditelné oblasti. Zaroven
byly na Ramanovych spektrech, poSkozené a nepoSkozené tkané kolorektalnim
karcinomem, zaznamenany rozdily, které by mohly mit vyznam pro diagnostiku onemocnéni.
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Studium interakci biliverdinu s modelovymi systémy
membran metodou elektronového cirkularniho dichroismu

Autor: FrantiSek Kralik
Roénik: B3

Ustav:  analytické chemie
Skolitel:  Ing. Pavlina Novotna

Zlugova bariva, bilirubin a biliverdin, jsou latky, které jsou studovany jiz pres sto padesat let.
Pfesto na pocatku 21. stoleti zjiStujeme nové informace o jejich vyznamu, pusobeni a
vlastnostech. Kromé protizanétlivych a antioxida¢nich ucink( prokazanych u obou barviv
byla u bilirubinu zjisténa také neurotoxicita. Jeji pfiCinou je enantiomerni rozpoznavani
bilirubinu na bunéénych membranach nervovych bunék vedouci k apoptdéze. Podobna studie
pro biliverdin zatim chybi.

V pfedkladané praci byla vyuZzita chiroptickd metoda elektronového cirkularniho dichroismu
ke studiu interakci biliverdinu s modelovymi systémy membran v podobé liposomu ¢&i micel.
Byla pozorovana enantioselektivni interakce biliverdinu s pozitivné nabitymi liposomy
tvofenymi lipidem 3B-[N-(N",N’-dimethylaminoethan)-carbamoyl]cholesterol hydrochloridem.
Byl studovan vliv pH, teploty a iontové sily na tento systém. Interakce biliverdinu s negativné
nabitymi a zwitterionickymi liposomy pozorovana nebyla. Byla vSak pozorovana interakce
biliverdinu s micelami tvofenymi zwitterionickym surfaktantem 3-[(3-
cholamidopropyl)dimethylamonium]-1-propansulfonatem.

Sekce : Analyticka chemie 2

Vvyuziti spektroskopie ECD ke sledovani konkurencni vazby
léCivo-bilirubin na sérovy albumin: role sekundarnich
vazebnych mist

Autor: Bc. Jaroslav Schwarz
Roénik: M1
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  Mgr. Iryna Goncharova, Ph.D.

Bilirubin (BR) je produktem metabolismu Cerveného krevniho barviva hemu. V dusledku
intramolekularnich vodikovych vazeb je BR ve vodé nerozpustny avSak rozpustny v lipidech.
Je tak schopen pronikat do buné&nych membran a porusovat metabolické procesy v burice.
Volny bilirubin pusobi jako bunény jed na jadra hlavovych nervl, mozecek a sluchové
drahy. V organizmu savcu je jeho toxicita eliminovana navazanim na sérovy albumin. Vazba
BR na albumin maze byt ovlivnéna léky, coz zplUsobuje problémy pfi Ié€eni novorozencl a
pacientl s nemoci jater. Této problematice byla vénovana fada analytickych studii, v nichz
byla mira schopnosti vytlateni BR IéCivem posuzovana napfiklad na zakladé nepifimé
detekce koncentrace uvolfiovaného BR (peroxida¢ni metoda). Cilem této prace je s vyuzitim
metody elektronového cirkularniho dichroismu, charakterizovat schopnost péti vybranych
léCiv konkurovat vazbé BR na albumin. V praci byly na zakladé spektralnich pozorovani
ureny vytésnovaci aktivity BR vzhledem k studovanym [éCivim. S vyuZitim postupu
selektivniho blokovani jednotlivych vazebnych mist ve struktufe albuminu byla prokézéana
dalezita role sekundarnich vazebnych mist pfi vazbé BR na albumin. Ziskané vysledky byly
ovéfeny pomoci ditauratu bilirubinu, ve vodé rozpustném analogu pfirodniho BR.
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Analyza sekundarnich rostlinnych metaboliti metodami
povrchem zesilené vibracni spektroskopie

Autor: Marie Svecova
Roc":nl'k: B3
Ustav: analytické chemie

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

Rostliny jsou tvofeny zakladnimi stavebnimi latkami, ale i latkami, které jsou zastoupeny
v nizkych koncentracich, napf. sekundarni metabolity, jenZ maji i antioxidaéni ucinky.
Povrchem zesilena infraCervena absorbce (SEIRA) a povrchem zesileny Ramanuv rozptyl
(SERS) jsou metody vibraéni spektroskopie, které umoznuji studium analytl obsazenych ve
vzorku ve velmi nizkych koncentracich. Zesileni signalu se dosahuje zesilenim
elektromagnetického pole v disledku povrchové plasmové rezonance na &asticich zlata,
stfibra nebo médi, které jsou elektrolyticky vyredukovany na povrch platinového terciku.
Analyt je méfen v podobé tenkého filmu, jenz je deponovan z roztoku. Méfeni probihaji na
Ramanovych spektrometrech s rdznou excita¢ni vinovou délkou (663 nm, 785 nm, 1064 nm)
a na infraCerveném spektrometru s nastavcem pro difuzné reflektanéni méreni.

Cilem prace je naméfit vibraéni spektra quercetinu, chrysinu, luteolinu, pinocembrinu a
galanginu na vySe uvedenych pfistrojich a studovat teplotni zavislosti ziskanych spekter.
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Speciac¢ni analyza selenu v semenech repky olejky

Autor: Bc. Jifi Balan
Rocnik: M2
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  Ing. Magda Vosmanska, CSc.

Selen se vbuikach vyskytuje zejména v seleno-proteinech, ve kterych muze v
aminokyselinach  zatupovat siru. Tato prace se zabyva speciaCni analyzou
nizkomolekularnich slou€enin selenu v odtuénéném fepkovém Srotu, uvolnénych ze seleno-
protein(i enzymatickou hydrolyzou nespecifickou proteasou XIV. Uginnost extrakce byla
uréena z poméru celkového obsahu jednotlivych specii k celkovému obsahu selenu
ziskanému po mikrovinném rozkladu. PF¥i pouZiti vodného roztoku proteasy XIV &inila 47%,
zatimco v prostfedi pufru Tris-HCI (pH 7,5) 45%.

Pro stanoveni specii selenu byla pouzita vysokouéinna kapalinovd chromatografie
s obracenymi fazemi ve spojeni s prvkové selektivni detekci ICP-MS. Porovnanim
chromatogramd standard(l s chromatogramy extrakttd bylo zjisténo, ze vzorky obsahuiji
pfevazné selenocystin a selenomethionin Linearita kalibrace byla ovéfena pomoci Cistych
specii (Se-methylselenocystein a Se0,”), které byly analyzovany stejnym zptisobem jako
extrakty odtuénéného fepkového Srotu. Testovana byla také iontové vyménna
chromatografie.

Sekce : Analyticka chemie 3

Studium organoelektrolytll pro baterie typu Li/O2 pomoci
hmotnostni spetkrometrie

Autor: Bc. Marek Bot

Roénik: M2

Ustav: Ustav organické chemie a biochemie AV CR, v. v. i.
Skolitel:  Doc. Mgr. Jana Roithova, Ph. D.

Narustajici cena pohonnych hmot nuti automobilovy primysl k hledani alternativ ke
klasickym spalovacim motordm. Jednou z moznosti jsou elektromobily, které vyuzivaji k
pohonu elektrickou energii z palivovych &lankd &i baterii. SirS§imu uplatnéni zatim brani
nedostacujici ucinnost a mala kapacita stavajicich typu baterii. Proto se v sou¢asné dobé
dostalo zvySeného zajmu ¢lankim na bazi Li/O,, jejichz nosnou ideou je nizka hmotnost Li,
moznost ziskavani O, pfimo ze vzduchu a vysoky elektrodovy potencial takového systému.
Na cesté k praktickym aplikacim téchto ¢lanku v8ak zatim lezi fada prekazek. Jednou z nich
je ivolba vhodného elektrolytu. Mezi nadéjné kandidaty patfi systémy na bazi organickych
karbonatu (ethylen-, propylenkarbonat apod.). Cilem této prace je vytipovani vhodné smési
karbonatl a Li soli pro pfipadné pouziti pomoci ESI-MS (electrospray ionization mass
spectrometry). Konkrétné se prace zameéfuje na schopnost elektrolytd tvofit iontové pary a
vySSi klastry, které zasadnim zplsobem ovliviiuji vodivost vyslednych smési, tedy jednu z
klicovych charakteristik elektrolytd. V obecnéjSim méfitku prace poukazuje na dal$i moznost
aplikace poznatku ziskanych z experiment( v plynné fazi na feSeni chemickych problému
ve fazi kondenzované.
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Starkovské méreni dipélového momentu CH:F ve
vzbuzeném vibraénim stavu

Autor: Bc. Filip Grelich

Roc¢nik: M1

Ustav:  analytické chemie

Skolitel: Ing. Jindfich Koubek, Ph.D.

Jednou z pfesnych metod pro ur€eni permanentniho elektrického dipélového momentu
molekuly je méfeni mikrovinnych spekter molekuly v elektrickém poli. Energetické hladiny
molekuly jsou vlivem elektrického pole rozstépeny na nékolik podhladin. Zméfenim
frekvencnich rozdil( pak Ize urcit dipdlovy moment, ktery v analytické chemii slouzi k vypoctu
molarniho absorp&niho koeficientu. Na zakladé znalosti molarniho absorpéniho koeficientu je
mozné meéfit koncentraci analyzované latky na dalku (tzv. remote sensing). Tato méfeni jsou
dilezita jak pro atmosféricka méreni nasi planety, tak pro méreni v atmosférach jinych planet
nebo v meziplanetarnim prostoru.

Sekce : Analyticka chemie 3

Studium klize pomoci infracdervené spektrometrie

Autor: Adéla JenisStova
Roénik: B3
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  prof. Dr. RNDr. Pavel Matgjka

Lidska kize je obecné definovana jako malo prostupna membrana mezi naSim télem a
vnéjSim okolim. Slouzi tedy jako ochranna bariéra proti chemickym, fyzickym i
mikrobiologickym utokim a zarovenr jako regulator vnitfni homeostaze téla. Na druhou stranu
se na kuzi aplikuji rizné IéCivé pfipravky, u kterych je dalezité jejich vstfebavani. Zaroven se
pouzivaji léCiva slouzici k obnoveni ochrannych funkci poSkozené ¢i nemocné kuze.

Béhem poslednich desetileti byla lidska kize podrobovana detailnimu vyzkumu vcetné
vyuziti neinvazivnich technik vibraéni spektroskopie. Ramanova i infraCervena spektroskopie
mohou byt pouzity jak in-vitro, tak i in-vivo. Tato prace se zabyva moznostmi studia kize in-
vivo metodou ,zeslabeného totalniho odrazu“ (z anglického ,attenuated total reflectance” -
ATR). Jedna se o odrazovou vzorkovaci techniku pouzivanou ve spojeni s infratervenou
spektroskopii, ktera ndm umoziuje zkoumat kizi i na Zivych objektech.

Cilem této prace bylo studovat samotnou kizi a vliv mastového zakladu a dvou ochrannych
masti na jeji svrchni vrstvu. Prace sleduje vstfebavani masti na Case a chemické zmény,
které jsou patrné z rozboru naméfenych spekter. Experimenty byly provadény na ruznych
mistech predlokti pravé i levé paze, aby bylo mozné statistické zpracovani dat.
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Speciac¢ni analyza selenu v rostlinnych materialech

Autor: Bc. Kamila Klognerova
Ro¢nik: M1
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  prof. Ing. Oto Mestek, CSc.

Selen je nezbytnym prvkem pro lidské zdravi a patfi mezi esencialni (zakladni) stopové
prvky. V nékterych oblastech svéta je obsah selenu ve stravé nedostacujici a to je divodem
narlstajiciho zajmu o vyrobu potravin obohacenych timto prvkem. S tim souvisi rozvoj
novych analytickych metod pro identifikaci a kvantifikaci selenu a jeho slou€enin. V sou¢asné
dobé& probiha vyzkum fortifikace potravniho fetézce selenem na Ceské zemédélské
univerzité v Praze. Vysoka Skola chemicko-technologicka je také zapojena do tohoto
vyzkumu a jejim ukolem je vyvinout metodiku speciacni analyzy selenu v rostlinach fepky
olejky (Brassica napus) a provést analyzu tohoto rostlinného materialu.

Cilem této prace bylo provést speciacni analyzu selenu v kultivarech fepky olejky Sitro a NK
Oktans péstované v feparské oblasti Cerveny Ujezd. Dolezitym krokem tohoto procesu je
pfevedeni slou€enin selenu do roztoku. Pro extrakci byla pouzita enzymaticka hydrolyza.
Separace a detekce specii selenu byla provedena pomoci on-line spojeni RP-HPLC a ICP-
MS. Mezi kontrolnimi rostlinami a rostlinami, které byly béhem vegetace osetfeny postfikem
roztokem selenicitanu, byl nalezen rozdil jak v obsahu selenu, tak i v jeho speciaci.

Sekce : Analyticka chemie 3

Cis-trans fotoizomerizace azobenzenu po excitaci do stavu
S1: Studie s vyuzitim neadiabatické ab initio molekulové
dynamiky a OM/MM

Autor: Bc. Marek Pederzoli
Roénik: M2
Ustav: analytické chemie

Skolitel: ~ Mgr. Tereza Uhlikova, Ph.D.

Izomerizace azobenzenu mezi formami cis a trans (Obr. 1) je jednou z nejstudovanéjSich
reakci v oblasti fotochemie. Tuto reakci je mozné iniciovat pouzitim svétla rizné vinové délky
pro pfechod z isomeru cis do trans a naopak, diky tomu azobenzen naléza uplatnéni v celé
fadé zajimavych a uziteCnych aplikaci. | pfes intenzivni vyzkum v poslednich desetiletich
neni mechanismus této reakce zcela objasnén a vyzaduje pouziti specialnich technik.

V této praci vyuZijeme metod neadiabatické ab initio molekulové dynamiky, coz je relativné
novy a moderni pfistup pro popis ¢asového vyvoje molekularnich systémd, které neni mozné
popsat pomoci metod kvantové chemie, které jsou limitovany oblasti platnosti Born-
Oppenheimerovy aproximace. Simulace jsou provadény v plynné fazi i v rozpoustédle,
zahrnutém s vyuzitim kombinace kvantové a klasické molekulové dynamiky znamé jako

QM/MM pfistup.
@ @ o :

cis-azobenzen trans-azobenzen
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Priprava biologickych vzorku pro LC-MS analyzu

Autor: Bc. Jana Zemenova
Roénl’k: M2
Ustav: analytické chemie

Skolitel:  Doc. RNDr. Dr. David Sykora

Spojeni kapalinové chromatografie (LC) s detekci vyuzivajici hmotnostni spektrometrii (MS)
muze byt velkym pfinosem pro analyzu biologickych vzorkl. Vedle fady dalSich aplikaci je
tato kombinace Casto vyuzivana pfi sledovani farmakokinetiky nové vyvijenych IéCiv.
Zasadni roli pro kvalitu a reprodukovatelnost uvedenych analyz ma ale kromé vlastni LC-MS
koncovky pfedchozi pfiprava vzorku. Ta zacina jiz odebranim krve modelovym zvifatim a
pokraCuje pfes veSkerou manipulaci s biologickym materidlem az do okamziku nastfiku
vhodné upraveného vzorku do LC-MS systému. Pfedkladana prace je zaméfena pravé na
tuto prvni ¢ast analytického procesu, na moznosti zpracovani realnych vzork(l a vyvoj
vhodné metody pfipravy vzork(l pro nasledna LC-MS farmakokineticka méfeni nové
vyvijenych latek regulujicich pfijem potravy. Tyto latky maji specifickou strukturu, ktera je
pravdépodobné kli¢ova pro jejich unikatni ucinky, ale na druhou stranu je pfi€inou fady potizi
pozorovanych pfi pfipravé vzorku pro LC-MS. Manipulace se vzorky obsahujicimi studované
latky tak vyzaduje zasadni modifikace bézné pouzivanych postupl, dobfe osvédéenych
v pfipadé jinych studovanych nizkomolekularnich potencialnich IéCiv. Prace shrnuje
dosavadni ziskané poznatky a pfedklada navrhy, které by mohly vést k dalSimu zlepSeni
metodiky pfipravy vzorku.
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Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

Popis mechanismu aktivace vodiku frustrovanymi
Lewisovymi pary pomoci analyzy doménoveé
prumeérovanych Fermiho dér

Autor: Bc. Pavel Beran

Roénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

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

Frustrované Lewisovisovy pary (FLP) umoZhuji, jako jedny z mala sluéenin neobsahujici
vzacné transitni kovy, heterolytické Stépeni vodiku. Vzhledem k znaénému pramyslovému
vyuziti této reakce, byla této reakci vénovana znacna pozornost ve snaze jednak syntetizovat
efektivnéjsi katalyzatory, jednak pochopit mechanismus reakce. Tento mechanismus vSak
do doposud jesté uspokojivé popsan nebyl. NaSe prace se snazi o revizi dfive navrzenych
mechanism{ pomoci analyzy tzv. doménové primérovanych Fermiho dér, zobecnéné
populaéni analyzy a analyzy elektrostatického potencialu. Z vysledku Ize usoudit, Ze k reakci
dochazi predevsim diky aktivaci vazby H-H souasnym pfenosem elektroni z vazebného
orbitalu oy k Lewisové kyseliné a donaci elektrond z volného paru Lewisovské baze do

antivazebného o*qy. V disledku Ize elektronovou strukturu v transitnim stavu nejlépe
popsat pomoci vicecentrickych vazebnych interakci.

Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

Vypocet tepelnych kapacit kapalin
pomoci drahovych integralii a 2PT metody

Autor: Bc. Daniel Hollas

Roénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

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

Ackoli vypocet tepelnych kapacit plynu se stal s prudkym rozvojem ab initio metod v jistém
smyslu rutinni zalezitosti, u vypoctu tepelnych kapacit kapalin je situace opaéna. To je dano
mimo jiné tim, Ze nemuzeme zanedbat kvantové efekty jader, které se u jinych veli€in tolik
neprojevuji. Cilem této prace je predstavit a porovnat dva diametralné odlisné pfistupy k
vypoctu tepelnych kapacit kapalin. Dynamika s drahovymi integraly pfedstavuje obecnou
exaktni metodu k vypoctu statickych termodynamickym vlastnosti se zahrnutim kvantovych
efektd jader. Metoda 2PT (Two Phase Thermodynamics) je zaloZzena na sofistikované
analyze rychlostni autokorelacni funkce ziskané z klasické MD simulace. Tyto metody byly
testovany na kapalné vodé a na homologické fadé linearnich alkohold.
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Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

Modelovani spektroskopickych viastnosti
hydratovaného elektronu

Autor: Bc. Jifi Chmela

Roénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

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

Hydratovany elektron je spolu s hydroxylovym radikalem a atomarnim vodikem jednim
Z hlavnich produkt( fotolyzy vody. Hydratovany elektron a jeho prekurzory hraji dalezitou roli
v mechanismu poskozeni DNA. Kromé chemie bufky se s hydratovanym elektronem
setkavame i v chemii atmosféry. Zvlasté palCivou otazkou je struktura hydratovaného
elektronu. V nedavné dobé byly experimentalné pozorovany pfinejmensim dva jeho izomery.
Z téchto duvodu je hydratovany elektron studovan jak experimentalné (at uz v objemové fazi
¢i v molekularnich klastrech) tak i teoreticky.

Z teoretického hlediska je hydratovany elektron zajimavy pFfedevSim jako nejmensSi
predstavitelny anion. Ve své praci se shazim modelovat oba pozorované izomery.
Hydratovany elektron studuji s pouzitim metod kvantové chemie a molekularni dynamiky.
Dfive prezentované vysledky, kdy byly studovany tfi mozné modely hydratovaného
elektronu, byly uceleny. Pouzil jsem i nové pfistupy — grafické procesory mi umoznuji
studovat vétsi klastry, chovani elektronu v objemové fazi chci lépe simulovat uloZzenim
klastru do pseudopotencialové sité. Méfitkem vérohodnosti daného modelu a postupu je
srovnani vypoctenych spektralnich vlastnosti s experimentalnimi daty.

Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie
Predikce rozpustnosti pevné latky v kapalném

rozpoustédle pomoci Scatchardova-Hildebrandova modelu
reqularniho roztoku

Autor: Bc. Martin Klajmon
Ro¢nik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

Scatchardlv-Hildebrandiv model regularniho roztoku je jednim z nejjednodusSich a zaroven
nejpouzivanégjSich modell pro popis aktivitnich koeficientd. Nejinak tomu je i v pfipadé
aplikace pfi vypoc€etnim stanoveni rovnovahy kapalina-pevna latka. V této praci je testovana
vhodnost pouZiti Scatchardova-Hildebrandova modelu pro odhad rozpustnosti farmaceuticky
zajimavych pevnych latek v organickych rozpous$tédlech. Ukazalo se, Zze pouZzitim tohoto
modelu v jeho plvodni podobé Ize u systému tvofenych nepolarnimi latkami dosahnout
dobré shody s experimentalnimi daty. Jsou-li ov8em komponenty zkoumané smési polarniho
charakteru, je nezbytné pro kvalitni popis uvazovat i binarni interakéni parametr l,, jehoz
hodnoty pro vybrané systémy byly také vypocCetné stanoveny z dostupnych experimentalnich
dat. Déle byla potom vyzkouSena i modifikace Scatchardova-Hildebrandova modelu pro
polarni latky, ktera uvazuje rozpustnostni parametr Cistych latek jako soucet polarniho a
nepolarniho pfispévku.
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Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

Molekularni zaklady fotostability:
absorpcni spektrum kyseliny aminobenzoové

Autor: Hana Novotna

Roénik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

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

Jako fotostabilni se oznac&uji molekuly, které po absorpci fotonu rychle deexcituji nezafivym
zpusobem aniz by pfitom doSlo k rozkladu fotoaktivni molekuly. Na bazi fotostabilnich
molekul jsou zaloZeny také molekuly chranici pokozku pred UV zafenim.

Ve své praci se zaméfuji na teoretické studium fotostability molekuly kyseliny
aminobenzoové, ktera patfi k prvnim fotostabilnim molekulam vyuzivanym v kosmetickém
primyslu. Jako prvni krok jsem zacala studovat absorpcni spektrum této molekuly v plynné
fazi i ve vodném roztoku. Vypocty byly zaloZzeny na reflexnim principu v kombinaci
s kvantové-chemickymi metodami na bazi teorie funkcionalu hustoty. Vysledky jsou
porovnany s experimentem.

Teoretické vypolty mohou v budoucnu slouzit jako zaklad designu novych fotostabilnich
molekul s potencialnim vyuZitim v kosmetickém pramysiu.

Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

Kvantové-chemické studium DOTA komplext

Autor: Martina RubeSova

Roénik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

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

V predkladané praci se zaméfim na komplexy lanthanu, europia a ytterbia s DO3Aae
(DOTA), které slouzi jako kontrastni latky pro zobrazovani magnetickou rezonanci (MRI).
Z tohoto duvodu je vénovana znacna pozornost pfipravé a designu téchto molekul s co
mozna nejlepSimi vlastnostmi pro MRI (kontrast). Toto hledani mize byt vyrazné urychleno
metodami teoretické chemie. Teoretické studium DOTA komplext vzacnych zemin je
nicméné komplikovdno pomérné znacnym rozmérem téchto molekul a pfedevSim
pfitomnosti iontd velmi téZkych atomu, které vyzZaduji relativisticky popis elektronové
struktury. V ramci této SVOC budu prezentovat testovani rliznych pfistupd pro vypodet
struktury a energetiky molekul s lanthanoidovymi ionty. Vyvinuty pfistup byl pouzit ke studiu

izomerie DOTA-like komplexu.
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Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

Overnotova spektroskopie v supersonickych expanzich

Autor: Vit Svoboda

Roénik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: doc. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.; Mgr. Ondrej Votava, Ph.D.

Vibraéni spektroskopie v plynné fazi je vhodnou experimentalni technikou umoziujici
studium vibra¢né-rota¢nich stavli molekul. Pomoci této techniky je napfiklad mozné studovat
zemskou atmosféru, ale i atmosféry planet Sluneéni soustavy. Cilem prace je studium
overtonovych vibraci N-H vazeb atmosféricky relevantnich molekul v blizké infracervené
oblasti pomoci vysoce rozliSené absorpéni spektroskopie, konkrétné amoniaku v oblasti
6600-7000 cm™. Vibraéni spektra molekul za pokojovych teplot dosahuji znaéné slozZitosti
diky populaci vyssich rota¢nich stavu. Pfi pouziti expanze plynu skrz supersonickou trysku
do vakua dochazi k rapidnimu zchlazeni molekul, coZz vede k zjednoduSeni méfenych
spekter. V praci jsou proméfeny vybrané rovibracni spektralni linie amoniaku a stanoveny
podminky v expanzi, transla¢ni teplota z Dopplerovského rozsifeni spektralnich ¢ar a rotaéni
teplota z Boltzmannovské analyzy intenzit. Dale planujeme pfifazeni rotacnich kvantovych
Cisel jednotlivym vibraéné-rotacnim prechodim. Soucasti prace je kromé spektroskopickych
mérfeni i vyvoj a charakterizace pouzivanych laserQ, konkrétné v této praci jsou pouzity SAF
(Single-Angled-Facet) laserové Cipy umoZzniujici preladéni pfes Sirokou
spektralni oblast 450 cm™.
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Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie I.

Studium sorpce plynt
v hanocasticich z organického odpadu

Autor: Petr Bubenicek
Roénik: B3

Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Karel Friess, Ph.D.

Hlavni naplni pfedkladané prace bylo studium sorpce oxidu uhliéitého a metanu
v Sirokém intervalu tlakd v nano¢asticich pfipravenych z komunalniho organického odpadu
(bananové slupky). Castice riznych velikosti (<45, 125-250 a >250 nanometrd) byly
pfipraveny na partnerském pracovisti National Chung Hsing University na Taiwanu.

Sorpcni experimenty byly provadény za teploty 25°C gravimetricky pomoci
McBainovych spiralnich vazek v tlakové aparatufe umozhujici méfeni od 0,1 do 1,5MPa.
Byla sledovana mozna zavislost absolutniho mnozstvi nasorbovaného plynu na velikosti
¢astic a z naméfenych hodnot byly nasledné vypocteny sorpéni koeficienty pro pfislusny
systém castice/plyn. Budouci vyuziti vyzkumu je sméfovano do oblasti separace plyna,
zejména do upravy bioplynu, kde by polymerni membrany obsahujici zabudované
nanocastice, diky volnym NH, skupindm na svém povrchu, mohly slouZit pro efektivni
separaci oxidu uhli¢itého od metanu.

Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie I.

Termodynamicka a chromatoqgraficka studie vybranych
polycvyklickych aromatickych uhlovodikt

Autor: Bc. Tomas Mahnel

Ro¢nik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Kvétoslav Rizi¢ka, CSc.; doc. Ing. Michal Fulem, Ph.D.

V pfedlozené praci byla testovana aplikovatelnost nepfimé chromatografické metody
stanoveni tlaku nasycenych par pro skupinu polycyklickych aromatickych uhlovodiku. K
ovéfeni spravnosti z ni plynoucich vysledk( jsou nutna spolehliva data ziskana pfimymi
metodami, ktera vSak vzhledem k nizké tékavosti studovanych latek mohou byt zatiZzena
systematickymi chybami. Pro ovéfeni termodynamické konzistentnosti a rozsifeni teplotniho
rozsahu dostupnych literarnich hodnot tlaku nasycenych par byla provedena jejich simultanni
korelace s termalnimi Udaji (sublimacnimi entalpiemi a rozdilem tepelnych kapacit idealniho
plynu a kondenzované faze). Pro stanoveni tepelnych kapacit idealniho plynu byly pouzity
frekvence vibracnich pohybu vazeb v molekulach, vypocitané v programu Gaussian a dale
zpracované metodami statistické termodynamiky.
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Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie I.

Chovani polymerni membrany
v kapalné smeési benzen-propan-1-ol

Autor: Bc. Nadiia Rudenko
Roc¢nik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Alena Randova, Ph.D.

V primyslu je Casto tfeba rozdélit kapalné smési. Alternativou ke klasické destilaci je
membranova separacni technologie. Dana prace je zaméfena na studium sorpce
v systémech polydimethylsiloxan+ smés benzen-propan-1-ol v Sirokém koncentracnim
rozsahu. Byla méfena preferencni a totalni sorpce a z experimentalnich dat byl vyhodnocen
prubéh individualnich izoterem. Byl také naméfen objem nabobtnalého polymeru v pfislusné
kapalné smési. Zavérem prace byla porovnana ucinnost déleni uvazované binarni kapalné
smési za pritomnosti membrany s daty pro rovnovahu kapalina-para.

Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie I.

Experimental and Computational Study of Monoterpenes

Autor: Bc. Vojtéch Stejfa

Rocénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Michal Fulem, Ph.D.

This work presents a thermodynamic study of five monoterpenes: (-)-trans-pinane, (-)-
borneol, (-)-camphor, (+)-fenchone and (+)-camphene. They possess similar structures and
logically expand the group of measured BVOC compounds.

Static apparatus and mDSC calorimeter were used to determine vapour pressures and heat
capacities of condensed phases. Ideal gas heat capacities were theoretically calculated to
obtain the difference in heat capacity, which is closely related to vapour pressures.
Uncertainty of vapour pressure measurements usually exceeds that required for the
recommended data. Simultaneous correlation of vapour pressures along with heat capacity
differences is the only way to make the results more accurate.

A new program performing the simultaneous correlation was developed. It discloses
systematic errors in all the data, enables a correct calculation of thermodynamic quantities,
and allows obtaining data with lower uncertainty than by single property measurements and
correlation.
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Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie I.

Rovnovaha kapalina - para v systémech voda + iontova

kapalina
Autor: Bc. Erika Vatascin
Roc":nl'k: M1
Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

Prace se zabyva experimentalnim studiem termodynamického chovani tfi systému voda +
iontova kapalina: voda + 1-ethyl-3-methylimidazolium trifluoromethansulfonat [EMIM][OTF],
voda + 1-ethyl-3-methylimidazolium dikyanamid [EMIM][DCA] a voda + 1-ethyl-3-
methylimidazolium thiokyanat [EMIM][SCN].

Ke stanoveni rovnovahy kapalina-para byla pouzita rychla a pfesna metoda, ktera spociva v
meéfeni aktivity vody komercnim pfistrojem AqualLab 4TE. Pro kazdy systém byla méfeni
provedena na minimalné deviti vzorcich pokryvajicich molarni slozeni od x,=0,05 do
minimalné x,=0,8 pfi sedmi teplotach v rozsahu od 288,15 K do 318,15 K. Nasledné byla
provedena korelace teplotni a koncentraéni zavislosti ziskanych dat a byly vyhodnoceny
dodatkové veli€¢iny zkoumanych systému. Ziskané vysledky byly porovnany s literarnimi daty
a termodynamické chovani studovanych systému bylo diskutovano v souvislosti
s molekularni strukturou iontovych kapalin a molekularnimi interakcemi.

Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie I.

Experimentalni stanoveni a predikce rozpustnosti pevnych
latek v Cistych a smésnych rozpoustédlech

Autor: Bc. Jifi Velas

Roénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Karel Rehak, CSc.

Velkou vyzvou problematiky fazovych rovnovah v oblasti farmaceutického aplikovaného
vyzkumu je studium systému obsahujicich pevné, strukturné slozité, Iécivé aktivni latky. Tato
prace se zaméfuje na studium rovnovahy mezi pevnymi a kapalnymi organickymi fazemi v
binarnich a ternarnich systémech.

Hlavnim cilem prace bylo vytvofeni efektivniho experimentalniho postupu pfi uréovani
rovnovaznych slozeni, ktery je zaloZzen na stanoveni koncentrace nasyceného roztoku
gravimetrickou odparovaci metodou nebo plynovou chromatografii. Navazujicim cilem prace
byla pak predikce rovnovaznych slozeni, ktera vyuziva odhadovy korelacné-empiricky model
NRTL-SAC. V praci jsou rovnéz konfrontovana ziskana predikovana rozpustnostni data
s experimentalnimi Udaji a je diskutovana aplikovatelnost pouzitych postupl v problematice
kvalifikovaného vybéru rozpoustédel pro farmaceutické ucely.
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Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie 1.

Stanoveni teplotni zavislosti limitnich aktivitnich
koeficientl 1-nonanolu a 1- dekanolu ve vodé
z rozpustnostnich dat

Autor: Bc. Marie Cerhova
Rocnik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Dana Fenclova, CSc.

V této praci je testovana moznost vyuzit rozpustnostnich dat k vypocétu udaju o
rovnovaze kapalina-para, konkrétné limitnich aktivitnich koeficientd vysSich alkoholl ve
vodé. Testy byly provadény v teplotnim intervalu 293-373 K na systémech 1-heptanol + voda
a l-oktanol + voda, pro které jsou v literatufe experimentalni data o jejich vzajemnych
rozpustnostech a pro které byly v ramci bakalarské prace experimentalné stanoveny teplotni
zavislosti limitnich aktivitnich koeficientll téchto alkoholt ve vodé. Bylo testovano nékolik
o limitnich aktivitnich koeficientech 1-nonanolu a 1-dekanolu ve vodé v teplotnim intervalu
293-373 K. Pro oba tyto systémy existuji vzajemna rozpustnostni data, ale experimentalni
stanoveni jejich limitnich aktivitnich koeficientll ve vodé by bylo velmi obtizné.

Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie .

Studium starnuti polymeru s vnitini mikroporozitou
pomoci sorpce oxidu uhli¢itého

Autor: Bc. Marek Lan¢
Roénik: M1
Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel:  Ing. Karel Friess, Ph.D.

Cilem pfedkladané prace bylo studium starnuti polymernich membran pomoci
opakovanych sorp¢nich méfeni v dlouhodobém ¢&asovém horizontu (1 rok). Sorp¢ni
experimenty s CO, byly provadény pfi 25°C gravimetricky s pouzitim McBainovych
kiemennych spiralnich vazek ve vysokotlaké sorpéni cele pfi tlacich 1 az 7 bar. V praci byl
pouzit polymer s vnitfni mikroporozitou PIM-1 (Obr. 1), pfipraveny z 5,5%6,6'-tetrahydroxy-
3,3,3',3’-tetramethyl-1,1’-spirobisindanu a tetrafluorotereftalonitrilu, ktery je znam diky svym
unikatnim vlastnostem kombinujicim chovani porézniho a neporézniho materialu. Méfené
vzorky membran byly pfipraveny odpafenim rozpoustédla z roztoku polymeru a poté byly
susSeny pfi zvolenych teplotach (25, 75 a 125°C). Z experimentalnich dat ziskanych
v riznych dnech byly stanoveny sorpéni isotermy a v méfeném rozmezi tlaku byly proloZeny
modelem dualni sorpce. Z naméfenych udaji byly rovnéz vypocteny pfislusné sorpéni a
difuzni koeficienty a jejich hodnoty z celého €asového intervalu diskutovany v zavislosti na
podminkach pfipravy vzork( (teplota suSeni). Ziskané poznatky o zménach vlastnosti
polymerniho materialu v dlouhodobém C€asovém horizontu budou vyuZzity pro dalSi praci
v oblasti materialového vyzkumu.
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Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie 1.

Studium sorpce vody v hydrogelech
Z kapalné a plynné faze

Autor: Tomas Partsch
Roénik: B3

Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Karel Friess, Ph.D.

Cilem této prace bylo studium sorpce vody (v kapalné i plynné fazi) v hydrogelovych
membranach potencialné vyuzitelnych pro separaci methanu od oxidu uhli¢itého a i od
ostatnich nechténych slozek ze smési plynu a par tvoficich bioplyn. Hydrogely jsou vhodnym
kandidatem pro uspésné odstrafiovani CO, od CH,;, nebot pfitomnosti vody v hydrofilni
polymerni matrici vyrazné zvySuje rozpustnost respektive sorpci CO, a tim i selektivné
méni pomér hydrofébniho CH,4 vuci hydrofilnimu CO, v plynné smési. V praci byly pouzity
membrany pfipravené na Ustavu makromolekularni chemie AV v Praze a to konkrétné
hydrogely s 30, 67 a 100 hm% HEMA (2-hydroxyethyl methakrylat) sitované pomoci 0,5
hm.% EDMA (ethylendimethakrylat). Rovnéz byl studovan i vliv zabudovanych SiO, Castic
s riznou povrchovou Upravou. Experimenty byly provadény gravimetrickou metodou

s pouzitim Mc Bainovych spiralnich vazek nebo analytickych vah pfi teplotach 25, 40 a 60°C.

Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie .

Méreni rozpustnosti malo rozpustnych iontovych kapalin

ve vodé
Autor: Vaclav Radon
Roénik: B3
Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: doc. Ing. Karel Rehak, CSc.

Cilem prace bylo vytvofit a otestovat metodu umoziujici méfeni rozpustnosti iontovych
kapalin, které nelze proméfit standardnimi postupy. U vybrané skupiny iontovych kapalin
nelze méfeni provést pomoci plynové chromatografie kvali vysokému bodu varu, ani pomoci
odpafovaci metody, protoze rozpustnost téchto kapalin ve vodé je pfrilis nizka, coz vede k
zatizeni méfeni markantni experimentalni chybou. Elegantnim feSenim je konduktometrické
stanoveni, které umoznuje urcit rozpustnost na zakladé zavislosti vodivosti na hmotnostnim
zlomku iontové kapaliny. Zakladni problém stanoveni spociva ve velmi pomalém rozpousténi
latky, které maze probihat i nékolik dni, a tedy v detekci zda systém dosahl termodynamické
rovnovahy. Rovnovazny stav byl indikovan méfenim zavislosti elektrické vodivosti syceného
roztoku na Case.

Tato metoda byla pouzita k naméfeni rozpustnosti tributylmethylamonium
bis(trifluoromethylsulfonyl)imidu ve vodé. Méfeni bylo provedeno v teplotnim rozsahu od
288,15 do 328,15 K.
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Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie 1.

Determination of vapor pressure of selected terpenes
bv gas-liguid chromatography

Autor: Paulo Serra

Roénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie (Erasmus student from University of Porto)
Skolitel: doc. Ing. Kvétoslav RGzi¢ka, CSc., doc. Ing. Michal Fulem, Ph.D.

Indirect gas chromatography method has certain advantages in comparison with direct
methods (e.g. it is instrumentally simple, requires very small quantities of the test
substances in not too high degrees of purity). On the other hand, many assumptions are
employed and uncertainty of obtained results might be significant. Feasibility of indirect
gas chromatography method for vapor pressure determination was tested on group of
terpenes, for which data were obtained previously in our laboratory or are available in
the literature. Methodology for extension of temperature range of directly obtained vapor
pressures by means of chromatographic values was developed and tested.

Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie II.

Vyvoj metodiky stanoveni tepelnych kapacit metodou
MDSC a méreni tepelnych kapacit vybranych alkoholl

Autor: Bc. Ondfrej VIk

Rocénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Michal Fulem, Ph.D.

Kalorimetr TA Q1000 umoZnéje méfeni metodou teplotné modulované diferenéni
skenovaci kalorimetrie (MDSC). Principem MDSC je periodické ohfivani a ochlazovani
vzorku, které vede k separaci vratnych a nevratnych tepelnych déju. Problémem této
metody jsou pfedevSim nedostatecné literarni udaje tykajici se spravné volby parametru
méreni a pfipravy vzork(. Tato prace se zejména zameéfila na studium vlivu jednotlivych
parametrl experimentu na chybu méfeni tepelnych kapacit a zaroven na minimalizaci
této chyby.

Ziskané poznatky byly vyuzZity pfi méfeni tepelnych kapacit vybranych alifatickych
heptanolt. U nékterych zastupcu této skupiny latek byla pozorovana neobvykla zavislost
tepelné kapacity na teploté (v€etné maxim) a cilem prace je prostudovat souvislost mezi
strukturou alkohol( a vyskytem zminénych anomalii.
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Sekce : Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Stanoveni NO a NO2 pri emisnich testech osobnich
automobilti na vozidlovém dynamometru

Autor: Jan Bfezina

Roc¢nik: B3

Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kogi, Ph.D.

Cilem této prace je ovéfeni stanovitelnosti Skodlivych emisi NO a NO, pfi pouziti sou€asné
metodiky a instrumentace emisnich testll osobnich automobill. Teoreticky ziskané vypocty
jsou porovnany s experimentalnimi daty, ziskanymi v Emisni laboratofi SKODA AUTO a.s.
Prvni &ast prace je zaméfena na sestaveni jednoduchého modelu pro teoreticky vypocet
rychlosti homogenni oxidace NO na zakladé kinetickych dat z odborné literatury. Posouzeni
vlivu této reakce na stanoveni NO, pfi emisnich testech a ureni problematickych mist
méficiho systému z hlediska stanoveni koncentrace NO,. Druha ¢ast prace se zabyva
ovéfenim ziskanych vysledkl z prvni teoretické ¢&asti pomoci syntetické smési
NO+QO,/vzduch a realného vyfukového plynu.

Sekce : Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Modelovani pro optimalizaci morfologie tepelné-izolacnich
materiall nové generace

Autor: Pavel Ferkl

Roc¢nik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Richard Pokorny, Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

ZbyteCnym nakladim na vytapéni budov |ze pFedejit pouzitim vhodnych tepelné-izolacnich
materialu. Tyto byvaji nejCastéji vyrobené z polymernich pén, obvykle na bazi polystyrenu
nebo polyuretanu. Optimalizace izola¢nich vlastnosti polymernich pén je ekonomicky
vyhodna jak pro vyrobce izolantd — pro produkci shodné izolujici pény je potfebné mensi
mnozstvi materialu, tak pro kone¢né zakazniky — nizSi pofizovaci cena izolantu, pfipadné
vyS8i uspory tepla pfi stejné pofizovaci cené. Ukazuje se, Ze vyraznym milnikem v této
oblasti mize byt vyroba tzv. nanopén, jejichz vnitini struktura je tvofena burikami o velikosti
do 1 um. Takové pény vyrazné potlacuji oba zakladni zpusoby prenosu tepla, které se v
polymernich pénach uplatiuji, tedy tepelné vedeni (kondukci) i sélani (radiaci). S ohledem
na tyto jevy je nutné v péné optimalizovat velikost bunék, jejich tvar, porozitu, distribuci
pevné faze, volbu materiall atd. Za timto u€elem jsou v této praci vyvijeny a aplikovany nové
modely popisujici kombinované sdileni tepla vedenim a salanim v prostorové 3D
heterofazovych systémech.
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Sekce : Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi.

Tvorba a vyuziti simulacnich modelll separa¢nich jednotek
v rafinérskych provozech

Autor: Lucie Helebrantova

Ro¢énik: M2

Ustav: chemického inZenyrstvi

Skolitel: Doc. RNDr. Tomas Vanék, CSc.

V soucasné dobé roste v celém Iraku poptavka po ropnych produktech, zejména po
benzinech a motorové nafté. S ohledem na tuto skute¢nost rafinérie Salahuddin &Il v Baiji
reflektuji navySenim kapacity zpracovavané ropy na 130% designované kapacity, a to tak,
aby se minimalizovaly investiéni naklady na potfebnou rekonstrukci. Nez se k této
rekonstrukci pfistoupi, je tfeba vypracovat studii, ktera bude jasné vytyCovat moznosti
navyseni kapacity a v neposledni fadé zhodnoceni téchto moznosti, a to jak z technické, tak
i ekonomické stranky. Tato prace se zabyva predevdim tvorbou simulaéniho modelu v
programu Aspen HYSYS, a to konkrétné jednoho z dulezitych provoznich soubor(i — jednotky
atmosférické destilace a redestilace. Tento model bude v budoucnu vyuzit k provedeni
potfebnych analyz pro navySeni kapacity rafinérii a identifikaci pfipadnych ,uzkych profild*“.
Prace je zpracovana ve spolupraci s firmou TECHNOEXPORT, a.s.

Sekce : Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

3D modelovani katalytickych reaktort pro konverzi
automobilovych vyfukovych plynu

Autor: Martin Leskovjan
Rocnik: M1

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

V modernich automobilech jsou z divodu lepSiho prabéhu teplot katalyzatory umistovany
blize k motoru, av8ak kvuli nedostatku mista a pomérné ostrym ohybdm na vyfukovém
potrubi dochazi ¢asto k nerovnomérné distribuci plynl na vstupu do monolitu. V téchto
pfipadech nepopisuje 1D model redlny systém s dostatecnou pfesnosti a je potfeba vyuZit
komplexngjSiho pfistupu. Prace se zabyva vlivem geometrie potrubi pfed monolitickym
katalyzatorem na jeho funkci. Jako modelovy pfipad je studovan katalyzator s periodickou
adsorpci a redukci NO, (NSRC). Simulace jsou provadény v prostfedi 3D-CFD softwaru,
ktery je pfes rozhrani propojen s 1D modelem kanalku naprogramovanym ve Fortranu a
zkompilovanym do podoby knihovny. V ramci této prace byl sledovan dynamicky vyvoj
rychlostnich, teplotnich a koncentracnich profild béhem periodického pfepinani mezi chudou
a bohatou smési (faze adsorpce a faze redukce NOy). Ukazuje se, Ze potrubi s ohybem 90°
pfed vstupem do katalyzatoru vede ke zna&né& nerovnomérnému rozdéleni toku a mezi
jednotlivymi kanalky monolitu mohou byt velké rozdily. To mize komplikovat i Fizeni
regenerace katalyzatoru.
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Sekce : Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Studium adheze bubliny za stacionarnich podminek

Autor: Michal Seifert

Rocnik: M2

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

Adheze bubliny na povrch pevné Castice je dé&j, ke kterému dochazi bézné v pfirodé i v
mnoha prumyslovych aplikacich. Pfikladem mohou byt vicefazové reaktory, probublavané
kolony nebo separatory pracujici na principu flotace. Pfi adhezi bubliny nejprve dochazi k
pretrzeni tenkého kapalného filmu mezi bublinou a &astici, poté se vytvafri tfifazové rozhrani
(TPC). Mezi klicové parametry popisujici tvar bubliny pfisedajici na povrch pevné &astice
patfi pramér TPC, rychlost posunu TPC a smaceci uhel bubliny. Vzhledem k znaéné
dynamice déje se pro sledovani adheze bubliny pouzivaji vysokorychlostni kamery. Cilem
této prace je vytvoreni metodiky pro studium adheze stacionarni bubliny na horizontalni
povrch pevné Castice. Experimentalni zafizeni je usporadano tak, aby byl eliminovan vliv
kinetické energie bubliny pfi jejim volném pohybu kapalinou. Pro popis adheze bubliny byl
vytvofen novy software v prostfedi MATLAB, ktery z nasnimanych obrazovych dat méfi
primér tfifazového rozhrani a kontaktni ahly. Vysledky prace by meély pfispét k lepSimu
popisu vicefazovych tokl a interakci bublin a ¢astic.

Sekce : Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Optimalizace vvkonu chladiciho bubnu

Autor: Martin Skala

Ro¢nik: B3

Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Doc. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Prace je feSenim dil¢iho problému pfi sestavovani celkového modelu procesu: priachod
materialu chladicim bubnem. Jedna se o vytvofeni modelu pohybu sypkého materialu v
chladicim bubnu (bubnové susarné) se zvedaci vestavbou ve sméru kolmém na postup
materialu bubnem. Model umoziuje vySetfeni vlivi geometrie, rozméru a poctu kapes na
vykon bubnu. Dale model pracuje i s celkovou zadrzi, coz dovoluje urCit nejen optimalni
navrh z pohledu poZzadovaného maximalniho zatiZzeni ale i posouzeni zmény chladiciho

v v
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Navrh adsorpcniho zarizeni pro odstranovani necistot z
procesni vody

Autor: Jaroslav Safranek

Roc¢nik: M1

Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. FrantiSek Jonas Rejl, Ph.D.

Naplni této prace je sestrojit model adsorpéni kolony, ktera bude slouzit k odstranovani
stopovych necistot z procesni vody vznikajicich v technologii slouzici k méfreni transportnich
charakteristik vyplni absorpénich a desorpcnich kolon. Pro model kolony je dulezité
stanoveni adsorpCni izotermy, ktera vyjadfuje rovnovahu mezi adsorbovanym a volnym
adsorbatem. Pro ucely naseho modelu je pouZita Freundlichova adsorpéi izoterma. Dale je
nutné znat transportni charakteristiky, které byly v této praci podobné jako konstanty
Freundlichovy izotermy odhadnuty na zakladé literarnich dat. Cilem prace je navrh vhodnych
parametr(l kolony (vySka a prumér loze). Jako adsorbent je pouzito zrnéné aktivni uhli
Silcarbon K835. Tento navrh bude proveden na zakladé vysledkl simulaci jejiho chovani pfi
adsorpci polutantu a regeneraci adsorbentu horkou vodou.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Pouziti tiskové hlavy jako nastroje pro produkci
mikrocastic a jejich aplikace

Autor: Damian Gorny

Rocnik: B2

Ustav: chemického inZenyrstvi

Skolitel: Doc. Ing. Frantiek St&panek, Ph.D.

Cil prace spociva v pfipravé alginatovych mikroCastic pomoci technologie ink-jet, tedy za
pouziti tiskové hlavy schopné s vysokou frekvenci generovat mikroskopické kapicky
konzistentni velikosti. Alginat je Zelirujici latka, ktera se pouziva pfedevsim v potravinarfském
primyslu, avSak v nasem pfipadé slouzi jako matice pro imobilizaci vnitfnich komponent tzv.
chemickych robotll. Pro pfipravu mikro€astic byly pouzity tiskové hlavy o praméru kapilary 80
a 30 ym. Bylo Zzjisténo, Ze nejvyraznéjsi vliv na velikost pfipravovanych cCastic maji tlak
v zasobniku titéné tekutiny a napéti pfivedené na piezoelektricky element v tiskové hlavé.
DalSi dulezity parametr je viskozita tisténé kapaliny. V nasem pfipadé musi byt vzorky pro
vétsi hlavu do viskozity 75 mPa.s a 20 mPa.s pro menSi. Pro tiskovou hlavu s primérem
30 ym je alginat upravovan pomoci TiO, fotokatalyzatoru pod UV lampou z divodu snizeni
viskozity vzorku tim, Ze zkratime délku polymerniho fetézce. Pfipravené Castice mohou
obsahovat téz imobilizované kvasinky, lipozomy a nanoastice zeleza a SiO,, které jsou
uzavieny v alginatu vapenatém a poskytuji mu dodatecné funkéni vlastnosti vyuzitelné napf.
v cileném uvolfiovani l1éCiv ¢i dekontaminaci téZko dostupnych prostiedi.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Priprava mikroc¢astic s hydrofobnim jadrem pomoci
rozprasSovaciho suseni s trifazovou tryskou

Autor: Martin Jakubec

Ro¢nik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Ing. Frantisek St&panek, Ph.D.

Cela fada potravinarisky Ci farmaceuticky vyznamnych latek (napf. aromata, enzymy, 1é€iva Ci
vitaminy) ma hydrofobni charakter a je s vodou témé&f nebo zcela nemisitelna. Casto je viak
zadouci tyto latky dopravit na misto jejich urCeni skrze vodné prostfedi. Cilem této prace je
vySe zminény typ latek enkapsulovat do hydrofilnich polymernich nosicl, které by byly
schopny je cilené dopravit a vylouCit na urCené misto. Za timto ucelem byly pomoci
rozpraSovaciho suSeni a inovativni tfifazové trysky pfipraveny mikro¢astice s hydrofobnim
jadrem (emulze typu o/w obsahujici enkapsulovanou latku) a hydrofilni polymerni slupkou
(pfirodni polymer chitosan), a byl studovan vliv parametrli pfipravy ¢astic na jejich vlastnosti
(velikost, struktura, sloZeni). Struktura castic byla studovana pomoci 3D fluorescencni
konfokalni mikroskopie, rozlozeni velikosti ¢astic pomoci laserové granulometrie a slozeni
¢astic pomoci FT-IR spektroskopie. Kinetika vylu¢ovani enkapsulované latky z nosi¢u byla
studovana pomoci uv-vis spektroskopie jako pfiprava pro budouci in vivo aplikace.
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Biodegradace textilnich barviv s vyuzitim imobilizované
houby Irpex lacteus v probublavaném bioreaktoru

Autor: Petr Jankuj

Roc¢nik: M1

Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Prof. Ing. Pavel Hasal, CSc.

Textilni prdmysl v sou€asné dobé produkuje velké mnozstvi odpadnich vod, vznikajicich
pfedevsim pfi procesu barveni tkanin. Tyto odpadni vody obsahuji kromé velkého mnozstvi
anorganickych soli také mnoho barevnych slouCenin. Soufasné pouzivané procesy
degradace barviv jsou ekonomicky zna¢né nakladné a proto se hledaji nové zpusoby jejich
rozkladu. Jednou z moznosti je vyuziti mikroorganismd produkujicich enzymy, které proces
biodegradace znacné usnadnuji. Prace se zabyva konstrukci probublavaného bioreaktoru
pro imobilizaci houby Irpex lacteus. Zakladem bioreaktoru byla cylindricka nadoba se
stfedovou konstrukci pro upevnéni vypiné slouzici k imobilizaci mikroorganismu. Reaktor byl
navrzen pro vsadkovy rezim, Ize ho v8ak snadno upravit i pro rezim kontinualni. Po zméfeni
vybranych charakteristik reaktoru, jako je zadrz plynu nebo tlakové ztrata, bylo provedeno
mérfeni biodegradace barviva. Proces byl proveden vsadkové s vyuZzitim barviva. Reaktivni
oranz 16. Nasledné byl pouzit i realny vzorek odpadni vody z textilniho priimyslu. Pfi méfeni
stupné odbarveni barviv byla regulatorem udrzovana konstantni hodnota pHa byla
sledovana aktivita enzymu lakazy, manganperoxidazy a ligninperoxidazy, které se ucastni
biodegradace barviv.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Korelace objemového koeficientu prestupu hmoty ve

fermentorech
Autor: Stépanka Kohoutova
Rocnik: M2
Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Doc. Dr. Ing. Toma$ Moucha

Téma prace spada do ramce vyzkumu zavislosti transportnich charakteristik v mechanicky
michanych aerovanych nadobach na jejich méfitku. Pozornost je zaméfena na objemovy
koeficient pfestupu hmoty mezi plynem a kapalinou - kLa . Dosud byla zpracovana data
z méfeni v nadobach laboratorniho méfitka, kde byly pouzity rizné typy michadel, a data
z méfeni v nadobé poloprovozniho méfitka, kde byly pouZity Rustonovy turbiny. Cilem této
prace je zpracovat transportni charekteristiky méfené v posledni dobé& v poloprovozni
nadobé s daldimi typy michadel. Porovnamim s daty méfenymi dfive v laboratornim méfitku
bude popsana zavislost téchto charakteristik na velikosti zafizeni. Budou prezentovana data
pro michadla: Rustonova turbina, Techmix-up, Techmix-down, Lightnin a Pitched blade-
down. Casti nazvi michadel "up" a "down" znamenaji michadla s éerpacim G&inkem smérem
vzhuru a dold.
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Optimalizace vyroby kovovych mikrostruktur

Autor: Vit Navratil

Rocnik: B3

Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Jaroslav Kotowski

Cilem prace je optimalizace pracovniho postupu vyroby kovovych mikrostruktur, které jsou
nasledné pouzivany jako razitko. Zakladni materidly pfi vyrobé razitka jsou
Polymethylmethakrylat (PMMA), fotorezist SU8 a polydimethylsiloxan (PDMS). PDMS je
elastomer, ktery je €asto pouzivan pro vyrobu mikrofluidnich struktur, z divodu nizkych
naklad na vyrobu a snadné a jednoduché manipulace. Mikrostruktury vytvofené ve
fotorezistu SU8 jsou prfeneseny do PDMS pomoci metody zvané dvoji odlévani (double-
casting). Po zavére€ném preneseni struktur do PMMA, jsou takto vzniklé struktury pokoveny
kombinaci napradovani a elektrodepozici. Vysledkem tohoto postupu je razitko, které se
pouziva pfi vyrobé mikrofluidnich struktur. Cilem prace je optimalizace daného postupu.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Vyzkum nebiologické chemotaxe pro vyuziti v mikro a

nanochemii
Autor: Matéj Novak
Roénik: B2
Ustav: chemickeého inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D.

Chemotaxe je definovana jako orientovany pohyb objektu podél chemického gradientu.
Podobné jako zvifata, ktera dokazou pomoci €ichu ur€it 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 splnéni uritého
ukolu. Principy, podle kterych chemotaxe probiha, jsou rizné a daji se vyuzit pfi prepravé
umeéle vytvofenych mikro- a nanocastic. 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. Nami zkoumany mechanismus je pohanéni ¢astic nebo kapek ke
kyselému pH pomoci gradientu povrchového napéti podél c&astice. Byl pozorovan
orientovany pohyb kapek obsahujicich kyselinu 2-hexyl dekanovou v mikrofluidnich
kanalcich s riznou geometrii a jejich shlukovani na volnych plochach. Do kapek byl dale
pridavan chitosan, ktery se vysrazi v zasaditém prostfedi a v kyselém se rozpusti a uvolni
enkapsulované latky (schopnost vylu€ovat latky z chitosanu v zavislosti na pH byla ovéfena
na uv/vis spektrofotometru). Praktické vyuZiti studia chemotaxe tohoto typu je napf. pfi
Cisténi tézko dostupnych mist, kdy jsou kapky schopny samy vyhledat cilovou lokalitu a tam
fizené vyloucit aktivni latku.
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Studium elektrod pro sekundarni baterie zinek-vzduch

Autor: Ivo Snajdr

Rocnik: B3

Ustav: chemického inZzenyrstvi

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D., Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

vysokou energetickou hustotou. Bateriovy Clanek zinek-vzduch je zaloZzen na vratné reakci
kovového zinku s kyslikem za vzniku oxidu zine€natého ZnO. Pouziti zinko-vzduchové
baterie jako sekundarniho ¢lanku je limitovano zejména vysokymi pfepétimi na vzduchové
elektrodé, které vedou ke sniZzeni energetické ucinnosti, a také problémy na zinkové
elektrodé: evoluci vodiku (na ukor tvorby zinku), ristem dendritdl (vedoucim az ke znieni
¢lanku) a vodikovou korozi. Funkéni sekundarni baterie zinek-vzduch by mohla najit
uplatnéni v mnoha oborech, napfiklad v informaénich a komunikaénich technologiich a v
automobilovém pramyslu. Cilem této prace je nalézt feSeni problémd spojenych pravé se
zinkovou elektrodou. Jednou z cest je pouziti pfimési hydroxidu kova Il.A skupiny (Mg, Ca,
Ba), které jsou schopny vytvaiet zineCnatany. V pfipadé pfitomnosti nékterého z téchto
hydroxidi dochazi k polapeni Zn(OH),*, vznikajici pfi vybijeni, do jeho struktury za vzniku
pfislusného zine€natanu, ktery je méné rozpustny v elektrolytu nez ZnO, a tim k u¢innému
zabranéni migrace zinec¢natych iontl. Sekundarni baterie je charakterizovana metodou
cyklické voltametrie.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Priprava a studium vlastnosti elektrolytu pro vanadovou
redoxni baterii

Autor: Jifi Vrana

Roénik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Klara Smolna, Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D., Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Celosvétovym trendem poslednich let v energetice je prudky rast produkce elektfiny
z obnovitelnych zdroji a podpora energetické koncepce vedouci k uc€innéjsi distribuci
elektfiny (napf. tzv. chytré sité). Oboje je Uzce spojeno s vyvojem novych zafizeni pro lokalni
ukladani elektrické energie. Nova ulozisté elektrické energie jsou rovnéz dullezita pro
zajisténi kvality a stability dodavek elektfiny koncovym zakaznikim. Vanadova redoxni
prato¢na baterie (VRPB) je jednim z vhodnych systémud pro stacionarni ukladani energie.
Mezi vyhody tohoto konceptu patfi zejména kapacita regulovatelna objemem elektrolytd,
vysoka ucinnost ukladani energie a velmi rychla doba nabéhu. Koncept VRPB byl uspésné
ovéfen v nasi laboratofi. Byla sestavena a otestovana funk&nost péti¢lankové baterie. DalSim
krokem pfi vyvoji zafizeni je navrzeni dostatecné ucinného a ekonomicky vyhodného
postupu pro pfipravu elektrolytu. Cilem této prace je navrh, sestaveni a otestovani nékolika
moznych zafizeni pro pfipravu elektrolytu z oxidu vanadi¢ného. Jako velice vyhodnym
feSenim se jevi membranovy elektrolyzér, ktery kromé kontinualni pfipravy elektrolytu
umoznuje vyrovnavat stav nabiti provoznich elektrolytd. Vlastnosti pfipravenych elektrolytl
byly studovany pomoci spektroskopie ve viditelné oblasti a cyklické voltametrie.
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Reakce CO, uhlovodikli a NOx na oxidacnim katalyzatoru
automobilovych vyfukovych plynu

Autor: Adéla Arvajova

Rocnik: M1

Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kogi, Ph.D.

U klasickych benzinovych motorl dochazi k oxidaci CO a nespalenych uhlovodikd (HC) a
soucasné redukci oxidd dusiku (NO,) na trojcestném katalyzatoru. To je mozné pouze diky
udrzovani vyvazeného stechiometrického poméru vzduch:palivo. Vznétoveé (dieselové)
motory spaluji palivo za pfisunu vét§iho mnozstvi vzduchu (chuda smés), coz vede k nizsi
spotfebé paliva, ale na druhé strané vznika problém s nedostate¢nou redukci NO,. V
prebytku kysliku pak funguje bézny katalyzator pouze jako oxida¢ni. V rozmezi teplot 150-
300°C sice muze v zavislosti na aktualnich koncentracich CO a HC dochazet k ¢astecné
redukci NO,, ale produktem této neuplné redukce byva €asto N,O. Tato prace zkouma
dosahované konverze CO, HC a NO, a selektivitu redukce NO, na oxidaénim katalyzatoru v
zavislosti na teploté a sloZeni smési. V laboratornim reaktoru je provedena fada pomalych
teplotnich ramp pro ruzna slozeni vstupniho plynu, pfi kterych se sleduji vystupni
koncentrace NO, NO,, N,O, CO, HC. Z téchto dat je pak vyhodnocena kinetika jednotlivych
reakci a vzajemné inhibicni efekty, které ovliviiuji zapaleni. Ukazuje se, ze rozsah redukce
NOy silné zavisi zejména na koncentraci HC a redukce pomoci CO prakticky neprobiha. Pro
simulaci reaktoru je pouzit 1D heterogenni model s pistovym tokem a pro vyhodnoceni
kinetickych parametrli simplexova optimalizaéni metoda.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Priprava a charakterizace bifunkénich vzduchovych

elektrod
Autor: Jan Dundalek
Roénik: M1
Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Josef Chmelaf, Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D., doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Nové vyrobky a inovace v oblasti pfenosné elektroniky (notebooku, mobilnich telefonu, atd.)
a elektromobill béhem poslednich let kladou stale vétSi naroky na pouzivana mobilni
ulozisté energie, kterymi jsou nejcastéji elektrochemické Clanky majici vysokou specifickou
energii (Wh/kg) a dostateny specificky vykon (W/kg). Alternativou k dnes nejpouzivangjsim
NiMH &i Li-lon akumulatorm by mohly byt baterie s otevienou strukturou, jeZ jsou schopny
konkurovat at jiz cenou zakladnich materialu tak vysokou specifickou energii. Tato zafizeni
jsou schopna uloZit vét8i mnozstvi energie vztaZzené na jejich hmotnost diky tomu, Ze jeden z
elektrodovych materiald neni obsazen pfimo v baterii. Pfikladem jsou zinko-vzduchoveé
Clanky, kde v alkalickém prostfedi dochazi k oxidaci zinku vzduSnym kyslikem. Pro
sekundarni zinko-vzduchové baterie je potfeba bifunkénich vzduchovych elektrod, které
pomoci vhodného katalyzatoru umoziuji redukci kysliku pfi vybijeni a jeho zpétné
uvolfiovani pfi nabijeni. Cilem prace je navrh a pfiprava bifunkénich vzduchovych elektrod
na zakladé vypracované literarni reSerSe a jejich nasledna charakterizace pomoci vhodnych
elektrochemickych metod.
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Experimentalni studie toku kapaliny po naklonéné desce

Autor: Martin Isoz

Rocnik: M2

Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. FrantiSek Jonas Rejl, Ph.D.

Pro pochopeni procest sdileni hmoty v pInénych kolonach je nutné porozumét
hydrodynamice toku kapaliny po vyplnich. Moderni strukturovana vypli je vSak systémem
stale jesté pfilis komplikovanym na to, aby bylo mozné jej pouzit pfimo. V praci proto bylo
provedeno zjednoduseni problému az na uroven filmového toku kapaliny po hladké sklonéné
desce. Dale byl studovan specialni pfipad toku, tok typu pottcek. Cilem prace bylo zméfrit
velikost mezifazové plochy () — (g) pro tento pfipad toku, pro rizné kapaliny a uhly sklonéni
desky. Byl sepsan program umoZznujici automatické vyhodnoceni experimentalnich dat a
studovany vlivy raznych faktor(, zejména Uhlu sklopeni desky, povrchového napéti, viskozity
a objemového toku kapaliny na velikost méfené plochy mezifazového rozhrani.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Difuze v polymerech mérena na zakladé dynamiky tlakové

odezv
Autor: Petr Matuska
Rocnik: M2
Ustav: chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Josef Chmelaf, Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Difuze v polymerech je proces s velkym vyznamem pro vyrobu polymeru a jejich aplikace. V
ramci této prace byla prestavéna a otestovana aparatura pro méfeni dynamiky tlakové
odezvy (,pressure-decay”), ktera slouzi k méfeni difuznich koeficientd nizkomolekularnich
latek v polymerech. Kromé& popisu nové konstrukce aparatury bude téz pfedstavena
metodika pro vyhodnoceni naméfenych difiznich dat a jejich teplotnich zavislosti. Aparatura
,pressure-decay” je vhodna pro vzorky ve formé filmd a je schopna méfit do teplot 200°C a
tlakd 3 MPa. Diky vysoké maximalni teploté je mozné méfit téz déje probihajici v
polymernich taveninach. Z méfeni dynamiky tlakové odezvy Ize také vyhodnocovat zakladni
morfologické parametry poréznich &astic polyolefini a zkoumat mechanismy difuze v semi-
krystalickych polymerech. Vysledky ziskané v ramci této prace byly téz porovnany se
starSimi daty naméfenymi pro jiny typ polyethylenu.
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Priprava mikrocelularnich polymernich pén pomoci
vysokotlakého CO,

Autor: Adam Rygl

Rocnik: B3

Ustav: chemického inZenyrstvi

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

V souc€asnosti dostupné komerc¢ni polymerni pény obsahuji bunky o velikosti vétSi nez 100
pum. Oproti tomu velikost bunék v mikro- (a nano-) celularnich pénach je mensi nez 10 ym
(respektive 100 nm). Jelikoz zmensenim velikosti bunék pod 100 um se rapidné snizuje
tepelna vodivost pény, nachazeji polymerni mikro- a nanopény uplatnéni hlavné jako tepelné
izolaéni materialy, dale pak jako zvukové Ci dielektrické izolanty s malou spotfebou materialu
a mimoradnymi mechanickymi vlastnostmi oproti konvenénim pénam. Tato prace se zabyva
optimalizaci vypénovaciho procesu s cilem pfipravit mikrocelularni pény. Namisto bé&zné
uzivanych organickych nadouvadel se pro pfipravu mikro- a nanopén pouziva oxid uhli€ity, a
to zpravidla v superkritickém stavu. Tato prace popisuje vyvinutou experimentalni metodiku
od pfipravy polystyrenovych filmi pomoci vytahovani (tzv. dip coating) na aparatufe vlastni
konstrukce, pfes vypénovani v tlakové cele nékolika technikami (napf. teplotné ¢&i tlakové
inicializované vypénovani) az po charakterizaci morfologie pfedevS§im pomoci mikro-
tomografie (mikro-CT).

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Povrchova uprava alginatovych castic a studium jejich

vlastnosti
Autor: Viktor Sladek
Ro¢nik: B2
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. Frantiek St&panek, Ph.D.

Alginatové mikrocastice Ize pouzit jako reservoarl pro cilené doru€ovani ucinnych latek, jako
nosiCe imobilizovanych enzymu ¢&i mikroorganismd, nebo jako ,umélé burky“ s vnitini
strukturou organel. Alginatovy hydrogel sam o sobé vSak neni dostate¢né odolny vUci
zmeénam v okolnim prostfedi (pH, teplota, atd.). Cilem prace proto bylo pfipravit mikro¢astice
alginatu s povrchovou vrstvou oxidu kiemicitého, ktera by zvysila jejich stabilitu a umoznila
dalSi funkcionalizaci povrchu napf. pro cilenou adhezi. Vrstva oxidu kiemicitého byla
pfipravena dvéma metodami - ,sol-gel a ,layer-by-layer. Takto upravené cCastice byly
charakterizovany konfokalni a elektronovou mikroskopii, dale byla studovana jejich stabilita v
prostfedich o rizném pH, iontové sile a teploté, a jejich mechanicka odolnost. Dllezitym
parametrem je téZ rychlost difuse skrze vrstvu oxidu kifemicitého a alginat. Vrstva oxidu
kfemicitého propujcuje Casticim schopnost ovliviiovat difusi a dalSi vlastnosti pouze pasivné.
Proto je naSim dalSim cilem schopnost aktivné ovliviiovat difusi, ¢ehoz se snazime docilit
zapojenim responsivnich polymert (na zménu pH, teplotu, vinovou délku svétla, chemicky
signal) do umeéle vytvofené struktury nanoc&astic oxidu kfemicCitého a polyelektrolytd. Do
budoucna budeme dale upravovat Castice ve sméru specifického rozpoznavani a adsorpce.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Studium kinetiky reaktivni granulace pro vyrobu detergentu

Autor: David Smrcka

Rocnik: M2

Ustav: chemického inZzenyrstvi

Skolitel: Doc. Ing. Frantiek St&panek, Ph.D.

Sodna sul kyseliny dodecyl-benzensulfonové je v soucasnosti nejrozSifenéjSi povrchové
aktivni latkou pouzivanou v pracich prascich a dalSich Cisticich prostfedcich. Vyrabi se
suchou neutralizaci kyseliny dodecyl-benzensulfonové pomoci uhli€itanu sodného v
reak¢énim granulatoru, kde dochazi k nastfiku kyseliny do mechanicky promichavaného loze
uhli¢itanu. Specifikem této technologie je, Ze kyselina kromé reaktantu pini i funkci pojiva
mezi ¢asticemi uhli€itanu a reakcni kinetika tedy neovlivhuje pouze celkovou konverzi ale i
fyzikalné-chemické vlastnosti vznikajicich granuli. V této praci budou prezentovany vysledky
z méfeni kinetiky suché neutralizace v laboratornim granulatoru. Reakéni kinetika byla
vyhodnocena ze zavislosti objemu vyvinutého oxidu uhli¢itého — vedlejSiho produktu suché
neutralizace — na Case pfi rdznych teplotach a rychlostech michani. Byl rovnéz sestaven
matematicky model popisujici kinetiku suché neutralizace a jeho platnost byla ovéfena sérii
experimentu. Kinetické experimenty byly rozSifeny o zkoumani kinetiky formovani granuli v
zavislosti na velikosti primarnich uhli¢itanovych Castic a dobé granulace. Prezentovany
budou distribuce velikosti granuli v zavislosti na vySe zminénych proménnych. Struktura
¢astic byla zkoumana elektronovou mikroskopii a rentgenovou tomografii.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Vvyuziti elektrosprejovaciho procesu pro pripravu

superkapacitort
Autor: Romana Fojtikova
Rocnik: B2
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jifi MarSalek, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Stale se zvySujici energetické naroky spojené s rychlym rozvojem elektrickych zafizeni
(elektromobilt, mobilnich telefont atd.) jsou diivodem k poptavce po mobilnich ulozistich
schopnych dodavat vysoky vykon. Takovymi uloZiSti mohou byt téZ superkapacitory. Tato
zafizeni se vyznaluji vysokou specifickou kapacitou a kratkymi, Ffadové sekundovymi
nabijecimi ¢asy. Kapacita superkapacitorl je pfimo umérna mérnému povrchu elektrod, a
proto jsme pro jejich pfipravu zvolili metodu elektrorozprasovani. Tato metoda umoznuje
pfipravovat nanocastice rlznych oxidd kovl s velice uUzkou distribuci jejich velikosti.
Davkovanim roztoku prekurzorl pozadovanych nanocastic do kapilary a naslednou aplikaci
elektrického pole vysokého napéti je vytvoren sprej generujici mikroskopické aerosolové
Castice, které se v dusledku plsobeni elektrostatickych sil disperguji az na nanocastice.
Takto Ize nanaset nanostrukturované vrstvy na rlizné substraty, v naSem pfipadé MnO2 na
hlinikovou fdlii, jez slouzi jako zakladni konstrukéni prvek (elektroda) pro superkapacitory.
Provedli jsme charakterizaci pfipravenych vrstev pomoci raznych metod (cyklicka
voltametrie, Ramanova spektroskopie, ...). Nasim cilem je dal§i zvySovani nami dosazené
specifické kapacity (100 F/g) a nasledny navrh vyroby superkapacitord pomoci paralelizace
elektrospreja.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Dynamika a selektivita redukce NOx v automobilovém
katalyzatoru typu NSRC

Autor: Radim Hulik

Roénik: M1

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

Usporné vznétové motory spaluji palivo za pFisunu vétsiho mnoZstvi kysliku nez motory
zazehové. NizSi spotfeba paliva je vSak vykoupena problémem s emisemi oxidd dusiku
(NOy). Pro spInéni nejpfisnéjSich emisnich limitd a ucinnou redukci NO, je nutné zaradit za
standardni oxida¢ni katalyzator jesté specialni deNO, katalyzator. Tuto funkci muze zastavat
katalyzator s ukladanim NO, jehoZ &innost spocCiva v periodické adsorpci a nasledné rychlé
redukci nahromadénych oxidd dusiku. Ta probiha za pfebytku redukénich &inidel, ¢ehoz se
dosahuje fizenym kratkodobym obohacenim palivové smési. Tato prace sleduje dynamicky
prubéh vystupnich koncentraci NO,, NH; a N,O za periodického provozu prumyslového
katalyzatoru s ukladanim NO,, a to pfi teplotach v rozmezi 150°C az 500°C za pouziti
redukovadel CO, HC, H,, a to jak samostatné, tak i ve smési. Méfeni jsou provadéna v
laboratornim reaktoru se syntetickymi plyny. V zavislosti na aktualnich provoznich
podminkéach jsou vyhodnoceny integralni konverze a selektivity redukce NO,. Je diskutovana
dynamika vystupnich koncentraci béhem bohaté faze, kdy reaktorem postupuje redukéni
fronta a vystupni signal reaguje na zménu vstupu s podstatnym zpozdénim. Takto naméfené
data mohou slouzit pro spravné nastaveni fidici jednotky.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Konstrukce kolony se smacenou sténou

Autor: Vaclav Machaé

Rocnik: M1

Ustav: chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. FrantiSek Rejl, Ph.D.

Rektifikace je jeden z tradi¢nich a nejrozSifenéjSich pramyslovych separanich procesu.
Moderni pfistup k navrhu rektifikaCnich kolon pfedstavuje tzv. ,rate-based“ modelovani. Pro
pouziti tohoto pFistupu je nezbytné nutné znat hodnoty koeficientll pfestupu hmoty. Jelikoz
pfimé urCeni koeficientl pfestupu hmoty pfi destilaci neni mozné, byla skupinou Sdileni
hmoty na UCHI VSCHT Praha vyvinuta tzv. ,profilovd metoda“ urovani transportnich
koeficientl kga a k.a. K ovéfeni smysluplnosti koeficientl ziskanych profilovou metodou je
nyni nutné porovnat vysledky ziskané pfi rektifikaci s vysledky ziskanymi pfi absorpci ve
stejném experimentalnim zafizeni. K tomuto ucelu byla zvolena pravé kolona se smacenou
sténou, ktera ma pfi pouziti riznych systému a pro razné prutoky stale stejnou mezifazovou
plochu. Hlavni ¢ast kolony tvofi sklenéna vertikalni trubka o délce 1,4 m a vnitfnim praméru
2,5 cm. Cilem této prace je navrhnout a otestovat distributor kapaliny, ktery vytvofi film o
stejné intenzité toku po celém vnitfnim obvodu kolony. Spravna funkce distributoru je
nezbytnym predpokladem k zajis§téni konstantni mezifazové plochy.

Sekce : Procesni a chemické inZzenyrstvi 3

Specificka bioadheze modifikovanych silikovych

nanocastic
Autor: Anna Pittermannova
Rocnik: M2
Ustav: chemickeého inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D.

Pro pouziti kompozitnich termoresponzivnich mikroastic jako nosicl aktivnich latek je
dulezité znat bioadhezni vlastnosti jejich povrchu, jenz je tvofen modifikovanymi silikovymi
nanocasticemi. Z tohoto dlvodu se zabyvam zkoumanim specifické adheze silikovych
nanocastic. Silikové nanoclastice byly pfipraveny pomoci Stéberovy metody. Aby je bylo
mozné sledovat konfokalnim mikroskopem, byly obarveny fluorescenénim roztokem. Na
povrch nanocastic byla nasledné navazana specificka a nespecifické protilatka. Adhezni
vlastnosti byly zkoumany na specialnich podloznich sklickach modifikovanych antigenem,
jenz je komplementarni ke specifické protilatce navazané na ¢asticich. Interakce jednotlivych
typl Castic na podlozni sklicko s antigenem byla sledovana v adhezni cele s dobfe
definovanym laminarnim tokem vody. Procento ¢&astic pfilnutych na antigen bylo
vyhodnoceno z obrazu z konfokalniho mikroskopu pomoci obrazové analyzy. Byly provedeny
experimenty s nemodifikovanymi nanocasticemi, s ¢asticemi se specifickou protilatkou a s
Casticemi s nespecifickou protilatkou jako negativni kontrola. Byla proméfena zavislost
procenta navazanych &astic na objemovém pritoku uvnitf adhezni cely, coz umoznilo
odhadnout adhezni silu zaloZzenou na interakci antigen-protilatka.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Experimentalni studium méknuti polyethylenu

Autor: Patrik Schneider

Rocnik: B2

Ustav: chemického inZzenyrstvi

Skolitel: Ing. Josef Chmelaf, Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Méknuti polymert je velmi vyznamny problém pfi polymeracich v plynné-disperznich
reaktorech. Méknuti posiluje tendence k aglomeraci a ulpivani ¢astic ve fluidnich reaktorech
¢i odplynovacich vézich, coz muze vést az k odstaveni celé vyrobni linky a velkym
ekonomickym ztratam. Ur€eni teploty méknuti je tudiz nezbytné pro pramyslovou vyrobu. V
této praci je teplota méknuti uréovana pomoci techniky laserové dilatometrie. Tato aparatura
umozfiuje studium méknuti nejen na vzduchu, ale téz v organickych atmosférach (ethylen,
hexan) za tlak(l az 30 bar. Vyuzivana je téz nuklearni magnetické resonance (NMR), na
které je pomoci experimentl Free induction decay (FID) a Hahn-Echo charakterizovana
pohyblivost fetézcli. Na zakladé namérenych teplot méknuti studujeme vliv krystalinity
polymernich vzorku, typu atmosféry a sorpce penetranti. Pozorovan je rust teploty méknuti s
krystalinitou a jeji pokles vlivem sorpce (bobtnani), coz je v souladu s teoretickymi
predpoklady. K interpretaci pozorovanych jevl pfispiva téz srovnani vysledkd ziskanych z
NMR experimentu a pfislusnych teplot méknuti.

Sekce : Procesni a chemické inZzenyrstvi 3

Priprava dutych silikovych nanocastic povrchové
modifikovanych magnetitem

Autor: Marek Soltys

Ro¢nik: B3

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Ing. Frantiek St&panek, Ph.D.

Cilem prace bylo pfipravit povrchové modifikované duté silikové nanocastice (100 — 500 nm)
s oxidem Zelezitym, které mohou slouzit jednak jako vnitini zasobniky reaktantd v télech
chemickych robotl, ale také jako autonomni nosi¢e pro enkapsulaci a cilené vylu€ovani
ucinnych latek. Porézni silikova sténa propujéuje nanocasticim mechanickou odolnost a
umozfiuje regulovat rychlost difuse latek z a do vnitfniho prostoru Castice. Oxid Zelezity diky
svym magnetickym vlastnostem umoziuje s Casticemi manipulovat s pomoci vnéjsSiho
magnetického pole, lokalné ovliviiovat teplotu radiofrekvenénim ohfevem a vizualizovat
Castice pomoci magnetické rezonance (MRI). K pfipravé nanocastic byla pouZita emulzni
metoda. Kyselina olejova byla michana za pokojové teploty v roztoku ethanolu. Za
konstantniho michani byl pfidan (3-aminopropyl)ethoxysilan a tetraethoxysilan, jejichz
hydrolyzou a polykondenzaci vznikl oxid kfemicity. Pro povrchovou upravu jsme pouZzili dvé
metody: 1) magnetické Castice byly pfidany béhem procesu pfipravy kiemicitych nanocastic;
2) magnetické Castice byly vysrazeny v jiz hotovych nanoc&asticich. Charakterizace vlastnosti
produktu byla provedena skenovacim elektr. mikroskopem (SEM), transmisnim elektr.
mikroskopem (TEM), metodou dynamického rozptylu svétla, radiofrekvenénim ohfevem a
Brunauer-Emmett-Tellerovou metodou analyzy velikosti port (BET). Obé metody pfipravy
byly porovnany z hlediska jejich vlivu na difusni vlastnosti Castic a jejich schopnost
radiofrekvencniho ohfevu.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Priprava poréznich polystyrenovych mikrocastic

Autor: Marek Vaclavik

Rocnik: B3

Ustav: chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kogi, Ph.D.

Porézni materialy maji své uplatnéni v mnoha oborech. Dulezitou roli hraji také pfi separaci
smési — konkrétné v kapalinové chromatografi. Tato prace popisuje pfipravu
polystyrenovych mikroCastic, tzv. mikroclustert, definované velikosti, tvaru a vnitfni struktury,
zabyva se jejich charakterizaci a také pouzitim v chromatografickych kolonach. Vychozim
materialem jsou polystyrenové nanocastice, jez podléhaji kontrolovanému shlukovani
(agregaci) v michaném reaktoru za dvou riznych podminek. V prvnim pfipadé jsou vlastnosti
mikro¢astic ovlivnény pouze rychlosti michani reakéni smési, dochazi totiz k ustaveni
rovnovahy mezi rlstem agregatu a jejich lamani v dusledku proudéni tekutiny. Takto vzniklé
Castice maji nepravidelny tvar. Podstatou druhé metody je pfiprava inverzni emulze vody v
silikonovém oleji. Shlukujici se nanogastice jsou uzavieny do kapek vody, které maji ze své
podstaty kulovy tvar. Tim je ovlivnén i vysledny tvar mikro¢astic.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Priprava a charakterizace tuhych lipidovych nanocastic

Autor: Jan Zika

Rocnik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Ing. Frantiek St&panek, Ph.D.

Tuhé lipidové nanoclastice jsou sférické Castice o velikostech v fadu stovek nanometrd,
skladaji se z lipidovych jader stabilizovanych vrstvou surfaktantu a jsou obvykle
dispergovany ve vodé nebo vodném roztoku surfaktantu. Biodegradabilita, snadné metody
pfipravy bez pouziti organickych rozpoustédel a moznost vyluCovani pfedem inkorporované
hydrofobni latky pomoci zmény teploty z nich €ini vynikajici kandidaty nosi€u uc€innych latek.
Cilem této prace je prozkoumat moznosti pfipravy tuhych lipidovych nanocastic jednou z
méné pouzivanych metod, vysokorychlostni homogenizaci, a zmapovat vliv procesnich
parametrll na vlastnosti vyslednych disperzi. 500 mg palmového oleje (teplota tani 35 °C)
bylo pfidano do cirkulujiciho vodného roztoku surfaktantd (smés lecitin:Tween 60, 1:1,
celkem 100 mg) o objemu 300 ml. Byl systematicky mapovan vliv vSech relevantnich
procesnich parametrl na vlastnosti disperze. V odebranych vzorcich byla distribuce astic
méfena metodami statického a dynamického rozptylu svétla. Ruznymi postupy se podafrilo
pfipravit stabilni nanocastice s relativné uzkou distribuci velikosti a stfedni velikosti od 150
do 500 nm. Potvrdil se pfedpoklad, ze zvySeni intenzity homogenizace pfiznivé ovliviiuje
kvalitu disperze.
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Sekce: Podnikovy management a marketing

Financ¢ni analyza nakladi na nakup spotrebniho materialu

Autor: Bc. Renata Applova

Rocnik: M2

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

Obsahem prace je zjisténi efektivity vynalozenych nakladd na nakup spotfebniho materialu v
podminkach statni organizace a hledani moznosti zvySeni této efektivity pfi souCasné
dodrzovani platnych zakon(. V prvni &asti tohoto projektu jsou shrnuty obecné poznatky
tykajici se procesniho zabezpeceni nakupu tonerl (tj. ziskavani pozadavkl na typy a pocty
ks tonert, prazkum trhu, vypsani vefejné zakazky, smluvni zajisténi dodavky, kontrola pinéni
dodavky véetné jeji distribuce, finalni pfejimka spinéné dodavky a jeji fakturace). Druha ¢ast
se zabyva konkrétnimi naklady na plnéni skute¢né dodavky tonerli pomoci klasického
otevieného nadlimitniho Fizeni a zaroven je zde popsana moznost vyuZiti rAmcové smlouvy
na uskute¢néni shodné dodavky. Pomoci ukazatelll finanéni analyzy je zhodnocena
efektivita vynalozeni finan¢nich prostfedkld organizace.

Cilem prace bylo zhodnoceni vyuzivaného zpusobu nakupu spotfebniho materialu
pro tiskarny a hledani slabych mist s cilem nalezeni takovych opatfeni, které by vedly k
efektivnéjSimu zpUsobu zajisténi dodavek.

Sekce: Podnikovy management a marketing

Priprava marketingového planu pro produkt Almiral

Autor: Bc. Lucie Kadlecova

Rocnik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu
Skolitel: Doc. Ing. Stanislava Grosova, CSc.

Prace se tyka tvorby marketingového planu pro volné prodejny farmaceuticky produkt Almiral
gel. Cilem prace je celkova analyza trhu, positioning, SWOT analyza pro dany produkt,
strategie a taktika a odhad planl prodeju az do roku 2015.
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Sekce: Podnikovy management a marketing

Zkoumani zavislosti mezi vlastnostmi prirodnich kaucuku

Autor: Bc. Michal KSirl

Rocnik: M2

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

Prace se zabyva hledanim a analyzovanim zavislosti mezi naméfenymi vlastnostmi
prirodnich kau€uku. Je zaloZena na datech, ktera byla ziskana v prabéhu letni praxe ve firmé
Mitas a.s. Jedna se o data ze vstupni kontroly pfirodnich kau€ukd, pfi které se méfilo sedm
parametrl - viskozita, index D, PO, PRI, tékavé latky, popel a pach.

Vysledky prace mohou byt vyuzZity pro lepSi prognostiku chovani pouzivanych pfirodnich
kau€ukl a planovani vyrobniho procesu s ohledem na vySe uvedené parametry.

Sekce: Podnikovy management a marketing

Optimalizace tiskarského stroje

Autor: Bc. Stanislav Kubes

Ro¢nik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu
Skolitel: Ing. Jakub Dyntar, Ph.D.

Cilem realizace projektu bylo provéfit metodou dynamické simulace dopady planovaného
navyseni objemu vyroby plechovych kol na pracovisti potisku kol.

Soucasti realizace projektu bylo provedeni analyzy souasného stavu s dlirazem na
zmapovani zkoumaného procesu a ziskani ¢asovych namérl klicovych manipulaci a operaci
pfi potisku kol a pfi uloZeni kol do expedi¢niho skladu.
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Sekce: Podnikovy management a marketing

Dynamicka simalce dopravnikového systému

Autor: Bc. Libor Labik

Rocnik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu
Skolitel: Ing. Jakub Dyntar, Ph.D.

Cilem prace bylo vytvofit dynamickou simulaci dopravnikového systému a s vyuzitim této
simulace zjistit, zdali navrhovany dopravnikovy systém dokaze piepravit pozadované
mnozstvi palet. Podle navrhu firmy Promus Katowice Sp. z 0.0. byl sestaven model simulujici
praci dopravnikového systému, jez bude slouzit k pfepravé palet mezi dvéma halama ve
Skoda auto a.s. Touto simulaci byla ovéfena schopnost systému dlouhodobé prepravovat
pozadované mnoZstvi palet z jedné haly do druhé. Byly testovany scénafe s poruchami na
vybranych zafizenich v systému. Byl testovan scénarf s vyznamnou zménou systému.
Podafilo se prokazat, Ze kratkodoba porucha na danych prvcich dopravniku vyznamné
nenarusi chod systému. Pfi vyznamné zméné systému (snizeni poltu odbérovych mist)
klesne prostupnost 0 27%.

Sekce: Podnikovy management a marketing

Rizika navratnosti intenzifikacnich projektu v chemickém

pramyslu
Autor: Bc. Ondfej Mokry
Rocnik: M2
Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramysiu
Skolitel: Ing. Ivan Soucek, PhD.

Projekt je zaméfen na kvantifikaci rizika intenzifikacnich projektd v chemickém prdmyslu. V
praci je pouzity pfiklad projektu druhé intenzifikace jednotky Nového hydrokraku (NHC)
spoleénosti CESKA RAFINERSKA, a.s., v rafinérii Litvinov. Po Usp&$ném uvedeni
intenzifikované jednotky do provozu v roce 2007 a dosaZeni planované vykonnosti se
jednotka zacCala potykat s problémy, které pravdépodobné vznikly z provedeni intenzifikace
nad unosny limit ptvodniho projektového feSeni a nakonec zpusobily neplanované odstaveni
celé jednotky v roce 2010 za ulelem provedeni oprav a dalSich uprav. Toto vedlo ke
znanym ztratdm umocnénym nutnosti snizit provozni kapacitu jednotky (pod puvodné
planovanou uroven, avSak vysSi nez pfed provedenou intenzifikaci), aby jednotka mohla byt
dlouhodobé bezpé&né provozovana.

Cilem prace bylo na zakladé postinvesticniho vyhodnoceni provozu jednotky identifikovat
mozna rizika souvisejici s timto typem projektd a pokusit se o jejich kvantifikaci tak, aby je
bylo mozné zohlednit pfi planovani podobnych projektl v budoucnu.
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Sekce: Podnikovy management a marketing

Navrh nového layoutu

Autor: Bc. Adam Svorgik

Rocnik: M2

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

Na tomto projektu jsem spolupracoval nékolik mésictl. Ukolem bylo navrhnout nové rozloZzeni
stroju, lakovacich a balicich linek ve spole€nosti, ktera vyrabi nabytek.

Na zacatku projektu jsme provedli méfeni ve vyrobni hale spole€nosti. Zméfili jsme a nafotili
veskere stroje. ZjiStovali jsme podrobné informace o navaznostech a také o tom, jak jsou na
jednotlivé stroje pfidélovany polotovary.

Po zpracovani vstupnich dat nasledovala analyza tok( material( a jejich naro¢nost béhem
vyroby.

Byly vytvofeny varianty layoutu, které se liSily v rozlozeni stroji a v tocich materiald. Na
varianty byl aplikovan model v programu Witness, ktery nam ukazal, ktery layout je nejlepSi
moznou variantou.

Sekce: Podnikovy management a marketing

Specificky pozadavek zakaznika — specifikace, kalkulace,
hodnoceni efektivity pracovnikt

Autor: Bc. Pavel Weber

Rocnik: M2

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

Zabyval jsem se implementaci zpUsobU kalkulace zakazek a obecné mechanismem prerodu
individudlni a specifické poptavky klienta pfes specifikaci a nabidku po objednavku a
samotnou realizaci.

Dale jsem se zabyval méfenim a hodnocenim efektivity pracovniku ve vyrobé a v obchodé a
navrzenim motivaénich/bonusovych programi v navaznosti na efektivitu prace.

Nasledné jsem navrhl mechanismus implementace tohoto procesu do vnitropodnikového IS
a fidil implementaci az do zdarného konce.



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska

SVK 2012

Sekce: Fyzika a mérici technika

poslucharna B220, 8.00 hod
Komise:
Predseda: doc. Ing. Jaroslav Hofmann, CSc.
Clenové: Mgr. Dr. Jana JireSova

Ing. Ladislav FiSer, Ph.D.
Soutézici: Havlas Michal

Hermannova Kristyna
Kloudova lva

Matéjka Jifi
Tomecek David
Valentova Marie
Zivéakova Martina



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrska
SVK 2012

Sekce: Fyzika a méfici technika

Zavislost dekontaminacénich Gcéinkl korénového vyboje na
salinite vodni suspenze

Autor: Michal Havlas

Roénik: B2

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

Prace se snazi o podporu nebo vyvraceni hypotézy o mechanismech puasobeni
nizkoteplotniho plazmatu generovaného v korénovém vyboji. Koncentrace roztoku chloridu
sodného plsobi osmotickym tlakem proti osmotickému tlaku uvnitf buriky, coz mlze pfi
poruseni bakterialni stény hrat vyznamnou roli pro pfezivani mikroorganism(. Jako
reprezentativni bakterie byly vybrany Gram-negativni Escherichia coli a Gram-pozitivni
Staphylococcus epidermidis a eukaryontni kvasikna Candida albicans, ktera bakterialni
sténu postrada.

Sekce: Fyzika a méfici technika

Pouziti cely s planarnimi elektrodami pro Méreni
impedance pomeranc¢ovych stav

Autor: Kristyna Hermannova
Rocnik: B2

Ustav: fyziky a méFici techniky
Skolitel: Mgr. Jaromir Seidl

Cilem prace bylo zhodnoceni moznosti vyuZiti impedanéni spektroskopie jako rychlou
metodu pro rozliSeni rdznych druht komeréné vyrabénych pomerancovych stav. Impedancni
spektroskopie je nova, rozvijejici se metoda, ktera ma také znacny potencial pfi analyze
potravin. Jeji jedineCnost spoCiva v tom, Ze poskytuje fyzikalné-chemické informace o
vzorku, zaroven je to pomérné rychla a nedestruktivni metoda. Méfené impedancni spektrum
je zavislosti impedance na frekvenci a je ovliviiovano strukturou a chemickym slozenim
potravin, pficemz nejvétsi vliv ma obsah vody, minerald, kyselin a stupeni jejich disociace.
Impedanéni spektroskopie nasla uplatnéni v laboratorni kontrole ovoce a zeleniny (sledovani
kvality technologického zpracovani). Soucasti prace bylo seznameni se s impedanénim
analyzatorem Agilent 4294A, vypracovani metodiky méfeni s planarnimi elektrodami a
analyza 6 vybranych realnych vzorku pomerancovych dzusu.
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Sekce: Fyzika a méfici technika

Vyuziti impedancéni spektroskopie pri analyze sirupu

Autor: Iva Kloudova

Rocnik: B2

Ustav: fyziky a méfici techniky
Skolitel: Dr. Mgr. Jana Jire$ova

Impedanéni spektroskopie je relevantni metodou pro urlovani kvality a stafi rozlicnych
potravinarskych vzorkd. Prikladem muze byt hovézi maso, jablka, kiwi, zmrzlina a dalsi.
Sirupy jsou vyrabény z cukru (glukézy, fruktézy), vody, kyseliny citrénové, barviv a pfichuti.
Kvalitn&jsi, drazsi sirupy obsahuji navic ovocnou slozku v mnozZstvi pfiblizné od 10 % do 36
%. Cilem prace je dokazat, Ze pomoci impedanéni spektroskopie je mozné odhalit podil
pfidané ovocné slozky v sirupu. Experimenty jsou provadény ve sklenéné cele o rozmérech
16 x 7 x 9 cm. Impedanci proméfujeme mezi dvéma planarnimi elektrodami z nerezové
ocele pfi frekvencich od 100 Hz do 1 MHz. Pomoci zavislosti realné ¢asti impedance na
frekvenci, jeji imaginarni ¢asti na frekvenci a Nyquistova diagramu a znalosti cukernatosti a
deklarovaného obsahu ovocné sloZky se snazim prokazat souvislost mezi hodnotami
impedance a obsahem ovocné slozky v sirupu.

Sekce: Fyzika a méfici technika

Dekontaminacni ucinky ruznych médi korénového vyboje
na studovanych mikroorganismech

Autor: Jifi Matéjka

Roc¢nik: B3

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

Prace se zabyva porovnanim rdznych méda korénového vyboje z hlediska jejich u€innosti pfi
dekontaminace vodni suspenze mikroorganismi. Porovnani je provedeno pro tfi modelové
mikroorganismy (Escherichia coli, Staphylococcus epidermidis, Candida albicans) a C&tyfi
mody impedanéné stabilizovaného vyboje. Zmapovali jsme zavislost téchto mikrobicidnich
ucinkd na fyzikalnich a elektrickych vlastnostech vyboje.
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Sekce: Fyzika a méfici technika

Aktivni vrstvy chemickych vodivostnich senzorlli na bazi
organickych polovodi¢u a nanocastic kovu

Autor: David Tomecek
Roc¢nik: B3

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

Chemické vodivostni senzory patfi mezi zakladni detektory vybuSnych, zdravi Skodlivych Ci
jinak nebezpeénych plynnych latek. Vyraznou vyhodou téchto senzorid ve srovnani
s klasickymi analytickymi instrumentalnimi technikami jsou jejich nizké provozni a vyrobni
naklady.

V sou€asné dobé dochazi ve vyzkumu a vyvoji vodivostnich senzorl k pfeorientovavani
Z anorganickych materiald na materialy z okruhu organickych latek (pfesnéji organickych
polovodicl). Vodivostni senzory s organickymi aktivnimi vrstvami se daji provozovat pfi
pokojové teploté a =zaroven vykazuji vyrazné vysSi selektivitu z ddvodu odliSnych
interakénich mechanismi mezi plynem a aktivni vrstvou. Jednou z moznosti, jak vylepsit
vlastnosti téchto senzoru, je nanaset nanoCastice katalyzatori na povrch jejich aktivnich
vrstev nebo je zabudovavat rovhomérné za vzniku kompozitnich nanovrstev.

V ramci prace byly pfipraveny technikou vysokovakuového naparovani aktivni vrstvy
ftalocyanin médi, cinu, zinku a stfibra. Na tyto vrstvy byly posléze pfiprasovany katalytické
nanocastice. Podminky napafovani i napradovani byly zoptimalizovany a pro lepSi kontrolu
nad napraSovacim procesem byla nakalibrovana QCM mikrovaha. Soucasti Cinnosti bylo téz
vyvinuti a odzkou$eni systému pro automatizované meéfeni vodivosti aktivnich vrstev
senzoru jiz v pribéhu depozice kovovych nanoCastic, coz dovoluje pfiprasit vzdy optimalni
mnozstvi katalyzatoru pro kazdy konkrétni senzor, aniz by byl pfekroCen jeho perkolaéni
prah. Méfici software byl vytvofen v prostfedi NI LabVIEW.

Sekce: Fyzika a méfici technika

Mikrofléra na historickych fotografiich

Autor: Marie Valentova

Ro¢énik: B2

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

Analyzovali jsme mikrofléru historickych fotografii s ohledem na moznosti uloZeni téchto
fotografii v depozitafi umélecké galerie. Fotografie jsme z hlediska microbialni bezpeénosti
shledali jako nezavadné, jelikoz byly kontaminovany pouze malym mnoztvim spor
mikromycet obsazenych v bézné vzduSné mikrofléfe. Dale jsme analyzovali historické
fotografie dlouhodobé

skladovany ve vlhkém prostredi a pokusili se o jejich dekontaminaci.
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Sekce: Fyzika a méfici technika

Farebna rozmanitost’ obnozkového pefu

Autor: Martina Zivéakova

Rocnik: B3

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

V naSej praci sme sa sustredili na obnéZkovy pel. Zaujimala nas hlavne farebna distribucia
a tvar pelovych zrnieCok vybranych drevin €i bylin. K dispozicii sme mali vzorky pelu ako
napr. agat, repku, slnecnicu, faceliu a vibu. Z kazdej skupiny vzoriek sme realizovali meranie
pre sto kusov pelovych zrnieCok. Farebna distribucia bola vyhodnotena pomocou obrazovej
analyzy a softwaru NIS-Elements. Vysledky boli spracované pre farebny model RGB i pre
model CIE L*a*b*. Nakoniec sme namerané vysledky porovnali s meranim pomocou
programu Labview.
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Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazl a Fizeni procesu

Grafické uzivatelské prostredi pro spektralni analyzu EEG

dat
Autor: Jakub Kopal
Roc":nl'k: B3
Ustav: pocitaCoveé a Fidici techniky
Skolitel: MUDr. O. Vysata, Ph.D., Prof. Ing. Ale§ Prochazka, CSc

Diskrétni Fourierova transformace predstavuje zakladni matematicky nastroj pro spektraini
analyzu signall. Prace je zaméfena na rozbor a algoritmizaci Bartlettovy procedury pro
zpfesnéni odhadu frekvenénich komponent signalt uréenych na zakladé periodogramu
stanovenych pro zvolena Casova vybérova okna pozorovanych Casovych fad. Prace je
zamérena na analyzu spektralnich slozek navazujicich a neprekryvajicich se Useku signall a
jejich prGmérovani. Navrzeny algoritmus je ovéfen pro testovaci data a dale aplikovan na
vicekanalové EEG signaly. Soucasti prace je popis zpusobu pofizeni realnych dat véetné
vymezeni jejich vyznamnych frekvenénich pasem a analyza zvoleného useku EEG
zdznamu. Soucasti prace je navrh grafického uzZivatelského prostfedi pro &teni, vybér
Casoveho useku dat, jejich Cislicovou filtraci a spektralni analyzu ve vypocetnim prostfedi
systému MATLAB.

Sekce: InZenyrska informatika, zpracovani obrazl a Fizeni procesu

Mobilni rizeni LEGO robota MINDSTORM NXT

Autor: Ondrej Polak

Ro¢nik: B3

Ustav: poditadové a Fidici techniky
Skolitel: prof. Ing. Jan Nahlik, CSc.

Podil chytrych telefond na Ceském trhu rok od roku roste. Momentalné pouzivd 45 %
chytrych telefonti v Ceské republice operaéni systém Android od spoleénosti Google. V mé
praci se zaméfim pravé na vytvofeni mobilni aplikace pro mobilni telefony s timto operaénim
systémem. Aplikace je uréena k dalkovému ovladani pohybu LEGO robota MINDSTORM
NXT. V praci jsem se seznamil s moznostmi ovladani robota a vytvofil jsem jednoduchou
aplikaci pro pohyb robota. S pomoci mé aplikace je mozné s robotem jet dopfedu, dozadu a
samoziejmé se otacet. Aplikace je s robotem spojena pomoci komunikaéniho protokolu
Bluetooth. Pomoci ného odesilam potfebné pfikazy pfimo robotu. Syntaxe jednotlivych
pfikazt byla pfevzata z LEGO Bluetooth developer kit. Jednim z cilu této prace je reSerse
moznosti mobilnich aplikaci pro fizeni nebo ovladani rlznych zafizeni pocinaje
jednoduchymi pfistroji az ke komplexnim systémim jako je napfiklad ovladani domacnosti.
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Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazl a Fizeni procesu

Zpracovani obrazu ve forenzni analyze - daktyloskopie

Autor: Lucie Sedlecka

Roénik: B1

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

Prace je zaméfena na moznosti klasifikace otiskd prstd, tedy obrazch vytvorenych
papilarnimi liniemi. Obsahuje reSerzni €ast popisujici jednotlivé dermatoglyfy a markanty,
popisuje také zpusoby snimani otiskl a uchovani téchto informaci jednotlivych osob ve
formé standardizované v CR. Déle se zabyva moznostmi importu otisk(i do programového
prostfedi Matlab a feSi prvotni problémy spojené s ulohami identifikace otisku a jeho dal$iho
zpracovani na realné ziskanych otiscich pokusné osoby.

Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazu a Fizeni procesl

Wavelet komprese EKG zaznamu a jejich PL modelovani

Autor: Martin Schatz

Roénik: B3

Ustav: poditadové a Fidici techniky

Skolitel: Prof. Ale§ Prochazka, CSc, MUDr. Oldfich VySata, Ph.D.

Prace prezentuje moznosti zpracovani EKG signali zaznamenanych pfi rizné zatézi,
pomoci Haarovy Wavelet transformace. Navrzeny algoritmus se zabyva kompresi
pozorovanych dat a PL modelovanim zaznamu s naslednym ur€enim tepové frekvence.
Cilem pfispévku je popis navrZzeného programového celku a grafického uzivatelského
rozhrani pro kompresi vlastnich EKG zaznamd, pro jejich PL modelovani a pro prehlednou
prezentaci zaznamenanych EKG méfeni v€etné vysledki PL modelovani a prepoctu
frekvence tepu. Soucasti prace je rozbor matematickych operaci pro zpracovani namérenych
dat, jejich Cislicové filtrace a ovéfeni navrzenych algoritm( ve vypoc€etnim prostiedi systému
MATLAB.
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Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazl a Fizeni procesu

Sitova komunikace programovatelného automatu Siemens
Simatic S7-1200

Autor: Martin Spale

Roc¢nik: B3

Ustav: pocitadové a Fidici techniky
Skolitel: Prof. Ing. Jan Nahlik, CSc

Prispévek se zabyva moznosti sitové komunikace PLC Siemens SIMATIC S7-1200.
Postupné popisuje komunikaéni standard PROFINET — pramyslovy Ethernet a jeho strukturu
a uplatnéni v integrované automatizaci. Struéné je nastinén referenéni model 1ISO/OSI a
sitové protokoly, které vyuziva Profinet. Dale bude diskutovana operatorska komunikace
s PLC — zejména pouziti PLC jako web serveru, a mobilni komunikace prostfednictvim SMS
zprav.

Bude popsan soucasny stav uUlohy fizeni fyzikalniho modelu picky a vyhledové mozZnosti
realizace fizeni tohoto modelu na dalku v siti s PLC fungujicim jako web server a fizeni
pomoci pfidavného modulu SINAUTIC pro komunikaci v siti GSM.

Sekce: InZenyrska informatika, zpracovani obrazl a fizeni procesu

Uzivatelské rozhrani pro komunikaci s modelem
robotického ramene

Autor: Ladislav Stastka

Rocnik: B3

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

Prace se zabyva komunikaci pocitaCe s modelem robotického ramene vytvofeného
s vyuzitim sady Lego Mindstorms a vytvofenim uzivatelského rozhrani (GUI) pro jeho Fizeni.
GUI vytvofené v prostfedi Matlab poskytne moznosti ovladani jednotlivych &asti modelu
ramene, ale i moznost pohybu celého modelu po zadané draze. GUI dale umozni sledovat
pohyb ramene dvéma zplsoby. Prvni zpusob je pomoci webové kamery, ktera pofizeny
zaznam pienasi do okna GUI, druhou moznosti je sledovani pohybu ve 2-D projekcich a 3D
grafu.
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Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazl a Fizeni procesu

ROC krivky a jejich aplikace v EMG analyze

Autor: Ondfrej Tupa, Bc.

Roc¢nik: M1

Ustav: pocitadové a Fidici techniky

Skolitel: Prof. Ale$ Prochazka, CSc, MUDr. Oldfich Vysata, Ph.D

ROC kfivky (Receiver Operating Characteristic Curves) je uZiteCny nastroj pro hodnoceni
kvality klasifikace binarniho rozhodovaciho testu pro jedno kritérium rozhodovani. Vysledek
testu nam poskytuje vztah mezi specifitou a senzitivitou daného testu pro vSechny mozné
hodnoty prahu. Vhodnost zvoleni prahu posuzujeme podle velikosti plochy pod takovou ROC
kfivkou.

Definici ROC kfivek bude ukazana na modelovém pfikladu. Vzorovy testovaci soubor jsou
lidé nemocni chfipkou a zdravi jedinci, rozhodovacim kritériem je zde télesna teplota.

Dale pak na pfimé aplikaci pfi studiu realnych EMG zaznam(. Studie je zaméfena na
srovnani hodnot Willisonovy amplitudy (WAMP) a nové definované amplitudy (TAMP). Podle
velikosti ploch pod ROC kfivkami mizeme posoudit rozhodovaci moznosti téchto ukazateld.
Testovanymi skupinami jsou zdravi jedinci a pacienti s neuropatii.

Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazu a fizeni procest

Geometrické transformace v registraci biomedicinskych

obrazu
Autor: Bc. Julie Vavry&ukova
Rocnik: M1
Ustav: pocitaCové a fidici techniky
Skolitel: Prof. Ing. Ale$ Prochazka, CSc., MUDr. Oldfich VySata, Ph.D.

Registrace obrazl je proces, ktery umoznuje prostorové ztotoznéni a nasledné porovnani
dvou nebo vice obrazl. Jedna se o multidisciplinarni téma na hranici zpracovani obrazu,
pocitaCového vidéni a teorie informace. V oblasti biomediciny je mozné s pomoci registrace
napf. vyhodnocovat snimky pofizené rliznymi zobrazovacimi metodami, v rizném ¢ase nebo
pfi raznych pozicich pacienta. Pfedlozena prace se vénuje geometrickym transformacim
(zména méfitka, posunuti, rotace, sloZzené geometrické transformace) v tzv. rigidni registraci
MRI obrazll. V praci je rovnéz na realnych biomedicinskych datech ilustrovan postup rigidni
registrace. Prvnim krokem je vybér tzv. kontrolnich bodl v obou porovnavanych obrazech,
nasleduje vypocCet transformaéni matice a samotnd geometricka transformace jednoho
z obrazu. Cilem je detekce zmén tkané na MRI obrazech pofizenych v rlznych ¢asovych
intervalech. VySe uvedeny proces je zpracovan ve vypocetnim systému MATLAB.
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ERGOSOFT application is a software tool to support occupational rehabilitation therapy.
Often it is very difficult to return to normal life for some people with serious diseases because
in most cases even in adulthood they are to learn even basic skills such as walking, talking,
cooking, dressing, etc. Without occupational therapy they (or their relatives) are forced to use
a generous amount of equipment and do a lot of exercises. This application should simplify
not only work for doctors, but also for the patients themselves or their careers. The tool
contains the database of the ergotherapy equipment and exercises that can be easily edited.
ERGOSOFT serves as an interactive support with a list of appropriate tools/exercises for
patients with specific diseases or disabilities. Therefore, the application was developed on
the basis of proposals and suggestions of experts from the Department of Rehabilitation
Medicine, First Faculty of Medicine, Charles University in Prague and General University
Hospital in Prague. This application is programmed on JAVA and contains a clear and
apprehensible graphical user interface, MySQL database and finally contains a function of
reporting in XML format so that user can save or print a report.



