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Seznam sekci a slozeni komisi

Analyticka chemie
poslucharna A105, 8.00 hod

doc. Ing. Vladimir Setni¢ka, Ph.D.

doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.

doc. RNDr. Dr. David Sykora

Dr. Ing. Jindfich Koubek, Ph.D.

Ing. Ladislav Tenkl (zastupce firmy Nicolet CZ)
Mgr. Filip Dvofak (zastupce firmy P-Lab)

Bc. Marek Bot

Filip Grelich

Bc. Milan Jakubek

Bc. Jakub Koktan

Bc. Stanislav Kykal

Bc. Vaclav Parchansky
Helena RySava

Jakub Sedlacek

Bc. Danuse Vaviinova
Lukas Vrzal

Fyzikalni chemie I.
Mistnost A125, 9.00 hod

prof. RNDR. Petr Vonka, CSc.
doc. Ing. Lubomir Hnédkovsky, CSc.
Ing. Michal Bures, CSc.

Barankova Eva
Fujan Lukas
Hollas Daniel
Chmela Jifi
Lané Marek
Mahnel Tomas
Rotrekl Jan
Stejfa Vojtéch

Fyzikalni chemie Il.
Mistnost A402, 8.30 hod

prof. vRNDr. Jifi Kolafa, CSc.
Ing. Stépan Hovorka, Ph.D.
Ing. Daniel Ondo, Ph.D.

Beran Pavel
Qerhové Marie
Cervinka Ctirad
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Klajmon Martin
Kubelova Lucie
Radotinsky Daniel
Velas Jifi

Vlk Ondfej

Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi
poslucharna B lll, 8.30 hod

prof. Ing. Igor Schreiber, CSc.

Ing. Otto Hadac

zastupce sponzora Ricardo — ing. Lubor Bufi¢
zastupce sponzora Chemoprojekt

Ing. Michal Vonka

Ing. Jifi Marsalek

Antecky Tomas
Bc. Dudak Michal
Fackovec Boris
Ferkl Pavel
Hlouzek Jakub
Kadlecova Marcela
Konopka Ladislav
Kroupa Martin
Labik Libor

Toulec Milo$

Procesni a chemické inzenyrstvi 1
poslucharna B139, 8.30 hod

doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

Vladislav Nevoral, Ph.D.

zastupce sponzora SkodaPower — ing. Zdené&k Jiiza
zastupce sponzora Bochemie

Ing. Jitka Cejkova

Ing. Josef Chmelaf

Beranek Pavel
Gubis Jan

Jakubec Martin
Kor¢ak Milo$
Leskovjan Martin
Roubi¢kova Tereza
Sarvasova Nina
Smréka David
Solich Jaroslav
Vaclavik Marek
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Procesni a chemickeé inzenyrstvi 2

knihovna B141b, 8:30 hod

doc. Ing. Michal Pribyl, Ph.D.
Ing. Oldfich Holecek, CSc.
zastupce sponzora Mondi
zastupce sponzora

Ing. Alexandr Zubov

Ing. Pavel KovacCik

Dundalek Jan

FiSer Jan

Ira Jifi

Isoz Martin
Kohoutova Sté&panka
Kremlackova Zuzana
Mracek David
Pittermanova Anna
Zygulova Petra

Procesni a chemickeé inzenyrstvi 3
poslucharna B03, 8.30 hod

doc. Ing. Dalimil Snita, Ph.D.
Ing. Lenka Schreiberova, CSc.
zastupce sponzora Momentive
zastupce sponzora Lovochemie
Ing. Marek Nebyla

Ing. Jifi Dohnal

Kolda Jan
Kotala Tomas
Matuska Petr
Nistor Andra
Roder Pavel
Skala Martin
Stérbak Martin
Vostal Radek
Vrana jifi
Zucdek Karel

Podnikovy management a marketing
poslucharna C11, 8.00 hod

doc. Ing. Jaroslava Hyrslova, Ph.D.
Ing. Jana Dostalova, Ph.D.

Ing. Jakub Dyntar, Ph.D.

Ing. Miroslav Vagner, MBA, Ph.D.
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Soutézici: Bc. Duskova Marie
Bc. Kalfusova Eliska
Bc. Kfenovska Barbora
Bc. Loszonsky Gabriel
Bc. Ludvik Miroslav
Bc. Nyvltova Lucie
Bc. Pogrebnicenco Tatiana
Bc. Sykora Roman
Bc. Trcka Filip

Sekce: Fyzika a mérici technika
poslucharna B220, 8.00 hod
Komise:
Pfedseda: doc. Ing. Jaroslav Hofmann, CSc.
Clenové: Mgr. Dr. Jana JireSova
Ing. Ladislav FiSer, Ph.D.

Soutézici: BasSkatova Viktorija
Bc. Kommova Lucie
Kotucova Sona
Bc. Kvasni¢kova Eva
Lattenberk Lukas
Mike$ Jifi
Bc. Rusova Katefina
Bc. Stépankova Barbora
Zivéakova Martina

Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazu a fizeni procest
poslucharna A335, 8.30 hod

Komise:

Pfedseda: prof. AleS Prochazka, CSc.

Clenové: doc. Jaromir Kukal, Ph.D.
Ing. Jana Finkeova, CSc.
doc. Miroslav Kubicek, CSc.

Soutézici: Cechova Judita
Hajek Michal
Hasal Ludvik
Polak Ondrej
Bc. Rejta Michal
Schatz Martin
Tupa Ondfe;
Vacek Miroslav
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Analyticka chemie (prednaskova)
poslucharna A105, 8.00 hod

doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.

doc. Ing. Bohumil Dolensky, Ph.D.

doc. RNDr. Dr. David Sykora

Dr. Ing. Jindfich Koubek, Ph.D.

Ing. Ladislav Tenkl (zastupce firmy Nicolet CZ)
Magr. Filip Dvorak (zastupce firmy P-Lab)

Bc. Marek Bot

Filip Grelich

Bc. Milan Jakubek

Bc. Jakub Koktan

Bc. Stanislav Kykal

Bc. Vaclav Parcharisky
Helena RySava

Jakub Sedlacek

Bc. Danuse Vavfinova
Lukas Vrzal
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Sekce: Analyticka chemie

Studium substituovanych jodokarboranti pomoci ESI-MS,

CID a IMS
Autor: Marek Bot
Roénik: M1 .
lestav: organické chemie a biochemie AV CR, v. v. i.
Skolitel: Dr. habil. Detlef Schroder

Karborany nachazi vyuziti jako slabé& koordinujici anionty pro syntézu superkyselin, pfi
pfipravé molekularnich sou€astek nebo jako nosice pro cilenou distribuci I€ka. Tato prace se
zabyva studiem substituovanych 1-karba-12-jodo-closo-dodekaborati pomoci hmotnostni
spektrometrie (elektrosprejova ionizace) v kombinaci s IMS (spektroskopie iontové mobility)
a CID (kolizemi indukovana disociace) experimenty. Cilem téchto experimentd je ziskani
informaci o vlivu substituentll na vazbu B — | a o chovani téchto karborant pf¥i kolizich
s inertnim plynem. Ziskané informace by pak mély poslouZit pravé k prohloubeni znalosti
v oblasti syntézy a reaktivity tohoto typu molekul.

Sekce: Analyticka chemie

Whiteova multireflexni kyveta a jeji uziti v mikrovinné

oblasti
Autor: Filip Grelich
RocCnik: B3
Ustav: analytickeé chemie
Skolitel: Prof. RNDr. Stépan Urban, CSc.

Analytickd chemie stopovych mnozstvi latek v plynech ma Fadu aplikaci v prumyslu,
v lékafstvi, kriminalistice, v analyze zivotniho prostfedi, pfipadné pfi vyzkumu atmosféry
nebo pfi vyzkumu mnohem vzdalengjSich prostfedi. Vedle plynové chromatografie, je pro
tyto aplikace u€innym prostfedkem také vysoce rozliSena spektroskopie v mikrovinné oblasti,
ktera v principu umoznuje rozlisit nékolik stovek raznych stopovych molekul vedle sebe.
Problematika stopovych mnozstvi je ekvivalentni k méfeni absorpénich spekter plyni o
nizkych koncentracich, kdy naméfené absorpéni linie jsou obvykle velmi malo intenzivni
nebo dokonce zanikaji v Sumu. Obdobné obtizné méfitelné jsou také linie tak zvanych
.Zakazanych® pfechodl nebo prechodd, jejichz intenzita je blizka nule. Jednou z moznosti,
jak lze zvysit citlivost méfeni a umoznit méfeni stopovych koncentraci a zakazanych
prechodU, je prodlouzeni délky optické drahy pomoci zrcadel napfiklad v kyveté Whiteova
typu. Cilem této prace bylo nalézt optimalni nastaveni zrcadel a zméfit absorpéni pfechod
izotopologli oxidu uhelnatého s izotopy kysliku 'O, resp. 'O (jejichz koncentrace
v pfirozeném vzorku je oproti izotopologu se standardnim kyslikem '®O 500x, resp. 2500x
mensi). Odhadovana délka dosazené efektivni optické drahy je 36 metrl. V nejblizSi dobé
bude tato kyveta pouzivana pro méfeni zakazanych pfechodul vybranych osové symetrickych
molekul a molekul bez dipélového momentu, popfipadé pro detekci stopovych mnozstvi
molekul v plynech.
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Sekce: Analyticka chemie

Vazebna studie naftalenovych bis-Trogerovych bazi
pomoci spektroskopie NMR

Autor: Milan Jakubek

Roc¢nik: M2

Ustav: analytické chemie

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

Prace navazuje na pfedchozi vysledky studia potencialnich molekularnich receptort bisTB 1
a 2, studiem konstitu€nich isomeru bisTB 3 a 4, a jejich komplexaci s elektronové deficitnimi
analyty v roztoku (CDCI;). Studovany byly anti i syn diastereoizomery. Titraéni experimenty
monitorované 'H NMR spektry ukazaly, Ze syn-bisTB tvofi vzdy stabiln&j$i komplexy neZli
anti-bisTB, a ze stabilita komplex bisTB s 1,2,4,5-tetrakyanobenzenem stoupa
v nasledujicim pofadi: syn-1 (K, = 18 M), syn-2 (K, = 103 M), syn-3 (K, = 665 M), syn-4
(K, = 5640 M™"). Vyrazné vy$si hodnota K, novych bisTB derivatt 3 a 4 dava nadéji na jejich
vyuziti jako molekularnich pinzet pro aplikace v analytické chemii.

Sekce: Analyticka chemie

Interakce aniontll s porfyrinovymi derivaty imobilizovanymi
na povrch nanocastic uslechtilych kovil ve vodném

prostredi
Autor: Jakub Koktan
Roc¢nik: M1
Ustav: analytickeé chemie
Skolitel: Ing. Pavel Zvatora

Anionty hraji dilezitou roli v mnoha biologickych a chemickych procesech. Z tohoto divodu je
jejich stanoveni v pfirozeném prostfedi jednim ze zajimavych ukold moderni analytické chemie.
K dnesnimu dni byla syntetizovana jiz fada molekul pro selektivni stanoveni riznych aniontd.
Tyto latky vSak z nejriznéjSich pficin ¢asto nelze pouzit pfi analyzach ve vodnych matricich.
Tato prace se zabyva studiem interakci aniontd s alkaloidovymi derivaty porfyrinu.
Porfyrinové derivaty jsou diky rozsahlé konjugaci dvojnych vazeb silné chromofory, a proto
Ize pfi sledovani interakci vyuzit UV-Vis spektroskopii, ktera je rychla a snadno dostupna.
Z duvodu omezené rozpustnosti derivata porfyrinli byly tyto receptory imobilizovany na
povrch nanocastic uslechtilych kovd. Imobilizace byla provedena pomoci iontové interakce
dvéma rlznymi zpusoby, a to konkrétné pfimo s povrchem nanocastic a nebo pomoci
bifunkéni spojky. Pfipravené systémy (nanoCastice-receptor) byly zkoumany pomoci titrace
se siranovym a heparinovym aniontem. Pfi analyze naméfenych dat byl porovnan vliv
imobilizace a vlastnosti pouzitych nanocastic na interakce pfipravenych systému s anionty.
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Sekce: Analyticka chemie

Konformacni studie melektinu metodami elektronového a
vibrac¢niho cirkularniho dichroismu

Autor: Stanislav Kykal

Rocnik: M1

Ustav: analytické chemie

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

Za poslednich nékolik desitek let si stale vice druh mikroorganism( dokazalo vytvofit rizné
mechanismy, diky kterym se staly rezistentni na antibiotika. V soucasné dobé je proto
pozornost obracena na latky s rozdilnym mechanismem uc&inku, a to na antimikrobialni
peptidy, které by v budoucnu mohly nahradit konvenéni antibiotika a hrat tak vyznamnou roli
ve farmaceutickém primyslu. Biologicka aktivita antimikrobialnich peptidd je dana nékolika
parametry, jednim z nejdulezitéjSich je konformace téchto peptidu.

Cilem této prace bylo studovat konformaci jednoho z potencidlné zajimavych
antimikrobialnich  peptidd nazvaného melektin. Tento peptid byl ziskan zjedu
kleptoparazitické vCely Melecta albifrons a je slozen z 18 aminokyselin, jejichz sekvence je
Gly-Phe-Leu-Ser-lle-Leu-Lys-Lys-Val-Leu-Pro-Lys-Val-Met-Ala-His-Met-Lys. Konformace
nejen tohoto peptidu, ale i jeho syntetickych analogl, v€éetné N-koncovych a C-koncovych
fragmentd, byla studovana metodami elektronového (ECD) a vibra¢niho (VCD) cirkularniho
dichroismu v rlznych rozpoustédlech: D,O, TFE-d; a ve smési TFE-d3/D,0 (40/60, v/v). Dale
bylo zjisténo zastoupeni a-helikalni konformace v jednotlivych peptidech, nebot pravé tato
konformace je podstatnym faktorem ovliviiujicim jejich antimikrobialni aktivitu.

Sekce: Analytickd chemie

Vyuziti kvantové chemickych vypoc¢tii NMR spekter pri
strukturni analyze

Autor: Vaclav Parchansky

Roénik: M2

Ustav: analytické chemie

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

V pfipadé dostateéného rozliSeni Ize kovalentni strukturu nesymetrickych molekul stanovit
pouzitim NMR experimentl. Naproti tomu u diastereoisomert symetrickych molekul ¢asto
nastava pfipad, kdy je sice mozné diastereocizomery rozlisit, ale neni mozné jednoznacné
pouze s pomoci NMR experimentt urcit jejich strukturu. K rozliSeni diastereoizomerli se
pouzivaji empiricka pravidla, jejichz platnost pro nové molekuly neni zaru€ena. Proto byla
ovéfena shoda empirickych pravidel s vysledky vypoctd, které by mély byt pouzitim pro
rozliSeni diastereoizomeru univerzalngjsi.
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Sekce: Analyticka chemie

Enantioseparace derivatii Trogerovych bazi kapilarni
elektroforézou s vyuzitim cyklodextrinll jako chiralnich

selektoru
Autor: Helena RySava
Roc¢nik: B3
Ustav: analytické chemie_
Skolitel: RNDr. Ing. Pavel Rezanka, Ph.D.

Trégerovy baze jsou kondenzacni slou€eniny aromatickych amin( s formaldehydem, jejich
chiralita je tvofena dvéma stereogennimi atomy dusiku spojenymi methylenovou skupinou.
Derivaty Trogerovych bazi jsou syntetizovany ve formé& smeési chiralnich diastereoizomeru,
které je nutné charakterizovat pfed jejich naslednym vyuZzitim. Pro tento ucel lze pouzit
kapilarni elektroforézu, ktera umoznuje studium Trogerovych bazi pfi minimalni spotfebé
analytu.

Vramci této prace byly separovany vybrané derivaty Trdgerovych bazi kapilarni
elektroforézou. Jako chiralni selektory byly pouzity a-, - a y-cyklodextriny. Soucasti prace
bylo studium zavislosti parametri separace (rozliSeni, separa¢ni faktor a migracni Casy)
derivatd Trogerovych bazi na chiralnim selektoru, jeho koncentraci a na koncentraci
organického rozpoustédia.

Sekce: Analyticka chemie

Priprava a charakterizace syn-diamino-bis-Trogerovy baze

Autor: Jakub Sedlacek

Ro¢nik: B2

Ustav: analytické chemie

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

Trogerovy baze vznikaji kondenzaci arylamini se zdrojem formaldehydu v kyselém
prostiedi. Bis-Trogerovy baze jsou tvofené tfemi areny spojenymi dvéma diazocinovymi
jednotkami, diky nimz tvofi syn a anti diastereoizomery. Syn diastereoizomer ma krajni areny
na stejné strané vzhledem k centralnimu benzenu a strukturné patfi mezi molekularni
pinzety. Cilem prace byla pfiprava syn-diamino-bis-Trégerovy baze, z niz bude mozné diky
reaktivnim amino skupinam pfipravit barevné indikatory na zakladé molekularnich pinzet.
Diastereoizomery pfipravenych dinitro a diamino derivatd bis-Trogerovych bazi byly
izolovany a charakterizovany pomoci NMR spektroskopie a tenkovrstevné chromatografie.
Signaly 'H a C NMR spekter byly jednozna&né pfifazeny kombinaci 2D NMR spekter
gCOSY, gHSQC a gHMBC. Byla ovéfena pouzitelnost empirickych pravidel pro ureni
relativni konfigurace pfipravenych diastereoizomert. Dal$i vyzkum bude smérovan k
pfipravé barevnych indikator(l a studiu jejich vlastnosti.
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Sekce: Analyticka chemie

Moznosti vyuziti technik povrchem zesilené vibra¢ni
spektroskopie pri analyze homeopatického pripravku

Autor: Danuse Vavfinova

Roénik: M1

Ustav: analytické chemie

Skolitel: Prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Metody povrchem zesilené vibracni spektroskopie (povrchem zesileny Ramanuv rozptyl a
povrchem zesilena infraervena absorpce) umoznuji zesilit signal o mnoho fadua. V dusledku
toho je za optimalizovanych podminek mozno detegovat i velmi malé koncentrace analytu.
Zakladni podminkou pro vznik povrchem zesileného Ramanova rozptylu (SERS) a povrchem
zesilené infraCervené absorpce (SEIRA) je adsorpce molekul vzorku na nanostrukturovaném
kovovém substratu.

Cilem této prace bylo vyzkouSet moznost vyuziti téchto technik pro detekci slozek
homeopatického pfFipravku Chamomilla vulgaris ve srovnani s obdobné& provadénou
analyzou extraktu hefmankového €aje na elektrochemicky pozlacenych substratech. Méfena
byla Ramanova spektra pfi riznych excitacnich vinovych délkach (633 nm, 785 nm a 1064
nm). Infralervena spektra byla zaznamenavana v reflexnim modu s vyuzitim nastavce pro
difusni reflexi.

Sekce: Analyticka chemie

Studium prostorové struktury inherentné-chiralnich
diastereomeru premosténého thiakalix[4]Jarenu pomoci

NMR spektroskopie
Autor: Lukas Vrzal
Roénik: B3 3
LvJstav: Centralni laboratore VSCHT Praha
Skolitel: Ing. Hana Dvorakova, CSc., Ing. Jifi Vlach, Ph.D.

Pfedmétem mé prace bylo uréit strukturu inherentné-chiralnich diastereomert
thiakalix[4]arenu pfemosténého na spodnim okraji (D1, D2). Pomoci standardnich NMR
experimentt ('H, *C, COSY, HMQC, HMBC) jsem pfitadil véechny 'H i "*C rezonance ve
strukturach D1 a D2. S vyuzitim nuklearniho Overhauserova efektu (NOE) a méfenim
rezidualnich dipolarnich interakci (RDC) jsem potvrdil stereochemické uspofadani obou
diastereomerd. Tyto vysledky jsou v pfipadé diastereomeru D1 ve shodé& se strukturou
vypoctenou pomoci metod molekulové mechaniky (MM2). U diastereomeru D2, vzhledem k
moznému dynamickému procesu, ktery byl prokazan pomoci 'H i *C NMR teplotné zavislych
spekter, nebylo zatim dosazeno jednoznaénych vysledka.
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Sponzofri sekce Fyzikalni chemie I.

Amedis (www.amedis.cz)

Anton Paar (www.anton-paar.cz)
Chart-Ferox (www.chart-ferox.com)
Chromservis (chromservis.cz)

Mega (www.mega.cz)

Oerlikon Leybold Vacuum (www.tevak.cz)
Thermo Scientific (www.nicoletcz.cz)
VWR International (cz.vwr.com)
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Sekce: Fyzikalni chemie I.

Nova presna metéda ku stanoveniu rovhovahy kvapalina -
para v systémoch obsahujucich iénovu kvapalinu:
aplikacia na 1-butyl-1-methylpyrrolidinium dikyanamid +
methanol + methylacetat

Autor: Eva Barankova

Roénik: M2

Ustav: fyzikalni chémie

Skolitel Doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc..

Bola zostavena aparatira a vypracovany experimentalny postup umozfujuci presné a
relativne rychle stanovenie izotermnej rovnovahy kvapalina-para viaczloZzkovych systémov
vyuzivajuci techniku headspace plynovej chromatografie (HS-GC). Vzhladom k nizkej
spotrebe latok je metdéda zvlast vhodna ku Stadiu systémov s ionovymi kvapalinami.
S pouZitim novej aparatiury a metddy bola stanovena rovnovaha kvapalina-para v binarnych
systémoch iénovej kvapaliny 1-butyl-1-methylpyrrolidinium dikyanamidu [BMPYR][DCA] s
methanolom a s methylacetdtom a v odpovedajucom ternarnom systéme pri teplote
328.15 K. Déata pre binarny azeotropicky systém methanol + methylacetat boli stanovené uz
skér (SVK 2010) inou HS-GC metdédou vyuzivajucou headspace autosamplera. Data pre
binarne systémy s ionovou kvapalinou boli doposial korelované modelovymi vztahmi bezne
uzivanymi pre roztoky neelektrolytov. Prace na modelovani i merani ternarnych dat
pokracuju, okrem iného i s cielom urCit minimalny obsah idnovej kvapaliny eliminujuci
azeotropické chovanie systému methanol + methylacetat.

Sekce: Fyzikalni chemie I.

Teplotni zavislost limitnich aktivitnich koeficientli ketonti
C5 a C6 ve vodé

Autor: Lukas$ Fujan

Rocénik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. St&pan Hovorka, Ph.D.

V ramci hledani pfesného popisu teplotnich zavislosti limitnich aktivitnich koeficientd byla
provedena méfeni s péti ketony (2-pentanon, 3-pentanon, 3-methyl-2-butanon, 2-hexanon,
4-methyl-2-pentanon), pro které nebyly v databazich nalezeny dostateCné prfesné udaje.
Limitni aktivitni koeficienty byly méfeny v teplotnim rozmezi 278.15-328.15 K (s krokem 10
K) pomoci metody IGS (inert gas stripping), zaloZzené na méfeni rychlosti eluce tékave latky
z jejiho zfedéného roztoku proudem inertniho plynu. Pro popis teplotni zavislosti limitnich
aktivitnich koeficient( byla pouzita rovnice In y;” = A + B/t + C-In 1 se tfemi nastavitelnymi
parametry (A,B,C) a bezrozmérnou teplotou 71 (r = T/298.15). Z parametrld ziskanych
metodou nejmensich &tvercu byly vypocitany hodnoty parcialnich molarnich dodatkovych
veli€in Hf‘m a (75_‘1” v nekone¢ném zfedéni a srovnany s jejich hodnotami z kalorimetrickych
méfeni provedenych na UFCH.
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Sekce: Fyzikalni chemie I.

Kvantova termodynamika: Vypocet tepelnych kapacit
pomoci dynamiky s drahovymi integraly (PIMD)

Autor: Daniel Hollas

Roénik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

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

Tepelna kapacita pfedstavuje jednu z mala veli€in, kterou kvantova povaha jader ovliviuje
uz pfi béznych teplotach. Bézné provadéné teoretické vypolty tepelnych kapacit plynu
nejsou pouzitelné pro kondenzovanou fazi. Navic harmonicka aproximace selhava u
molekul, ve kterych dochazi k vzajemné rotaci skupin atomu (napf. linearni alkany).

Jinou moznosti je vyuZiti molekularné dynamickych simulaci. Pro vypocet termodynamickych
veli€in systému se zahrnutim kvantové povahy jader je mozné s vyhodou pouzit alternativni
formulace kvantové teorie pomoci drahovych integrall. Vysledna metoda (Path Integral
Molecular Dynamics - PIMD) je pouzitelna pro plyny i kondenzované faze. Vyhodou PIMD je
absence aproximaci. Pfi pouZiti dostateCné pfesné ab initio metody pro generovani
hyperplochy potencialni energie konverguje PIMD simulace k pfesnému kvantové
mechanickému Feseni. Nevyhodou je fadoveé vyssi vypocetni naro¢nost.

Prvotnim ukolem tohoto projektu byla implementace vypoctu tepelnych kapacit do stavajiciho
programu pro PIMD simulace, ktery byl vyvinut v nasi laboratofi. Kéd byl otestovan na
simulacich dvouatomovych plynl za pouziti aproximace harmonického oscilatoru. Byla
dosazena dobra shoda s experimentalnimi daty, v€etné vystihnuti teplotni zavislosti.

Sekce: Fyzikalni chemie I.

Modelovani spektroskopickych vilastnosti hydratovaného

elektronu
Autor: Jifi Chmela
Roénik: M1
Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: Doc. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.

Solvatovany, zvlasté pak hydratovany elektron je dalezitou reaktivni €astici radiacni chemie:
hraje roli v reakcich ovliviiujicich stabilitu nukleovych kyselin a bilkovin v burikach, pisobi
jako reduktivni species v organické syntéze a spekuluje se o jeho vyznamu pro heterogenni
procesy vedouci k destrukci ozénové vrstvy. A¢koliv je hydratovany elektron znam pies 50
let, jeho struktura je stale pfedmétem vasnivych kontroverzi.

Ma prace si klade za cil pfispét k ureni struktury solvatovaného elektronu pomoci metod
kvantové chemie a molekulového modelovani. Ve své praci uvazuiji tfi klastrové modely
hydratovaného elektronu: kavitovy model, iontovy par kation (konkrétné H30O+)..e- a model
zaporné nabitého vodniho klastru. Ve v8ech tfech pfipadech jsem modeloval absorpcni a
fotoelektronova spektra. Vysledky byly srovnany s experimentem.

VySe zminéné vypoclty poukazaly na nutnost vyvoje nékterych novych technik, zejména
v souvislosti s kone€nou velikosti mych modell a difdznim charakterem hydratovaného
elektronu. Zacal jsem tudiz vyvijet model ,proménlivého pruzného okraje” (fluctuating elastic
boundary, FEB), ve kterém obklopime studovany klastr siti (kleci) kvazi¢astic. Tyto
kvaziastice budou reprezentovany repulzivnim elektronovym pseudopotencialem, coz by
mélo zabranit nepfirozenému vypuzeni elektronu na povrch klastru.
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Sekce: Fyzikalni chemie I.

Vliv nanoplniva ZIF-8 na sorpci plynl v polymerech
s vnitrni mikroporozitou (PIM)

Autor: Marek Lan¢

Roc¢nik: B3

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

V predkladané praci byla studovana sorpce plynl v plochych membranach z polymeru s vnitfni
mikroporozitou (PIM). Tyto polymery vykazuji vlastnosti charakteristické jak pro porézni, tak i
pro neporézni materialy. Konkrétné byl testovan PIM-1, syntetizovany z 5,5',6,6'-tetrahydroxy-
3,3,3,3-tetramethyl-1,1’-spirobisindanu a tetrafluoro-tereftalonitrilu. Sorpéni experimenty byly
provadény pfi 25°C gravimetricky s pouZitim McBainovych spirdlnich vazek v nové
zkonstruované vysokotlaké cele. Nasledné byl studovan vliv porézniho nanoplniva ZIF-8 na
sorpéni vlastnosti membran pro vybrané plyny (CO,, CH,). Pro posouzeni kvalitativniho vlivu
tohoto plniva byla uskuteCnéna méfeni na vzorcich s 16, 32, 48 a 60 hm.% nanoplniva.
Z namérenych udajl byly vypoc&teny sorpéni a difuzni koeficienty membrana/plyn.

Obr.1 Schématicky vzorec polymeru s vnitini mikroporozitou PIM-1

Sekce: Fyzikalni chemie I.

Vyvoj spolehlivych dat pro polycyklické aromatické

uhlovodiky
Autor: Tomas Mahnel
Roénik: B3
Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Michal Fulem, Ph.D.

Polyaromatické uhlovodiky jsou latky nepfiznivé ovliviujici lidské zdravi a Zivotni prostfedi, a
proto jim je dlouhodobé vénovana zvy3ena pozornost a usili predikovat a modelovat jejich
distribuci mezi jednotlivé slozky zivotniho prostfedi. K tomu je nezbytné nutna znalost tlaku
nasycenych par, a to pro potfeby environmentalnich modelt obvykle za pokojovych teplot —
nejcastéji se jedna o tlaky nasycenych par nad tzv. podchlazenou kapalinou. Ty Ize ur€it bud
nepfimo metodou plynové chromatografie na zakladé znalosti redukovanych retencnich ¢asu
dané latky a standardu nebo kalorimetrickym méfenim jeji teploty tani, entalpie tani,
tepelnych kapacit a tlaku nasycenych par nad pevnou fazi a naslednym prepoétem na tlak
nasycenych par nad podchlazenou kapalinou. Cilem této prace je analyza literarnich dat a
jejich doplnéni v rdamci mozZnosti bud experimentalné nebo na zakladé metod vypocetni
chemie ¢i odhadovych metod.
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Sekce: Fyzikalni chemie I.

Stanoveni termochemickych veli¢in diethylaminu

Autor: Jan Rotrekl

Roc¢nik: M2

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

Pro zpracovani dfivéjSich experimentalnich dat o rovhovaze kapalina — pevna latka u smési
diethylamin + iontova kapalina je nutna i entalpie tani diethylaminu, jejiz hodnotu se
nepodafilo nalézt v literatufe. Naplini této prace tedy bylo experimentalni stanoveni hodnoty
této veliCiny.

Ke stanoveni byla aplikovana metoda diferencialni skenovaci kalorimetrie (DSC).
Vzorkovnice kalorimetru byly plnény a uzavirany za snizené teploty, aby bylo zajisténo
hermetické slisovani vicka a dna vzorkovnice, coz se u této latky zpocatku vibec nedafilo.
Za timto ucelem bylo zkonstruovano specialni chladici zafizeni a pInéni probihalo v suché a
inertni atmosféfe rukavicového boxu. Opakované kontrolni vazeni naplnénych vzorkovnic
prokazalo jejich uplnou tésnost. Pro diethylamin byly poté stanoveny nasledujici fyzikalné-
chemické veli€iny: teplota tani, entalpie tani a izobaricka tepelna kapacita v tuhé i kapalné
fazi.

Sekce: Fyzikalni chemie I.

Thermodynamic study of a-pinene and its derivatives

Autor: Vojtéch Stejfa

Roc¢nik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Michal Fulem, Ph.D.

This project is a part of ongoing collaboration of the two workplaces, Department of Physical
Chemistry of Institute of Chemical Technology, Prague and Department of Chemistry and
Biochemistry, of the University of Porto, Portugal.

The project presents a systematic study of vapor pressures and related properties of
selected monoterpenes. Four similar bicyclical compounds were studied up to now: a-pinene,
B-pinene, cis-verbenol and S-verbenone. Importance of these compounds is in their
participation in BVOC amount and use in food processing and perfume industry. These
applications request knowledge of basic thermodynamic properties at ambient temperatures.
Vapor pressures of phases present at ambient temperatures were determined using static
method. Phase change enthalpy measurements were performed using Calvet calorimeter.
Heat capacities were measured with mDSC calorimeter and in some cases drop calorimeter.
Ideal gas heat capacities were theoretically calculated to complete the list of
thermodynamically linked properties.

Three data evaluating programs in Agilent VEE were written to reduce time demands and
inaccuracy brought in by the human factor.
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Sekce: Fyzikalni chemie II.

Popis mechanismu aktivace malych molekul frustrovanymi
Lewisovymi pary pomoci analyzy doménoveé
prumérovanych Fermiho dér

Autor: Pavel Beran

Roénik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

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

Jeden z nejvétsich problémd provedeni hydrogenace je, Ze vétSina pro ni dnes pouzivanych
katalyzator(l pracuje na bazi vzacnych transitnich kovl. Objev moznosti aktivace vodiku
pomoci frustrovanych Lewisovych paru (FLP), proto vyvolal obrovsky zajem, ktery vedl k
navrzeni Ci syntéze velkého mnozstvi riznych FLP pouzitelnych nejen k aktivaci vodiku, ale i
celé fady dalSich malych molekul. Vzhledem k znaénému syntetickému potencialu FLP, byla
takovymto reakcim vénovana znadna pozornost i ze strany chemické teorie. Rada
vypoCetnich studii se snazila pfedevSim o detailni objasnéni mechanismu FLP aktivace
molekularniho vodiku, av8ak mechanismus tohoto procesu do této chvile nebyl uspokojivé
popsan. V nasi praci se snazime pfispét k jeho objasnéni pomoci analyzy tzv. doménové
primérovanych Fermiho dér a zobecnéné populaéni analyzy. Na zakladé uvedenych
metodik Ize navrhnout novy mechanismus, ve kterém k aktivaci vazby H-H dochazi diky
souCasnému prenosu elektroni z vazebného orbitalu oyy k Lewisové kyseliné a donaci
elektrond z volného paru Lewisovské baze do antivazebného o*yy. V dlsledku Ize
elektronovou strukturu v transitnim stavu nejlépe popsat pomoci vicecentrickych vazebnych
interakci. Aplikace uvedenych metodik na dalSi typy FLP aktivaci potvrzuje, Ze uvedeny
model je obecny a plati i pro jiné typy vazeb.

Sekce: Fyzikalni chemie Il

Experimentalni stanoveni limitnich aktivitnich koeficientu
1-oktanolu ve vodé

Autor: Marie Cerhova

Ro¢énik: B3

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Dana Fenclova, CSc.

Obsahem této prace bylo experimentalni stanoveni limitnich aktivitnich koeficientd (™)

1- oktanolu ve vodé pomoci saturacni metody (IGS) v intervalu teplot 293-333 K.
Z naméfenych udaju byly spolu s literarnimi daty o rovnovaze kapalina-para v nekoneéném
zfedéni a spolu s literarnimi kalorimetrickymi udaji vyhodnoceny parametry rovnice, ktera
popisuje teplotni zavislost limitniho aktivitniho koeficientu 1-oktanolu ve vodé od teploty tani
az po normalni teplotu varu vody.



Vysoké Skola chemicko-technologickéa v Praze
Fakulta chemicko-inZenyrskéa
SVK 2011

Sekce: Fyzikalni chemie II.

Metodika a aplikace vypoctu termodynamickych
veliCin idealniho plynu metodami teoretické chemie

Autor: Ctirad Cervinka

Roénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Michal Fulem, Ph.D.

Prace navazuje na bakalafskou praci a ¢lanek pfijaty k publikaci, jejichz cilem bylo statisticky
vyhodnotit moznosti kvantové chemie a statistické termodynamiky, co se tyCe pfesnosti
vypoctenych hodnot tepelnych kapacit pro idealni plyn. Prace se zaméfuje na homologickou
fadu a,w-diamind, jez maji vyznam v primyslu i jako biogenni latky. Pro tuto skupinu latek
byly aplikovany ¢tyfi rdzné slozité vypocetni modely, spocitany hodnoty izobarickych
tepelnych kapacit a entropii a vysledky vSech modell navzajem srovnany. V omezené mife
bylo rovnéz provedeno srovnani vypoctenych hodnot s experimentalnimi daty s cilem
posouzeni vhodnosti pouziti jednotlivych modelll pro a,w-diaminy. Druha ¢&ast prace
zahrnovala vytvofeni vlastniho programu pro numerické FeSeni jednorozmérné
Schrédingerovy rovnice s obecnhym potencialem. Tento program byl Uuspésné otestovan pfi
feSeni molekulovych vibraci, pro néz je rovnéz dostupné analytické feSeni. Pfedpoklada se
pouZiti programu pro ziskavani energetickych hladin vnitfnich rotaci molekul.

Sekce: Fyzikalni chemie II.

Predikce rovnovahy kapalina-kapalina pro dvoufazové
reakcéni prostredi

Autor: Martin Klajmon

Rocnik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Pavel Moravek, Ph.D.

Dvouslozkové kapalné systémy slozené z fluorované latky a organického rozpoustédla se
vyuzivaji jako média pro moderni efektivni organické syntézy — tzv. reakce ve dvoufazovém
reakénim prostifedi. Tato prace se zabyva vypoletnim stanovenim vzajemné rozpustnosti
takovych systému, a to pomoci odhadové pfispévkové metody UNIFAC a stavové rovnice
PC-SAFT. Celkem byly predikovany rozpustnostni kfivky sedmdesati vytipovanych systému,
znichZz mnohé by diky svym vlasthostem mohly splfiovat aplikacni pozadavky reakci
ve dvoufazovém prostfedi. Pravé takové systémy Ize doporucit k dalSimu experimentalnimu
pfezkoumani.

Jelikoz vysledky ziskané z rovnice PC-SAFT se zvolenou konstantni hodnotou binarniho
interakéniho parametru ks, nejsou vzdy uspokojivé, byla jeho teplotni zavislost u vybranych
systému jeSté zjisténa pomoci vypocCetniho programu ze znamych literarnich
experimentalnich dat o vzajemné rozpustnosti.
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Sekce: Fyzikalni chemie II.

Fotodisociace dusiChanového aniontu

Autor: Lucie Kubelova

Roénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie

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

Prace je zaméfena na modelovani fotochemie dusiCnanového aniontu ve vodnych
kapi¢kach. Fotodisociace dusicnanového aniontu pfedstavuje kliCovou reakci v chemii
troposféry, vedouci v kone¢ném dusledku ke tvorbé nejdulezitéjSiho oxidaéniho Cinidla
v atmosfére, OH radikalu.

S pomoci metod teoretické chemie jsem v této praci modelovala absorpéni spektra NO3™ a
provedla jsem vypocty relevantnich ¢asti hyperploch potencialni energie tohoto aniontu.
Cilem mé prace bylo najit vhodnou metodu pro vypocCet absorpénich spekter dusi¢nanu a
menSich dusi¢nanovych klastrd. Ktomu bylo nutné prozkoumat vjaké mife dochazi
k naruseni symetrie vlivem molekulovych vibraci a solvataci. K vypoc¢tu absorpénich spekter
jsem proto vyuzivala riznych metod popisu kvantovych efektdt a porovnanim
s experimentem se snazila nalézt nejdivéryhodnéjs$i metodu. Dale jsem v ramci své prace
modelovala hyperplochy potencidlni energie pro popis chovani dusi¢nanu po elektronové
excitaci, vysvétlujic nizky kvantovy vytézek fotodisociace NOj'.

Sekce: Fyzikalni chemie Il

Sorpce smeési par v polymernich membranach s velkym
volnym objemem

Autor: Daniel Radotinsky
Roénik: M2

Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Karel Friess, PhD.

Cilem této prace je porovnani hodnot transportnich parametrd organickych par
v polymernich membranach ziskanych pomoci gravimetrické metody a méfenim na
aparatufe vybavené infraervenym spekirometrem. Ke stanoveni sorpce par distych
organickych latek se s uspéchem vyuziva gravimetrickad metoda. Jelikoz touto metodou neni
mozné rozlisit sorpci jednotlivych slozek z jejich smési, neni zminéna metoda vhodna
k méfeni sorpce smési. Tato skutecnost byla divodem ke konstrukci nové sorpéni aparatury,
ktera je vybavena IC spektrometrem. JelikoZ kazda latka absorbujici v IC oblasti ma
charakteristické spektrum, je mozné =z ubytku absorbance béhem sorpéniho méfeni
vyhodnotit sorpci dané slozky z pFislusné smési.

V této praci byla studovana sorpce par a jejich smési (C4-C; alkoholy) v plochych
polymernich membranach z kopolymeru 2,2-bis(trifluoromethyl)-4,5-difluoro-1,3-dioxolu
(87%) s tetrafluoroethylenem (13%) {Teflon AF 2400} a z polymeru s vnitini mikroporozitou
{(PIM-1}, pfipraveného z 5,5%,6,6'tetrahydroxy-3,3,3’,3’-tetramethyl-1,1’-spirobisindanu a
tetrafluorotereftalonitrilu.
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Sekce: Fyzikalni chemie II.

Méreni a predikce rozpustnosti vybranych lIéCiv
v organickych rozpoustédlech

Autor: Jifi Velas

Roénik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Doc. Ing. Karel Rehak, CSc.

Jednou z esencialnich potfeb pfi optimalizaci, ¢i navrhu primyslovych separaci 1é€Civych
slozek z preparacnich roztoku je znalost rozpustnosti téchto latek v co nejSir§im spektru
rozpoustédel. Tato prace popisuje jednu z moznych metod uréeni rozpustnosti pevnych
organickych latek a zabyva se metodikou kvalifikovaného vybéru rozpoustédel zaloZzeném na
modelu NRTL-SAC. Cilem prace bylo experimentalni stanoveni rozpustnostnich dat
vybranych IéCiv a odhad jejich rozpustnosti v dalSich rozpoustédlech. V experimentalni ¢asti
prace byla u cloroxinu a mirtazapinu naméfena rozpustnosti data v 5-ti rozpoustédlech pfi
riznych teplotach. Tato data byla nasledné zpracovana vytvofenymi programy slouzicimi pro
odhad rozpustnosti a pro optimalizaci parametri NRTL-SAC modelu. Vypocty byly ziskany
rozpustnosti cloroxinu, a mirtazapinu v dalSich 57 rozpoustédlech pfi 3 teplotach. V praci je
rovnéz popsano feSeni dalSi dil¢i ulohy, a to méfeni teplot a entalpii tani diferenénim
kalorimetrem, pfi¢emz takto ziskané udaje byli dalsim moznym vstupem do optimaliza¢niho
programu.

Sekce: Fyzikalni chemie .

Méreni tepelnych kapacit metodou diferenc¢ni skenovaci
kalorimetrie s modulaci teploty

Autor: Ondrej Vik

Rocnik: M1

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Michal Fulem, Ph.D.

V navaznosti na pfedchozi prace s kalorimetrem TA Q1000, kde byla ovéfovana pouZitelnost
riznych metod méfeni tepelnych kapacit diferenéni skenovaci kalorimetrii, se jevila metoda
s modulaci teploty (MDSC) jako nejvhodnéjsi. Tato metoda umozhuje separovani na tzv.
,vratné a nevratné“ tepelné kapacity, pfiemz ,nevratna“ slozka odpovida kinetickym déjtim.
Modulaci teploty v zavislosti na ¢ase lze vyjadfit rovnici T = T + §*t + a*sin(2**t/P). Cilem
této prace bylo ovéfit vliv hodnot amplitudy a periody modulaci (a, P) na pfesnost a
opakovatelnost méfeni tepelnych kapacit. Latky pouzité pro méfeni byly antracen a
difenylether, u kterych jsou znama dostateCné pfesna tabelovana data a zaroven se jejich
pouZziti osvédcilo v pfedchozi praci.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Vliv modelu pro koeficient odporu na CFD simulaci
suspendace v mechanicky michané nadobé

Autor: Tomas Antecky

Roénik: M2

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

NaplIni prace byla studie suspendace pevné faze v mechanicky michané nadobé pomoci
pocitaCové dynamiky tekutin. Prace se pfedevSim zaméfuje na rlzné moznosti popisu
mezifazové odporové sily, ktera vyznamnym zptsobem ovliviiuje kvalitu vysledné vicefazové
simulace. Bylo vyzkou3eno nékolik korelaci pro koeficient odporu vyvinutych pro turbulentni
oblast proudéni. Zminéné modely vSak nejsou dostupné v pouzitém simulaénim softwaru
ANSYS FLUENT, a proto byly vramci studie implementovany v podobné uzivatelsky
definovanych funkci. Na zavér byly pfedstaveny a porovnany dosavadni vysledky ziskané
pomoci CFD simulace pro odliSné zvolené korelace koeficientu odporu.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

3D modelovani porézni katalytické vrstvy na mikrourovni

Autor: Bc. Michal Dudak
Roc¢nik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Koé&i, Ph.D.

Vysoké ceny platiny, rhodia a paladia pfispivaji ke snaze o optimalizaci mnoZzstvi pouzitého
aktivniho kovu v heterogennich katalyzatorech pfi zachovani provoznich vlastnosti. Pomoci
pocitatové simulace Ize stanovit vliv difuznich omezeni konverze v zavislosti na porézni
struktufe katalytické vrstvy. Skuteény porézni material je v digitalni podobé& reprezentovan
kulovymi Casticemi o dané distribuci velikosti, které jsou nejprve nahodné rozmisténé
v prostoru a nasledné stlacené na hodnotu naméiené makroporozity. Tento proces odpovida
skute¢né pfipravé vrstvy ze suspendovanych mikro¢astic nosi¢e katalyzatoru.

Cilem prace bylo zrekonstruovat skute¢né vzorky katalyzatord do podoby 3D digitalniho
porézniho média, provést simulace transportu a oxidace CO v katalytické vrstvé, a ziskat tak
tabulky efektivnich rychlosti reakce a difuze v jednotlivych vzorcich. S vyuzitim téchto dat
pak byly provedeny simulace celého kanalku monolitu a pfedpovézeno makroskopické
chovani reaktoru — tzv. kfivka zapaleni. Pro vétSinu vzorkd bylo dosazeno velmi dobré shody
s haméfenymi daty.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Vyvoj programového vybavenia pre analyzu komplexnych
reakénych systémov: priklad aplikacie na prietokovy
systém H,0, - $,05° - SO,

Autor: Boris Fackovec

Ro¢nik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. Igor Schreiber, CSc.

Analyza stechiometrickych sieti (SNA) predstavuje systematicky pristup Stadia komplexnych
reakénych systémov, umoziujuci popisat kvalitativne &rty siete bez nutnosti znalosti
rychlostnych konstant jednotlivych reakcii. Ciefom prace je vyvinut programové vybavenie
umoziujuce efektivne vyuzitie SNA pri skimani realnych systémov. Velkym problémom SNA
je exponencialne Skalovanie Casovej naroCnosti s poétom reakcii. Vramci projektu boli
navrhnuté vysoko efektivne implementacie a modifikacie obvykle pouzivanych algoritmov,
zniZzujuce vypoctovu a pamatovu narocnost, a zvySujuce spofahlivost urCenia stability, resp.
nestability podsieti. Vysledna metodoldgia bude ilustrovana na priklade zjednoduseného
prietokového systému H,0, - S,05% - SO;* publikovaného v praci ,Chaotic pH Oscillations in
the Hydrogen Peroxide-Thiosulfate-Sulfite Flow System, Rabai G., Hanazaki |., J. Phys.
Chem. A 1999, 103, 7268-7273".

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Sdileni tepla v heterofazovych materialech

Autor: Pavel Ferkl

Ro¢nik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Juraj Kosek, Richard Pokorny

Popis sdileni tepla v heterofazovych prostfedich jako jsou polymerni pény nebo aerogely
zahrnuje celou fadu jev(, jejichz vyznam je tfeba peclivé uvazit. V téchto materialech je tfeba
uvazovat kombinované sdileni tepla vedenim molekulami v celach, fonony v pevné fazi a
zafenim fotony pres cely material. Tepelné zafeni muze byt v materialu absorbovano, znovu
vyzareno, rozptyleno nebo odrazeno na fazovém rozhrani. Pro studium vySe zminénych jevu
byly na zakladé bilanénich a transportnich vztahd vyvinuty jedno- i vicerozmérné
matematické modely. Dale byly popsany numerické metody pro fedeni soustav parcialnich
diferencialnich rovnic. V praci je diskutovan vliv spektralnich vlastnosti heterofazovych
material(l na jejich tepelné-izolaéni vlastnosti. V pénach s velkou porozitou se radiace mlze
podilet i vice nez 30% na celkovém tepelném toku. V takovychto pénach mdzeme navic
pozorovat nelinearni teplotni profil. V souladu s experimentalnimi daty nasSe modely
pfedvidaji minimalni tepelnou vodivost pfi urlité porozité pény. Koneénym cilem tohoto
projektu je vypocet tepelné vodivosti nano a mikrocelularnich material(i v zavislosti na jejich
strukture.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

CFD simulace procesu denitrifikace spalin metodou SNCR

Autor: Jakub Hlouzek

Roc¢nik: M2

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

Jednim ze zpUsobuU sniZzovani emisi oxidl dusiku, vznikajicich v prdmyslovych kotlich, je
aplikace selektivni nekatalytické redukce (SNCR). Tato prace je zaméfena na ovéfeni
moznosti pouziti pocitacové dynamiky tekutin pro popis procesu denitrifikace spalin pomoci
metody SNCR. Simulace je kompletné provedena v programu ANSYS FLUENT. Numericka
simulace zahrnuje dvé vlastni faze. Prvni fazi tvofi samostatny vypocet spalovani pevného
paliva v kotli se zahrnutou tvorbou oxid(l dusiku. Ve druhé fazi vypoltu je do vypocetni
geometrie zahrnuta injektaz redukéniho &inidla. Pomoci implementovaného modelu SNCR je
feSena zména koncentrace oxidl dusiku na vystupu ze sledované geometrie. Vysledna
koncentrace vystupujiciho plynu, zjisténa pomoci numerické simulace, je porovnana
s materialovou bilanci reagujicich latek.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Prenos signalu v astrocytech sSirenim reakéné-difuznich

+
Ca” vin
Autor: Marcela Kadlecova
Rocnik: M2
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Prof. Ing. Igor Schreiber, CSc.

Nervovy systém se sklada ze dvou druhd bunék — neurond a glii, jeZz jsou stejnou mirou
zodpovédné za jeho spravnou funkci. Astrocyty jsou charakteristické hvézdicovité gliové
buniky, které jsou z hlediska struktury nejCastéji se vyskytujicim typem bunék v celém
centralnim nervovém systému. Astrocyty maji na své membrané receptory pro mnoho
neurotransmiterd, jejichz aktivace vede k oscilacim Ca®". Tyto oscilace indukuji uvolnéni
chemickych transmitert jako je glutamat, D-serin a ATP. Astrocyty se také pfimo podileji na
regulaci signalizace mezi neurony a poskytuji ziviny do nervové tkané. Mnoho zakladnich
fyziologickych procesu je fizeno vapnikem. Primarni roli v8ak hraje Ca®* jako intra- nebo
intercelularni posel nesouci informaci. Sousedni bunky jsou propojeny tzv. volnymi spoji,
které umozuji vzajemny prenos Ca®* vin, molekul a iontd. Pomoci t&chto volnych spoji se
Ca?" viny $ifi nejenom uvnitf bufiky, ale jsou schopny propagace i do vétsich vzdalenosti.
Pro simulaéni studii byl vybran deterministicky model s typem komunikacni cesty pfres volné
spoje. Ca?* viny se &ifi v reakéné-difiznim prostfedi pomoci uméle vyvolané perturbace
uvniti jedné buriky. Matematicky model byl vyvinut za u€elem analyzy vzajemného plsobeni
proces( zapojenych do propagace vin a bliz§iho porozuméni dynamice Ca?* vin.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Modelovani osmotického transportu v poréznich

membranach
Autor: Ladislav Konopka
Rocnik: M1
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Juraj Kosek, Richard Pokorny

Tato prace se zabyva matematickym modelovanim transportnich procest, konkrétné
osmoézou, elektroosmoézou a hydraulickym tokem v tenké kapilafe (mikrokanalku). Takovou
kapilaru bereme jako prvni aproximaci pro studium vlastnosti poréznich membran, které se
pouZzivaji napriklad pfi elektrodialyze, v palivovych ¢lancich a podobné. Hlavnim cilem prace
je studium osmotického toku, ktery v takovych prostfedich zpusobuje transport rozpoustédia
(napf. vody) mezi dvéma médii oddélenymi iontové-vyménnou membranou. Na nékolika
modelovych pfikladech je ukazan vliv osmoézy na koncentraéni, potencialové a rychlostni
pole v kapilafe. Vysledky ukazuji, ze osméza milize Casto vyznamné ovliviiovat efektivitu
celého separacniho procesu.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZzenyrstvi

Studium aglomerace koloidnich ¢astic metodou diskrétnich

elementu
Autor: Martin Kroupa
Rocnik: M1
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek, Ing. Michal Vonka

Koloidni systémy se vyskytuji v mnoha odvétvich chemického pramyslu. Znalost
mechanismu jejich aglomerace je nezbytna pro realisticky popis jevu jako jsou napfiklad
emulzni ¢i suspenzni polymerace, agregace sypkych hmot, zachyceni ¢astic v nanofiltrech a
dalSi. Mechanismy aglomerace koloidnich Castic stejné jako vliv riznych faktord na jeji
prubéh nejsou dosud pfesné znamy. Program pouzity v této praci popisuje vzajemné silové
poméry v systému pomoci Derjaguin—Landau—Verway—Overbeek teorie, Hookeova zakona a
Stokesova z&kona za pouziti metody diskrétnich elementi. Tento program je zaloZen na
druhém Newtonové zakoné a uvazuje kombinace sil popsanych vySe zminénymi teoriemi.
S jeho pomoci byla studovana dynamika interakce dvou nebo mnoha &astic s dlirazem na
pfedstavuje dal§i krok k blizSi charakterizaci koloidnich systéml a k moznosti pfedpovidat
jejich chovani a stabilitu na zakladé jejich vlastnosti.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Vyvhodnoceni objemového koeficientu prestupu hmoty pri
metodé zamény plynu

Autor: Libor Labik

Roénik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. Tomas Moucha, Dr.

Cilem prace bylo setavit model popisujici pribéhy koncentraci kysliku v kapaliné a plynu
v mechanicky michaném probublavaném fermentoru po skokové zaméné koncentrace plynu
na vstupu. Na jeho zakladé byl vytvofen program pro vyhodnoceni objemového koeficientu
prestupu hmoty k,a. Dale timto programem byla vyhodnocena data z experimentl a byla
porovnana s vysledky z dynamické tlakové metody. Vysledky byly porovnany s obdobnymi
pokusy provedenymi na fermentoru laboratorniho méfitka. Ukazalo se, Zze metoda zamény
plynG je nevhodna pro fermentory obou méfitek, z divodu pfilisSné citlivosti na stanoveni
zadrze pfi vysSich otaCkach michadel.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZzenyrstvi

Modelovani galvanickych ¢lanku

Autor: Milo$S Toulec

Rocnik: B3

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek, Ing. Alexandr Zubov

Tato prace se se zabyva matematickym modelovanim dynamiky primarnich a sekundarnich
galvanickych ¢lanka (baterii). Model je formulovan jako jednorozmérny, pfi€emz jeho kostrou
je latkova bilance iont spole¢né s Poissonovou rovnici pro vypocet rozlozeni potencialu.
Transport iontd je uvazovan mechanismem difize a migrace. Vysledna soustava parcialnich
diferencialnich rovnic je diskretizovana metodou kone€nych objema, pficemz vypocetni sit je
vyrazné zhu$téna v oblasti elektrod. Model je sestaven dostateCné obecné, aby mohl byt
aplikovan na popis a studium chovani riiznych typd ¢lankd, v této praci byl jako konkrétni
systém zvolen klasicky olovény akumulator. V souc€asné fazi vyvoje je jiz model schopen
predikovat zatézovou charakteristiku baterie (tj. zavislost svorkového napéti na mnozstvi
odebiraného proudu) a do budoucna se pocita s moznosti srovnani vysledkd simulaci
s experimentalnimi daty.
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Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Optimalizace technologie vyroby mikroelektrodovych poli

Autor: Pavel Beranek

Roénik: M2

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

V mikrofluidnich systémech Ize realizovat fadu procest — od sméSovani pres separacni
procesy a chemické reakce, ale také jejich kombinace, které vedou ke komeréné vyuzitelnym
aplikacim (mikroreaktory, DNA chipy aj.). Rada procesd v mikromé&fitku probiha odlisné ve
srovnani s analogickymi procesy v bézném méfitku.

Pro objasfieni pfi¢in t&chto odliSnosti je nutné provést experimenty zahrnujici méfeni veli€in
pomoci poli mikroelektrod. V souCasné dobé je snaha takové senzory zmenSovat, s
klesajicimi rozméry vSak roste narocnost jejich vyroby. Defekty zplsobujici nefukénost
zafizeni nejsou vyjimkou a jejich pfitomnost neni vZdy na prvni pohled patrna.

V praci jsou popsany nékteré moznosti eliminace vzniku vad pfi vyrobé pritoéného senzoru
pro méfeni elektrické vodivosti a ukazana detekce vadnych mikrolektrod pomoci impedanéni
spektroskopie.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Konstruk¢éni navrh kolony se smacenou sténou

Autor: Jan Gubi$

Roc¢nik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. FrantiSek Jonas Rejl, Ph.D., Ing. Jan Haid

V laboratofi sdileni hmoty byla vyvinuta tzv. profilova metoda pro ziskavani objemovych
koeficientu prestupu hmoty k,a, kea na vyplnich za destilaCnich podminek. Zavislosti téchto
veliin na pratoku fazi poskytované profilovou metodou jsou vSak v rozporu s obecné
pfijimanymi pfedstavami a je tedy zamysleno provést ovéreni této metodiky v jednodussim
experimentalnim uspofradani. Jako nejvhodnéjsi aparat se jevi kolona se smacenou sténou,
nebot mezifazova plocha dosahovana v tomto zafizeni je znama a shodna pro rdzné pratoky
fazi a pro absorpcni i destilani podminky. Profilova metoda v tomto uspofadani pak
umozfuje stanoveni pfimo hodnoty koeficientl pfestupu hmoty (kg, ki) a jejich zavislosti na
pritocich fazi pro destilaéni podminky, zatimco experimenty se standardnimi absorp&nimi
systémy poskytuji obdobné vysledky za podminek absorpce. Cilem prace je navrhnout
experimentalni kolonu se smacenou sténou, kterou bude mozné provozovat za
absorpCnich/desorpénich i destilaénich podminek a bude poskytovat mozZnost méfeni
koncentraénich profilt podél jeji vySky — zdrojova data potfebna pro pouziti profilové metody.
Mezi hlavni body konstrukéniho navrhu se fadi vySka kolony, pfikon vafaku, navrh
distributoru kapalné faze a konstrukce odbérovych mist.
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Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Priprava strukturovanych mikrocastic rozprasovacim
susenim s vyuzitim trifazové trysky

Autor: Martin Jakubec

Roénik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Ing. Franti$ek St&panek, Ph.D.

Prace se zabyva pfipravou stabilnich mikro€astic uréenych pro transport a cilené vylu€ovani
aktivnich latek metodou rozprasovaciho suseni. RozprasSovaci suseni je bézné pouzivano
v mnoha primyslovych odvétvich napfiklad k vyrobé praskového miléka, |éCiv nebo
nanomaterial(. V této praci bylo vyuzito inovativni kombinace specialni tfifazové trysky a
laboratorni rozprasovaci susarny, pomoci niz byly pfipraveny chitosanové mikrocCastice,
které byly zevnitf zesitovany a byly prozkoumany jejich parametry (morfologie, velikost, mira
bobtnani ve vodé a zeta potencial). To v3e bylo provadéno jako pfiprava na budouci
enkapsulaci prekurzorl antibakterialnich aktivnich latek obsazenych v Cesneku (alliin a
enzym alliinaza) do téchto mikroCastic a vytvofeni umeélé esnekové buriky pro budouci in
vivo aplikace.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Charakteristika vyplné Mellapak 452Y

Autor: MiloS Kor¢ak

Roc¢nik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. FrantiSek Jonas$ Rejl, PhD., Ing. Jan Haidl

Strukturovana vypln Mellapak 452Y je jednou ze strukturovanych vyplini vyrabénych firmou
Sulzer. Na této vyplni byly pfi atmosférické destilaci systému methanol-propanol pfi
nekoneéném zpétném toku namérené koncentracni profily pro rizné pritoky fazi. Namérené
koncentraéni profily poskytly zaklad k vypoétu HETP, jako jednoho z ukazatelt separacni
ucinnosti vyplné. Zaroven byla pfi destilaci propanolu naméfena tlakova ztrata na vyplni jako
funkce F-faktoru a vyhodnoceny body zavéSeni a zahlceni. Vypocitané hodnoty HETP a
hydraulické vlastnosti vyplné byly porovnany s hodnotami naméfenymi na vyplni Mellapak
252 stejného vyrobce a v dalSi praci poslouzi ke komplexnéjSimu porovnani téchto vypini.
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Simulacni studie kombinovaného systému DOC-NSRC-
SCR pro konverzi automobilovych vyfukovych plynt

Autor: Martin Leskovjan
Rocnik: B3

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kog&i, Ph.D.

Neustalé zpfisfiovani emisnich limitd pro automobily nuti vyrobce pouzivat stale slozitéjSi a
drazSi systémy pro oSetfeni spalin. Optimalizace parametrd katalyzatoru (velikost,
vzdalenost od motoru, hustota kanalku atp.) je vyhodna nejen z finanéniho hlediska, ale stale
Castéji hraji roli i prostorové dlvody. Tato prace je ve formé parametrické simulacni studie a
zabyva se kombinovanym systémem slozenym z katalyzatord DOC, NSRC a NH;-SCR,
fazenych za sebou. Je zkouman vliv velikosti jednotlivych monolitl, hustot kanalki a
vzdalenosti katalyzatord od motoru (odpovidajici jinému prabéhu teplot). Jsou porovnavany
dosazené konverze CO, HC a NO, béhem standardniho Evropského jizdniho cyklu NEDC.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Degradace textilnich barviv v rotacnim reaktoru s
imobilizovanou houbou Irpex lacteus

Autor: Tereza Roubickova

Roc¢nik: M2

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

Cilem projektu bylo zprovoznit laboratorni rotacni biologicky reaktor s imobilizovanou houbou
Irpex lacteus pro degradaci textilnich barviv a zvolit vhodny typ nosice pro imobilizaci houby,
protoZe nosi¢ mize zasadnim zpusobem ovlivnit U¢innost reaktoru. Dal$im cilem u tohoto
reaktoru provést pokusy s degradaci textilnich barviv. Pro experimenty byl sestrojen reaktor
s pulkruhovou vanou. Na hfideli je pfipevnén buben, ktery je uvnitf rozdélen na ftfi ¢asti
shodné velikosti. Béhem experimentu byla testovana poérovita vyplii ve tvaru valecku
nazyvanych AL-Schwimmbettmedium. Reaktor byl provozovan ve vsadkovém rezimu. Pro
degradéni pokusy bylo pouzito barvivo Remazolova briliantni modf R. DalSim ukolem bylo
zjistit koeficient pfestupu hmoty pro kyslik do ristového média. Rozpustény kyslik je jednim
z mnoha faktord, ktery ovliviiuje rist houby a jeji schopnost odbarvovat textilni barviva.
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Syntéza hybridnych SiO,/Pnipam/Fe;04 mikrocastic

Autor: Nina Sarva$ova

Rocnik: M2

Ustav: chemického inZzenyrstvi a Laboratof chemické robotiky
Skolitel Doc. Ing. Franti$ek St&panek, Ph.D.

Cielom tejto prace je pripravit hybridné mikroCastice, ktoré budu obsahovat siliku,
termoresponzivny polymér poly-N-isopropylakrylamid a magnetitové nanocastice. Kazdy z
danych materidlov dodava Ziadanym casticiam unikatne vlastnosti ako odolnost a tvrdost
siliky, schopnost zmeny objemu v zavislosti na teplote, ktorou disponuje Pnipam, a moznost
induk&ného ohrevu ako nasledku pritomnosti magnetitovych nanocastic. Syntéza takychto
mikroCastic sa sklada z viacerych krokov. Zakladom je ziskanie dutych silikovych
makroporéznych mikro€astic s pouzitim metédy pevného templatu, ktoré su nasledne
modifikované naviazanim termoresponzivneho polyméru na ich povrch. Co sa magnetitovych
nanocastic tyka, boli pouzité dva postupy. V prvom boli €astice inkorporované uz v procese
tvorby dutych silikovych mikroCastic, zatial ¢o v druhom boli naviazané na kompozitné
mikro¢astice SiO./Pnipam v poslednom kroku syntézy vyslednych hybridnych mikrocastic.
Boli skimané viaceré metédy modifikacie silikovych mikro€astic termoresponzivnym
polymérom za ucelom vyberu tej najvhodnejsej varianty a takisto bola premerana schopnost
induk&ného ohrevu takto ziskanych Castic.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Studium kinetiky reaktivni granulace pro vyrobu detergentu

Autor: David Smrcka

Rocnik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Ing. Frantiek Stépanek, Ph.D.

Sodna sl kyseliny dodecyl-benzensulfonové je v souCasnosti nejrozsifenéjsi povrchové
aktivni latkou pouzivanou v pracich prascich a dalSich C isticich prostfedcich. Vyrabi se
suchou neutralizaci kyseliny dodecyl-benzensulfonové pomoci uhli¢itanu sodného
v reakénim granulatoru, kde dochazi k nastfiku kyseliny do mechanicky promichavaného
loze uhli¢itanu. Specifikem této technologie je, Zze kyselina kromé reaktantu pini i funkci
pojiva mezi ¢asticemi uhliitanu a reakCni kinetika tedy neovliviiuje 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 riznych teplotach a rychlostech michani. Byl rovnéz
sestaven matematicky model popisujici kinetiku suché neutralizace a jeho pravost byla
ovéfena sérii experimentu.
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Distribuce pevnych c¢astic a jejich vliv na mezifazovou

plochu
Autor: Jaroslav Solich
Rocnik: M2
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Michal Korda¢, Ph.D.

Nékteré vlastnosti pevnych Castic pouzivanych pfi experimentech jsou uz v dnesni dobé
znamé a vyuziva se jich v rliznych aplikacich. Pfikladem je aktivni uhli, o némz se vi, ze
dokaze z vody odstrafiovat organické latky. DalSi vyuzivanou vlastnosti pevnych &astic, je
netecnost k systému, ve kterém se vyskytuji. Takovym pfipadem jsou Castice Al203, Glass
Hollow, SiO2, které se vyuzivaji v systému, v némz probiha reakce sifi¢itanu sodného
s kyslikem. Tento systém je velmi nachylny na nedistoty, které zpusobuji napfiklad
zpomaleni &i zrychleni zminéné reakce. Vliv &astic na tuto vlastnost je jiZ prozkoumany a
znamy, ale pomoci sifiitanového systému se také zjistuje mezifazova plocha. Pro jeji uréeni
je potfeba zjistit zda zminéné Castice maji na mezifazovou plochu vliv. U v§ech pouzivanych
Castic je deklarovana vyrobcem velikost. Ve skutecnosti jsou tam &astice v urc€itém intervalu
velikosti a je zapotfebi znat vSechny velikosti tohoto intervalu. Ur€enim vSech velikosti
intervalu lze zjisti i plochu téchto ¢astic a méfenim Ize ovéfit jejich vliv na sifiCitanovy systém.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Vliv mista odebrani vzorkl z katalytického monolitu
a jejich ulozeni v laboratornim reaktoru na mérena data

Autor: Marek Vaclavik

Roénik: B2

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Kog&i, Ph.D.

Prace se zabyva optimalizaci postupl pouzivanych pfi méfeni konverzi automobilovych
vyfukovych plynl na vzorcich katalytického monolitu v laboratornim reaktoru. Je zkouman
vliv mista odebrani vzorku na ziskana data. Ukazuje se, ze aktivni katalyticka vrstva je v
pramyslové vyrabéném monolitu nanesena do jisté miry nerovnomérné, pficemz jeji
mnozstvi ma zasadni vliv na celkové konverze. Vysledky ovliviiuje také zpuUsob ulozeni
vzork( v laboratornim reaktoru a v neposledni fadé i zpusob utésnéni prostoru kolem nich,
coz je demonstrovano na méfenych datech. Na zakladé ziskanych poznatk( jsou navrzeny
zasady pro vhodny vybér vzorkl a jejich ulozeni v reaktoru, aby byla ziskana reprezentativni
a opakovatelna data.
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Konstrukce primarni zinek/vzduchové baterie

Autor: Jan Dundalek

Roc¢nik: B3

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek, Ing. Josef Chmelaf, Ing. Jaromir Pocedi¢

S rozvojem mobilnich elektrickych spotfebici (elektromobily, notebooky, mobilni telefony,
atd.) jsou kladeny stale vétSi pozadavky na jejich zdroje energie, kterymi jsou nejCastéji
baterie. Vyvoj novych elektrickych &lankl si klade za cil zvySit vykon a mnozstvi ulozené
energie vztazené na hmotnost ¢lanku pfi pouziti levnych a dostupnych materiald Setrnych
k Zivotnimu prostfedi. Zinek/vzduchové baterie vyuZivajici oxidace zinku v alkalickém
prostiedi vzdusnym kyslikem splfiuji vySe uvedené pozadavky. Pfi srovnani s NiMH ¢i Li-lon
akumulatory, které jsou dnes nejvice pouzivané zdroje elektrické energie pro mobilni
zafizeni, dosahuje systém Zn/vzduch vice jak 2x vétsi specifické energie (Wh/kg) a pfitom
vyuziva netoxickych a dostupnych materiald, nicméné nedosahuje tak dobrych hodnot
specifického vykonu (W/kg). Prace je zaméfena na navrh konstrukce primarni Zn/vzduchové
baterie. Na zakladé vypracované literarni reSerSe je sestavovana laboratorni baterie.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Vyvoj mikrofludniho elekrochemického imunosenzoru

Autor: Jan FiSer

Rocénik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. Michal Pfibyl, PhD

Prace je zaméfena na vyvoj elektrochemického mikrofluidniho senzoru pro imunoafinitni
detekci proteinovych molekul. Elektrochemicka detekce je zalozena na monitorovani redoxni
reakce katalyzované enzymem HRP (horseradish peroxidase) cyklickou voltametrii. Enzym
je obvykle vazan na detekéni (sekundarni) protilatky a v pfitomnosti peroxidu vodiku
katalyzuje oxidaci fady organickych slou€enin (substratd). Pro uvedeny ucel byl
zkonstruovan mikrofluidni €ip z plexiskla se tfemi zlatymi mikroelektrodami o Sifce 100 pym.
Vyvinuty mikrofluidni €ip byl nejprve testovan pfi monitorovani redoxni pfemény
ferro/ferrikyanid v roztoku KNOs. Byla ziskana kalibracni kfivka zavislosti elektrochemického
signalu na koncentraci ferro/ferrikyanidu. V dalSim kroku byl zkouman biochemicky systém
obsahuijici volny enzym HRP, hydrochinon jako enzymovy substrat a peroxid vodiku jako
oxidacni Cinidlo. Cilem je ziskani kalibrani zavislosti elektrochemického signalu na
koncentraci volného enzymu vreakéni smési. Nasledovat budou experimenty
s imobilizovanym enzymem, které jiz budou napodobovat chovani realného
imunoanalytického senzoru.
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Meéreni a vvhodnoceni experimentalnich dat pro
modelovani tepelného rozkladu pevnych materialt

Autor: Jifi Ira

Roénik: M2

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

Znalost reakéniho schématu spole¢né s kinetickymi parametry (aktivacni energie, pre-
exponencialni faktor, fad reakce) tepelné degradace je nezbytna pro matematické
modelovani pyrolyzy pevnych materiald. Kinetické parametry modelu se vyhodnocuji na
zakladé termogravimetrické analyzy. Analyza byla provedena pro zkuSebni vzorky borovice a
buku ve dvou atmosférach (vzduch, dusik) pfi rychlostech zahfivani 5 K/min, 15 K/min a 25
K/min. Hlavnim cilem této prace bylo vyhodnotit ziskand data pomoci tzv. isokonverznich
metod. Kvuli znaénym zjednoduSenim pouzitym v téchto metodach slouzi ziskané vysledky
predevSim jako pocateCni odhad pro dalSi vyhodnocovani kinetickych parametrd pomoci
pokrocilych optimalizacnich metod jako jsou napf. genetické algoritmy. Dale byla pro stejnou
sadu vzork( ziskana data z konického kalorimetru pfi tepelnych vykonech zafice 35 a 50
kW/m?. Konicka kalorimetrie poskytuje informace o hmotnostnim Ubytku a rychlosti
uvolhovani tepla b&hem hofeni. Obdrzena data byla srovnana s tabelovanymi hodnotami a v
budoucnu se vyuziji k porovnavani vysledkl matematickych modell s experimenty.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Metody hodnoceni separacni uc¢innosti vyplni pri destilaci
ternarnich systému

Autor: Martin Isoz

Roénik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. FrantiSek Jonas Rejl, PhD.

Délici ucinnost vyplni pfi destilaci binarnich systému je obvykle charakterizovana hodnotou
HETP. Vypocéet HETP u ternarnich systém vice, ¢i méné selhava a je proto nutné metodiku
vypoctu modifikovat, nebo pfistoupit ke zcela jinému popisu separacni ucinnosti. V této praci
byly pouZity tfi rozdilné pfistupy k vypoctu s cilem porovnat ziskané hodnoty HETP. Vypocet
byl proveden na zakladé koncentra¢nich profili naméfenych pfi atmosférické destilaci
systému methanol-ethanol-propan-1-ol na vyplnich Intalox-25 a Mellapak 250Y. Ziskané
hodnoty HETP byly vyneseny v zavislosti na F-faktoru a byla diskutovana jejich shoda.
V zaveéru prace byl nastinén Maxwell-Stefanlv pfistup k hodnoceni ucinnosti vyplné, kterym
se student bude dale zabyvat.
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Posouzeni spolehlivosti experimentalni techniky zamény
vstupniho plynu pro méreni objemového koeficientu
prestupu hmoty.

Autor: Stépanka Kohoutova
Rocénik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

Prace posuzuje pouzitelnost experimentalni techniky zamény vstupniho plynu pro stanoveni
objemového koeficientu prestupu hmoty (k,a) v poloprovoznim mechanicky michaném
fermentoru. Pfedstavuje analytické FfeSeni matematického modelu prestupu hmoty mezi
plynem a kapalinou, ktery zahrnuje popis postupného vyplachovani zadrze plynu po skokové
zméné koncentrace ve vstupnim plynu. Jsou ukazany "vahové koeficienty" ¢asti modelu
popisujici rychlost pfestupu hmoty (danou hodnotou ka) a ¢asti popisujici rychlost
vyplachovani zadrze plynu (danou dobou prodleni plynu). Srovnani modelu
s experimentalnimi daty ukazuje, ze pfi vySSich frekvencich otaceni michadel je prubéh
koncentrace kysliku v kapaliné urCovan rychlosti vyplachovani plynu v zadrzi a nikoli
rychlosti pfestupu hmoty mezi plynem a kapalinou. Metoda zamény vstupniho plynu tedy
neni vhodna pro vyhodnoceni vysSich hodnot k,a a to ani v mezich potfebnych pro navrh
primyslovych zafizeni.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Priprava kompozitnich SiO, mikrocastic pro cilené
vylucovani latek

Autor: Zuzana Kremlackova

Roénik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi

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

Pevné duté porézni mikroCastice z oxidu kfemicitého jsou idealni pro pouZiti k cilenému
vyluCovani latek. Vyhodou jsou pfedevSim mechanickd a chemicka odolnost a snadna
modifikace povrchu. Cilem této prace je pfiprava dutych kompozitnich mikroastic SiO,-
Fe. O, a jejich charakterizace. Déale pak schopnost uzavfit latku do téchto mikrocastic a tu
nasledné vyloucit vdaném &ase. Pro pfipravu kompozitnich dutych mikro&astic byla pouzita
metoda s pomoci kapalné Sablony s Fe,O, Casticemi pfedpfipravenymi redoxni reakci Fe-
soli. Po pfedchozi studii vlivu zabudovaného Fe,O, na pevnost ¢astic byly pfipraveny ¢astice
s proménnym hmotnostnim zastoupenim oxidu zeleznato-zelezitého. Pro ziskani prehledu
o proménlivosti parametrli v zavislosti na podminkach pfipravy byly nasledné studovany
jejich vlastnosti - velikost, morfologie, schopnost indukéniho ohfevu ve vnéjSim
elektromagnetickém poli a byly provedeny vylu€ovaci experimenty s modelovou latkou,
vitaminem B12. Vysledky provedenych experimentl ukazuji, Ze uzaviena latka se ve
vodném prostfedi pomoci difuze vylou€i v fadu desitek hodin. Pro praktické vyuziti je v8ak
nezbytné, abychom byli schopni nesenou latku v ¢asticich uchovat alespon nékolik dnu.
Soucasna prace se tedy zaobira studiem moznosti uzavieni modelové latky (vitamin B12)
v Casticich, tedy uzavreni port, jednoduchymi lipidy, které po zahfati péry opét uvolni.
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Porovnani vlastnosti ¢erstvého a vystareného vzorku
automobilového katalyzatoru s ukladanim NO,

Autor: Bc. David Mracek
Roénik: M2

Ustav: chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Ko&i, Ph.D.

Automobilové katalyzatory béhem svého provozu podléhaji starnuti, které ma za nasledek
postupné zhorSovani jejich ucinnosti (deaktivaci). Jeden z mechanism( starnuti probiha
v dusledku teplotniho namahani katalyzatoru, coz se projevi zménami ve strukture
katalytické vrstvy — slinutim a zmen&enim aktivniho povrchu katalytickych center. Tato prace
se zabyva laboratornim zkoumanim pridmyslového katalyzatoru s ukladanim a redukci NO,
(typ NSRC) a jeho naslednym matematickym modelovanim. Nejprve byla provedena série
méfeni se vzorky Cerstvého katalyzatoru (zapalné kfivky oxidace CO a HC, adsorpce a
redukce NO,, ukladaci kapacita kysliku). Nasledné byly stejné experimenty provedeny i
s vystafenym vzorkem téhoz katalyzatoru. Porovnanim takto ziskanych dat bylo mozné
popsat rozdily v nékterych dilezitych vlastnostech mezi Cerstvym a vystafenym vzorkem
katalyzatoru a vyhodnotit pfisluSného parametry matematického modelu.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Syntéza, charakterizace a adhezni vlastnosti tepelné-
citlivych hydrogelovych mikrocastic

Autor: Anna Pittermannova

Roénik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Ing. Frantiek Stépanek, Ph.D.

Materialy specificky reagujici na zménu vlastnosti vnéjSiho prostfedi jsou dnes hojné
studovany zejména pro jejich potencidlni vyuziti v cileném vylu€ovani aktivnich latek. Proto
se zabyvame syntézou mikrocastic z termoresponzivniho polymeru jenz je schopen ménit
své vlastnosti a objem. Kompozitni mikroCastice jsou slozeny z termoresponzivniho
hydrogelu poly-N-isopropyl-akrylamidu (PNIPAMu), z nanoCastic oxidu Zeleza a z nanocastic
oxidu kfemicitého. Syntéza takto strukturovanych kompozita byla provadéna pomoci metody
inverzni Pickeringovy emulzni polymerace. Pro budouci uplatnéni kompozitnich mikrocastic
jako nosic¢l aktivnich latek je nezbytné nutné, abychom dokazali prfedem odhadnout misto,
na které se pfichyti. Proto se zabyvame studiem adheznich vlastnosti mikro¢astic. Adhezni
vlastnosti se studovaly pfi rliznych teplotach, pfi riznych objemovych pratocich a na riznych
typech substratu. Substraty byly voleny tak, at jsou zastoupené jak hydrofilni tak hydrofobni
povrchy. Ke studiu adheznich vlastnosti byla vyuzita pratoéna cela s definovanym
rychlostnim profilem proudici tekutiny. Mira adheze byla vyhodnocovana jako procento
ulpélych ¢astic na jednotkové ploSe substratu v zavislosti na pritoku kapaliny.
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Ovéreni schopnosti houby Irpex lacteus kolonizavat nosic
Mutag BioChip TM a jeho vyuziti v biofiltrech

Autor: Petra Zygulova

Rocnik: M2

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

Tato prace se zabyva experimentalnim testovanim schopnosti houby Irpex lacteus
kolonizovat nosi¢ Mutag BioChip TM a ovéfit moznost vyuziti tohoto nosice pro odbarvovani
textilnich barviv. V ramci této prace byla pouzita nasledujici barviva: Remazolova briliantni
modi R a Reaktivni oranz 16. Soucasti prace je popis provedenych odbarvovacich pokusu
ve stacionarnich bankovych kulturach nejen s nosi¢em Mutag BioChip TM, ale i s pénovym
nosi¢em Filtren TM. Pro experimentalni odbarvovani byla pouzita vySe zminéna barviva
s pogateéni koncentraci 200 mg.dm™. Druhou &ast této prace tvofi popis experimentalniho
méfeni v nové navrzeném probublavaném reaktoru s vyplni z nosi¢e Mutag BioChip TM.
V tomto reaktoru byly provedeny odbarvovaci pokusy s barvivem Remazolova briliantni modf
R o po&ateénich koncentracich 300 a 200 mg.dm™. V této praci jsou ilustrovany vysledky
obou experimentalnich modifikaci.
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Dynamicky model transportnich procest
v koloné pro inverzni plynovou chromatografii

Autor: Jan Kolda

Roénik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek, Ing. Alexandr Zubov

Inverzni plynova chromatografie (iGC) je experimentalni metoda umoziujici charakterizaci
difdzniho transportu v poréznich d&asticich. Naméfena data ziGC jsou zpracovavana
modelem podle van Deemtera nebo pfimym srovnanim naméfenych a simulovanych
koncentraénich pulsu. Experimenty s laboratorni iGC kolonou provadéné za rliznych tlakd
ukazaly, ze zadny v soucasné dobé dostupny model nedokaze interpretovat difuzi probihajici
paralelné jak v porech, tak v pevné fazi polymernich Castic. Proto je vyvijen vice-Skalovy
model prostorové trojrozmérné rekonstruované iGC kolony. Model uvaZuje pfispévky
k axialni disperzi vzniklé rdznymi mechanismy: disperzi zpUsobenou rychlostnim polem
proudu plynu, pfestupem hmoty na povrch €astic i transportem uvnitf ¢astic. V souCasné
verzi modelu byl opustén puvodni predpoklad vazkého (Stokesova) toku a Navierovy-
Stokesovy rovnice jsou tak feSeny v plné formulaci. Vyvinuta metodika je aplikovana na
simulaci napf. kapilarni chromatografie (kapilara s vnitfni sténou pokrytou adsorbentem)
nebo disperze koncentracniho pulzu na izolované porézni ¢astici polymeru.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Technologické aspekty zmensovani méritka
v mikrofluidnich zarizeni z polymernich substratu

Autor: Tomas Kotala

Roénik: M2

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

Mikrofluidika je obor zabyvajici se studiem toku tekutiny v kanalech o charakteristickém
rozméru do 1000 ym. Mikrofluidni zafizeni maji jiz fadu komeréné dostupnych aplikaci (napf.
analytické mikro€ipy) a jsou pouzivana v zakladnim i aplikovaném vyzkumu. V na$i laboratofi
pouzivame pfevazné polymerni substraty (PMMA, PS). Mikrokanaly Siroké pfes 200 uym lIze
pomérné snadno vyrobit napf. mikrofrézovanim. Pro nékteré aplikace je vSak potfeba vyrobit
elektrolyticka dioda, nebo jako model jednotlivého poru v membrané apod. Snizeni
charakteristickych rozmérdl mikrokanald o fad pfinasi fadu komplikaci pfi vyrobé
mikrozarizeni. Nékteré metody jsou jiz za limitem pouzitelnosti (mechanické mikroobrabéni),
dalsi vyzaduji upravy a velmi peclivé provedeni (napf. tepelné slinovani). V ramci této prace
byly studovany nové moznosti vyroby uzkych mikrokanal( a jsou popsany a diskutovany jeho
jednotlivé kroky. Zde navrzeny postup vyuziva UV litografie, mikrostrukturalni leptani
kovového substratu, které vyuziva fizeni reakce diky polo vsadkovému systému, vtlacovani
za tepla a tepelné slinovani.
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Sorpce a difiuze v polymerech mérena na zakladé dynamiky
tlakové odezvy

Autor: Petr Matuska

Roénik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi

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

Sorpce a difuze v polymerech jsou procesy s velkym vyznamem pro vyrobu polymeru a jejich
aplikace. V ramci této prace byla zasadné prestavéna a otestovana aparatura pro méreni
dynamiky tlakové odezvy (,pressure-decay”), ktera je vhodna pro méfeni difuznich
koeficientd a sorpnich rovnovah nizkomolekularnich latek v polymerech. Kromé popisu
nové konstrukce aparatury bude téz prfedstavena metodika pro vyhodnocovani rovnovaznych
nameéfenych dat. Aparatura ,pressure-decay” je vhodna pro vzorky ve formé &astic i filmu a
je schopna méfit do teplot 200°C a tlakd 3 MPa. Diky vysoké maximaini teploté je mozné
méfit téz déje probihajici v polymernich taveninach. Tato data jsou vyuzivana k urceni
binarnich interakénich parametrd pro stavovou rovnici PC-SAFT (Perturbed-chain statistical
associating fluid theory). Z méfeni dynamiky tlakové odezvy Ize také vyhodnocovat zakladni
morfologické parametry poréznich &astic polyolefini a zkoumat mechanismy difuze v semi-
krystalickych polymerech.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Priprava a charakterizace nanopén

Autor: Andra Nistor

Ro¢nik: M2

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Juraj Kosek, Klara Smolna

Nanopény jsou polymerni pény s velikosti bunék 10 — 500 nm a s celkovou porozitou nad
90%. Diky své struktufe nabizeji oproti standardnim polymernim materialim vynikajici
dielektrické, tepelné, zvukové a razove izola¢ni vlastnosti. Tim se nanopénam oteviraji
moznosti vyuziti nejen ve stavebnictvi a v automobilovém primyslu, ale i v dalSich
prumyslovych odvétvich. V ramci pfispévku nejdfive vysvétlime, jaké typy struktur umozni
dosahnout zlepSeni izolacnich vlastnosti, a poté diskutujeme rGzné zpusoby pfipravy
pozadovanych struktur. Pfiprava nanopén je stale ve fazi vyzkumu. Cilem této prace je
navazat na znalosti ziskané v literatufe, zvolit vhodnou primyslové aplikovatelnou metodu a
sestavit aparaturu pro pfipravu nanopén. Zarovefi se tato prace zabyva mozZnostmi
charakterizace morfologie nanopén pomoci rentgenové mikro-tomografie (u-CT) a
mikroskopie atomarnich sil (AFM).
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Méreni objemového koeficientu prestupu hmoty v plynné
fazi na strukturovanych vyplnich pri absorpci

Autor: Pavel Roder

Roénik: M2

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

Cilem prace bylo zméfeni objemového koeficientu pfestupu hmoty (kga) na strukturovanych
vyplnich pfi absorpci SO, ze vzdusSiny do roztoku NaOH. Méreni bylo provedeno na vyplnich
Mellapak M250Y od firmy Sulzer a RSP250 od firmy Raschig s geometrickou plochou
250m?/m®. Pro dané vyplné& byly zméFeny hydraulicka data a v zavislosti na transportnich
charakteristikach bylo provedeno porovnani vyplni z procesniho hlediska. Koncentrace SO,
byly méfeny na IR spektrometru Sick S710 na rozsahu 5 — 3000ppm s relativni pfesnosti
3%. Byl vyhodnocen vliv pratokd kapalné faze v rozsahu B= 5-80 | /min a prutokd plynné
faze v rozsahu ug= 0,5-2,0 m.s™ na objemovy koeficient prestupu hmoty kGa. Pritoky fazi
byly voleny tak, aby byly splnény podminky, pfi kterych bézné probihaji absorpce i destilace.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Recording and processing of oxygen probes’ signal

Autor: Martin Skala

Roc¢nik: B2

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

The work modernises the experimental technique of measuring of the volumetric mass
transfer coefficient between gaseous and liquid phase in a pilot-plant fermentor. In this case
the measuring of oxygen concentration in liquid phase is recorded by using oxygen probes.
Particular contribution of this work is the development of software on Control Web 2000
platform. This software allows to read and to process the signal of oxygen probes. The probe
signal is led through an A/D convertor and then saved in a PC. Recorded data are used for
calculation of parameters of observed process e.g. the time constant of transient
characteristics of probe or the mass transfer coefficient.


http://telefony.vscht.cz/Vyhledavani.aspx?vyhledavani=1&jmeno=moucha
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Srovnavaci studie vlivu metody pripravy lipozomi na
stabilitu a kinetiku vylucovani enkapsulované latky

Autor: Martin Stérbak

Roénik: B3

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

Lipozomy jsou duté castice, zpravidla o velikosti 30 nm — 5um, tvofené fosfolipidovou
dvojvrstvou, jejichz pouziti spociva v (cilené) dopravé a uvolfiovani enkapsulované latky.
Existuje mnoho metod pfipravy lipozomu, pfiemz vlastnosti vysledné ¢astice mohou byt
ovlivnény zvolenou metodou pfipravy. Cilem prace je porovnat vybrané metody z hlediska
vysledné velikosti, distribuce a stability pfipravenych ¢astic a ucinnosti enkapsulace
modelové latky. Zde pouzité lipozomy byly pfipraveny z dipalmitoylfosfatidylcholinu pomoci
Banghamovy a Mozafariho metody. Banghamova metoda spociva v pfipravé tenkého
fosfolipidového filmu, ktery je nasledné hydratovan, coz vede ke vzniku lipozoma. Mozafariho
metoda vyuziva ke tvorbé ¢astic hydratace fosfolipid v roztoku glycerolu za zvySené teploty.
K homogenizaci a zvySeni u€innosti enkapsulace je v obou metodach pouzivana extruze.
Byl sledovan vliv poCtu extruznich cykld na stfedni velikost a distribuci ¢astic za pouziti
dynamického rozptylu svétla. Do lipozoml byla enkapsulovana modelova latka 5(6)-
karboxyfluorescein. Byla porovnana ucinnost enkapsulace C&astic pfipravenych vySe
uvedenymi metodami. Nasledné byla studovana kinetika vylu€ovani pfi riznych teplotach a
dlouhodoba stabilita pfipravenych Castic.

Sekce: Procesni a chemické inZzenyrstvi 3

Ovéreni vhodnosti rozSireni korelace pro vypocet
objemového koeficientu prestupu hmoty v aerované
michané nadobé pro zvétSovani méritka

Autor: Radek Vostal

Rocénik: M1

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Dr. Ing. Tomas moucha

Cilem prace bylo ovéfit vhodnost rozSifeni klasické korelace pro vypocet objemového
koeficientu prestupu hmoty kLa v aerované michané nadobé pro zvétSovani méfitka. Byla
zde zpracovana mérfeni z poloprovozni nadoby o vnitinim praméru 0,59 m a z laboatorni
nadoby o vnitfnim prdméru 0,29 m. Obé mérfeni byla provedena pro michadla se Sikmymi
lopatkami 45°, s Cerpacim u€inkem nahoru (PBU), dolt (PBD), pro michadlo Lightnin (LTN) a
pro michadlo Techmix s ¢erpacim u€inkem nahoru (TXU). Postup byl nasleduijici:

Ziskané hodnoty kLa z nadob obou velikosti byly korelovany v zavislosti na postupné
rychlosti aera¢niho plynu a celkové energii disipované ve vsadce. Ovéfovany zplsob popisu
obou souborll dat spocival v rozSifeni plvodni rovnice o ¢len zahrnujici zavislost na velikosti
zafizeni, a sice Clen umérny obvodové rychlosti lopatek. Jako méfitko pfiléhavosti korelaci
byla vzata smérodatna relativni odchylka dat vypoétenych od dat naméfenych a upraveny
korelaéni koeficient.
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Charakteristiky redoxni pruto¢né baterie

Autor: Jifi Vrana

Roénik: B3

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Marek Bobak, Ph.D., Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Zvysujici se produkce elektrické energie z obnovitelnych zdroju, snaha o efektivngjsi vyuziti
stavajicich elektrickych pfenosovych soustav a pozadavky koncovych zakaznikl na kvalitu a
stabilitu dodavek elektrické energie jsou pravdépodobné jedny z hlavnich davod( zvysujici
se poptavky po spolehlivych systémech pro ukladani elektrické energie ve stacionarnich
ulozistich. Jako jeden z vhodnych systému, ktery umozrnuje u€inné ukladani a nasledné
uvolhovani elektrické energie se jevi redoxni prito¢na baterie. Podstatou funkce systému je
vratnd oxidace a redukce probihajici ve dvou elektrolytech oddélenych iontovym spojenim,
které zajiStuje iontové propustna membrana. Jednim z typu redoxnich prito¢nych baterii je
vanadova redoxni baterie, kde jsou reaguijicimi iontovymi pary kationty VO,"/VO?* a V**/V?*,
V této praci se zabyvame sestavenim vanadové pratocné baterie a pfFipravou elektrolytl
z oxidu vanadi¢ného. Vhodnym usporadanim soucasti baterie (objem elektrolytd,
koncentrace reagujicich iontl, plocha baterie, poCet ¢lankd a prutok elektrolyt(l) Ize docilit
pozadovanych parametrll (mnozstvi ulozené energie, vykon, napéti) daného stacionarniho
energetického ulozisté. Byly proméfeny a interpretovany zakladni charakteristiky sestavené
baterie.

Sekce: Procesni a chemické inzenyrstvi 3

Priprava tenkych vrstev elektrorozprasovanim pro aplikace
Vv energetice

Autor: Karel Zucek

Roc¢nik: M1

Ustav: Chemického inzenyrstvi

Skolitel: Doc. Ing. Juraj Kosek, Ing. Jifi Marsalek

Elektrorozprasovani se nedavno vyvinulo v jednu z konkurenceschopnych metod k pfipravé
a soucasné depozici nanoc¢astic a nanostrukturovanych vrstev. Tyto materialy mohou mit
vyjimecné vlastnosti, které nachazeji uplatnéni v riznych oblastech jako napf. energetika,
katalyza, medicina,... Efektivni vyroba téchto materialt je ovSem klicova pro jejich Siroké
praktické vyuziti. Metoda elektrorozprasovani skyta nékolik vyhod. InvestiCni i provozni
naklady jsou velmi nizké, nanaseni vrstev je dostate¢né rychlé a zvySeni produkce miize byt
jednoduse realizovano paralelizaci procesu. V naSi vyzkumné skupiné bylo nedavno
navrzeno a zkonstruovano takovéto elektrorozpraSovaci zafizeni. Cilem této prace bylo
pfipravit vybrané anorganické nanostrukturované vrstvy a diskutovat mozné aplikace
v energetice. Energetickymi aplikacemi mame na mysli jak ziskavani, tak ukladani energie.
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Sekce: Podnikovy management a marketing

Vybrané oblasti rizeni jakosti se zamérenim na kovové

material
Autor: Bc. Marie Duskova
Rocnik: M2
Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu
Skolitel: Doc. Ing. Slava Balatka, CSc.

Projekt se zabyva kovovymi materialy (oznaceni: slitina IN 738LC a slitina IN 713LC).
Konkrétnéji popisem a provedenim laboratorni zkousky tahem v zavislosti na rdznych
teplotach (provadéno v laboratofi podniku UJP Praha a.s., podle &eské normy CSN EN
10002-1). Nasledné pak vyhodnocenim naméfenych hodnot pomoci zakladnich statistickych
charakteristik.

Sekce: Podnikovy management a marketing

Operativni planovani vyroby

Autor: Bc. Eliska Kalfusova

Ro¢nik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinafského pramyslu
Skolitel: ing. Dana Strachotova, PhD.

Tento pfispévek se zabyva ve své prvni, teoretické &asti vymezenim pojmu operativni
planovani vyroby, jeho mistem a vyznamem ve vyrobnich podnicich. Druhd, prakticka ¢ast
pojednava o postupu pfi tvorbé operativniho planu vyroby, jeho zménach podle aktualniho
stavu okolnosti a obtizich, které b&éhem téchto €innosti nastavaiji.

Projekt se uskutecnil ve firmé BAEST Machines & Structures, a.s. v BeneSové, jeho hlavnim
cilem bylo vytvofit pomoci programovaciho jazyka VBA v programu MS Excel automaticky
planova¢ vyroby s moznosti automatické aktualizace planu po zadani aktualniho stavu
vyrobni zakazky. Pfinosem této prace bylo zejména snizeni nakladu na operativni planovani
vyroby.
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Cenova strategie na trhu s plynem

Autor: Barbora Kienovska

Roc¢nik: M2

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

Prace se zabyva problematikou tvorby cen na trhu s plynem. V prvni &asti jsou popsany
zdroje, zasoby a systém distribuce plynu. Evropa je zasobovana zemnim plynem z Ruska a
ze Severniho mofe (Norsko). Druha &ast pojednava o dodavatelich zemniho plynu v Ceské
republice a provozovateli pfepravni plynarenské soustavy v Ceské republice. Treti &ast je
vénovana cenové strategii na trhu s plynem. Cena plynu pro odbératele se sklada ze dvou
¢asti: ceny za komoditu a ceny za pfepravu a distribuci plynu. Cena za pfepravu a distribuci
plynu je regulovana a nad procesem jeji tvorby dohlizi Energeticky regulaéni ufad. Cena za
komoditu je volna, plyn je nakupovan bud pfimo u dodavatele nebo na burze v Lipsku.

Sekce: Podnikovy management a marketing

Diléi implementace vybranych pilirt TPM u vybranych
vyrobnich zarizeni

Autor: Bc. Gabriel Losonszky

Rocnik: M2

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

Prace je zaméfena na oblast TPM (Management produktivity vyrobnich zafizeni) ve firmé
Baest a.s. v BeneSové. Cilem této prace bylo vyhodnoceni formulafl CEZ (u vybranych
zarizeni) a navrh odménovani dle vyhodnoceni téchto formulafd CEZ. Soucasti je analyza
souCasného stavu pracovisté pomoci pfimych metod jako je miniaudit pofadku, Cistoty a
vizualizace, a snimek pracovniho dne. Na zakladé analyzy pracovisté jsou v projektu dale
vypracovany navrhy na vizualizaci nasténky TPM na vybranych pracovistich.
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Sekce: Podnikovy management a marketing

Alokace nakladu

Autor: Bc. Miroslav Ludvik

Roc¢nik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: doc. Ing. Jaroslava Hyrslova, Ph.D.

Efektivni Fizeni nakladl a jejich pfifazovani jednotlivym utvarim a objektu jsou stézejni
¢innosti kazdého konkurenceschopného podniku. Prace je zaméfena na kalkulace nakladd v
podniku, jehoz portfolio vyrobku se sklada z 1éCiv, doplfikd stravy a kosmetiky.

Projekt se zabyva alokaci nakladl a vypoctem kalkulaci s dirazem na vilastni naklady
vyroby. U zvoleného produktu (léCiva) byly na zakladé stavajicich dokumentud, pfimych
informaci z Useku vyroby a dat z ucetniho systému firmy poskytnuty informace o zplsobu
zjisténi nakladi na kalkulaéni jednici. S vyuzitim literarnich pramen( byl zhodnocen stavajici
kalkulaéni vzorec a v zavéru byla navrzena nova moznost pfistupu k alokaci nakladu,
zohlednujici technologicky zplUsob vyroby na jedné strané a pfinos pro manazerské fizeni
firmy na strané druhé.

Sekce: Podnikovy management a marketing

Reklamni kampan

Autor: Bc. Lucie Nyvltova

Ro¢nik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinafského pramyslu
Skolitel: doc. Ing. Stanislava Grosova, CSc.

Vv

nam Siroky vybér produktu, z nichz si volime ten produkt, ktery nam pfinasi nejvétsi pfidanou
hodnotu. Firmy se snazi samoziejmé& o to, abychom si koupili jejich vyrobek &i sluzbu.
NejucinnéjSim nastrojem, jak nas presvédCit, je reklama. Produkt, ktery nema reklamu,
jakoby neexistoval.

Prace se zabyva zpracovanim reklamni kampané pro stavajici produkty znacky Bonavita na
jaro 2012. Pracuje se zde s realnym rozpoc¢tem, s konkrétnimi Cisly a cenami reklamnich
sluzeb.
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Sekce: Podnikovy management a marketing

Analyza leqgislativy a regulacnich podminek v oblasti
klinického hodnoceni léCiv

Autor: Bc. Tatiana Pogrebnicenco

Roénik: M2

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

Farmaceuticky primysl je jednim z nejrychleji se rozvijejicich odvétvi a vyvoj Iéku patfi mezi
velmi rizikoveé, nakladné a zdlouhavé podnikani. Klinické hodnoceni novych Iéc€ivych
pripravkl predstavuje polovinu doby a dvé tfetiny naklad(i na vyvoj nového léku, a neni proto
prekvapujici, Ze se mnoho farmaceutickych spole€nosti snazi najit nové cesty k uskuteénéni
tohoto procesu. Jednou z nich je pfevedeni klinickych studii do jinych zemi, pfiCemz jednim z
nejatraktivnéjSich regionu je dnes stfedni a vychodni Evropa. Ale kterou zemi zvolit?
Regulaéni podminky tykajici se provadéni klinickych studii se vyrazné lisi od jedné zemé k
druhé. Roste pocet zemi zlepSujicich své standardy, ale v mnoha z nich legislativa jesté
potfebuje dopracovani, nebo dokonce i reformy. Cilem této prace je zjistit, které zemé
nabizeji nejlepsi prilezitosti, a to pomoci vyhodnoceni dle dulezitych kritérii.

Sekce: Podnikovy management a marketing

Ked' sa povie E-learning

Autor: Bc. Roman Sykora

Ro¢nik: M2

Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinafského pramyslu
Skolitel: Magr. Ing. Marek Botek, Ph.D.

Od 60. rokov minulého storo€ia sa s vyvojom pocitacov zacal vyvijat novy "mlady" odbor
vyucby prostrednictvom rozvijajucich sa informacnych technoldgii. Tento odbor dostal nazov
e-learning. Predkladana praca ma poukazat na vyvoj a transformacie e-learningu od 60.
rokov minulého storo€ia az do dnesnej doby. Druha Cast prace je zamerana na prakticku
ukazku vyvoja e-learningu v praxi a jeho funkénost pre spoloCnosti ako moznost vyucby
velkého mnozstva zamestnancov novym technologiam.
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Sekce: Podnikovy management a marketing

Vyhodnoceni vvkonnosti balici linky pri vyrobé platkované

uzenin
Autor: Bc. Filip Tr¢ka
Rocnik: M2
Ustav: ekonomiky a managementu chemického a potravinarského primyslu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Prace byla zaméfena na méfeni vykonnosti staré balici linky (sloZzené z nafezového stroje,
dopravniku a balici jednotky) a nové zakoupeného stroje ve firmé& MP Krasno, a.s. Nova
balici linka je sloZzena ze stejnych ¢asti jako stara, ale z technologicko-hygienického hlediska
odpovida nejvysSimu moznému standardu. Spliiuje veSkeré dnes kladené poZadavky na
moderni balici linku v odvétvi masného primysilu.

Prace byla vyhodnocena pomoci ukazatele CEZ - celkova efektivita zafizeni, pomoci které
bylo porovnavana vykonnost staré a nové balici linky.
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Sekce: Fyzika a méfici technika

Prezivani korysu Artemia salina pri expozici koronovému

vyboji
Autor: Viktorija Baskatova
Rocnik: B2
Ustav: fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Josef Khun, Ph.D.

V této praci je zkouman vliv netermalniho plazmatu generovaného v korénovém vyboji na
mnohobuné&né korySe artemia salina. Zkouman je vliv netermalniho plazmatu na pfezivani
vajitek nebo zivych jedinct ve fyziologickém roztoku. Netermalni plazma mize na
organismy pusobit jak pfimo tak i prostfednictvim stabilnich ¢astic vznikajicich v samotném
roztoku (napf. zména pH). Experimenty jsou rozdéleny na pfipady, kdy jsou vajicka, Ci Zivy
jedinci po expozici ponechani v plvodnim exponovaném roztoku, ¢&i inokulaci do
neexponovaného fyziologického roztoku. Bylo zjisténo, ze pfi plsobeni vyboje na
fyziologicky roztok s vajicky nebo Zivymi jedinci dochazi k jejich usmrceni jiz za nékolik
minut.

Sekce: Fyzika a méfici technika

Requlace vihkosti v atmosfére vyboje

Autor: Bc. Kommova Lucie
Roénik: M2

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

Studium vlastnosti korénového vyboje je uz nékolik let praci celé skupiny. DalSim cilem je
prozkoumani chovani korénového vyboje pfi rizné vihké okolni atmosféfe. Dojde tak k
dalSimu uceleni poznatkd o vlastnostech vyboje, které maji vliv na jeho ucinnost. Prvnim
krokem bylo navrzeni aparatury, vybér potfebnych soucasti a jeji sestaveni. V sestavené
aparatufe byla provedena zakladni méfeni, ktera nam pomohla seznamit se s ovladanim
servomotorl, LED diod a ¢teni hodnot potenciometru a senzoru vlhkosti. Diky tomu jsme byli
schopni naméfit pfechodové charakteristik soustavy. Naméfené dynamické vlastnosti
soustavy byly zpracovany a vysledkem bylo matematické vyjadfeni pfenosu soustavy
prvniho Ffadu a rovnice pro akéni zasah regulatoru. Navrzena rovnice pro akéni zasah
regulatoru byla nasledné modifikovana metodou pokus-omyl, pfesto nam poskytla pomérné
dobry prvotni nastfel. V souCasné dobé jsme schopni dosahnout poZzadované vlhkosti, s
akceptovatelnou regulacni odchylkou, které je zadana uzivatelem.
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Sekce: Fyzika a méfici technika

Energeticka zasoba ATP v mikroorganismech a korelace
preziti v "mrtvé vodé"

Autor: Sona Kotucova

Roénik: B4

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

Mikroorganismy v prostfedi dostate€ného mnozstvi Zivin obsahuiji ur€ité mnozstvi ATP, které
nam soucasné poskytuje informaci o Zivotaschopnosti bunék. Pokud se buriky nachazeji v
nehostinném prostfedi, jejich metabolismus se narusi a obsah ATP v nich zaCne klesat, az
dojde k usmrceni bunék. V této praci se zabyvam schopnosti mikroorganismu prezit ve vodé
exponované korénovému vyboji. Vznikla ,mrtva voda“ ma na mikroorganismy letalni ucinek v
zavislosti na dobé& expozice vody vyboji a délce pobytu mikroorganismd ve vodé.
Mikrobicidni u€inky zaznamenavame kromé kultivacnich metod také pomoci mnozstvi ATP,
které se nachazi uvnitf bunék a klesa s dobou pobytu v mrtvé vodé. Jako modelové
mikroorganismy pouzivam ze skupiny prokaryot Gram-pozitivni bakterii Staphylococcus
epidermidis, Gram-negativni bakterii Escherichia coli a eukaryotni kvasinku Candida
albicans.

Sekce: Fyzika a méfici technika

Mezinarodni spoluprace VSCHT a Universita di Bologna v
oblasti netermalniho plazmatu

Autor: Bc. Eva Kvasnickova
Ro¢énik: M1

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

Na konferenci NATO ARW - Plasma for bio-decontamination, medicine and food security na
Slovensku byla navazana spoluprace mezi mikrobiologickou laboratofi boloriské univerzity,
vyuzivajici plazma pfedevsim pro dekontaminaci povrchu vajec, a tymem z Vysoké Skoly
chemicko-technologické v Praze, zabyvajicim se mikrobicidnimi ucinky netermalniho
plazmatu. Pfi expedici do laboratofi boloriské univerzity jsme pouzZili jejich bariérového
vyboje k expozici nami bézné vyuzivanych mikroorganisma, konkrétné bakterii Escherischia
coli, Staphylococcus epidermidis, kvasinky Candida albicans a spor plisni Asperigillus
oryzae, Byssochlamys sp. a Cladosporium sphaerospermum jak ve vodni suspenzi, tak na
pevném médiu. Dale jsme produkovali tzv. ,mrtvou vodu“. Jelikoz v naSi laboratofi
pouzivame vyboj korénovy, je toto porovnani viibec prvni studii, zabyvajici se mikrobicidnimi
ucinky dvou raznych vybojli na stejnou matrici. Ze ziskanych vysledk(l byla vypracovana
komparativni studie, ktera bude prezentovana na této konferenci.
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Sekce: Fyzika a méfici technika

Méreni rozmeérl castic praskovych materiall pro pripravu
pelistori obrazovou analyzou

Autor: Luka$ Lattenberk

Roénik: B1

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

Pelistorové senzory, jejichz funkce je zalozena na principu katalytického spalovani, patfi k
nejstar§im a dosud nejCastéji pouzivanym senzorlm v pfistrojich uréenych pro méreni
koncentrace hoflavych plyna a par. Pelistor ma nej¢astéji tvar koule nebo valce o priméru 1
az 2 mm. Jadrem pelistoru je vinuti z platinového dratu, které je zapouzdfeno uvnitf
keramické perli¢ky, na jejimz povrchu je nanesen katalyzator. Odporové vinuti je vyrobeno z
platinového dratu o priméru 0,03 az 0,1 mm. Zaruvzdorna keramicka perlicka, jejiz slozeni
je predmétem analyzy v této praci, je vytvofena na bazi oxidu hlinitého (minimalné 75 %
hmotnosti, dalSimi sloZzkami mohou byt napf. SiO,, hlinitokfemi&itany apod.). Jako katalyzator
se nejCastéji pouziva platina nebo smés platiny a paladia. V této praci jsme se soustfedili na
analyzu material(, pouzivanych pro pfipravu keramické perlicky. Jednalo se o ftfi rGzné
smési, které vzdy obsahovaly dva druhy praskového Al,O; a pojivo (kaolin, jil,..). Pomoci
obrazové analyzy s vyuzitim svételného mikroskopu a softwaru NIS-Elements byl
stanovovan ekvivalentni pramér a plocha &astic jednotlivych sloZzek i hotovych smési. V
zavéru byly vilastnosti smési vzajemné porovnany a vytipovana pfedpokladana idealni smés
pro pfipravu pelistorové perlicky.

Sekce: Fyzika a méfici technika

Aplikace koréonového vyboje pri dekontaminaci plastovych
oballl v potravinarstvi

Autor: Bc. Katefina Rusova

Roénik: M1

Ustav: konzervace potravin a technologie masa
Skolitel: Dr. Ing. Miroslav Cefovsky

V ramci dlouhodobéjSiho projektu zaméfeného na aplikaci koronového vyboje pfi
dekontaminaci plastovych oballl v potravinarstvi byla ovéfena fada uprav metodiky sledovani
kombinovaného ucinku plazmatu a aerosolu peroxidu vodiku na testovaci kmen Trichoderma
atroviride. Byla testovana funkce nové uspofadaného expozi¢niho nastavce umoznujiciho
sledovat prostorovy vliv vyboje, byly zpfesnény udaje o parametrech vyboje a byla testovana
modifikovana média usnadnujici vyhodnoceni kombinovanych ucinkd na rist testovaného
kmene plisné.
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Sekce: Fyzika a méfici technika

Vyuziti technologie Ink-Jet pro pripravu substratli senzoru

Autor: Jifi Mikes

Rocnik: B3

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

Princip technologie Ink-det spociva ve vystfelovani mikroskopickych kapi¢ek inkoustu z
tiskové hlavy na potiskované meédium. NejCastéji pouzivanym médiem je papir. Tuto
technologii Ize vS§ak snadno adaptovat i pro priimyslové ¢i experimentalni zafizeni a tisknout
inkousty na Siroké spektrum substratll (napf. alumina, les$tény kfemik, sklo, kov, média
organické Ci biologické povahy). ZplUsoby tohoto tisku se daji obecné rozdélit na kontinualni
tisk, a tisk na vyzadani (Drop-on-Demand).

Cilem této prace bylo provést uvodni experimenty s ti§ténim vodivych spoju pomoci nové
aparatury vyuzivajici technologii Ink-Jet typu Drop-on-demand. Pro nana3eni inkoustu na
substraty bylo vyuzito piezoelektrické trysky umisténé na tfiosém posuvu fizeném pomoci
pocitae. Soudasti aparatury je kamera, pomoci které byl sniman tvar, kvalita a velikost
vystfelovanych kapek v zavislosti na viozeném napéti, délce pulzl a frekvenci nanaseni.
Tistén byl stfibrny koloidni inkoust na vybrané substraty (sklo, papir, plast), pro tento inkoust
byla experimentalné stanovena vhodna frekvence a napéti na trysce. Pomoci metod
obrazové analyzy byla zméfena Sifka nanasené linie (~ 200 mikron() a pramér kapky (~100
mikron(). Na zavér byla ovéfena kvalita vodivych linii méfenim jejich elektrického odporu.

Sekce: Fyzika a méfici technika

Nové mody koronového vyboje

Autor: Bc. Barbora St&pankova
Roc¢nik: M2

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

Sledovali jsme korénovy vyboj pfi riznych hodnotach predfadné impedance a ziskali jsme
pfedstavu o jeho chovani, stabilit¢ a rezimech, které zde vznikaji. Pfidanim paralelné
zapojenych kondenzator jsme ziskali nové rezimy a odliSné tvary charakteristik. V kladné
koréné jsme navic pozorovali dosud v literatufe nepopsané rezimy nazvané pracovné jako
,zakfivena jiskra“ (zhruba v poloviné jiskry je vidét malé zakfiveni) nebo ,kanal-nic-kanal®
(zhruba v poloviné je streamer preruSen temnou oblasti). V zaporné koréné jsme kromé
znamych rezim( pozorovali rezimy ,plapolavy” (pfipominajici doutnavy vyboj), ,rozvétvené
jiskry“ nebo ,makovou panenku® (tvar streamru pfipomina makovou panenku). DosaZené
vysledky predstavuji pfinos k aplikaci korénovych vybojl v nasi laboratofi.
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Sekce: Fyzika a méfici technika

Cervené a modré zemiakové lupienky — meranie farebnosti
a jej porovnanie s antioxidacnou kapacitou

Autor: Martina Zivéakova

Roénik: B2

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

Odrody zemiakov s ¢ervenou a modrou duzinou sa pestuju zatial len ako delikatesa pre
spestrenie trhu. V poslednej dobe im je zo zdravotnych dévodov venovana vacsia pozornost.
Antioxida¢na kapacita Cerveno alebo modro zafarbenych zemiakov je 2-3x vy&Sia v
porovnani so zemiakmi s bielou alebo Zltou duZinou. Zemiaky by mohli teda zvysit prijem
antioxidantov v ludskej strave. V tejto praci sme sa sustredili predovSetkym na meranie
farebnosti zemiakovych lupienkov vyrobenych z vybranych odréd zemiakov. Zastipené boli
tradine ako zlté fenotypy tak i dva druhy Cervenych odréd a Styri druhy odréd modrych.
Farebnost' lupienkov bola vyhodnotena obrazovou analyzou s vyuzitim digitalnej kamery a
softwaru NIS-Elements. Vysledky boli spracované tak ako pre klasicky farebny model RGB,
tak i model Lab, preferovany medzi odbornikmi z potravinarskych oborov. V zavere prace
bola farebnost porovnavana s antioxidaénou kapacitou lupienkov resp. s obsahom
fenolickych latok a bola skimana vzajomna korelacia tychto parametrov.
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Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazu a Fizeni procesl

Navrh multimedialniho programu na podporu vyuky
databazovych systému

Autor: Judita Cechova

Ro¢nik: B3

Ustav: po&itadové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jaroslav Vovsik, Ph.D.

Cilem prace je vytvoreni navrhu multimedialniho programu na podporu vyuky databazovych
systému, ktery by studentim pfistupnou formou osvétloval problematiku databazovych
pochopitelné.

Pfi navrhu vhodného objemu uciva jsou brany jako vychozi body jednak osnova pfedmétu
DBS, jednak soukromy prizkum provedeny formou dotazniku mezi studenty, jehoz cilem je
zjistit, které pasaze jsou studenty nejCastéji vnimany jako obtizné a pro€. Pfi vybéru
vzorovych pfikladld slouzicich k vyuce je pak tfeba vénovat zvlastni pozornost zejména témto
pro studenty obtiznym pasazim a pokusit se predlozit nazorné priklady, které jednak co
nejsrozumitelnéji popisuji zakladni pravidla a navic na danou problematiku nahlizi z vice
moznych Uhld pohledu, véetné pfipadnych vyjimek.

Vysledkem je sada prikladl na vyuku a navrh konkrétniho feSeni aplikace.

Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazu a Fizeni procest

Sledovani habituace a unavy modelovanim kognitivnich
evokovanych potencialti Pronyho filtrem

Autor: Michal Hajek

Roénik: B3

Ustav: po&itadové a fidici techniky
Skolitel: Mudr. Oldfich VySata, Ph.D.

Problém signalu pofizeného na elektroencefalografu (EEG) je okolni ruSeni a vznik
fragmentl béhem nahravani. Pomoci Cislicové filtrace je mozné ruSivou sloZku signalu
gastedné potladit, pfesto neni mozné studovat jednotlivé udalosti. Casto je pfitom k
vyhodnoceni potfeba velkého mnozstvi dat. Bézné& uZivanou metodou vyhodnoceni
evokovanych potenciall je zpramérnéni, které predpoklada, Zze se v priubéhu stimulace
parametry evokovanych potenciall neméni. To vSak neodpovida realité, protoze pfi delsi
stimulaci dochazi ke snizovani amplitudy habituaci a prodlouZzenim latence pro unavu.
Zpramérnéni tedy deformuje tvar potencialu a nezohledriuje individualni sklony k habituaci a
unavé. Pokud je nutné sledovat i tyto parametry, je tfeba hodnotit individualni odpovédi,
které jsou u realnych dat silné kontaminované Sumem. Cilem vlastni prace je vytvofeni a
popis vhodného modelu Pronyho metodou a jeho vyuziti pro hledani parametrd latence a
amplitudy. Vlastni prace zahrnuje popis pofizovani realnych dat a jejich vyhodnoceni.
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Priprava laboratorni ulohy Cislicového rizeni pece

Autor: Ludvik Hasal

Roc¢nik: B3

Ustav: pocitadové a fidici techniky
Skolitel: prof. Ing. Jan Nahlik, CSc.

Cilem této prace je pfipravit fidici systém pro fyzikalni model malé picky. Pec bude fizena
pomoci nového programovatelného automatu S7-1200 od firmy Siemens. Automat muze byt
ovladan pres pfipojeny pocitac, nebo pfes dotykovy displej KTP600. Jde o programovatelny
dotykovy displej, ktery slouzi k fizeni procest a zarover jako indikator chybovych hlaseni, €i
pro zobrazovani fizené veli€iny.

Samotny model picky se sklada z topného télesa, dvou termodlank(l na méfeni teploty na
riznych mistech a ventilatoru pro simulaci poruchy ofukovanim télesa picky. Pomoci
termoclankd snimame teplotu v picce, analogové signaly z téchto dvou Cidel tvofi vstupy pro
automat, ktery pak bude nasledné regulovat teplotu v picce pfikonem topného télesa.

V referatu je popsan vlastni model picky a vlastnosti automatu S7-1200 a dotykového
displeje KTP600, které budou tvofit Fidici systém. Dale budou uvedeny zakladni funkce
vyvojového prostfedi STEP 7, v némz bude Fidici systém picky vytvofen, jako napf. jazyky,
obrazovky, konfigurace.

Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazl a Fizeni procesu

Zobrazovani dat ulozenych v XML

Autor: Ondfej Polak

Roénik: B2

Ustav: poditadové a Fidici techniky
Skolitel: Ing. Jaroslav Vovsik, Ph.D.

Struény popis vzniku jazyka XML. Srovnani jazyk XML a HTML. Pravidla a struktura XML
dokumentd vc&etné jednoduchych pfikladl. Pfiklady aplikaci XML v riznych odvétvich.
Vyznam DTD v jazyce XML.
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GUI pro zpracovani mikroskopickych snimki

nanomaterialt
Autor: Michal Rejta
Rocnik: M2
Ustav: pocitacové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Martina Mudrova, Ph.D.

Projekt je zaméfen na rozbor tvorby grafického uzivatelského rozhrani (GUI) jako
podplirného prostfedku pro nastaveni parametri jednotlivych metod aplikovanych pfi
zpracovani mikroskopickych snimk({ nanomaterialt. Vystupy z této analyzy poslouzi jako
podklad pro nastaveni vybranych koeficientd pfi hromadném zpracovani téchto snimku
pomoci metod distribuovaného pocitani.

GUI je zaméfeno na zpracovani a zaznamenani vstupnich a vystupnich dat tak, aby byla
zajisténa reprodukovatelnost jednotlivych pokust a dostupnost vSech vysledkl pro jejich
vzajemné porovnani.

PFi praci tvofime programovou realizaci GUI ve formé funkce s vnofenymi funkcemi volanymi
jednotlivymi grafickymi Ffidicimi objekty. Je zde také FeSena komunikace s dalSimi
vypocetnimi funkcemi vytvofenymi pro vlastni zpracovani mikrosnimkd. Pro predavani dat
mezi programovymi jednotkami je pouZita mozZnost struktury Application Data. Pfi
programové realizaci je kladen dlraz na separaci fidiciho a vykonného kodu. Algoritmus je
vyvijen v programovém prostfedi Matlab.

Sekce: InZenyrska informatika, zpracovani obrazu a fizeni procesu

Grafické uzivatelské rozhrani pro presentaci vysledku
neuropsychologickych experimentt

Autor: Martin Schéatz

Rocnik: B2

Ustav: pocitaCové a Fidici techniky
Skolitel: Mudr. Oldfich Vy8$ata, Ph.D.

Tato prace prezentuje moznosti zpracovani EEG signalu ve vypo&etnim prostfedi MATLABuU
pomoci grafického uzivatelského rozhrani, jehoz tvorbu program umoznuje. Cilem pfispévku
je navrhnout uzivatelské rozhrani, které umozni zpracovani vystupu neuropsychologickych
experimentl, a pfehledné zobrazi jeho vysledky.

PFi experimentu je pacient napojen na EEG, které zaznamenava signal ze tfi elektrod a Casy,
ve kterych pacient reaguje na podnéty stisknutim tlaCitka. Pacientovi se na obrazovce
objevuji Ctyfi pismena, pfic¢emz pfi zobrazeni dvou uréenych pismen stiskne levé tlaitko a u
druhych dvou uréenych pravé tlacitko. Pokud se pismeno zbarvi do ¢ervena, nema pacient
reagovat, a pokud se pismeno zbarvi do modra, tak si vybira, zda reagovat nebo ne.
Vystupem experimentu je zaznam signalu se C&tyfmi kanaly a tabulka se zaznamy reakci
pacienta na podnéty. Navrzené uzivatelské rozhrani umozfiuje zobrazeni a prochazeni
puvodniho i odfiltrovaného signalu EEG pro jednotlivé kanaly, zobrazeni kanalu s ¢asovymi
Udaji reakce pacienta, reakéni Casy pfi rGznych podnétech, zprimérnéni evokovanych
potencialll v zavislosti na stisku tlacitka a zprilmérfiovani vS§ech evokovanych potencialt bez
ohledu na stisk tlaCitka.
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MULTISCALE PEAK DETECTION
IN EMG SIGNAL ANALYSIS

Autor: Ondfrej Tupa

Roénik: B3

Ustav: pocitacové a fidici techniky
Skolitel: Prof. Ale$ Prochazka, CSc

Elektromyografie (EMG) je jedina vySetifovaci technika umoznujici objektivni vySetfeni neuro-
muskularniho stavu pacienta. Zaznam takoveho vySetfeni je Casova zavislost sloZené
aktivity jednotlivych svalovych vlaken v dané oblasti projevujicich se svymi typickymi
pozitivné-negativnimi zachvévy. Z takovych signall mdzeme pomoci matematickych metod
Cislicového zpracovani signalu extrahovat fadu cennych informaci o vztahu mezi chovanim
svall a neuronu. Hlavnimi potfebnymi parametry jsou velikosti amplitud, doba trvani a
frekvence paleni motorickych jednotek jednotlivych svalovych vidken. Na zakladé téchto
charakteristik je pak mozno na urcité statistické hladiné vyznamnosti detekovat poruchy
svall (Myopatie) a nervi (Neuropatie). V pfedlozené praci je navrzena vlastni metoda
detekce extrémnich hodnot pozorovanych dat pomoci prahovani dekompozi¢nich koeficientt
diskrétni wavelet (,vinkové®) transformace v prvé a druhé urovni rozkladu danych signalu.
Analyza je provadéna na rGznych prahovych Urovnich odvozenych od absolutniho maxima
zkoumaného signalu. Vlastni prace je vénovana studii vybranych realnych EMG zaznamu,
jejich analyze a naslednému rozliSeni mezi zdravymi jedinci a pacienty s neuropatii. Soucasti
prace je navrh grafického uzivatelského rozhrani (GUI) pro zpracovani datovych zaznamu
v prostfedi vypocetniho systému MATLAB.

Sekce: Inzenyrska informatika, zpracovani obrazl a Fizeni procesu

Reqgulace prutoku s vyuzitim rotametru a digitalni kamery

Autor: Miroslav Vacek

Roénik: B3

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

Rotametr je jednoduchy senzor prutoku tekutin, ktery ovSem nema zadny digitalni ani
analogovy vystup. S vyuzitim digitalni kamery, ktera rotametr snima, se ziskavaji jeho obrazy
a kamera tak nahrazuje obsluhu (ktera za normalnich okolnosti musi sledovat polohu
plovacku a provadét pfipadny zasah ruéné).

Obrazova data jsou zpracovana v programu Matlab a vystupem je pozice plovacku, ktera
urCuje aktualni pratok. Diky zaznamenani této informace je mozné automaticky regulovat
prutok na zvolenou zadanou hodnotu. DalSi vyhodou pouziti digitalni kamery a Matlabu je
moznost sledovani pribéhu pritoku v ¢ase a jeho pfipadna archivace.

Soucasti projektu je grafické uzivatelské rozhrani, které umoznhuje napfiklad sledovat pritok,
nastavit Zaddanou hodnotu atd.



