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Sekce: Analyticka chemie

Vyvoj metodiky analyzy listovi klonu vrby jivy (Salix
caprea) FT-Ramanovou spektroskopii

Autor: Zuzana Cieslarova

Roénik: B3

Ustav: Analytické chemie

Skolitel: Prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Vrba jiva je rychle rostouci dfevina, kterd mize byt vysazovana na pudach kontaminovanych
téZkymi kovy (napf. v oblastech zasaZenych téZbou, & na skladkach). V procesu
.bioremediace” se predpoklada vyuziti symbiézy mezi ruznymi klony vrby a padnimi
houbami, z nichZz nékteré maji mit extrakéni efekt, jiné pak stabilizaéni. Houby tak maji bud
napomahat akumulaci tézkych kovl v biomase, nebo maji zabranit jejich praniku do
biomasy. Pudni houby v3ak celkové ovliviuji fyziologii stromu, a proto je duleZité sledovat
jejich primarni vliv na celkovy zdravotni stav listovi. FT-Ramanova spektroskopie je
nedestruktivni metoda, kterou mizeme studovat listovi vrb pfi jejich zachovani pro dalsi
analyzy. Ve spektrech se vyznamné projevuji fotosyntetické pigmenty, které hraji kli€ovou
roli ve fyziologii rostlin.

Ve spolupraci s Botanickym Gstavem (BU) AV CR byla vyvinuta metodika odbéru a
kratkodobého skladovani listovi. Pro vzorky z arealu BU i pfimo z lokality Lhota u PFibrami
byly naméreny prvni série spekter, které byly chemometricky vyhodnoceny metodou analyzy
hlavnich komponent (PCA), shlukovou analyzou a diskriminaéni analyzou. Vysledky
jednotlivych metod byly porovnany a bylo sledovano jaké faktory (vliv doby skladovani listu,
klonu vrby, inokulovanych hub a strany listll) a v jaké mife ovliviuji variabilitu Ramanovych
spekter.

Sekce: Analytick&d chemie

Nové metody elektrochemické pripravy médénych
SERS-aktivnich substratu

Autor: AlZbéta Kokaislova
Ro¢nik: B3

Ustav: Analytické chemie

Skolitel: Ing. Martin Clupek

Spektroskopie povrchové zesileného Ramanova rozptylu (angl. surface enhanced Raman
scattering - SERS) je analyticka metoda vyuzivana pfi studiu filmud a vrstev organickych latek
vazanych na nanostrukturovanych povrsich vybranych kovu (SERS-aktivnich substratech).
Hlavnim cilem této prace bylo porovnani SERS-aktivity médénych substratu pfipravenych
ze dvou elektrochemickych lazni obsahujicich stejny kationt [Cu(NHs),*" a lisicich se
obsazenym aniontem. Dale byly porovnany dva rizné zpusoby pfipravy: bud samotna
katodickd redukce, nebo kombinace katodické redukce a néasledné aplikace metody
oxidacné-redukénich cykll. Pro testovani SERS-aktivity byly vybrany thiolové derivaty
alifatickych karboxylovych kyselin. Ziskan& spektra byla porovndna se spektry stejnych
modelovych latek naméfenymi na substratech, které byly pfipraveny metodou katodické
redukce zroztoku siranu médnatého. Morfologie povrchu pfipravenych substratu byla
studovana pomoci skenovaci elektronové mikroskopie (SEM).
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Sekce: Analyticka chemie

Modelovani SPM technik pro analyzu DNA

Autor: Prokop Hapala

Ro¢nik: M2

Ustav: Analytické chemie
Skolitel: Ing. Pavel Jelinek, Ph.D.

Vzhledem k rostouci poptavce po cenové efektivnich metodach sekvenovani DNA se objevuji
navrhy monomolekularnich technik, které jsou bud pfimo zaloZzené nebo pfinejmensim
laboratorné studovatelné za pomoci mikroskopii skenovaci sondy (SPM) jako AFM a STM.
Moje prace je vypocetni studii spjatou s experimentem tohoto typu. UZitim velice rychlého DFT
koédu spoluvyvijeného mym konzultantem Pavlem Jelinkem zkoumam jednak mechanické a
jednak elektronické vlastnosti part bazi v DNA. Ackoli pouzity DFT funkcional (LDA) neni
kvantitativné pfrilis pfesny, vyhodou oproti naroén&jSim metoddm je moZnost postihnuti
provazanosti zmén geometrické a elektronické struktury studovanych systéma.

Principem experimentu, jehoZ se mé vypocty tykaji, spo€iva v priblizovani a vzdalovani hrotu
modifikovaného bazi od povrchu s imobilizovanou DNA za souéasného méfeni volt-
ampérovych charakteristik a vychylky. K rozliSeni bazi by mélo dojit na zakladé jednak
selektivnich supramolekularnich interakci (sil) a jednak na zakladé vodivosti zprostfedkované
vodikovou vazbou. PFfi experimentu baze vzajemné perturbuji svou elektronickou strukturu a
zaroven podstupuji geometrické deformace. Detailni mechanizmus a souvislost jsou vSak
experimentalné nedostupné.

Sekce: Analytick& chemie

Speciaéni analyza stopovych prvkil v listech vrby

Autor: Bc. Katefina MaliSova
Roénik: M1

Ustav: Analytické chemie

Skolitel: Doc. Ing. Oto Mestek, CSc.

V ramci této prace byla analyzovana smés listi strom Salix smithiana, Salix alba, Salix
rubens a Salix dasyclados, které bylo trhano pracovniky Ceské zemédélské univerzity na
podzim roku 2007 v okoli feky Litavky na PFfibramsku. Oblast sbéru byla pfed nékolika lety
kontaminovana tézkymi kovy z odkalisté a puda ma zvySeny obsah Cd, As, Pb, Zn. Nejprve
byly stanoveny celkové obsahy kovu v listi. Rozpustné specie téZkych kovu byly extrahovany
do dvou druhu extrakéniho €inidla, a to do tris(hydroxymethy)aminomethanu o pH = 7,5 a
dale pak do hydroxidu sodného o koncentraci 1 mol/l. V odstfedénych extraktech byl
stanoven celkovy obsah rozpustnych specii kovu. Pro frakcionaci specii byla pouZzita gelova
permeaéni chromatografie s detekci ICP-MS. Kvantitativni vyhodnoceni bylo provedeno
metodou pokolonového néstfiku standardu. Bylo zjiSténo, Ze tézké kovy jsou obsazeny
zejména v nizkomolekularni frakci. Tyto frakce byly izolovany pomoci preparativni gelové
permeaéni chromatografie a pfeéistény pomoci afinitni chromatografie s vazanym iontem
kovu. Timto postupem byly izolovany pouze latky s vysokou afinitou k iontm kovu. Slozeni a
struktura téchto latek byly studovany analyzou aminokyselinového sloZzeni a hmotnostni
spektroskopii s ionizaci desorpci za Uéasti matrice.
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Sekce: Analyticka chemie

Konformacéni studie Poly-y-benzyl-L -glutamatu metodou
vibraéniho cirkularniho dichroismu

Autor: Pavlina Novotna

Roénik: B3

Ustav: Analytické chemie

Skolitel: Prof. RNDr. Marie Urbanova, CSc.

Poly-y-benzyl-L-glutamat (PBLG) je synteticky pfipravovany polypeptid rozpustny
v organickych rozpoustédlech. V zavislosti na rozpoustédle a koncentraci vykazuje fadu
konformaci a ruzné typy agregace. PBLG tak pfedstavuje modelovy systém majici velky
potenciadl pro studium zavislosti biologicky vyznamnych interakci na struktufe chiralni
matrice. Cilem této prace je pomoci vibraéniho cirkularnino dichroismu (VCD)
charakterizovat jednotlivé konformace, sledovat agregace a nalézt podminky pro realizaci
ruznych konformaénich forem PBLG v roztoku.

PBLG zaujima v rfadé rozpoustédel a-helikalni strukturu, ktera byla v této praci pozorovana
napf. v CDCl;. Po pfidani kyselin, napf. trifluoroctové kyseliny (TFA), byla pomoci spektra
VCD pozorovana také forma polyprolin 1. V praci byla prokdzana a charakterizovana
zavislost struktury PBLG na sloZzeni smésného rozpoustédla CDCIL/TFA. V dalsi skupiné
rozpoustédel, napf. v benzenu, PBLG silné agreguje; nékdy je agregace doprovazena
tvorbou kapalnych krystalt cholesterického typu. V pfedkladané préaci byla forma kapalného
krystalu charakterizovana velmi silnym signalem VCD.

Sekce: Analytickd chemie

Vibraéné spektroskopicka analyza listovi klonl vrby jivy
(Salix caprea)

Autor: Jitka Weissova

Ro¢nik: M2

Ustav: Analytické chemie

Skolitel: Prof. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Infralervend spektroskopie ve stfedni infradervené oblasti (MIR) s vyuZitim techniky
zeslabeného UpIného odrazu (ATR) je vhodnou metodou pro analyzu rostlinnych pletiv bez
nutnosti pfedipravy vzorkl. Metodu lIze vyuzit pro sledovani povrchu listu, jehoz chemické
sloZeni Uzce souvisi s vitalitou rostlin. Transmisni IR spektroskopie v blizké infracervené
oblasti (NIR) je dalSi metoda, ktera muze poskytnout informace o komponentach listu.

V pfedkladané praci byly méfeny dvé série listl dvou odliSnych klonG vrby jivy, péstované
v symbiéze s pudnimi houbami. U téchto hub se predpoklada extrakéni nebo naopak
stabiliza¢ni efekt pro tézké kovy jako pudni kontaminanty. Jedna série vzorku pochazi
z rostlin p&stovanych v Botanickém tstavu AV CR (BU) v Priihonicich, druha série z plantazi
ve Lhoté u Pfibrami. Série spekter byly vyhodnocovany shlukovou analyzou, metodou
analyzy hlavnich komponent (PCA) a linearni diskriminaéni analyzou (LDA). Vysledky
vyhodnoceni byly porovnany a byly sledovany faktory, které ovliviuji variabilitu NIR a ATR
spekter (napf. vliv klonu vrby, pfitomnosti pudnich hub, strany listl, lokalizace méfeného
mista na listu).
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Sekce: Analyticka chemie

Studium povrchové modifikace stribrnych nanoc¢astic a
jejich mozné vyuziti v analytické chemii

Autor: Bc. Pavel Zvatora
Ro¢nik: M2

Ustav: Analytické chemie
Skolitel: Ing. Kamil Z&ruba, Ph.D.

Povrchem zesileny Ramanuv rozptyl je jev, ktery je Siroce pouzivan pro studium predevsim
vibraénich vlastnosti systému v bezprostfednim okoli studovaného povrchu. Zkoumané
molekuly jsou naneseny na povrchu uslechtilych kova a k zesileni (v fadech 10* — 10°)
dochazi interakci excitujiciho zareni vhodné vinové délky s kovovym povrchem. To muze
vést aZ k mozZnosti detekovat jednotlivé molekuly.

Jednim z vhodnych povrchd jsou nanoéastice stfibra, jejichZz pfiprava a SERS aktivni
schopnosti byly studovany vtéto praci. Pomoci SERS spektroskopie byla sledovana
interakce s 3-merkaptopropanovou kyselinou a latkami, které interaguji s povrchem stfibra
pres dusik (napf. Trogerovy baze).

Nanocastice byly pfipraveny redukci dusi¢nanu stfibrného rdznymi reduk&nimi &inidly (citrat
sodny, Chelaton Il a tetrahydridoboritan sodny) a charakterizovany absorpéni spektroskopii
ve viditelné oblasti spektra. Byl sledovan vliv koncentrace interagujicich latek a pH roztoku
na intenzitu signalt v Ramanovych spektrech. Byly také studovany podminky imobilizace
ve vodé malo rozpustnych derivatt Trégerovych bazi.
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Sekce: Aplikovana fyzikélni chemie

Teplotni zavislost limitnich aktivitnich koeficientll 1-hexanolu
ve vodé: méreni, literarni reSerse a doporuc¢ena data

Autor: Ales Blahut

Ro¢nik: M2

Ustav: Fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. D. Fenclovéa, CSc.

1-hexanol je prvnim reprezentantem nového projektu nasi laboratofe, ktery sleduje
termodynamické vlastnosti vybranych vonnych a aromatickych latek. Cilem prace bylo
stanovit teplotni zavislost limitnich aktivitnich koeficientll 1-hexanolu v intervalu 273 — 373 K.
Namérené limitni aktivitni koeficienty byly simultanné korelovany s literarnimi aktivitnimi
koeficienty, parcidlnimi molarnimi dodatkovymi enthapiemi a parcialnimi molarnimi
dodatkovymi tepelnymi kapacitami v nekoneéném zfedéni. Vysledkem jsou doporuéené
parametry korelaéni rovnice vystihujici zavislost limitnich aktivitnich koeficientl na teploté od
teploty tani az po normalni teplotu varu vody.

Sekce: Aplikovana fyzikélni chemie

Studium vlivu nanoc¢astic na transportni vlastnosti
polyimidovych membran

Autor: Barbora Cernochova
Roénik: M2

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

Ing. Vladimir Hynek, CSc.

V této praci byl studovan vliv hydrosilikdtového nanoplniva na transportni vlastnosti
polyimidovych membran (Kapton) pfi 25 °C. Pomoci gravimetrické metody byly studovany
sorpéni vlastnosti plnénych (5 obj %) a neplnénych Pl membran pfipravenych na bazi
kyseliny pyromellitové a 4,4-diaminodifenyletheru. Experimentaln€ byly stanoveny
rovnovazné hodnoty sorpce par methanolu a toluenu a na zakladé sledovani kinetiky sorpce
latek v polymernich membranach byly vypoéteny difuzni koeficienty studovanych latek. Pro
porovnani byly difuzni koeficienty par rovnéz stanoveny pomoci diferencialni permeaéni
metody. Bylo zjiSténo, Ze pfitomnost nanocéastic v polymeru zvySuje hodnoty transportnich
parametru par organickych latek.
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Sekce: Aplikovana fyzikélni chemie

Stanoveni propustnosti polymernich membran
pro plyny a pary organickych latek

Autor: Véclav Fryd|

Ro¢nik: M2

Ustav: Fyzikalni chemie

Skolitel: Ing. Vladimir Hynek, CSc.

Ing. Ondfej Vopicka

V praci byly studovany vlastnosti polymernich membran, které byly pfipraveny na bazi
polyimidu s raznymi pfidanymi komponenty (hydrosilikatové nanodesti¢ky, hydrosilikatové
nanotrubi¢ky, uhlikovd vldkna, montmorillonity s vloZenymi diaminy). Experimenty byly
provadény na diferencialnim permeametru s tepelné — vodivostni detekci.

Na zakladé namérenych udaju byly vypoéteny a porovnany koeficienty propustnosti a difuzni
koeficienty plynt (N, O,, CO,) a par organickych latek (toluen, methanol) pro vySe uvedené
membrany.

Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie

RozSireni moznosti aplikace saturacni medody pro smési se
zvysenymi hodnotami Henryho konstanty

Autor: Zdenék Jonat
Ro¢nik: M1

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

V ramci rozSifeni moznosti aplikace saturaéni metody (inert gas stripping - IGS) na smési se
zvySenymi hodnotami Henryho konstanty (az 250 MPa), byla zkonstruovana nova
rovnovazna cela. Jeji funkce byla ovéfena stanovenim limitniho aktivitniho koeficientu
isofluranu ve vodé v teplotni zavislosti. Nové namérfena data byla porovnana s dostupnymi
literarnimi Gdaji a s hodnotami ziskanymi méfenim v jiném, jiz provéfeném typu rovnovazné
cely.
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Sekce: Aplikovana fyzikélni chemie

Stanoveni rozpustnosti iontovych kapalin ve vodé

Autor: Martin Strejc

Ro¢nik: M1

Ustav: Fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Karel Rehéak, CSc.

Kvantitativni znalost misitelnosti novych materialt — iontovych kapalin s vodou je dulezita pro
dalSi potencialni vyuZziti téchto materiald v praxi i pro jejich dalsi vyzkum. Vzhledem k povaze
iontovych kapalin je méfeni jejich rozpustnosti ve vodé ztizeno. lontové kapaliny maji
napfiklad zanedbatelny tlak nasycenych par, coz vyluéuje pouZiti plynového chromatografu.
V préci jsou demonstrovany nékteré neanalytické metody stanoveni rozpustnosti iontovych
kapalin ve vodé. Na podkladé ziskanych vysledkd pro 1-butyl-3-methylimidazolium
hexafluorofosfat, methyltrioktylamonium trifluoroacetat a 1-butyl-1-methylpyrrolidinium
bis(trifluoromethylsulfonyl)imid je diskutovana pouzitelnost uvedenych metod.

Sekce: Aplikovana fyzikalni chemie

Fazové rovnovahy v systémech obsahujicich
fenolické slouc¢eniny

Autor: Jifi Zapletal

Roénik: M2

Ustav: Fyzikalni chemie

Skolitel: doc. Ing. Karel Rehak, CSc.

Prace popisuje metodiku méfeni fadzové rovnovahy kapalina—kapalina a kapalina—
pevnéa faze v systémech butyl acetat + fenolick& slou¢enina + voda. Obsahem této prace je
pfiprava analytickych metod pro stanoveni obsahu sloZzek v rovnovaznych kapalnych fazich
a demonstrace ziskanych experimentélnich dat v systému butyl acetat + fenol + voda. Na
podkladé experimentalnich dat pfisluSnych dvouslozkovych systému byly vyhodnoceny
parametry Redlichovy-Kisterovy rovnice, pomoci kterych byly nasledné modelovany fazové
rovnovahy v ternarnim systému.
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Sekce: Aplikovana fyzikélni chemie

Zkoumani aditivhiho charakteru Se¢enovovy konstanty
v systému MTBE - voda

Autor: Katefina Zeméankova
Roénik: M1

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

V praci jsou prezentovany vysledky zpracovani experimentélnich hodnot limitniho aktivitniho
koeficientu methyl t-butyl etheru (MTBE) ve vodnych roztocich anorganickych soli pfi jejich
rtznych koncentracich.

Ze zavislosti limitniho aktivitniho koeficientu MTBE na koncentraci soli ve vodé byly
vyhodnoceny konstanty Se¢enovovy rovnice.

Bylo zjisténo, Ze vliv jednotlivych soli na hodnotu Seéenovovy konstanty nema aditivni
charakter. Toto chovani muze byt vysvétleno polaritou methyl t-butyl etheru.
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Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

Vyuziti OM:OM modelovani pro vypocet ionizacnhich potencialt

Autor: Michal Kocourek

Roénik: M2

Ustav: Fyzikalni chemie

Skolitel; RNDr. Petr Slavi¢ek, PhD.

Technika QM:QM byla vyvinuta pro usnadnéni kvantové-chemickych vypoctl velkych
molekularnich systému. V tomto pfistupu rozdélime systém na nékolik podjednotek, na néz
pusobi elektrostatické pole vSech podjednotek ostatnich, a prepocitavame naboje na
jednotlivych atomech aZz k dosaZeni rovhovazného nabojového rozloZzeni. Tak je mozné
modelovat polarizaci molekul i v relativné velkych systémech, které by nebyly zvladnutelné
tradiénim kvantové-chemickych vypoétem (napf. molekula obklopena 150 molekulami vody).
V této praci byla studovana vhodnost QM:QM modelu pro vypocet ionizaénich potencialu,
konkrétné na pfikladu molekuly imidazolu. Pomoci metod molekulové dynamiky jsou
konstruovany jednotlivd usporadani molekul vody kolem imidazolu a na tyto klastry je poté
aplikovdn QM:QM model. V praci je diskutovana konvergence ionizaéniho potencialu k
experimentalné naméfené hodnoté jednak s poétem vod, v nichZ je imidazol solvatovan,
jednak s uUrovni kvantoveé-chemického vypocétu. Déle jsou nadrtnuta mozné vylepSeni této
metody ve fotochemickém kontextu

Sekce: Teoretickd fyzikalni chemie

Povrchoveé jevy ve vodnych roztocich iontovych
kapalin — Simulace metodou molekularni dynamiky

Autor: Karel Matas

Roénik: M2

Ustav: Fyzikalni chemie

Skolitel: Doc. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.

Provedl jsem sérii MD simulaci vodnych roztoku 1-butyl-3-metylimidazolium chloridu
a l-oktyl-3-metylimidazolium chloridu ve slab geometrii. Sledoval jsem pohyb jednotlivych
iontd, jejich preferované polohy a orientace viuéi fazovému rozhrani a povrchové napéti.
Kationty preferuji fazové rozhrani s uhlovodikovymi fetézci sméfujicimi do vakua. Anionty
kompenzuji prebytek kladného naboje na povrchu vytvofenim vrstvy pod rozhranim. Pfi
nizSich koncentracich povrchové napéti klesd s koncentraci; pfi vysSich dochazi k ,nasyceni”
fazového rozhrani kationty a pokles zpomaluje. Anomalni chovani zavislosti povrchového
napéti na teploté znamé z experimentt nebylo pozorovano. Pfi simulacich nebylo dosazeno
patfiéné nizkych koncentraci.
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Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

lonizace slozek nukleovych kyselin v roztoku a v plynné fazi

Autor: Eva Pluhafova

Roénik: M1

Ustav: Fyzikalni chemie

Skolitel; RNDr. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Jednim z nejvyznamnéjSich dusledkt pusobeni vysokoenergetického zarfeni na bunku je
ionizace DNA, cozZ vede ke vzniku zoxidovaného centra, tj. kladné nabité ,diry“. Tato dira se
muze dojit i na jiném misté. Pro pochopeni mechanismu pfenosu naboje podél
dvojSroubovice je nutné urit, jak vertikalni, tak adiabaticky ionizaéni potencial (IP) kazdé
slozky nukleové kyseliny za realistickych podminek. lonizaéni spektra nékterych komponent
v roztoku jiz byla zméfena pomoci metody fotoelektronové spektroskopie za pouZiti
mikrotrysek v experimentalni skupiné Bernda Wintera (BESSI, Berlin).

Predklddana prace si klade za cil studovat ionizaci sloZzek nukleovych kyselin metodami
teoretické chemie. Vypodéty jsme provadéli pro purinové baze a uracil a studovali jsme, jak je
ionizaéni potenciél baze ovlivnén pritomnosti cukru, fosfatu a také vody. Roztok jsme popsali
modelem polarizovatelného kontinualniho dielektrika (PCM), ke spravnému vypoctu
vertikalniho IP bylo ovSem tfeba pouZit nerovnovazné PCM. V nékterych pfipadech jsme
kromé& PCM zahrnuli navic i prvni solvataéni slupku, jedna se o tzv. hybridni model
solvatace.

Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

o

Studie magnetickych vlastnosti systému
pomoci modelovych hamiltonianu

Autor: Ondrej Svoboda

Roénik: B3

Ustav: Fyzikalni chemie

Skolitelé: Nathalie Guihéry, Nicolas Suaud (Université Paul Sabatier, Toulouse),

RNDr. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

Kompletni hamiltonian je mozné pouZit pouze v pfipadé velmi malych systému. Pro popis
vétSich ¢&i dokonce nekoneénych systému je tfeba zavést dalSi aproximace. Jednim z
pFistupu je pouziti modelovych hamiltoniant, které berou v Gvahu jen nejdulezitéjsi interakce
v systému. Zabyval jsem se dvéma skupinami magnetickych systému, polyoxometalaty a
dale fetézci se silné korelovanymi elektrony. V pfipadé menSich systému jako jsou
polyoxometalaty je modelovy hamiltonian analyticky feSitelny a je mozné z néj vypoditat
nékteré vlastnosti latek jako napfiklad magnetickou susceptibilitu &i spektra UV a EPR. V
pfipadé velkych &i nekoneénych systému je tfeba zavést dalSi aproximace. Zde jsem se
zabyval otdzkou, zdali je mozZzné vypoc€itat magnetickou susceptibilitu po pfijeti téchto
aproximaci.
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Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

v

lonizace a solvatace molekul tvorici iontové kapaliny

Autor: Lukas Sistik

Roénik: M2

Ustav: Fyzikalni chemie

Skolitel; RNDr. Petr Slavi¢ek, Ph.D.

lontové kapaliny, tj. organické iontové molekuly kapalné &asto i za pokojové teploty,
predstavuje perspektivni novou skupinu latek. Unikatni vlastnosti téchto latek (solvatace,
Setrnost k Zivotnimu prostfedi atp.) se zaéinaji vyuZivat v mnoha odvétvich chemického
pramyslu.

V prvni &asti této prace jsou studovany iontové kapaliny v zakladnim stavu na ab initio
arovni. Jsou srovhavany nékteré vybrané DFT funkciondly s konvenéni MP2 metodou na
arovni strukturalnich parametrd. Ab initio vypocty iontovych kapalin jsou mimofadné naro¢né
z pohledu pocitaéového €asu i pamétovych narokd. Levné metody totiz nespliuji poZzadavky
kladené na kvalitu vypoétenych dat, napf. v DFT metodach neni zahrnutd disperzni ¢ast
interakéni energie. V naSi praci jsme pfitom ukazali, Ze tento pfispévek hraje svou roli
v optimélni geometrii molekuly. Proto jsme studovali nové a efektivni pfistupy pro zahrnuti
disperzni energie, konkrétné: lokalné korelované metody, nové DFT funkcionaly, nové
pristupy ke korekci na disperzni energii pro starsi DFT funkcionaly.

V druhé &asti jsou srovnavana experimentalni fotoelektronova spektra s teoreticky vypoétenymi
spektry a je posuzovan vliv implicitni a explicitni solvatace na podobu spekter.

Sekce: Teoreticka fyzikalni chemie

Molekularni simulace tekutiny prostupnych kouli

Autor: Linda Viererblova

Roénik: M2

Ustav: Fyzikalni chemie

Skolitel: Doc. RNDr. Jifi Kolafa, CSc.

Prace spada do oboru statistické termodynamiky tekutin. Zabyva se systémem prostupnych
kouli, vnémzZ dvojice sféricky symetrickych €astic interaguji prostfednictvim modelového
parového potencialu, ktery je roven koneéné konstantni hodnoté v pfipadé prekryvu &astic,
jinak je nulovy. Kvalitativné tento model vystihuje chovani nékterych realnych systému, napfr.
roztokt hvézdicovych polymerd. Tekutina prostupnych kouli byla simulovana metodou
molekularni dynamiky. Byly tak ziskany hodnoty kompresibilitniho faktoru pro rfadu teplot a
hustot. Tato data byla srovnana s vysledky ziskanymi simulacemi Monte Carlo a s literarnimi
daty. Sirsi rozsah dat bude slouZit spoleéné s dfive ziskanymi virialnimi koeficienty k navrhu
stavoveé rovnice pro tento systém.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Dvnamika redukce oxidi dusiku na katalyzatoru
s ukladanim NOx

Autor: Sarka Bartova

Ro¢nik: M2

Ustav: Chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Ko&i, Ph.D.

Prace se vénuje katalytické redukci oxidu dusiku na automobilovych katalyzatorech, zejména
dynamickému chovéni pfi periodicky proménnych redoxnich podminkach. Problematika je
zkoumana jak experimentalné s pouzitim laboratorniho reaktoru, tak pomoci matematického
modelu a poéitacovych simulaci.

Méfeni byla provadéna na pramyslovém katalyzatoru typu PtRh/Ba/CeZrO,/(1-Al,O3
s ukladanim NO, a jako redukéni €inidla byly pouzity CO, CsHg a H,. Z naméfenych dat byly
vyhodnoceny reakéni parametry matematického modelu. Na zakladé simulaci pak byl
analyzovan vyvoj koncentraénich profilt jednotlivych reaktantl a (mezi)produktl v prostorové
distribuovaném systému katalytického monolitického reaktoru.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Modelovani razové odolnosti houzevnatého polystyrenu

Autor: Martin Klejch

Roénik: B3

Ustav: Chemického inzenyrstvi

Skolitel: Dr. Ing. Juraj Kosek, ing. Zdenék Grof, Ph.D.

HouZevnaty polystyren (HIPS) je heterofazovy kopolymer vykazujici lepSi odolnosti pfi
nérazu v porovnani s polystyrenovym (PS) homopolymerem. Cilem této prace je nalezeni
zavislosti mezi mikrostrukturou materialu HIPS a jeho aplikaénimi mechanickymi vlastnostmi.
Fazovymi separacemi pfi vyrobé HIPS vznika dvojaroviova (tzv. salamova) morfologie
materidlu: (i) nepravidelné submikronové domény PS jsou dispergovany v &asticich
polybutadienu (PB), a (ii) ovalné ¢astice PB o charakteristické velikosti nékolika mikronu jsou
dispergovany v kontinudlni fazi PS. Pro modelovani odolnosti houZzevnatého polystyrenu byla
zvolena metoda diskrétnich elementt (DEM). Vzorek HIPS tak byl diskretizovan na kulaté
diskrétni elementy dvou typu (PS nebo PB). Kazdy diskrétni element je popsan soufadnicemi
stfedu, vektorem rychlosti a polomérem. Mezi diskrétnimi elementy pusobi elastické sily,
které ovliviuji pohyb elementl. Razova houzevnatost je v praxi testovana postupem
upravenym v technickych norméch a stanovuje se postupem Charpy nebo Izod. Konfigurace
systému uvazovanych v naSich simulacich odpovida témto testim.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Modelovani Enzym-Substratové reakce ve dvou michanych
prutoénych reaktorech propojenych membranou

Autor: FrantiSek Muzika

Ro¢nik: M2

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

Studie se zabyvd modelem dvou idealné michanych pratoénych reaktord propojenych
membranou za U¢elem nalezeni podminek pro vznik Turingovy nestability pomoci dané
membrany a vytvorenim diagramu feSeni a bifurka¢nich diagramu. V kazdém z téchto reaktoru
probihaji reakce enzymu a substratu podle bilanénich rovnic v élanku F.Moran, A.Goldbeter:
Onset of birhytmicity in a regulated biochemical system, 1984, Brusel. Nasledné podle modelu
s konstantnimi fady reakci. Prostfedky studia byly jedno a dvou-parametricka kontinuace
bilanénich rovnic pro oba modely systému enzym-substrat a pro model s konstantnimi
efektivnimi rfady reakci byla pouzita analyza stechiometrickych siti k zjisténi bezrozmérnych
rychlostnich konstant chemickych reakci pro kontinuace. Byla nalezena vazba na vznik
bifurkace typu kfizeni z bifurkace vidlickové pro bezrozmérné koncentrace substratu a
produktu v jednotlivych reaktorech. Duvodem zmény typl bifurkace je konstantni efektivni rad
reakce inhibice navrzené velikosti oproti pavodnim bilanénim rovnicim z uvedeného ¢lanku.
Prace obsahuje diagramy feSeni a bifurkaéni diagramy jak pro bilanéni rovnice systému
enzym-substrat z uvedeného ¢Elanku, tak pro model s konstantnimi efektivnimi fady reakci a téz
caste€né diagramy feSeni pro model s konst. efektivnimi fady reakci pro ruzné efektivni rady.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Slozitd dynamika propojenych biochemickych oscilatoru

Autor: Alena Novakova

Roénik: M2

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

Byl vytvofen zjednoduSeny model kaskady biochemickych reaktorl se vzajemnou difuzni
interakci. Model zjednoduSené popisuje chovani pozorované v uréitych typech biologickych
systému, jako jsou nervo-svalova vlakna. Dynamika v reaktoru odpovida bud jednomu
ustalenému stavu, ktery je excitabilni, nasobnému ustadlenému stavu nebo periodickym
oscilacim. PFfi vypoctech byl model nastaven tak, Zze vSechny &leny kaskady se nachazi
v excitaénim rezimu. Kaskada byla perturbovana dvéma zpusoby: stimuly pfivadénymi do
prvniho reaktoru a stimulaci prostfednictvim pfedfazeného reaktoru, ktery byl v oscilaénim
rezimu. Byla studovana zavislost frekvence excitaci, které systémem prosly, na amplitudé
vnéjSich vzruchl a na intenzité difuzni interakce mezi reaktory. Mira vystupni frekvence je
dana excitaénim ¢&islem, vyjadfujicim pocet excitaci pfipadajici na jeden stimul. Vysledky
obecného modelu byly srovnany s modelem popisujicim dynamiku vapnikovych iontu
v bunééném cytosolu.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Rekonstrukce lamelarni struktury sferulitti a predikce
efektivni difuzivity v polyolefinech

Autor: Richard Pokorny

Ro¢nik: M1

Ustav: Chemického inzenyrstvi

Skolitel: Dr. Ing. Juraj Kosek, Ing. Libor Seda

Semi-krystalick& struktura polyolefint je odpovédna za jejich optické a mechanické vlastnosti
a vyznamné ovliviiuje difuzi penetrantt témito polymery. Prvnim cilem této prace je
pocitaova rekonstrukce prostorové 3D struktury sferulitu, které tvofi charakteristicky
morfologicky rys polyolefina. Sferulity jsou formélné rekonstruovany laterainim rastem
krystalickych lamel o tloustce pfiblizné 10 nm. Béhem rastu pfitom dochazi k vétveni a
krouceni lamel. Mezi lamelami je pfitomen amorfni polymer. Timto postupem je mozZno
dosahnout az 70% obsah krystalické faze v polymeru, coz odpovida realnym vzorkim
polyetylénu. Druhym cilem prace je mapovani vlivu semi-krystalické struktury na difuzi
penetrantu polymerem. Difuze pfitom probiha pouze v amorfnim polymeru, protoze
krystalicky polymer je pro penetranty prakticky nepropustny. Je ukazano, Ze polymery se
stejnym obsahem krystalické faze mohou mit vyrazné odliSnou efektivni difuzivitu.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

CFD modelovani pozaru v mistnosti

Autor: Bc. Jan Salaba

Roénik: M2

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

Cilem prace je CFD predikce rychlostnich a teplotnich poli vyvolanych otevienym ohném
uvnitf mistnosti. K vypoctu byl pouZit feSi€ FDS (Fire Dynamics Simulator). Byly testovany
pfipady lokalniho nerozSifujiciho se a rozSifujiciho se pozaru. Vysledky byly porovnany
s fyzikalnimi daty experimentalnich modeld.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Modelovani homogenizace v aerované nadobé
s mechanickym michadlem

Autor: Lenka Toméaskova

Ro¢nik: M2

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

Prace se zabyva CFD simulacemi prubéhu homogenizace kapalné vsadky v aerované
naddobé& promichdvané mechanickym rotaénim michadlem. Vysledky simulaci byly
porovnavany s vysledky experimentu, které byly provedeny ve valcové nadobé
opatfené narazkami a michadlem se Sikmo sklonénymi lopatkami s konstantni frekvenci
otaeni pro ruzné objemové pratoky plynu. CFD vypoéty metodou Euler-Euler se
tokového pole plyn-kapalina byly uZzity ob& zékladni metody simulace pohybu rotujiciho
zafizeni (michadla): metoda vicenasobné rotujici soustavy (angl. Moving Reference Frames)
a klouzajici sité (angl. Sliding Mesh). | pfes uvaZzovana zjednoduSeni (mono-disperzni
bubliny kulového tvaru, bez Stépeni nebo spojovani bublin) byla numericka predikce v dobré
shodé s experimentélnimi daty.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Praktické vyuziti nastroju pro optimalizaci a Fizeni chodu
ropnych rafinerii

Autor: Vladimir Vadlejch

Ro¢nik: M2

Ustav: Chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. RNDr. Tomas Vanék, CSc.

Prace se zabyva pouzitim programu pro optimalizaci, planovani a fizeni operaci
probihajicich v ropnych rafineriich. Pro planovani chodu rafinerie je kli¢ovy zisk presnych a
konzistentnich dat. Takovymi daty mohou byt napf. droveh hladiny v nadrZi, teplota,
hydrostaticky tlak apod. Prace popisuje programoveé vybaveni poskytujici operatorovi prehled
fadi michani produktl jako je benzin, plynovy olej nebo topny olej. Ceny a mnozstvi
komponent spole¢né s hodnotou vyslednych produktd michani jsou zakladnimi parametry
pro optimalizaci procesu. Prace vychazi z prakticky nabitych zkuSenosti pfi programovani
doplnku pro fidici programové vybaveni firmy Invensys Process Systems.
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Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Evoluce heterofazové struktury houzevnatého polystyrenu

Autor: Michal Vonka

Ro¢nik: M1

Ustav: Chemického inZenyrstvi

Skolitel: Dr. Ing. Juraj Kosek, Ing. Libor Seda

Prace predstavuje vyvoj algoritmu pro dynamickou simulaci transportnich a separaénich
procesu béhem fazové separace mechanismem spinodalni dekompozice za vzniku hetero-
fazovych polymert, napfiklad houzevnatého polystyrenu (HIPS). Vyvijené modely jsou
konzistentni s termodynamickym popisem systému obsahujicich polymery. Matematické
modelovani fazové separace a vzniku heterofazové (tzv. salamové) morfologie HIPS je
zaloZzeno na modelu s gradientem chemického potencialu jako hybnou silou transportu,
pfic¢emz je chemicky potencial zobecnén tak, aby obsahoval také pfispévek mezifazové
energie. PoZadovanou salamovou morfologii HIPS Ize charakterizovat témito znaky:
(i) ¢astice polybutadienu (PB) o velikosti nékolika mikrona jsou distribuovany v kontinualni
polystyrenové (PS) fazi, (ii) ¢astice PB obsahuji nepravidelné submikronové okluze PS.
Aplikaéni vlastnosti HIPS, napf. lesk a rdzova houZevnatost, zavisi na morfologii HIPS.
Vysledky prace jsou zajimavé nejen teoreticky, ale také aplikaéné pro lepSi porozuméni
utvareni heterofazovych morfologii fady polymera.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Modelovani vyroby styren-butadienového kauc¢uku emulzni

polymeraci
Autor: Alexandr Zubov
Rocnik: M2
Ustav: Chemického inZzenyrstvi 3
Skolitel: Dr. Ing. Juraj Kosek, Ing. Libor Seda

Butadienstyrenové kauc€uky (SBR) jsou tradi¢ni surovinou v gumarenském primyslu. Kvalita
SBR kau€uku je mimo jiné uréena distribuci molarnich hmotnosti, sloZzenim kopolymeru
a stupném vétveni. Cilem prace je zlepSeni jakostnich parametri SBR latexu vyrabénych
emulzni volné-radikalovou polymeraci v kaskadé 12 pratoénych michanych reaktoru.
K naplnéni tohoto cile je sestaven matematicky model pramyslového procesu. V kazdém
¢lenu kaskady reaktorl je uvazovana pfitomnost monomerni, vodné a polymerni faze.
Reakéni schéma polymerace véetné vétveni je zpracovano populaénimi bilancemi metodou
takzvanych polymernich momentl, takZze je mozno predikovat také kvalitu vyrabéného
polymeru. Predikce modelu jsou validovany realnymi experimentalnimi daty. Na z&kladé
vyvinutého matematického modelu bude minimalizovano mnozstvi mimo-jakostnich produktu
pfi pfejizdéni mezi typy s riznym obsahem vazaného styrenu a viskozitou Mooney, bude
zvySena roéni kapacita vyroby a bude moznéa optimalizace procesu vyroby SBR latext pfi
néhlych technologickych zménach.
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Sekce: Procesni a chemické inZenyrstvi

Studium mechanismu kolize p¥i interakci stacionarni
kulové ¢astice a izolované stoupajici bubliny

Autor: Monika Coufalova

Roénik: M2

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

Cilem této prace je snaha o prohloubeni znalosti o interakci izolované vzduchové pohybujici
se bubliny a stacionarni pevné kulové &astice. Zachyceni bubliny na pevném povrchu nebo
odpojeni bubliny je zakladnim krokem pro pochopeni této problematiky. Pozornost je
vénovana predevsim studiu mechanismu kolize pro ruzné velikosti bublin i ¢astic. BEéhem
experimentu byly vyhodnoceny trajektorie stfetd bublin, rychlost bublin, relativni rychlost,
uhel @, ucinnost kolize v zavislosti na velikosti bubliny a ¢astice. Pro experimentalni méreni
byly pouzity ¢astice o prumérech 7, 10, 15 a 20 mm a bubliny o primérech 0,5 a° 0,8 mm.
Déje byly sledovany vysokorychlostni kamerou a vysledky byly ziskany obrazovou analyzou
dat pomoci softwaru NIS-Elements.

Sekce: Procesni a chemické inZenyrstvi

Studium pohybu izolované bubliny pred kolizi s pevnou

¢astici
Autor: Lucie Dolejsi
Rocnik: M1
Ustav: Chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basafova

Tato prace je soucasti projektu, ktery se zabyva studiem vzdjemnych interakci bublin a
¢astic. Napini této prace bylo experimentélni pozorovani a popis trajektorie a rychlosti
izolované bubliny pfed kolizi s naklonénou rovinou, predstavujici kulovou ¢&astici o
nekone¢ném praméru, s thlem naklonu od 0° do 80°. V dostate¢né vzdalenosti od roviny
neni rychlost ani trajektorie bubliny ovliviiovana jeji pfitomnosti. Pfi vétSim priblizeni dochazi
k zakfiveni toku tekutiny, tudiz i ke zméné trajektorie pohybu bubliny a ke sniZeni rychlosti
bubliny. Interakce byly sledovany rychlobéznou kamerou. Experimentalné byl sledovan
pohyb bubliny z dostate¢né vzdalenosti od naklonéné roviny aZz do okamziku kolize.
Obrazovou analyzou byly zjiStény soufadnice stfedd bublin a jejich pramér a byly vypoéteny
jejich okamzité a relativni rychlosti. Dale byly vyhodnoceny trajektorie pohybu bublin.
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Sekce: Procesni a chemické inZzenyrstvi

Charakterizace polymert metodou TD-NMR

Autor: Josef Chmelar

Ro¢nik: M1

Ustav: Chemického inzenyrstvi

Skolitel: Dr. Ing. Juraj Kosek, Ing. Tomas Gregor

Pristroj NMR pouzity v naSich experimentech neni klasickym NMR spektrometrem uréenym
pro ziskavani detailnich spekter chemickych posunt 'H nebo °C, ale patfi do tfidy
spektrometri méficich v ¢asové doméné (time-domain NMR). TD-NMR spektrometr méfi
vyvoj NMR signélu v ¢ase a charakterizuje tento vyvoj pomoci relaxa¢nich ¢asu (napf. T1 a
T2). Pro ziskéni relaxa¢nich dat jsou pouzivany vhodné zvolené pulsni experimenty. Ziskana
relaxani data mohou byt rigor6zné nebo empiricky korelovana s fyzikalnimi vlastnostmi a
sloZenim vzorku, napf. s viskozitou nebo obsahem fazi v hetero-fazovych polymerech. Pro
méfeni technikou TD-NMR neni vyZadovana u kapalnych a pevnych vzorkt Zadna Uprava.
V této praci stru€né popisujeme metodiku méfeni a vyhodnocovani signal TD-NMR. NaSe
dosavadni zkuSenosti s TD-NMR jsou diskutovany jak na pfikladech dobfe definovanych
jednoduchych vzorkd, tak i slozitych vzorkG polymerd s hetéro-fazovou morfologii. Je
ilustrovano, Ze technikou TD-NMR je moZno stanovit difuzni koeficienty. Sou¢asna TD-NMR
méreni jsou zaméfena na pokrocilou charakterizaci méknuti polymeru za vysSich teplot, coz
je prumyslové dulezita problematika.

Sekce: Procesni a chemické inZzenyrstvi

Elektrodova pole v mikrostrukturovanych systémech

Autor: Jaroslav Kotowski

Roénik: M1

Ustav: Chemického inZenyrstvi

Skolitel: Ing. Jifi Lindner, Ph.D., Ing. Milo§ Svoboda

Rada mikrostrukturovanych systému vyuziva elektrické pole; napfiklad pro &erpani kapalin
pomoci elektroosmézy, pro urychleni pohybu ionti elektromigraci (nékteré DNA Eipy) €i pro
detekéni Ucely (lab-on-chip systémy). VétSina zminénych aplikaci funguje na sklenénych &i
kfemikovych substratech; vytvareni kovovych funkénich vrstev v mikrozafizenich je mnohem
vlastnosti (tepelna roztaznost).

Cilem této prace je vytvoreni systému mikroelektrod v plastovém mikrozafizeni, jez umozni
méreni rozloZeni potencialu a vodivosti v mikrokanalu. Souéasti prace bude diskuse metod
vytvareni kovovych vrstev na plastovych substratech a zvladnuti kompletniho postupu vyroby
mikrostrukturovaného zafizeni.
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Sekce: Procesni a chemické inZzenyrstvi

Meéreni transportnich charakteristik poréznich ¢astic
inverzni plynovou chromatoqgrafii

Autor: Jifi MarSalek

Ro¢nik: M2

Ustav: Chemického inZenyrstvi

Skolitel: Dr. Ing. Juraj Kosek, Ing. Tomas Gregor

Prace popisuje dostavbu aparatury pro inverzni plynovou chromatografii (iGC) umoznujici
studium termodynamiky adsorpce a dynamiky transportu ve vzorcich polymerld nebo
keramiky za normalnich a zvySenych teplot a tlakd. V chromatografii iGC jsou z detailniho
tvaru odezvy na pulzni nebo skokovy signal vyhodnocovany predevSim transportni
charakteristiky napiné kolony, napf. prasku porézniho polyolefinu. Je popsana metodika pro
vyhodnoceni transportnich charakteristik vyplné kolony z méfeného signalu teplotné-
vodivostniho detektoru. Tato metodika je zaloZena na popisu van Deemterovy kfivky. Je
diskutovdna oblast praktické pouZitelnosti aparatury iGC vzhledem k charakteristickym
¢asum difuze v poréznich &asticich. Méfeni a vyhodnoceni transportnich charakteristik je
ilustrovano na vzorcich &astic zeolitu a poréznich €astic polyolefinu.

Sekce: Procesni a chemické inZenyrstvi

Studie procesu vyroby styrenu z hlediska systémového

inzenyrstvi
Autor: Petr Pitin
Roém’k: M2
Ustav: Chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. Vladimir V&clavek, CSc.

Prace je zaméfena na studii procesu vyroby styrenu v podniku SYNTHOS Kralupy a.s.. Na
zakladé dostupnych firemnich materialt typu PFD ("Process Flow Diagram") a PID ("Process
Instrumentation Diagram"), technologického reglementu a dalSich zdroju je stavajici
proces porovhnavan s dfivéjSim uspofadanim vyroby tzv. starého styrenu z pohledu
procesniho a systémového inzenyrstvi. Cilem je na zakladé tohoto srovnani opétovné
identifikovat a charakterizovat procesni a utilitni proudy a mista s procesnim méfrenim téchto
proudt pro potfeby vytvorfeni materidlové a entalpické bilance procesu. V dalsi fazi této
studie by mélo dojit i k ovéfeni stanovitelnosti poZzadovanych bilancovanych veliin jak
z hlediska celého procesu, tak i jeho jednotlivych uzla.
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Sekce: Procesni a chemické inZzenyrstvi

Studium kinetiky suché neutralizace

Autor: Marek Schéngut

Ro¢nik: M1

Ustav: Chemického inzenyrstvi

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

Smyslem studie je prozkoumani a kvantitativni popséani déju probihajicich béhem reakce
uhli¢itanu sodného s kyselinou dodecylbenzensulfonovou (HLAS). Tato reakce patfi do
skupiny tzv. suchych neutralizaci, protoZze zasada (v naSem pripadé uhli¢itan sodny) je
v pevném stavu. Sodna sul kyseliny dodecylbenzensulfonové (NaLAS) je vyznamny
surfaktant, ktery je hojné vyuzivan ve vyrobé pracich a Gisticich prostfedku. Jeho hlavni
vyhodou je vysoka u€innost a Setrnost vuéi Zivotnimu prostfedi. Budou prezentovany
vysledky méfeni dynamiky smaceni substratu (tableta uhli¢itanu sodného) za souéasného
vyvinu oxidu uhli¢itého a tvorby pasivaéni vrstvy. Vysledky budou prezentovany jednak
formou grafické zavislosti smadéeciho Uhlu, poloméru a vysSky kapky na &ase, a nasledné
bude vyhodnocena zavislost zdanlivé reakéni rychlosti na tloustce pasivaéni vrstvy. Bude
diskutovan vyznam ziskanych zavislosti pro kinetiku reaktivni granulace a zrani (starnuti)
granulovanych detergentu.

Sekce: Procesni a chemické inZzenyrstvi

Simulace procesu se sypkymi hmotami z vyuzitim
simulaéniho programu Aspen Plus

Autor: Petr Stloukal

Roénik: M2

Ustav: Chemického inzenyrstvi
Skolitel; Doc. RNDr. Vanék Tomas, CSc.

Tato prace je zaméfena na studium moznosti a zvladnuti metodiky simulaci procesu, v nichz
se vyskytuji sypké hmoty, pomoci simulaéniho programu Aspen Plus. Simulace téchto
procesu vyZaduje dostateéné znalosti metodiky popisu sypkych smési, zvlasté v pripadech,
kdy se jedna o smési heterogenni, tedy slozené z vice latek. Dulezitym faktorem je také
dostate€na orientace v databazich fyzikalnich modelt a z ni vychazejici schopnost spravné
volby modelu pouzivanych pro vypocet fyzikalnich vlastnosti sypkych hmot. Dale byly
prozkoumany jednotkové moduly pouZivdné pro zpracovani sypkych hmot. Metodika a
moznosti vyuziti programu Aspen Plus pfi simulaci téchto procest, byly studovany na
jednotlivych procesnich prikladech.
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Sekce: Procesni a chemické inZzenyrstvi

Experimentalni studium elektroosmotického toku
v plastovych mikrofluidnich ¢ipech

Autor: Jifi Ston

Ro¢nik: M2

Ustav: Chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Michal Pfibyl, Ph.D.

Prace se zabyva studiem elektroosmotického transportu, ktery slouzi k ¢erpéni, davkovani
nebo promichavani elektrolytd v mikrofluidnich &ipech. Elektroosmoticky tok charakterizuji
veli€iny: rychlost elektroosmotického toku, elektroosmotick& mobilita a zeta-potencidl. Tyto
veli¢iny zavisi na povrchovych vlasnostech pouzitého materialu, koncentraci elektrolytu,
intenzité vnéjSiho napéti vkladaného na zdrojové elektrody aj.

Experimentalni méfeni je zaloZzeno na nepfimé vodivostni metodé, prfi které se do
mikrokanalku vnaseji ruzné koncentrované roztoky pfi konstantnim vkladaném rozdilu
potencialll a zaznamenava se proudova odezva. Cilem této prace jsou parametrické studie
namérenych hodnot charakteristik elektroosmotického toku v zavislosti na velikosti rozdilu
elektrického potencidlu a koncentraci pouzivanych roztoku. Soudasti prace je také postup
vyroby mikrofluidnich zafizeni z polymerniho materidlu PDMS a postup vyroby
fluorescenéniho proteinu GFP, ktery bude slouZit k vizualizaci elektroosmotického toku a ke
kontrole namérenych hodnot vodivostni metodou.

Sekce: Procesni a chemické inZzenyrstvi

Experimentalni studium dynamiky v kaskadé dvou
propojenych prutoénych reaktoru

Autor: Petra Simé&ikova

Roénik: M2

Ustav: Chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Lenka Schreiberova, CSc.

Prace je zaméfena na studium nelinearni dynamiky chemické reakce peroxid vodiku —
thiosiran — médnaté kationy probihajici v kyselém prostfedi v kaskadé dvou prutoénych
michanych reaktor se vzajemnou vyménou hmoty. Tento systém se fadi mezi pH oscilatory,
to znamena, Ze i nepatrny pfidavek nékterého reaktantu (perturbant) vyvola velkou odezvu
v chovani. Jako perturbant byla pouZzita kyselina sirova, jejiz pfidavky byly pfivadény pouze
do prvniho reaktoru a byl sledovan prenos do druhého reaktoru. Vysledky experimentl byly
zpracovany do podoby kfivek zobrazujicich ¢asovy pribéh pH v obou reaktorech, zmény pH
v prvnim reaktoru byly zpusobeny pfimym davkovani kyseliny a reakci systému na tento
pridavek, pH vdruhém reaktoru se ménilo v dusledku difize H* ionta pres poérovitou
prepazku umisténou mezi reaktory.
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Sekce: Procesni a chemické inZzenyrstvi

Elektroformace obFich liposomu

Autor: Martin Ullrich

Ro¢nik: B3

Ustav: Chemického inzenyrstvi

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

Liposomy jsou schranky kulového tvaru, jejichZz sténa je tvofena jednou popfipadé vice
fosfolipidovymi dvojvrstvami. Prumér mohou mit od desitek nm az po stovky pum. Konkrétné
tém, které maji v praméru pfes 10 um, se fika obfi liposomy. Jejich vyhoda tkvi v tom, Ze je
muzeme kvuli své velikosti pozorovat optickymi mikroskopy a také do nich uzavirat
(enkapsulovat) néjaky roztok, ktery i pfi zméné okolni koncentrace uvnitf zistava. Tohoto by
mohlo byt vyuZito napfiklad pro medicinalni G&ely (fizené vyluéovani 1€&iv).

Cilem této prace je nalézt takové podminky syntézy obfich liposomul, aby mély Gzké
spektrum velikosti, a nasledné prozkoumat moznost enkapsulace roztoku. Z mnoha zpusobu
pfipravy byla zvolena tzv. elektroformace. Metoda je zaloZena na tom, Ze na elektrody
naneseme fosfolipidovy film a mezi né umistime roztok, ktery chceme enkapsulovat. Zaénou
se tvofit liposomy, jejichz tvorbu urychlime plsobenim elektrického proudu. Hlavni vyhodou
metody je, Ze takto Ize pfipravit liposomy o primérech v fadu desitek um, formace je rychla
(cca 2h) a vysoké procento z nich neobsahuje Zadné vady jako napfiklad nekulovy tvar &i
jeden nebo vice uzavrenych liposomu uvnitf jednoho velkého.
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Sekce: Chemické inZenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Studium smacivosti autoskel s riznou povrchovou

7

upravou
Autor: Zuzana Brabcova
Rocnik: M2
Ustav: Chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basarova

Prace se zabyva stanovenim kontaktniho uhlu tfifazového rozhrani pevna faze — kapalina —
plyn, ktery ma velky vyznam pro stanoveni mezifazovych napéti jako jedna z méala pfimo
méfitelnych veli€in. Méfeni bylo provadéno na autosklech (predni, boéni &iré, boéni zelené)
s rtznou povrchovou Upravou (Cisté, po pruchodu myckou, zaprasené) s Cistou i znecisténou
vodou (dedtova voda, kaluZzova voda). Cilem prace je studium smadivosti povrchu skla za
riznych podminek simulujicich pfirozené prostfedi. Profil kapky byl sniman kamerou pfes
mikroskop a takto vzniklé obrazy byly zpracovany v softwaru NIS-Elements.

Sekce: Chemické inZenyrstvi, biotechnologie a experimenty

VyVvoj zarizeni pro tepelné slinovani polymernich
mikrostruktur

Autor: Vladimir Buday

Ro¢nik: M1

Ustav: Chemického inZenyrstvi
Skolitel: Doc. Ing. Dalimil Snita CSc.

Jednou z moznosti vyroby mikrofluidnich zafizeni je vytvafeni sendvi€ovych struktur
spojovanim funkénich vrstev. Obsahem prace je vedle zakladni literarni reSerSe popis nové
vyvijeného slinovaciho lisu, umozhujiciho nezavislou regulaci teploty pritlaénych desek a
vyvinuti sily do 200 kN. Jsou popsany zakladni experimenty pro ovéfeni funkce zafizeni a je
navrzen dalSi postup pro zdokonaleni zafizeni.
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Sekce: Chemické inZzenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Pouziti techniky Drop on Demand jako nastroje pro
produkci mikroc¢astic

Autor: Jifi Dohnal

Ro¢nik: M2

Ustav: Chemického inZenyrstvi — Laboratof chemické robotiky
Skolitel: Doc. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D.

Prace se zabyva technologii Ink — Jet (Drop on Demand) jako nastroje pro vyzkum kinetiky
sprejového suSeni pfi produkci mikro¢astic. Naplni je popis technologie Ink - Jet, zpusob a
prubéh generovani mikrokapek (popis fidici viny) a vypocet jejich objemu. Déle se prace
zabyva mapovanim vlivu ménicich se fidicich prvkG na parametry mikrokapek a nezadouci
jevy. Souéasti je i test reprodukovatelnosti v zavislosti na ménicich se parametrech techniky
(zménach fidicich prvka generovani) a na meénicich se vlastnostech pouzité kapaliny
(viskozita).

Sekce: Chemické inZzenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Experimentalni studium biologickych reaktoru pro
odstranovani organickych barviv z odpanich vod

Autor: Ondrej Knotek

Ro¢nik: M2

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

Odpadni vody z textilniho primyslu obsahuji néktera barviva tézko odstranitelna béznymi
procesy uzivanych v COV. Vtéto praci se zabyvame studiem konstrukéniho FeSeni a
optimalizaci provoznich parametri biologickych reaktort, ve kterych je na vhodném nosici
imobilizovano mycelium dfevokazné houby Irpex lacteus. Zminéna houba produkuje
skupinu enzymu, které katalyzuji potfebné biodegradaéni procesy. Slozité organické
struktury nezadoucich barviv se tak degraduji na jednodussi organické slouceniny, které Ize
odstranit v obvyklych aktivaénich procesech.

V souéasné dobé studujeme dvé konstrukéni feSeni reaktord. TBR - kolonovy reaktor se
zkrdpénym loZzem a RBC - rotujici biologicky kontraktor. Kromé miry odbourani barviva jsou
téZ stanoveny nékteré chemicko-inzenyrské parametry zarizeni napf. doba zdrzeni &i zadrz
kapaliny. Velky duraz je kladen na zvétSovani méfitka zafizeni a proto jsou po UspéSném
feSeni laboratornich reaktort konstruovany i reaktory v poloprovoznim meéfitku.
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Sekce: Chemické inZzenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Syntéza ,tél“ chemickych robotll na bazi dutych SiO,
mikrogéastic

Autor: Pavel Kovacgik

Ro¢nik: M1

Ustav: Chemického inZenyrstvi

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

Cilem prace je vytvofit tvrdé porézni €astice na bazi silikatu, které by tvofily téla (obaly,
schranky) chemickych robotl. Chemickym robotem je v kontextu této prace myslen velmi
jednoduchy plné synteticky ,jednobunéény organismus* majici s vyjimkou schopnosti samo-
reprodukce a evoluce vétSinu hlavnich ryst Zivych organismu, jako je schopnost pohybu
v prostiedi, latkova vymeéna s okolim &i schopnost akumulace nebo vyluéovani produktu.
Velikost téchto vnitfné strukturovanych entit se pohybuje fadové v desitkach mikrometra.
Existuje nékolik metod k pfipravé takovychto ¢astic, predlozend prace se soustfedi na dve
z nich, a sice:

0] srazeni SiO,

(i) proces samousporadani koloidnich &astic.
V préci bude prezentovan jednak zakladni postup pfipravy, a dale pak budou studovany
podminky, které ovliviiuji zakladni vlastnosti ¢astic (velikost, tloustka, propustnost) tak, aby
bylo moZné vyrobit télo chemického robota prfesné podle zadanych pozadavku.

Sekce: Chemické inZzenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Studium interakce bubliny a ¢astice

Autor: Milan Melmer

Ro¢nik: B3

Ustav: Chemického inzenyrstvi
Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basarova

Cilem této prace bylo studium flotaéni kolizni uéinnosti pfi interakci izolované bubliny a
mobilni kulové &astice. K vlastnimu méfeni byly pouZzito sklenéné &astice o velikosti 15mm a
bubliny o velikosti od 0,3mm do 0,7mm. Pro toto méfeni bylo nutné sestavit a otestovat
meéfici aparaturu. Déje byly sledovany a zaznamenavany vysokorychlostni kamerou a
vysledky byly ziskany obrazovou analyzou dat pomoci softwaru NIS elements. Byly
studovany trajektorie bublin pfed stfetem s pohyblivou &astici, kolizni Gc€innosti pro ruzné
velikosti bublin a zavislost kolizniho Uhlu na poéateénim ahlu.
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Sekce: Chemické inZzenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Méreni selektivity redukce oxidu dusiku na katalyzatoru
s ukladanim NOy

Autor: Karel Mikota

Ro¢nik: B3

Ustav: Chemického inZzenyrstvi

Skolitelé: Prof. Ing. Milo§ Marek, DrSc., Ing. FrantiSek Plat

V rdmci této prace budou diskutovany vysledky série méfeni provedenych se vzorkem
automobilového katalyzatoru. Experimenty mapuji vliv provoznich podminek (teplota, pouzité
redukéni €inidlo - H,, CO, nebo C3;Hg) na selektivitu redukce NO,. Tato veli¢ina pfedstavuje
jednu ze zakladnich charakteristik, které kvantitativné popisuji provoz katalyzatoru z hlediska
miry eliminace Skodlivych dusikatych latek produkovanych motory spalujici chudou smés (tj.
v8echny dieslové a nékteré benzinové motory).

Experimentalni data dale slouzi ke kalibraci (tj. vycisleni kinetickych parametr()
matematického modelu katalyzatoru s ukladanim NO,.

Sekce: Chemické inZenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Konstrukce biologického palivového ¢lanku

Autor: Zuzana Novakova

Roénik: M2

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

Prace se zabyva konstrukci biologického palivového &lanku a studiem mozZnosti zvySovani
jeho wvykonu. V biologickych palivovych ¢&lancich se prfeméhuje prostfednictvim
mikroorganism0 chemicka energie paliva pfimo na energii elektrickou. Palivem mohou byt
jednotlivé sacharidy, jejich smési nebo alternativné téz odpadni vody s energeticky bohatymi
slou€eninami. Molekula sacharidu prochazi metabolismem mikroorganismu, v naSem
pfipadé se jedné o bunky kvasinek (Saccharomyces cerevisiae) v anaerobnich podminkéach.
Elektrony uvolfiované pfi fermentaci (oxidaci) substratu jsou odebirany na anodé &lanku,
ucinkem rozdilu elektrického potenciélu prochazeji vnéjsim obvodem ke katodé a generuji
tak elektricky proud. Cilem prace je nalezeni faktort, ovliviiujicich elektricky vykon
palivového ¢&lanku a uskuteénéni opatfeni vedoucich ke zvySeni vykonu &lanku a jeho
zachovani po delSi provozni dobu. Je sledovan vliv stafi kultury kvasinek na vykon a délku
provozni doby ¢&lanku. Bunky jsou aplikovany v rizném obdobi exponencialni faze rustu.
Pozornost je vénovana také vlivu promichavani elektrolyta v obou poloélancich systému.
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Sekce: Chemické inZzenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Experimentalni studium nevratného bobtnani
v polyolefinech

Autor: Klara Smolna

Ro¢nik: M1

Ustav: Chemického inZenyrstvi

Skolitel: Dr. Ing, Juraj Kosek, Ing. Hana Hajov4, Ing. Lucie Pechadkova

Znalost termodynamiky sorpce a dynamiky transportu malych molekul v polyolefinech je
dulezitd nejen pfi vyrobé polymeru, ale také v membranovych separacich. Stanoveni
bobtnani polymeru v dusledku sorpce malych molekul je dulezité z nékolika divodu. Za prvé,
gravimetricka méreni sorpénich isoterem v polymerech je nutno korigovat na vztlakovou silu
pusobici na nabobtnaly objem a tato korekce je ¢asto vyznamna. Za druhé, rozsah bobtnani
charakterizuje semi-krystalickou strukturu polyolefinu, tj. distribuci amorfni a krystalické faze
a tzv. vazacich elastickych fetézcul. Za treti, elastické efekty doprovazejici bobtnani ovliviu;ji
difuzi semi-krystalickym polyolefinem. Za &tvrté, tyto elastické efekty umoznuji kvantitativni
propojeni teorie termodynamiky sorpce a experimentalnich dat. V této praci je na dvou
experimentalnich zafizenich charakterizovdn déj nevratného bobtnani polymeru. Video-
mikroskopicky bylo pozorovano, Ze se objem polyethylenu po desorpci 1-hexenu nevréti na
puvodni hodnotu. Gravimetricky bylo zjisténo, Ze rozvolnéni elastickych vazeb sorpci
1-hexenu vyznamné ovliviuje naslednou sorpci ethylenu.

Sekce: Chemické inZzenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Experimentalni studium pH-oscilaéni reakce v pratoéném

reaktoru
Autor: Tomas Veber
Rocnik: M2
Ustav: Chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Lenka Schreiberova, CSc.

Prace se zabyva experimentalnim studiem slozité chemické reakce provozované
v prato¢ném promichavaném reaktoru. Byla studovana reakce peroxid vodiku — thiosiran —
sifi¢itan v kyselém prostfedi. Na zakladé predeslych experimentu bylo prokazano, ze tato
reakce za ur€itych podminek vykazuje tzv. oscilaéni chovani, kdy dochazi k periodickym
zménam koncentrace vodikového kationu H*. Nasim cilem byla snaha dynamické chovani
této reakce prozkoumat v mnohem hlubSi mife. Za timto U€elem byla uéinéna fada
experimentu, kdy do probihajici reakce byla periodicky vstfikovana kyselina sirova o nizké
koncentraci. Délka pfidavku a hodnota koncentrace vstfikované latky tvofily dulezité
parametry, které byly v prabéhu experimentdl ménény, aby bylo dosazeno teoreticky
predpovézené zmény chovani reakce. Takto experimentalné ziskana data byla poté uZita ke
konstrukci tzv. kfivek fazového posuvu, jeZz charakterizuji periodicky oscilujici systém.
Namérena experimentalni data jsou v praci uvedena v podobé grafu.
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Sekce: Chemické inZzenyrstvi, biotechnologie a experimenty

Vliv smacivosti na interakci bubliny s pevnym povrchem

Autor: Lucie Vobecka

Ro¢nik: M2

Ustav: Chemického inzenyrstvi

Skolitel: Dr. Ing. Pavlina Basarov4, Ing. Maria Fujasova - Zednikova, Ph.D.

Tato prace se zabyva narazem bubliny na pevny povrch (napf. €astici, sténu nadoby apod.).
Znalost hydrodynamického chovéani bubliny pfi narazu a pravdépodobnosti jeji adheze na
povrch je potfebna pfi studiu fady pramyslovych procesu (napr. flotace plastu). Cilem této
prace je zkoumani vlivu riznych vlastnosti povrchu na cely proces interakce.

Naplni této prace je porovnani chovani bubliny pfi narazu na povrchy s rozdilnym kontaktnim
Uhlem (sklo, plexisklo, sklo potaZzené silanem a teflon). Jako plynna faze je pouZzit vzduch a
jako kapaln& deionizovana voda. Experimenty jsou provadény pomoci rychlobézné kamery a
jeji zdznam je zpracovavan v programu vytvofeném pomoci Matlab Image Processing
Toolbox. Vyhodnocovanymi hydrodynamickymi parametry jsou rychlost bubliny pfi narazu a
pfi odrazu, maximalni deformace bubliny, doba potfebna pro vytvofeni kontaktni ¢ary apod.
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Sekce: Ekonomika a management

Omezeni IS SAP pf¥i operativhim planovani keramické

vyroby
Autor: Ing. Josef Dvorak
Rocnik: M2
Ustav: Ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: Ing. Miroslav Vagner, MBA., Ph.D.

V této semestralni praci je zkouméana moznost vyuziti informaéniho systému SAP pro
operativni planovani keramické vyroby. Keramicka vyroba jako takova je velmi specificka a
vyznaduje se nékolika charakteristickymi rysy: jde o kontinualni provozy, zafizeni velkych
vykonu a rozmérl — proto se zasahy projevuji za dlouhou dobu, procesy probihaji za
vysokych teplot, procesy jsou zaloZeny na heterogennich reakcich, sloZeni vstupnich surovin
ma proménlivé slozeni, kvalita produktu je Spatné stanovitelna, provozni veli€iny jsou
zatizeny velkym Sumem. Proto se zde pfi pouZiti informaéniho systému SAP pro operativni
planovani muzeme setkat s fadou problémuU a omezeni. Souéasti prace je analyza vychoziho
stavu a diskuze omezi IS SAP pro operativni planovani v keramické vyrobé.

Sekce: Ekonomika a management

Konstrukce ukazatele OEE v podminkach firmy

Autor: Jelena Mazunina

Ro¢nik: M2

Ustav: Ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Overall Equipment Effectiveness (OEE — celkova U€innost zafizeni) je vSeobecné uznavana
metodika méfeni pro porovnavani ucinnosti zarizeni, vyrobnich linek nebo celych vyrobnich
zavodu, ktera kombinuje informace o dostupnosti zafizeni, jeho vykonu a o kvalité vyrobku
do jediné srozumitelné metodiky méfeni. Hlavnim cilem prace bylo navrhnout zplsob
sledovani a vypoctu hodnoty ukazatele OEE jednotlivych stroji v podminkach vybraného
podniku. V ramci projektu byly taky provedeny analyzy €innosti zafizeni a jejich obsluhy. Na
zakladé zadani podniku jsem provedla dil¢éi audity jednotlivych pracovist a navrhla jsem
nékteré kroky ke zvySeni efektivity vyroby.

Prace popisuje nejrozSifenéjsi metody hodnoceni vyuZiti vyrobnich kapacit, podstatu téchto
metod a pfipadnou aplikaci v praxi. Duraz je kladen na ukazatel celkové efektivity zafizeni:
jeho vyznam a pfinos, zplUsob vypo&tu a sbér dat, vyuZziti a znazornéni vysledku.

Prakticka &ast je orientovana na konkrétni poZadavky zadavatele vyrobni praxe v prostfedi
podniku. Vysledné navrhy byly prezentovany vedeni firmy.
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Sekce: Ekonomika a management

Rozbor struktury materialové toku vyrobni linky

Autor: Tomas Muzikar

Ro¢nik: M2

Ustav: Ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: Ing. Petra Vegnerova

Cilem projektu byla analyza struktury materialové toku na montazni lince v podniku
KOSTAL CR, spol. s.r.0., jenZ se zabyva vyrobou elektroniky a elektromechanickych
soucastek uréenych zejména pro automobilovy prumysl. V ramci projektu byl dukladné
zmapovan materialovy tok na montazni lince podvolantovych modult a byly provedeny
naméry ¢asu vyrobnich i nevyrobnich operaci na jednotlivych pracovistich. Tato data
nasledné poslouZzila jako podklad pro konstrukci realného modelu linky v softwarovém
prostiedi aplikace Witness.

Vzhledem k tomu, Ze se KOSTAL CR potyka s akutnim nedostatkem vyrobnich pracovnika,
bude tento model vyuzit k optimalizaci jejich vyuziti. Dale by mél usnadnit nalezeni
optimalniho zpusobu minimalizace zasob rozpracované vyroby mezi jednotlivymi tseky linky.
V neposledni fadé by mély vystupy z tohoto modelu poslouzit ke zvdZeni vhodnosti
souéasného systému Fizeni vyroby na této lince, pfipadné pomoci pfi ndvrhu systému
nového.

Sekce: Ekonomika a management

Optimalizace vyuziti pracovniho éasu mistri lakovaci linky
ve spoleénosti Linet, s.r.o.

Autor: Katefina Reblanova

Ro¢nik: M2

Ustav: Ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: Ing. Dana Strachotova, Ph.D.

Produktivita prace je uznavany ekonomicky ukazatel. Pro jeho zjisténi se pouZivaji
osvédéené moderni metody a studie, které nam usnadfuji efektivni fizeni procesu a
zabezpeduji dosazeni vysSi produktivity procesu, eliminaci plytvani & snizovani nakladu.
Nicméné aplikace a vyuziti pracovnich studii je v CR pofad podcefovanym nastrojem.
V soucasnosti se ukazuje, Ze prostfednictvim méfeni prace lze stale jesté odhalovat rezervy
v produktivité a efektivnosti vyrobnich procesu.

Nékteré firmy zjistily, jaké nevidané moZznosti skytaji pracovni studie, a Ze je mozné na jejich
zakladé vypracovat komplexni systémovy pristup uplatfujici se pfi racionalizaci procesu a
muze vyznamné zvySovat a trvale zajiStovat produktivitu prace, prosperitu
a konkurenceschopnost vyrobni i nevyrobni organizace.

Tato prace je zamérena na problematiku ¢asovych studii a nasledné jejich vyhodnoceni pro
zjiSténi realné situace ve vyrobni €asti podniku Linet, s.r.o. V zavéru prace jsou uvedeny
vysledky snimkovani mistrd lakovaci linky a navrhy na zlepSeni organizace a fizeni prace.
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Sekce: Ekonomika a management

Analyza faktoru pusobicich na vykonovy profil linky

Autor: Alena Vackova

Ro¢nik: M2

Ustav: Ekonomiky a managementu chemického a potravinarského pramyslu
Skolitel: Ing. Petra Vegnerova

Cilem projektu byla analyza faktoru, které pusobi na vykon montazni linky DC v podniku
KOSTAL CR, spol. s r. 0. Na montazni lince byly naméfeny realné &asy vyrobnich
i manipulaénich operaci a pro tyto ¢asy byly uréeny zakladni statistické miry.
Pomoci vypoétenych hodnot byl sestaven vykonovy profil linky. Dale bylo zkoumano,
jak ruzné faktory ovliviiuji délku operaénich €asu, a tim i vykonovy profil.

Vysledkem daného projektu je vytvofeny simulaéni model montazni linky v programu
Witness. Vstupnimi daty modelu byly naméfené a vypoétené hodnoty ¢ast a vykonu
jednotlivych pracovist. Spravnost modelu byla ovéfena s pomoci dat o vyrobé z pfedeSlych
obdobi. Model byl pouzit pro stanoveni vyuZiti zafizeni a pracovnikl na lince pfi riznych
parametrech vyroby a potvrdil pfedpokladanou lehkou nevyvazenost linky.

Model by mohl byt posléze vyuzit pro kontrolu realnosti plan vyroby, pfi sestavovani planu
zasobovani linky a pro zjisténi €asu dispozice hotovych vyrobku.

Sekce: Ekonomika a management

Zavadéni nového vyrobku na prumyslovém trhu

Autor: Kristyna Vesela

Ro¢nik: M2

Ustav: Ekonomiky a managementu chemického a potravinarského prumysiu
Skolitel: Ing. Olga Kutnohorska

Zavadéni nového vyrobku na pramyslovy trh je velice komplexni proces, ktery v sobé
zahrnuje mnoho dil€ich krokd. Aby byl cely tento proces UspéSny je nutné vSechny jeho
etapy dusledné prozkoumat a vesSkeré vysledky zohlednit. Teoreticka ¢ast této prace je
zaméfena na vymezeni zakladnich pojmu, popis jednotlivych etap procesu a popsani
specifik pramyslového trhu. Prakticka ¢ast se poté zabyva zavadénim konkrétniho vyrobku.
Tato prace tedy popisuje jednotlivé etapy, zaznamenava prubéh procesu, analyzuje prvni
vysledky prodeju a vyvoj ceny v prvnich obdobich. Zavérem je UspésSnost celého procesu
zavadéni nového vyrobku na pramyslovém trhu zhodnocena a je popsan predpokladany
budouci vyvoi.
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Sekce: InZenyrska informatika, méfeni a fizeni procesu

Vizualizace tfirozmérnych dat

Autor: Lenka Khazovicka

Ro¢nik: M1

Ustav: Poditadové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Martina Mudrova, Ph.D.

Vizualizace dat je jednim z béznych témat v inZenyrské praxi. U vicerozmérnych dat se v3ak
stava prehledné zobrazeni Udaju problematickym. Tato skuteé¢nost plati i pro zobrazovani
obrazovych dat ve vice vrstvach. Existuji rizné zobrazovaci metody zaloZené na objemovém
¢i vektorovém modelovani.

Prace je zaméfena na vizualizaci sady rastrovych snimku lidské hlavy pochazejicich z NMR
vySetfeni. Cilem je zobrazeni daného objektu v souvislostech s dalSimi informacemi. V préci
jsou studovany moznosti systému Matlab pro feSeni daného problému. Nezbytnou souéasti
je také studium teoretického pozadi vizualizaénich metod.

Sekce: InZenyrska informatika, méfeni a fizeni procesu

Implementace webovych stranek vyzkumné skupiny rizeni
bioprocesl

Autor: Vaclav Kohout

Roénik: B3

Ustav: Poditadové a fidici techniky
Skolitel: Prof. Ing. Jan Nahlik, CSc.

Prispévek se zabyva problematikou navrhu novych webovych stranek vyzkumné skupiny
fizeni bioprocest vedené profesorem Nahlikem. Cilem pfispévku je seznameni s prubéhem
vypracovani semestralniho projektu a informacemi, které jsem ziskal pfi jeho tvofeni. Tyto
informace jsem ziskaval nejen z internetu a literatury, ale také z vlastnich zkusenosti.
Uvodem bude popséan souéasny stav webu, ktery nevyhovuje dnesnim poZzadavkim jak po
technologické, grafické i po obsahové strance. Déale budou uvedeny vysledky reSerSe
obsahu existujicich webl védeckych skupin zabyvajicich se podobnou tématikou a
védeckych skupin pracujicich na VSCHT v Praze. Po piehledu existujicich technologii pro
tvorbu webu zminim, které znich byly zvoleny pro navrh webu. Zvolené technologie
umoznily vytvofit novy design a funkce webu, které budou rovnéz predstaveny. Nakonec
pojednam o moznostech funkci zaregistrovani a odebirani prispévku.
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Sekce: InZenyrska informatika, méfeni a fizeni procesu

Statistické a databazové zpracovani dat z formulare

Autor: FrantiSek Kucera

Ro¢nik: B3

Ustav: Poditadové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jana Finkeova, CSc.

Cilem prace je vytvofit formulaf pro sbér dat a aplikaci pro jejich zpracovani. Pro sbér dat
budou pouzity formulare, vytvofené jako webova aplikace v PHP jazyce. Poté co uZivatel
formular vypini a potvrdi spravnost vyplnénych adajd, ulozi se do databaze na serveru. Poté
se uzivateli nabidne moznost, vygenerovat vyplnény formulaf do PDF. Toto by se jisté
uplatnilo u nékteré vefejné instituce, jakou je napfiklad CSSZ, pokud zde jiz ovSem néco
podobného nemaji, kde by to uSetfilo praci pfi zpétném prepisovani formulart do pocitace.
Stagilo by, kdyby uZivatel vytiskl formulaf z PDF, podepsal a poslal postou na CSSZ.
Textova podoba formulare by se jiz nemusela prfevadét do pocitae a slouZila by jen pro
kontrolu.

Druhou é&asti projektu je vytvofeni aplikace pro zpracovani téchto dat. Bude tvofena ve
vyvojovém prostfedi Microsoft Visual Studio 6 — Visual Basic a méla by byt schopna pfipojit
se k databazi na serveru, stdhnout si ji do pocitate a pracovat v ni offline. UZivatel bude mit
moznost pracovat s daty pomoci SQL dotazu. Pro statistické zpracovani a jednodusSi praci
s daty, bude aplikace obsahovat, knihovnu preddefinovanych SQL dotazU.

Sekce: InZenyrska informatika, méfeni a fizeni procesu

Ziskavani dat z webovych stranek pro hodnoceni
védeckych ¢élanku

Autor: Oldfich Matous

Ro¢nik: B3

Ustav: PocitaCové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Jaroslav Vovsik, Ph.D.

Cilem prace je vytvofeni systému pro automatické ziskavani dat o citaénim ohlasu
védeckych ¢asopisu ze stranek "ISI Web of Knowledge" ve formé textového
dokumentu/sesitu tabulkového kalkulatoru. Vysledek prace bude pouzivan pfi ziskavani
informaci o €asopisech pro kazdoro€ni hodnoceni védeckych vysledku studentd Skoly. V
souc¢asné dobé je tfeba prochazet mnozZstvi stranek a ruéné prekopirovavat hodnoty do
tabulkového kalkulatoru. Data potfebnd pro hodnoceni jsou "Impact faktor® €asopisu a
"Median Impact Factor" oboru pfislusejiciho k danému €asopisu. Tato data jsou dostupna na
webovych strankach http://www.isiknowledge.com.
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Sekce: InZenyrska informatika, méfeni a fizeni procesu

Uziti wavelet transformace v kompresi vicerozmeérnych

signalu
Autor: FrantiSek Mojzis
Rocnik: B3
Ustav: PocitaCové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Eva Hostalkova

Projekt je zamé&Fen na pouZiti wavelet transformace ke kompresi vicerozmérnych dat. Reseni
zahrnuje:

popis wavelet transformace v€etné charakteristiky vybranych vinkovych rodin a rozboru
nékterych jejich vlastnosti a aplikaci

uziti Haarovy transformace ke kompresi dat a posouzeni miry ztraty obrazové informace s
pouzitim Parsevalova teorému

aplikaci popsanych metod na video nahravky ziskané pomoci Matlabu

Sekce: InZenyrska informatika, méfeni a fizeni procesu

Navrh merania teploty a vlhkosti v suSiarni pre kontinualne
susSenie zemiakového Skrobu

Autor: Luk&$ Rusyniak
Ro¢nik: M1

Ustav: Fyziky a méfici techniky
Skolitel: Ing. Jifi Machéag, CSc.

Obsahom predkladanej prace je osadenie kontinualnej suSiarne zemiakového Skrobu
vhodnymi senzormi na meranie teploty a vihkosti. Praca sa v teoretickej ¢asti zaobera
popisom vyroby zemiakového Skrobu, vratane popisu suSiarne. V praktickej ¢asti sa rieSi na
zaklade reSerSe odbornych ¢&lankov a firemnych katalégov otazka vyberu senzorov na
meranie technologickych veli€in. Kritéria na vyber senzorov si nasledujuce: kompatibilita
senzoru s aparatdrou, presnost pristrojov vzhlfadom ku poZadovanej citlivosti, velkost
spotreby energie, moznost automatizovaného zberu dat av neposlednom rade aj cena
pristrojov. Vysledkom prace bude navrh konkrétneho usporiadania senzorov v susiarni.
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Sekce: InZenyrska informatika, méfeni a fizeni procesu

Analyza a zvyraznovani textur obrazu reprezentujicich
znecisténi ovzdusi

Autor: Bc. Petra Slavikova
Ro¢nik: M2

Ustav: Pocitaové a fidici techniky
Skolitel: Ing. Martina Mudrova, PhD.

Znedisténi ovzduSi je ¢im dal tim vyznamnéjSim svétovym problémem. Jednoduchym a
zaroven velmi ucinnym prostfedkem jeho monitorovani je vyuziti bioindikatort pro kvantifikaci
poskozeni zplodinami v ovzdusi a jeho rozdéleni do péti tfid znecisténi. Sbér vzorku a jejich
studium nam poskytuje informace o mozném znedisténi a dava ndm moznost uréit jeho
stupefi. Pro svou rozsifenost na Gzemi Ceské Republiky byl vybran smrk ztepily a pfedmétem
obrazové analyzy byly zvoleny snimky jehlic z elektronového skenovaciho mikroskopu.
Charakter snimku stomat (pruducht) jehlic smrku ztepilého ndm dava moznost uréeni stupné
znecisténi pomoci metod zpracovani obrazu. Pokud byl vzorek odebran z oblasti s velmi
malou mirou znecisténi, stoma ma jemnou vlaknitou strukturu. Se zvysSujicim se stupném
znecCisténi se stoma zacind pokryvat vrstvou epikutikularnich voska, jimiz se rostlina snazi
chranit pfed nepfiznivymi vlivy z okoli. Lze tedy predpokladat, Zze €im rozsahlejSi je pokryti
vosky, tim vice je ovzduSi v dané lokalité znecisténo. Tento jev Ize z hlediska zpracovani
obrazl dobre kvantifikovat pomoci metod detekce hran.

Predmétem této prace je studium detekénich metod, jejich aplikace a vybér nejvhodnéjsi z nich
pro uréeni tabulky kritérii, pomoci kterych bude moZno rozdélit snimky do 5 tfid znecisténi.




