Studentska védecka konfer ence 2004
Nazvy sekci, pocet ucastniku a ¢lenove hodnoticich komisi
na Fakulté chemicko-inzenyr ské

Sekce: Analyticka a fyzikalni chemie
Pocet praci: 6

sloZzeni komise: Doc. Ing. Radko Volf, CSc. — predseda
Doc. Dr. Pavel Matéjka
Ing. Radka Pataridu, Ph.D.
Doc. RNDr. Petr Vonka, CSc.
Ing. Michal Bures, CSc.

Misto konani: zasedactka dékandtu (A402) od 9:00.

Studium interakce derivatu distamycinu s DNA pomoci
spektroskopie NMR

Autor:  Jarmila Foltynova

Rocnik: V.

Ustav: analytické chemie

Skolitel: Ing. Marcela Tkadlecové, CSc.

Pfirodni distamyciny a jejich synteticky vytvofené derivaty jsou velmi intenzivné zkoumanymi
latkami pro svou schopnost interakce s DNA. Této vlastnosti je mozno vyuzit pro vyvoj novych
[ékd proti virovym onemocnénim a k 1é¢bé rakoviny.

Na Ustavu analytické chemie byla jiz dfive syntetizovana fada derivat distamycinu liSici se
poétem N-methylpyrolovych jednotek. Oproti pfirodni formé obsahuji latky navic v centru
molekuly Trogerovu bazi. Studium interakce DNA s témito latkami je na Ustavu tématem SirSiho
projektu, v jehoz ramci byl zatim pomoci cirkularniho dichroismu zkouman vliv interakce na
makromolekulu DNA.

Naproti tomu spektroskopie NMR umoZfuje studovat vliv interakce na malou molekulu
derivatu distamycinu a urcit na ni vazebné misto, coz bylo také hlavnim cilem této prace.

Bylo pozorovano, ze pridavky DNA k roztokim jednotlivych derivatl zpusobuji rozSifovani
vodikovych signalt ve spektrech derivatl a také snizovani odpovidajicich relaxac¢nich ¢ast. Oboji
je ve shodé s predpokladanou vzajemnou interakci. Vysledky jsou diskutovany pro riizné derivaty
s ohledem na mozné vazebné misto a porovnavany také sjiz znamymi poznatky ziskanymi
mérenim cirkularniho dichroismu.

Stanoveni limitnich aktivitnich koeficientll alkoxy alkoholu
ve vodeé

Autor:  Véclav Krapacek
Ro¢nik: V.



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

Metodou komparativni ebuliometrie byly stanoveny limitni aktivitni koeficienty 2-ethoxy ethanolu a
1-methoxy—2-propanolu ve vodé v teplotnim intervalu 70-100°C.

Experimentu pfedchazela modernizace stavajici méfici aparatury.



Ab initio — Triéasticovy prispévek k modelu DIM - Modelovani
Krn+ klastru

Autor:  Petr Milko

Rocnik: V.

Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Michal Bure$, CSc.

Prace se zabyva porovnanim vysledkd vypoctl energii pro tficasticovy klastr s nabojem +1
metodami ab initio, konkrétné CCSD(T), a vypoctem DIM (diatomic in molecul), coz je metoda
semiempiricka. Ziskané hodnoty energii z vypocétl ab initio budou slouzit k vylepSeni metody
DIM, ktera je tvofena na zakladé dat ziskanych pro dvoucasticovy klastr.

Pro vypocet byla pouzita Dolgova baze jez byla optimalizovana pro atom Kr a dale rozSifena.
Jelikoz je optimalizovana na atom, bylo nutné ji pfizpusobit pro klastr pfidanim dvou funkci g
postihujici vzadjemnou interakci atomU Kr v klastru. Déle s pfihlednutim k tomu, ze kazdy atom ma
36 elektront, byly atomové orbitaly pro vnitini elektrony, kromé elektront &tvrté energetické
hladiny nahrazeny efektivnim core potenticidlem s relativistickymi korekcemi.

Byla volena geometrie oznaovana bodovou grupou C2V tzn. rovnoramenny trojuhelnik.
Mame tedy planarni Gtvar.

Vypocet CCSD(T) poskytl dva nejnizSsi energetické stavy, jeden pro symmetrii
reprezentovanou B2 a druhou nejnizSi reprezentovanou Al. Tyto hladiny se kfizi. Vypocet
metodou DIM poskytl hladin devét. Tato metoda dale umoznuje vypocet spin-orbitalni interakce.

Odhad limity prostorového rozliSeni FT Ramanovych map
meérenych na TLC stolku

Autor:  Vadim Prokopec

Rocnik: V.

Ustav: analytické chemie

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

Ramanova spektroskopie s pouzitim TLC stolku (x-y polohovaciho zafizeni ovladaného
softwarem) je vhodnou a G€innou metodou pro studium povrchd a fazovych rozhrani s moznosti
zaznamu spektralnich map pfislusného (nehomogenniho) vzorku. Pfi praci s timto stolkem
(nastavcem) se pouziva geometrie 180° ("back-scattering" geometrie) vzorkové komory. V tomto
usporadani hraje pro prostorové rozliSeni méfenych map kli€¢ovou roli prdmér (stopa) excitujiciho
paprsku na vzorku.

Cilem této prace je ur€eni priméru excitacniho paprsku pomoci vyhodnoceni experimentalnich
dat méfenych s riznym krokem posunu stolku. Méfeni bylo provadéno na vzorku slozeném ze
dvou homogennich polymernich materidlt s jasné patrnou hranici fazi. Byly naméfeny dvé sady
spekter podél Usecky dlouhé 2 mm kolmé ke sméru fazového rozhrani s krokem 0,1 mm a 0,05
mm. Spektra po upraveni byla zpracovana a vyhodnocena pomoci nékolika metod: PCA analyzy,
shlukové analyzy a vyhodnoceni jednotlivych pasl. K danému Ucelu byly pouzity programy Opus
(verze 4.0) a Unscrambler (verze 9.1). Z pfedbéznych vysledkd vyhodnoceni spektrélnich map
vyplyva, Ze primeér paprsku je vétsi nez 0,1 mm a mensi nez 0,3 mm.



Uziti kyvety s proménnou tloustkou vrstvy s piezoelektrickym
pohonem k méfreni infracervenych spekter vodnych roztoku

Jméno: Helena Tokarova

Roc¢nik: 1V.

Ustav: analytické chemie

Skolitel: Prof. Ing. Karel Volka, CSc.

Kyveta s piezoelektrickym elementem je optické zafizeni vhodné k méreni spekter v UV-VIS a IR
oblasti elektromagnetického zareni. Sklada se z C&sti pevné a casti pohyblivé, pohanéné
piezoelektrickym elementem. Vzdalenost mezi okénky kyvety z CaF2 se méni s velikosti napéti
vlozeného na piezoelektricky element a pohybuje se v rozmezi ca 3—-100 mm. Kyveta je vhodna
na méfeni kapalin a roztokl silné absorbujicich dané zafeni, tedy i vodnych roztokd.

Cilem prace bylo popsat zavislosti vzdalenosti okének kyvety a absorbance méfené latky
na vlozeném napéti. Za timto U¢elem byla nejprve méfena spektra prazdné kyvety a vzdalenost
okének byla ur¢ovana z pozorovanych interferenci. Dale byla v kyveté méfena spektra vody a
vodnych roztokd thiomocoviny a soli halogenidd. Byl navrzen postup vyuzZivajici interferenci na
okéncich ¢astecné naplnéné kyveté k odvozeni tloustky méfené vrstvy. Ziskané vysledky zatim
ukazuji na malou reprodukovatelnost smérnice zavislosti absorbance vzorku na vloZzeném
napéti.

Aplikace metaloboranovych clustert v ISE s kapalnou
membranou:
Od lipofilniho pridavku k receptoru

Autor: Jifi Tutsch
Ustav:  analytické chemie
Skolitel: Prof. RNDr. Vladimir Kral, CSc.

Predkladana prace demonstruje vhodnost pouziti boranovych, karboranovych, metaloboranovych
clusterll a od nich odvozenych latek v iontové-selektivnich elektrodach s kapalnou membranou
(ISE).

Karborany vedle pouziti jako lipofilni pfidavek predstavuji prohloubeni a rozsahlé rozsifeni
predchoziho projektu feSeného autorem, kdy byly sledovany i dalSi moznosti vyuziti karboran( a
jejich derivatl jako receptorll pro kationtovou i aniontovou detekci v ISE. Latky zaloZzené na
substituovaném karboranovém skeletu jsou schopny nejen optimalizovat citlivost (aplikace ve
funkci lipofilniho pfidavku), ale i urCovat vlastni selektivitu (aplikace ve funkci ionoforu).
Parametry iontové-selektivnich elektrod sborany vykazujici nejlepsi funkci byly dale
optimalizovany. To bylo demonstrovano napf. membranou pro detekci médnatych kationt &i
siranovych a chloristych aniontd.

Zvysledku je zfejmé, Ze tyto latky jsou atraktivnimi slou¢eninami pro dalSi rozvoj v oblasti
konstrukce novych elektrochemickych senzoru a optimalizace téch stavajicich.



Chiralni pameét’ studovana spektroskopii cirkularniho dichroismu

Autor: Ondfej Julinek

Roc¢nik: 4.

Ustav: analytické chemie

Skolitel: doc. RNDr. Marie Urbanova, CSc.

Konjugaty porfyrin( a biologickych polymerd, proteind a polynukleovych kyselin, jsou vyznamnymi
systémy, které pfitahuji dlouhodobé velkou pozornost. Hojné se vyskytuji v pfirodé: chlorofyl-
bilkovinné komplexy jsou systémy, v nichz probihaji prvotni faze fotosyntézy, krevni barvivo
hemoglobin je rovnéz porfyrin-bilkovinny asociat. V disledku interakci symetrickych, tj. nechiralnich,
porfyrin( s chiralnimi matricemi, napf. polypeptidy majicimi helikalni strukturu, mohou vznikat
samoskladné systémy, u nichz pozorujeme optickou aktivitu pivodné achirdlnich porfyring.

V predkladané préaci jsou studovany systémy tvofené anionickymi a katonickymi porfyriny (TPPS,
TBAP, TMPyP, CuTMPyP). Jako chirdini matrice byla zvolena kyselina polyglutamova, jejiz
sekundarni struktura maze byt ladéna fyzikdlné chemickymi vlastnostmi roztoku, zejména pH.
Spektroskopie cirkularniho dichroismu (CD) umozriuje sledovat zvlast indukovanou optickou aktivitu
porfyritové ¢asti konjugatll pomoci spekter v oblasti Soretova pasu, a zvlast strukturu polypeptidické
matrice na zakladé spekter CD v UV oblasti. Prace je zaméfena zejména na prokazani prenosu
chirdlni informace z matrice prostfednictvim kationického porfyrinu na porfyrin anionicky.



Sekce: Ekonomika a management

Pocet praci: 7

sloZzeni komise: Doc. Ing. Stanislava Grosova, CSc. — predseda
Ing. Milan R. Paték, CSc.
Ing. Irena Volejnikova, Ph.D.
Ing. PetraVegnerova

Misto konéni: C11 od 8.00 hod

Dotaznikové Setfeni v oblasti funkénich potravin

Autor:  Séarka Hurychova

Roc¢nik: V.

Ustav: ekonomiky Ffizeni chemického a potravinafského primyslu
Skolitel: Ing. Petra Hlouskova

Funkéni potraviny jsou pomérnou novym trendem v potravinafském zbozi. Tyto potraviny maji
kromé své zakladni funkce (funkce pokrmu) také dalSi vyhody, napf. zvySeny obsah urcitého
vitaminu, obsahuji navic vlakninu, mineraly apod.

Pozivani funkénich potravin pfiznivé pfispiva ke zdravotnimu stavu, avSak jejich vySSi cena
v porovnani s ,normalnimi“ potravinami nékteré konzumenty odrazuje. Ve svém Setfeni se chci
zameéfit na zjiSténi obecného povédomi o funkénich potravinach mezi SirSi vefejnosti a také o
tom, co na funkénich potravindch konzumenti ocenvuji.

Vvuziti predpovédi poptavky pri analyze materialovych toku

Autor:  Julius Chaloupka

Roc¢nik: V.

Ustav: ekonomiky fizeni chemického a potravinafského primyslu
Skolitel: Ing. Tomas Formanek

Ve své praci se hodlam zabyvat zkoumanim vyuzZiti predpovédi poptavky pfi analyze
materialovych tokl. Pfedpovéd poptavky ma vyznam predevSim pro vyrobni podniky, distribuéni
a prodejni firmy. Jedna se pouzivani matematickych metod a modeld pro predikci budouciho
vyvoje, jak poptavky zdkaznik(l po zboZzi a produktech, tak napfiklad vnitropodnikovych potfeb
nakupu surovin pro vyrobu. Hlavnim cilem je zpfesnit pfedstavu o budoucim vyvoji a tak odbourat
zbyte¢né skladovani a vazanost podnikového majetku v zadsobach. Hodlam na skute¢nych
adajich z vyrobniho podniku v Cechach, demonstrovat efektivnost pouZivani téchto metod, jejich
silu a ukazat tak na mozné rezervy a zbyte¢né ndklady, které se bohuzel stale v mnoha
podnicich zbyte¢né realizuji.

Supply Chain management

Autor:  Jan Jakovec



Rocnik: IV.
Ustav: ekonomiky fizeni chemického a potravinarskeho prumyslu
Skolitel: Ing. Petra Vegnerova

Prace se zabyva Supply Chain managementem. SCM je velmi rozsahla disciplina, zahrnujici
celou fadu prvka. Popsani a vysvétleni dulezitych bodu tohoto obsahlého védecko-ekonomického
odvétvi bude hlavni napini této prace. Bude kladen duraz na zkompletovani vyznamnych
poznatku a utfidéni znalosti jinych odbornikd. Tzn. nejednd se o vymysleni ¢ehokoliv nového, ale
o shrnuti a charakterizaci jiz existujicich védomosti za Gc¢elem utfidéni informaci do logického
kontextu v ¢eském jazyce. Jako hlavni nastroj pro feSeni tohoto Ukolu bude pouZzit Supply-chain-
operations reference-model version 6.0.

Analyza prepravnich sazeb rtiznych druhti dopravy

Autor:  Eva Kemrova

Roc¢nik: V.

Ustav: ekonomiky Ffizeni chemického a potravinafského primyslu
Skolitel: Prof. Ing. lvan Gros, CSc.

Dopravni naklady tvofi vyznamnou soucast logistickych nakladl. Pro jejich optimalizaci je
potfebné zvolit pfiméfeny zplsob prepravy, ktery zavisi na mnoha faktorech. Moje prace se
zabyva porovnavanim jednotlivych druhG dopravy z hlediska kvality prepravy, pfepravnich
nakladd, kapacitnich moznosti apod.

Soucasti prace je take porovnani cenovych nabidek riznych prepravcu a zjisténi, zda je jejich
pocet a kapacity pro podminky Ceské republiky dostatecny.

Operativni planovani vyroby polotuhych Iékovych forem

Autor:  Petr Kollmann

Roc¢nik: V.

Ustav: ekonomiky a Fizeni chemického a potravinafského pramyslu
Skolitel: Prof. Ing. lvan Gros, CSc.

PFispévek se zabyva operativnim planovanim vyroby. Vychazi z konkrétniho strategického a
taktickych pland pouzivanych ve firmé Zentiva, a.s. (z ddvodd utajeni budou néktera data
pozménénd). Je zde uveden konkrétni zplsob rozpracovani az do podoby operativniho pland,
a to na provozu polotuhych Iékovych forem.

V pfispévku jsou také zminéné nejbéznéjsi problémy a poruchy, které zapfi€ifiuji, ze skutecnost
se od planu odliSuje.

Tento zpUsob operativniho planovani je mozné s urCitymi modifikacemi pouzit i v dalSich
podnicich pfibuzného zaméfeni.



Vvyuziti strategickych simulaénich her ke zlepSeni manazerskych
schopnosti

Autofi:  Veronika NolCova
Klara Svorcikova
Roc¢nik: V.
Ustav: ekonomiky a fizeni chemickych a potravinafskych podnik
Skolitel: Ing. Pavel Hradecky

Simulaéni hra je urcitym feSenim rozhodovaciho procesu na vytvoreném modelu, ktera slouzi k
procviceni postupného rozhodovani a pfispiva ke globalnimu pochopeni souvislosti v fizeni firmy.
Model, ze kterého vychazi, bere v Gvahu rGzné varianty rozhodnuti. Mezi simulacni hry, na
kterych jsme si mohly béhem naSeho studia vyzkouSet pfijimani strategickych rozhodnuti, patfi
Markstrat, The Global Marketplace a GMC Euromanager. Za hlavni pfinosy simula¢nich her
povazujeme moznost implementace teoretickych znalosti do praxe, rozvoj tymové spoluprace a
analytického mysleni G¢astniku.

V nasi praci klademe ddraz pfedevSim na porovnani pfinosu, které tyto hry pfinaseji v porovnani
s néroky, které na hrace kladou.

Analyza preferenci stimulaénich prostiredkt

Autor:  Tereza Novotna

Roc¢nik: 1V.

Ustav: ekonomiky a Fizeni chemického a potravinafského pramyslu
Skolitel: Mgr. Ing. Marek Botek, Ph.D.

Stimulaéni prostfedky maji vyznamnou tlohu pfi motivovani pracovnikd k vysSSimu vykonu a také
pro jejich pracovni spokojenost. Empirické vyzkumy, které se délaji, se vétSinou orientuji na
zjiStovani nakolik jsou lidi motivovani stimulaénimi prostfedky, které se v jejich podniku pouzivaji.
V publikovanych vyzkumech vSak chybi novéjSi studie zaméfend na zjiSténi stimulacnich
prostfedk, které preferuji samotni pracovnici.

Takovy vyzkum byl na vzorku pracovnikd z oblasti chemického primyslu a student VSCHT
Praha proveden v roce 1999. Ve své praci na tento vyzkum navazuji, stim, Zze ma prace se
zabyva zkouméanim rozdill mezi motivacnimi faktory pracovnikd a studentd nyni a tenkrét.
Pouzila jsem stejny typ dotazniku a vybrala i stejny vybérovy soubor, jenz tvofi pfevazné studenti
4. a 5. roéniku VSCHT Praha a zaméstnanci chemickych a potravinafskych podnikd.



Dotaznikové Setfeni v oblasti funkénich potravin

Autor:  Séarka Hurychova

Rocnik: 4.

Ustav: Ustav ekonomiky a fizeni chemického a potravinafského pramyslu
Skolitel: Ing. Petra Hlouskova

Prace analyzuje soucasny stav informovanosti v oblasti funkénich potravin a také doplikd zdravé
vyzivy. Sleduje postoj respondentl, v uziti funkénich potravin a potravinovych doplikd. Zkouma
nazory respondentl na tento sortiment, jak z hlediska chuti, vzhledu tak i typu prodejnich mist. Data
jsou ziskavana pomoci marketingového vyzkumu formou osobniho dotazovani. Dotazovani byli
studenti VSCHT.

Tato prace ma také za ukol zjistit souCasny trend zdravé vyzivy na trhu s dopliiky potravin
a prozkoumat vyvoj trhu do budoucna.



Sekce: Chemické a procesni inZzenyrstvi
Pocet praci: 7

sloZeni komise:  Doc. Ing. Dalimil Snita, CSc. — predseda
Ing. Frantisek Hovorka, CSc.,
Ing. Lenka Schreiberova, CSc.,
Ing. Zden¢k Slouka,
Ing. Marek Bobak,
Ing. Mé&ria Fujasova,

Misto konéni: knihovna UCHI od 9.00 hod

Testovani biokompatibility organickych rozpoustédel na
hlence Dictyostelium discoideum

Autor:  Jitka Cejkova

Ro¢nik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitelky: Ing. Petra Varkova, Ing. Hana Sev&ikova, Csc.

V prubéhu zivota hlenky Dictyostelium discoideum dochazi ke shlukovéni rozptylenych bunék
hlenky za U€elem vytvofeni dospélé houby se sporami. Shlukovani je vysledkem
chemotaktického pohybu bunék proti gradientu chemoatraktantu (cyklického adenosin-
monofosfatu - cAMP), ktery je periodicky produkovan bunkami v centru shlukovani. Vznik a Sifeni
koncentra¢nich pulsi cAMP vrstvou bunék je dosud monitorovano jen zprostfedkované, na
zakladé faktu, ze buriky v misté zvySené koncentrace cAMP lamou svétlo pod jinym Uhlem nez
bufiky v mistech, kde je koncentrace cAMP nulova. V ramci grantu GACR 203/04/1421 jsou
vyvijeny barevné indikatory cAMP (na bézi Azo-makrocyklickych peptid(), které by umoznily
sledovat Sifeni cAMP pulsG pfimo. Predlozend prace se zabyva testovanim biokompatibility
nékolika vybranych rozpoustédel, o nichz se predpoklada, Ze by mohla byt vhodnymi
rozpoustédly pro vyvijené indikatory, s hlenkou Dictyostelium discoideum

Sorption and degassing of penetrants in porous polypropylene
particles

Autor:  Martin Frihbauer
Roc¢nik: 1V.

Ustav: chemického inzenyrstvi
Supervisor: Dr. Ing. Juraj Kosek

The knowledge of solubility and transport properties of penetrants in polymers allows us to
separate transport, kinetic and thermodynamic effects in the catalytic polymerization of olefins.
Sorption data of penetrants were measured gravimetrically at industrially relevant conditions in
the apparatus employing the magnetic suspension balance. The gravimetric data were then
corrected to the buoyancy of the swollen volume. We propose a simple model for the
identification of the morphology of polypropylene particles from the results of gravimetric
degassing measurements.



Navrh zarizeni pro méreni elektrolytické vodivosti v chemickych
mikrosystémech

Autor:  Josef Chroust

Roc¢nik: V.

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

Prace je pfispévkem tykajicim se problému zmenSovani méfitka zafizeni k méfeni vodivosti.
Miniaturni vodivostni ¢idla jsou nezbytna pfi realizaci chemickych mikrosystéma pracujicich
s roztoky elektrolytll, napf. mikro analyzatory, mikroseparacni zafizeni a mikroreaktory. V praci je
uvedena pocatecni literarni reSerSe a zakladni teoreticka formulace problému. Jsou uvedeny
pfedbézné vypocty 2D a 3D simulace vodivostniho €idla ziskand pomoci programu Femlab. Bylo
zkonstruovano pratoéné zafizeni pro méfeni teploty a vodivosti a jsou uvedeny naméty jak
zafizeni dale miniaturizovat. Byly testovany dva druhy komerénich elektronickych zafizeni pro
meéfeni vodivosti. Cilem prace je pfedbézné posoudit, v ¢em se méfeni vodivosti v mikroméfitku
liSi od standardné pouzivanych metod.

Navrh zarizeni pro studium elektroosmoéozy

v chemickych mikrosystémech

Autor:  Tomds Jindra

Roc¢nik: V.

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

Tato prace je prispévkem ke studiu elektroosmotického toku v mikrosystémech. Doprava kapalin
na zakladé elektroosmodzy je velmi dllezitad v chemickych mikrozafizenich pracujicich s roztoky
elektrolytll, jejichz charakteristicky pficny rozmér je menSi nez asi 50 um. Byla provedena
pocatec¢ni literarni reSerSe a zakladni teoreticka analyza. Pomoci programu FEMLAB byly
provedeny predbézné vypocty elektoosmotického proudéni v 1D a 2D systémech. Bylo
zkonstruovano zafizeni pro méfeni malych pratokd elektrolytl zpusobenych viivem elektrického
pole. Byly provedeny zakladni experimenty a jsou diskutovany cesty k zdokonaleni zafizeni. Jsou
diskutovdny metody vytvafeni mikrostruktur pomoci litografie, odlévanim zplastd a
mikroobrdbénim na €islicové fizené mikrofréze.

Vizualizace acidobazického rozhrani v elektrolytické diodé

Autor:  MiloS Svoboda

Ro¢nik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jifi Lindner, CSc.,
Konzultant: Ing. Zdenék Slouka

Elektrolyticka dioda je systém dvou elektrolytll oddélenych pfepazkou, kterd brani konvektivnimu
toku, umoznuje vSak tok difuzi a migraci. Vlivem vlozeného elektrického pole dochazi k vzniku
ostrych koncentra¢nich gradientu jednotlivych iontd v roztoku, znamenajicich zménu pH roztoku
az o 12 na prostorovém intervalu desitek mikrometrQ; tato zona prudké zmény pH se nazyva



acidobazické rozhrani. Pomoci matematického modelovani se podafilo rekonstruovat prubéh
koncentra¢nich profili, cilem této prace je experimentalni ovéfeni polohy acidobazického
rozhrani pomoci vhodnych absorpénich a fluorescenénich indikatord s ohledem na velikost
systému, diskuse vlivu koncentrace pouzitého indikatoru na chovani elektrolytické diody a vybér
nejvhodnéjSiho indikatoru pro dalSi systematické studium chovani systému. Soucdsti prace je
sestrojeni experimentéalniho zafizeni, zvlddnuti a zdokonaleni systému pro méfeni
a vyhodnocovani experimentd na platformé programu Matlab

Vyvoj experimentalniho mikroreaktoru s interakci antigen-
rotilatka

Autor:  Jakub Stépanek
Roc¢nik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Michal Pfibyl

Prace je zaméfena na popis a vyuziti imunoanalytickych metod aplikovanych v mikromé&fitku.
V teoretické ¢asti je pfehledné nastinéna problematika imunoanalyzy. V této préaci je diskutovana
moznost vyuziti silikonu (Sylgard 184) jako pevné faze pro imobilizaci antigenu. Dale je pfehledné
zpracovan vyznam blokaénich cCinidel pfi heterogenni imunoanalyze. Teoretickou ¢ast uzavira
rozdéleni imunoanalytickych metod na dvé zakladni skupiny: kompetitivni a nekompetitivni. V
experimentélni ¢asti jsou popsany jednotlivé faze experimentu od vyroby mikrozafizeni az po
detekci komplexu antigen-protildtka pod fluorescenénim mikroskopem. Tato detekce je
umoznéna fluorescenéné znacenymi lidskymi IgG (protildtkami). Experiment spociva v imobilizaci
antigenu na povrch silikonové kapilary o priméru 100 ym, v blokaci nevyuzitého povrchu pomoci
BSA a v zabranéni nespecifickych vazeb detergentem (Tween-20). Po blokaci nasleduje
navazani protilatky na antigen. Na konci prace jsou komentovany vysledky experiment(. Protoze
se silikon jako materidl pro heterogenni imunoanalyzu neosvédcil, je nyni hlavnim cilem
konstrukce vhodného mikrozafizeni z polystyrenu a provedeni nekompetitivni imunoanalyzy typu
Sandwich.

Testovani metody simultanniho stanoveni objemovych
koeficientul prestupu hmoty p¥i destilaci pro systém metanol-
etanol.

Autor:  Lukas Valenz

Roc¢nik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing.Frantidek Reijl

Pro navrh destilacnich kolon zfundamentalnich dat je nezbytnd znalost transportnich
charakteristik vyplné. Metoda simultanniho stanoveni objemovych koeficientd pfestupu hmoty pfi
destilaci spociva v porovnani experimentalnich koncentracnich profild s profily vypocitanymi
simulaci kolony. Objemové koeficienty pfestupu hmoty jsou parametry modelu, na jehoz zakladé
je simulaéni program postaven. Stanoveni obou parametrl je umoznéno jejich proménnym
vlivem na rychlost prostupu hmoty pfes fazové rozhrani fizeny ménici se hodnotou smérnice
rovnovahy. Metoda byla dfive s Gspéchem vyzkouSena pro neidedlni systém ethanol-voda. Byla
studovana pouzitelnost metody pro idedlni smés methanol-ethanol, kde zména smérnice
rovnovahy se slozenim je méné vyrazna.
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Modelovani kontinualniho Uniku plynt pro ucéely integrovaného
povoleni (IPPC)

Autor:  Petra Bagarova

Roc¢nik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Alexandra Novotna, CSc.,
Konzultant: Doc. Ing. Vladimir Vaclavek, CSc.

Aplikace zakona 76/2002 Sh. o integrované prevenci a omezovani zneciSténi vyzaduje
ddkladnéjsi a komplexnéjsi pfistup k minimalizaci a prevenci znecistovani zivotniho prostredi.
Soucasti zadosti o integrované povoleni je i studie zabyvajici se emisemi, resp. dodrzenim
pFislusnych emisnich limitd. Pfepracovani pivodni verze programu PLUME v jazyce VBA-EXCEL
na bazi Pasquill-Giffordova disperzniho modelu umozhuje jeho pouziti pro modelovani
kontinualniho dniku plynd pfi béZzném provozu. Nova verze programu PLUME zohlediuje i
existenci vice zdrojQ, jejich rdznou vysku i teplotu. Studie je mj. zaméfena na Uniky CO2
v souvislosti se zavadénim jejich kvot.

Filippovovy dynamické systémy

Autor:  Tomas Hanus

Roénik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: doc. RNDr. Drahoslava Janovska, CSc.

Specialni, tzv. Filippovovy dynamické systémy jsou nespojité, po c¢astech hladké, autonomni
soustavy obycejnych diferencialnich rovnic. Typickym jevem ve Filippovovych systémech jsou
tzv. klouzavé bifurkace. Popis nespojitosti vektorového pole pravé strany spolu s vlastnostmi
trajektorii daného systému umoznuji klasifikaci vznikajicich jevi. Bifurkacni analyza na vybranych
inZenyrskych problémech je provddéna numericky, pomoci softwaru AUTO.

Determination of Characteristic Dimensions and Investment
Costs of Chemical Process Equipment




Autor:  Tomas Jificek

Roénik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi

Supervisors: Doc. Vladimir Vaclavek, CSc. Ing. Alexandra Novotn4, CSc.

A chemical engineer should be as concerned and knowledgeable about the economics of his
projects and plants as about their scientific and technological aspects. Estimating the cost of a
project varies from a quick estimate to a carefully prepared detailed calculation according to the
stage of the project. Lang factor method is frequently used to estimate the order of magnitude of
investment costs. Using this method, it is possible to extrapolate the total investment costs from
the cost of the main equipment of the process. This method has been studied on the process of
polycondensation of terephtalic acid and ethyleneglycole.

Matematické modelovani reakce antigen-antibody
v mikrokapilare

Autor:  Veronika Knapkova
Roc¢nik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Michal PFibyl Ph.D.

V sou€asnosti mizeme pozorovat prosazovani mikrozafizeni v oblasti imunoanalyzy.
Imunoanalyza vyuziva ke kvalitativnimu i kvantitativnimu stanoveni antigenu (Ag) nebo protilatky
(Ab, antibody) jejich specifické reakce. V této praci je studovanym systémem mikrokapilara, na
jejichz sténach je imobilizovan antigen. Do mikrokapilary vstupuje protilatka, kterd reaguje
s antigenem za vzniku komplexu Ag-Ab. Ten se tvofi az do zaplnéni volnych vaznych mist
imobilizovaného antigenu. Pro popis tohoto déje byl uvazovan prostorové dvourozmérny
matematicky model popisujici rozlozeni koncentrace Ab v mikrokapilafe v ¢ase. Model byl
transformovan do bezrozmérného tvaru a FfeSen analyticky i numericky. Pomoci numerické
analyzy byly zkoumény koncentra¢ni profily Ab a komplexu C v zavislosti na odvozenych
bezrozmérnych kritériich. Ziskané vysledky byly porovnany s vysledky analytického
zjednoduSeného modelu. Déale byla zkoumana rychlost pohybu koncentraéni viny Ab
mikrokapilarou. Ziskané vysledky jsou prezentovany ve formé obrazk( a umoznuji kvalitativni
odhad dynamického chovani mikrokapilarniho systému pro imunoanalyzu.

Vvhodnocovani kinetickych parametra ukladani NOx v aktivni
vrstvé monolitického reaktoru

Autor:  Matyas Schejbal

Roc¢nik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi

Skolitel: Prof. RNDr. Milan Kubigek, CSc., Konzultant: Ing. Petr Kog&i

Technologie ukladani NOx je moderni metoda k odstranovani oxidd dusiku z vyfukovych plynd
automobild. Periodicky se ménici pomér vzduch/palivo zpusobuje zmény oxida¢né-redukenich
podminek na vstupu do katalytického reaktoru. PFi pfebytku kysliku jsou NOx ukladany na
povrchu a nasledné pfi prebytku paliva jsou zredukovany. Produkty povrchové reakce se
desorbuji a katalyzator je regenerovan. V praci jsou vyhodnoceny nékteré kinetické parametry



téchto déju. Data z laboratornich experimentl byla porovnavana s vystupem matematického
modelu a pomoci optimaliza¢ni metody byly vypocteny frekvenéni faktory, aktivaéni energie a

inhibiéni konstanty pfemény NO/NO2 a ukladani NOx na povrch. Dale byla studovana teplotni
zavislost ukladacich kapacit konvertoru.



Electroosmotic flow in reconstructed porous media

Autor:  Libor Seda

Roc¢nik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi
Supervisor: Dr. Ing. Juraj Kosek

Electroosmotic flow is an important mechanism of convective transport in many applications
involving porous media, for example, capillary electro-chromatography, nano-filtration,
electrodialysis and other membrane separations. One of the practical problems in the electric field
driven separation processes in porous media is the relation between the micro-structure of
porous media and electroosmotic flow. We have applied the methodology of spatially 3D
reconstructed porous media and the solution of Navier-Stokes and Poisson equations in this
media to address the above mentioned problem. Multigrid algorithm has been applied to solve
the model equations. We present several case studies of electroosmotic flow in different types of
porous media.

Vyuziti katalytického reaktoru na odstranéni oxidu dusiku
z vyfukovych plynd automobilt

Autor:  Jan Trdli¢ka

Rocénik: V.

Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel: Prof. Ing. Milo§ Marek, DrSc.

V soucéasnosti dochazi k velkému nérGstu automobilového primyslu a tedy i vzniku emisi NOXx.
Z&mérem této prace je ovéfit schopnost katalyzatoru redukovat NOx na N2 z vyfukovych plynd
automobilt. Skuteéna smés vyfukovych plyn na vstupu do reaktoru je nahrazovana modelovou
smési 02, N2, CO, C3H6, H2, NO, CO2, H20 o definovaném sloZeni, pritoku a teploté. Vystupni
koncentrace jsou zjiStovany pomoci analyzatoru Optima a hmotnostniho spektrometru. V praci
jsou zpracovany prabéhy vystupnich koncentraci NOx v zavislosti na ¢ase pfi konstantnich
vstupnich podminkach. Déle jsou vyhodnoceny experimenty pfi nichz se na vstupu cyklicky stfida
bohata a chuda smés a vypocteny integralni konverze NOx.



