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Sekce: Analyticka chemie

Zahajeni: 9:00 v poslucharné A 11
Prinlaseno: 8 praci
Komise: Doc. Ing. Radko Volf, Csc. — pfedseda

prom. fyz. Jan Fahnrich, CSc.
Ing. Jaroslav HavliCek, CSc.
Ing. Radka Konifova, Ph.D.
Doc. Ing. Oto Mestek, CSc.

Studium komplexace aniontovych receptoru
s kratkodobymi radionuklidy

Autor: Jitka Koukolova, 5. ro¢nik

Ustav: analytické chemie

Skolitel:  Doc. RNDr. Vladimir Kral CSc.
Doc. Ing. Véra Krizova CSc.

Cilem této prace bylo nalézt aniontové receptory na bazi porphyrind a
sapphyrint, vhodné pro komplexaci aniontovych forem kratkodobych
radionuklidt *™TcO, (tos = 6 hod ) a "®*Re0, ( tos = 90,6 hod ). Vzniklé
komplexy by mohly nalézt uplatnéni v diagnostice a terapii nadorovych
onemocnéni. U studovanych ligandu byl proveden predbézny screening
pomoci UV — VIS titrace. Byla sledovana komplexace vybranych latek
s témito anionty: CIO,” a ReO,. Na zakladé tohoto screeningu byl vybran
uzky soubor latek, u kterych byla do podrobna sledovana komplexace
s "®®ReO,. Byla sledovan vliv poméru koviligand, pH a kinetika
komplexace s radionuklidem '**ReO,".
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Pouziti Ramanovy mikrospektroskopie a optické
mikroskopie pro studium povrchu jehli¢i smrku ztepileho

Autor: Jaromir Kfupka, 5. roCnik
Ustav: analytické chemie
Skolitel:  Doc. Dr. RNDr. Pavel Matéjka

Pfi  vyhodnocovani znecCisténi zivotniho prostfedi je uzivanym
biomarkerem jehli¢i smrku ztepilého (Picea abies). PoSkozeni jehlice,
resp. jeji ovlivnéni znecisténym prostiedim Ize sledovat metodami
vibracni spektroskopie, obzvlasté technikou FT Ramanovy spektroskopie.
Pfi méreni nékterych jehlic se ve spektrech objevuje zvySené pozadi
zpusobené spojitou emisi zareni v blizké infraervené oblasti. Cilem této
prace bylo zjistit, zda a prfipadné jak zvySené pozadi souvisi
s mikroskopickymi necistotami na povrchu jehlic. Byla k tomu pouzita
metoda Ramanovy  mikrospektroskopie v kombinaci s optickou
mikroskopii, slouzici k zaznamu obrazu povrchu jehlic. Spektralni data
byla vyhodnocovana chemometrickymi metodami.

Polymerni filmy na bazi binaftolového derivatu:
priprava a charakterizace

Autor: Tomas Majdloch, , 3. roCnik
Ustav: analytické chemie
Skolitel:  Mgr. T. V. SiSkanova, CSc.

Polymerni filmy obsahujici vhodné receptorové jednotky mohou nachazet
uplatnéni jako potenciometrické sensory. Cilem pfedkladané prace bylo
vytvofeni a charakterizace polymernich filmd na bazi pyrolem
substituovaného binaftolamidu.

Mezi sledované faktory ovliviiujici vlastnosti polymerniho filmu patfila
pritomnost organické kyseliny a pomér pyrolu k pyrolem substituovanému
binaftolamidu. Pfipravené elektrody byly testovany potenciometricky na
aminy, aminokyseliny a amonné soli v prostfedi tetraboritanoveho pufru o
pH 10.

Aniontova odezva pfipravenych elektrod se zlepSovala se snizovanim
mnozstvi pyrolu a za pfitomnosti organické kyseliny v polymeracni smesi
a zavisela na zpusobu aktivace elektrod.
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Stanoveni palladia ve vzorcich prachu z blizkosti dalnice
metodou ICP-MS

Autor: Jan Polak, 5. ro¢nik
Ustav: analytické chemie
Skolitel:  Doc. Ing. Oto Mestek, CSc.

Palladium nachazi nejvétsi uplatnéni spolu s platinou jako katalyzator pfi
organickych i anorganickych reakcich, zvlasté pak jako ftficestny
katalyzator u osobnich i nakladnich aut. Pfi provozu automobilové
dopravy tak dochazi v malé mife k uvolfnovani materialu katalyzatoru a ve
spadu prachu v okoli €asto uzivanych silnic pak muzeme detekovat
zvySené mnozstvi platinovych kovl (Fadové ng/g).

Pfedkladana prace se zabyva jednoduchym rozkladem vzorku
kontaminovanych prachl a jejich pfimou analyzou metodou ICP-MS.
Nejprve byl vybran nejvhodnéjsi vnitfni standard a optimalizovan pratok
Ar a pfikon plazmatu. Dale byl sledovan vliv matrice vzorku, jako je
kyselost, obsah NO3;~ a obsah Ca, na signal Pd. Dale byla testovana
ucinnost matematickych korekci spektralnich interferenci zpusobenych
ionty ®Y"°0* a  %Zr'®0*, které rusi stanoveni '“Pd a '®Pd a byla
testovana spravnost vysledku metodou standardniho pfidavku.

Stanoveni konstanty stability komplexu Ho - DO3A(NH2)
pomoci UV-VIS titrace a potenciometrie

Autor: Marie Rekova, 5. ro¢nik
Ustav: analytické chemie
Skolitel:  Ing. Michaela Koudelkova, Ph.D.

Derivaty kyseliny DOTA (1,4,7,10-tetraazecyklodekan-N,N,N,N-
tetraoctova kyselina), DO3A(NH2) s kratkodobymi radionuklidy
("®Ho,%°Y,..) se pouZivaji jako radiofarmaka. Tato bifunkéni chelataéni
Cinidla slouzi v nuklearni mediciné pro znaceni protilatek. Cilem této
prace bylo stanoveni podminéné konstanty stability komplexu Ho-
DO3A(NH2) pomoci UV-VIS titrace a protonizacnich konstant
DO3A(NH2) prostfednictvim statické potenciometrie. Na zakladé UV-VIS
titrace bylo zvoleno optimalni pH a vhodny  pomer
Ho-Arzenazo-lll (indikator). Dale byl sledovan vliv pH, reakéni doby a
poméru Ho/DO3A(NH2) na vytéZek komplexace. Ze ziskanych dat byla
stanovena konstanta stability komplexu Ho-DO3A(NH2).
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Vyuziti derivatil brucinu pro chiralni interakce
s aromatickymi karboxylovymi kyselinami

Autor: Pavel Rezanka, 3. roénik
Ustav: analytické chemie
Skolitel:  Ing. Kamil Zaruba

V ramci své prace jsem se zabyval pfipravou a vyuzitim derivatd brucinu
na bazi kvarternich soli ke sledovani interakci s racemickymi
karboxylovymi kyselinami.

Tato prace je rozClenéna do dvou casti. Prvni se zabyva testovanim nove
chiralni stacionarni faze na bazi kvarternizovaného brucinu pfi déleni
enantiomeru pomoci vysokoucinné kapalinové chromatografie. Druha
Cast se zabyva hledanim vhodnych podminek pro elektropolymeraci
pomoci cyklické voltametrie pro brucin a jeho derivaty. Tyto polymerni
latky byly zkoumany Ramanovou spektroskopii a meély by byt vyuzity pro
coated wire elektrody.

Nové moznosti vyuziti modifikovanych
kobaltikarboranovych aniontu jako lipofilniho pridavku
v membranach iontové-selektivnich elektrod

Autor: Jifi Tutsch, 1. ro¢nik
Ustav: analytické chemie
Skolitel:  Ing. M. Krondak, Mgr. H. Bfeznova, Ing. G. Broncova

Predkladany projekt byl zaméfen na sledovani funkénosti membran ISE
v zavislosti na pouzitém lipofiinim pfidavku — jednalo se o
nesubstituovany kobaltikarboranovy aniont, phenylenekobaltikarboranovy
aniont, bisphenylenekobaltikarboranovy aniont a pro srovnani byl
aplikovan nesubstituovany tetrafenylborat. VSechny lipofilni pfidavky byly
testovany v kombinaci s vybranymi ionofory (dibenzo-18-crown-6-ether,
dicyklohexano-18-crown-6-ether a inofor selektivni na vapnik).
Experimenty prokazaly, ze kobaltikarboranovy aniont je dostateCné
lipofilni pro mozné pouziti jako lipofilni pfidavek v membranach ISE.
Oproti bézné uzivanym derivatim, napf. tetrafenylboratu, neabsorbuje
v UV oblasti a Ize jej s vyhodou pouzit i pro optické senzory. DalSi
vyhodou oproti tetrafenylboratu je jeho chemicka stabilita, nebot je
vyrazné odolnéjsi vaci kyselé i bazické hydrolyze.
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Sorpce technecistanu na bentonitu

Autor: Petr Vecernik, 5. ro¢nik
Ustav: analytické chemie
Skolitel: Ing. Radka Konifova, Ph.D.

S rostoucim vyuzivanim radionuklidd ve védé, vyzkumu a prdmyslu
nastava otazka uloZeni radioaktivnich odpadld. Jednou z moZnosti jak
nakladat s vysoce aktivnim odpadem je jeho umisténi do hlubinného
ulozisté, kde bude vyuzito bentonitu jako zasypového materialu.

Byla studovana kinetika sorpce technecistanu na bentonitu za aerobnich
a anaerobnich podminek a vliv poCate¢niho pH na sorpci technecistanu
na bentonitu. Aerobni experimenty byly provadény za laboratornich
podminek, anaerobni experimenty byly uskuteCnény v rukavicovém boxu
v inertni atmosféfe dusiku.

Bylo zjiSténo, Zze za aerobnich i anaerobnich podminek dosazenych
v rukavicovém boxu je zachyt technecistanu na bentonitu minimalni, coz
potvrdily nizké hodnoty distribu¢nich koeficientd Kp. Diky pufrovaci
kapacité bentonitu je vliv poCateCniho pH na sorpci technecistanu
zanedbatelny. Pfitomnost jednotlivych specii technecia v bentonitovém
vyluhu byla ovéfena pomoci DPP.
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Sekce: Fyzikalni chemie

Zahajeni: 9:00 v mistnosti A402

Prinlaseno: 6 praci

Komise: Doc. Ing. Milan Zabransky, CSc. (pfedseda)

Ing. Luborrll'r Hnédkovsky, CSc.
Ing. Karel Rehak, CSc.

Stanoveni tepelnych kapacit kalibracnich standardui

Autor: Stanislav Baxa, 5.ro¢nik,
Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel: Ing. Kvétoslav Rizicka, CSc.

Tepelné kapacity patfi mezi zakladni termodynamickeé veliCiny a
jejich spolehlivé hodnoty, zavisejici na co nejpfesngjsi kalibraci méficiho
zarizeni, slouzi jako vstupni udaje v mnoha chemicko-inzenyrskych
vypoctech.

V ramci prace byly stanoveny izobarické tepelné kapacity CtyrF
kalibracnich standardu (kyseliny benzoové, kofeinu, bifenylu a difenyl
etheru) v teplotnim rozsahu 30 °C az 200 °C. Méreni probihalo na
pristroji francouzské vyroby Setaram C80 kontinualni metodou a
metodou teplotnich inkrementl. Naméfena data, ktera byla vyhodnocena
a porovnana s literarnimi udaji o izobarickych tepelnych kapacitach,
budou slouzit k pravidelnému ovérovani funkce kalorimetru.
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Zavislost mustkové funkce
na hustoté a na mezimolekularni vzdalenosti

Autor: Magda Francova, 5. roCnik

Ustav: fyzikalni chemie

Skolitel:  Prof. Ing. Antol Malijevsky, CSc. ,
Prof. Ing. Stanislav Labik, CSc.

Muastkova funkce je zakladni veliCinou pro uréeni vnitini
struktury a termodynamickych vilastnosti kapalin a plynd. Tato prace se
zabyva navrzenim analytického tvaru zavislosti muastkové funkce na
mezimolekularni vzdalenosti a hustoté. Jako vstupni data jsem obdrzela
pfesné hodnoty zavislosti této funkce na mezimolekularni vzdalenosti pro
fadu hustot.

Prace se sklada ze dvou €asti. Prvni Casti je urCeni stézejnich
bodl z vySe zminénych dat a jejich zavislosti na hustoté. Témito body
jsou funkéni hodnoty mustkové funkce a jeji derivace v bodé dotyku a
polohy a funk&ni hodnoty mustkové funkce v prvnich tfech extrémech.
Téchto =zavislosti bylo vdruhé Ccasti prace vyuzito pro navrzeni
analytického vztahu.

Vysledny vztah byl testovan na datech z pocitaCovych simulaci.

Méreni teplotni zavislosti limitnich aktivinich koeficientll nizSich
1 - alkanolll ve vodé pfi nizkych teplotach metodou HSA.

Autor: Vaclav Lastovka, 5.rocnik
Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel:  ing. Dana Fenclova, CSc.

Cilem této prace bylo rozsifit teplotni zavislost limitnich aktivitnich
koeficientd niz8ich 1-alkanold ve vodé k teplotam blizkym normalnimu
bodu tani vody. Experimentalni data byla naméfena pomoci
chromatografické metody ,Head Space Analysis“ (HSA). U systému s
omezenou misitelnosti se pfi klasickém experimentalnim postupu HSA
objevily problémy souvisejici s pomalym rozpousténim 1-alkanolu ve
vode. Pro odstranéni tohoto nezadouciho vlivu bylo davkovani
samotného Cistého 1-alkanolu do vody, nahrazeno pfidavanim jeho
smési s metanolem. Chyba takto stanovenych Ilimitnich aktivitnich
koeficientll je odhadovana na 3-5%.

Naméfena data byla vyhodnocena a simultanné korelovana
s literarnimi aktivitnimi koeficienty, parcialnimi molarnimi dodatkovymi
entalpiemi a parcialnimi molarnimi dodatkovymi tepelnymi kapacitami
v nekonecném ziedéni pro dany systém.
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Méreni limitnich aktivitnich koeficientii C,-Cs alkoholll ve vodé
metodou nestacionarni plynové chromatografie

Autor: Daniel Ondo, 5.roCnik
Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel:  doc. Ing. Vladimir Dohnal, CSc.

Prace se zabyva stanovenim limitnich aktivitnich koeficientd (y)
C+-Cs alkoholll ve vodé metodou nestacionarni plynové chromatografie.
Tato technika navrzena Belferem (1972) pFedstavuje rychlou a
jednoduchou metodu ke stanoveni y~ tékavych solutl v té€kavych
rozpoustédlech. Spociva v méfeni poklesu retenéniho C¢asu solutu
s Casem jeho nastfiku do kolony obsahujici rozpoustédlo. Existujici
vysledky ukazuji, ze metoda ale nedosahuje pfiliS dobré pfesnosti (cca
10%) a vykazuje téz systematickou odchylku smérem Kk nizSim
hodnotam. Tato prace na zakladé analyzy puvodni teorie predklada
novou zdokonalenou teorii a aplikuje ji na nové naméfena data.
Zdokonalena teorie méni pavodni teorii ve tfech aspektech: (i) uvazuje
jiny vztah pro rychlost eluce rozpoustédla z kolony, (ii) modifikuje
kompresibilitni korekci pro nosny plyn nasyceny parou rozpoustédla, (iii)
presnéji interpretuje namérené hodnoty retenCniho Casu. Aplikace
zdokonalené teorie na retenCni data ziskana v této praci vedou k
hodnotam y~ o 15-20% vySSim v porovnani s aplikaci pavodni teorie,
pficemz tyto hodnoty dobfe koresponduji (v ramci 4%) se spolehlivymi
udaji zmerenymi jinymi technikami. Prace prezentuje nove ziskane
hodnoty limitni relativni tékavosti, Henryho konstanty a limitniho
aktivitniho koeficientu pro vSechny izomerni C1-C5 alkoholy (s vyjimkou
neopentanolu) ve vodé pfi 328,15 K.
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Rovnovaha pevna latka — kapalina
v systému kyselina octova (1) — formamid (2)

Autor: Zuzana Sedlakova, 5.rocnik,
Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel:  Ing. I. Malijevska, CSc.

Byla méfena rovnovaha pevna latka - kapalina binarniho systému
kyselina octova (1) — formamid (2). Tento systém tvofi 2:1 slou¢eninu
s inkongruentnim bodem tani.

Mérfeni bylo provadéno dynamickou metodou. Rovnovazné teploty
byly odecitany z kfivek tani. Rychlost chlazeni smési byla 5°/hod
arychlost ohfevu smeési byla 4°/hod, jeden experimentalni bod
obsahoval kolem 100 000 teplotnich udaja.

Pro naméfena data byly vypocteny aktivitni koeficienty a urCena
jejich pfesnost.

Stanoveni tlaku nasycenych par vybranych alkoholti C4 a C5

Autor: Martin Straka, 4.ro¢nik,
Ustav: fyzikalni chemie
Skolitel:  Ing. Michal Fulem, Ing. Kvétoslav Ruzi¢ka, CSc.

V ramci této prace byla nameérena data tlaku nasycenych par
vybranych vétvenych alkoholi C4 a C5. Tlak nasycenych par byl pro tyto
latky stanoven v teplotnim intervalu 233K — 293K. Namérena data byla
porovnana s literarnimi zdroji.

Protoze méfeni byla provedena na nové plné automatizované
aparatufe, jednim z cill této prace bylo jeji otestovani. V ramci méfeni
bylo proto provedeno zkuSebni méreni tlaku nasycenych par naftalenu.
Aparatura umoznuje meéfeni v oblasti nizkych teplot, zajimavych napf.
z environmentalniho hlediska. Méficim elementem aparatury je absolutni
tlakomér firmy MKS Instruments Baratron 690A11TRA s tlakovym
rozsahem od 1 Pa do 1.3 kPa a presnosti 0.05% z odecitané hodnoty.
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Sekce: Chemické a procesni inzenyrstvi
Zahajeni: 9:00 v mistnosti €. B139

Prinlaseno: 7 praci

Komise: Doc. Ing. Igor Schreiber, CSc. — prfedseda

Dr. Ing. Milan Jahoda — mistopfedseda
Ing. Frantisek Hovorka, CSc.

Ing. Lenka Schreiberova, CSc.

Dr. Ing. Pavlina Basafova

Studium reakci s oscilacnim pribéhem pH
pomoci pulsich perturbaci

Autor: Daniel Bakes, 5. roCnik
Ustav: chemického inZzenyrstvi
Skolitel:  Ing. Lenka Schreiberova, CSc.
Konzultant:Doc. Ing. Igor Schreiber, CSc.

Prace se zabyva experimentalnim studiem dynamiky pH-oscilacni
reakce peroxid vodiku — thiosiran — Cu®* v kyselém prostfedi s vyuZitim
metodiky vzruchu a odezvy, ktera zjistuje zavislost fazového posuvu na
fazi pfidavku. Autonomni dynamika téchto reakci zahrnuje nasobné
ustalené stavy, oscilace a excitabilitu. Jednorazové pfidavky kliCovych
reaktantd ovliviiuji chod reakce specifickym zpusobem, coZz umozhuje
charakterizovat danou reakci, odliSit ji od jinych podobnych reakci
s oscilaCni kinetikou a utfidit v systému reakci se slozitou topologii
reakéni sité. Vysledky experimentd jsou zpracovany formou kfivek
fazového posuvu (PTC kfivky) a porovnany s PTC kfivkami vypoctenymi
z matematického modelu.
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Mikrochemické inzenyrstvi

Autor: Zdenék Slouka
Ustav: Chemicke inzenyrstvi
Skolitel:  Doc. Ing. Dalimil Snita, CSc.

Tato prace pojednava o miniaturizaci v oblasti chemie a
chemického inzenyrstvi. Budou zminény zakladni vyhody, které
mikrotechnologie pfinasi a principy, na kterych je zmenSovani meritka
zaloZeno. Vzajemnou integraci jednotlivych miniaturizovanych procesu
(dnes se jiz pouziva pojem mikro-jednotkové operace) na malém
prostoru dostavame velmi uzite€Cné nastroje pro zachazeni s chemickymi
latkami, jakoZ i pro vyvoj novych postupu pfi vyrobé &i analyze ruznych
slouCenin a smesi. Zvétsovani méritka je mozno realizovat paralelnim
zapojenim velkého mnozstvi mikrojednotek. Jako jeden z produktl
miniaturizace bude uvedena laboratof na Cipu (lab-on-a-chip). Jedna se
o automatizovany systém, ktery je schopen provést kompletni analyzu
vzorku. V druhé Casti prace bude popsana elektrolyticka dioda a nekteré
vysledky ziskané mérenim na tomto systému.

Studium slozité oscilacni reakce metodami bifurkac¢ni analyzy

Autor: Petr Spas, 5. roénik
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel:  doc. Ing. Igor Schreiber, CSc., Ing. Lenka Schreiberova, CSc.

Byla provedena experimentalni studie bifurkacniho chovani reakce
peroxid vodiku — thiosiran - Cu®* v michaném pritoéném reaktoru.
Z naméfenych dat byly sestaveny bifurkacni diagramy pro rizné dvojice
kontrolnich parametrt (vstupni koncentrace, reciproka doba prodleni) a
pouzita metoda klasifikace oscilacnich reakci k blizSimu popisu této
reakce. Prislusnost urCité reakce k néjaké kategorii Ize urcCit
experimentalné sledovanim bifurkaci, tj. pfechodd dynamiky systému z
jednoho typu rezimu na jiny. Tato metoda spoCiva v konstrukci
bifurkacniho diagramu - zobrazeni oblasti existence nasobnych
ustalenych stavl a oscilaci v roviné dvou vybranych parametru.
Vhodnymi parametry pro Kklasifikaci oscilaCnich reakci jsou vstupni
koncentrace reaktantd a meziproduktl a reciproka doba prodleni. Oblast
nasobnych stavl v bifurkaénim diagramu ma bud diagonalni nebo
antidiagonalni sklon. Na tuto oblast pak navazuje oblast oscilaci se
stejnym sklonem. Tato vlastnost umozniuje urcit kategorii, do niz dana
oscilacni reakce nalezi.
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Koncepcni navrh membranové elektrolyzy solanky

Autor: Tomas Stary

Ustav: Systémoveé a procesni inzenyrstvi
Vedouci: Doc. Ing. Vaclav Vaclavek, CSc.
Konzultanti: Ing. Alexandra Novotna, CSc.

Doc. RNDr. Tomas Vanék, CSc.

Svétova roéni produkce chloru je cca 38 mil. tun. Z95% se chlér vyrabi
elektrolyzou solanky a louh sodny je pfitom koprodukt. V Evropé je to z 55%
amalgamova technologie. Vyvoj jednoznacné sméfuje k utlumu amalgamovych
technologii. Dlvodem jsou ekologické limity. U amalgamovych procestu dochazi
k emisim Hg do vzduchu a vody v rozsahu 0,2 — 3g Hg/t chléru. Membranovy proces
je dnes nejvice slibna a rychle se rozvijejici technologie, ktera béhem cCasu
bezpochyby nahradi dalsi techniky. Cely proces sestava z téchto Casti — pfiprava a
Cisténi solanky, vlastni elektrolyzy, dechlorace a desulfurizace anolytu a zahusténi
roztoku hydroxidu sodného. Cilem prace je pomoci bilanénich programu spocitat
bilanci systému pro produkci 95 tun chléru za den, na zakladé dodanych vstupnich
udaju nékterych proudl a ze znalosti predbézné topologie procesu. Dale urcit
potfebna mnozstvi vstupnich surovin a pomocnych latek v zavislosti na znedcisténi
surového chloridu sodného. Poslednim cilem prace je navrzeni zakladni dimenze
vybranych zafizeni. Vlastni elektrolyzéry nejsou pfedmétem feSeni ulohy. Tato uloha
vznikla na zakladé pozadavku z primyslu a jeji vysledky budou soucasti pfislusného
projektu.

Sorpce v binarnich a ternarnich systémech zahrnujicich polymery
a jejich popis stavovou rovnici PC-SAFT

Autor: Petra Uchytilova, 5. roCnik
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel:  Juraj Kosek

Znalost rozpustnosti a transportnich vlastnosti latek v polymerech
umoziuje rozliSeni mezi transportnimi, kinetickymi a termodynamickymi
vlivy na katalytickou polymerizaci olefini. Naméfena sorpéni data pro
binarni systémy ethylen/PE (polyethylen), 1-hexen/PE a ternarni systém
ethylen/1-hexen/PE jsou porovnana s predikcemi stavové rovnice PC-
SAFT (Perturbed Chain — Statistical Associating Fluid Theory). Stavova
rovnice SAFT zahrnuje popis velikosti a tvaru molekul, energii
nevazebnych interakci a odpudivé a pfitazlivé sily mezi molekulami.
Sorpéni data za pramyslové relevantnich podminek byla naméfena
gravimetricky s vyuzitim vah s magnetickym zavésem vzorku a byla
korigovana na vliv bobtnani polymeru. Prace se také zabyva dynamikou
odplynéni c¢astic polymeru v systémech penetrant/PE a formulaci
realistického modelu tohoto odplynovani.
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Porovnani chovani kontrolnich a synchronizovanych bunék
Dictyostelium discoideum

Autor: Petra Varikova, 5. roCnik
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel:  Ing. Hana Sevcikova, CSc.

V biologickych systémech se pfi pfenosu informaci ¢i ve
vyvojovych procesech uplatiiuji reakéné-difuzni procesy. V populaci
hladovéjicich bunék Dictyostelium discoideum se reakéné-difuznimi
mechanismy Sifi koncentraéni viny cAMP, které: a) prenasi mezi
burfikami informaci o nepfiznivych Zivotnich podminkach (hladu) a b)
vyvolavaji chemotakticky pohyb bunék ke zdroji vin. Viny vznikaji
nahodné avzajemné interaguji, coz je pro studium jejich Sifeni
nevyhovujici. Byla proto navrzena metoda synchronizace bunék, kdy
hladové bunky jsou protfepavany po urcitou dobu v pufru a periodicky se
k nim pfikapava roztok cCAMP. Takto pfipravené buriky pak citlivé reaguji
na pfidavky cAMP orientovanym pohybem a proto pfedpokladame, ze
budou vhodnym médiem pro fizenou iniciaci CAMP vIn a jejich studium.
Nejprve je nutné zjistit, zda a nakolik je Sifeni vin a vyvoj
synchronizovanych bunék odlisny Ci stejny jako Sifeni vin a vyvoj bunék
pfirozenych. Studiu této dil¢i problematiky je vénovana predlozena
prace.

Studium charakteru toku v miniaturnim reaktoru
pro enzymové reakce

Autor: Josef Vodicka, 5. ro¢nik
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel:  Doc. Ing. Pavel Hasal, CSc.

Pro studium charakteru toku v miniaturnich pratoénych zafizenich
(o objemu Fadové ve stovkach mm?®) Ize v principu vyuZit metody a
techniky uzivané pfi studiu systémua béznych makroskopickych velikosti,
tj. napriklad zjiStovani rozdéleni dob prodleni pomoci metody vzruchu a
odezvy. Miniaturni rozméry zafizeni vSak zpusobuji specifické problémy
spojené se zpusobem davkovani stopovaci latky do systému a
pfedevSim se zpusobem jeji detekce na vystupu ze zafizeni, kdy je
nutno konstruovat a uzivat ¢idla miniaturnich rozméru. V predkladaném
prispévku jsou shrnuty poznatky a zkuSenosti se zjiStovanim rozdéleni
dob prodleni v miniaturnim reaktoru pro enzymové reakce (objem 785
mm?®) s pouZitim vodivostni metody (stopovaci latka: KCI) a optické
metody (stopovaci latka: eosin Y) a s kombinaci obou metod.
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Sekce: Matematické modelovani a informatika
Zahajeni: 9:00 v mistnosti €. BO6

Prihlaseno: 9 praci

Komise: Prof. RNDr. Alois Kli¢, CSc. — pfedseda

Doc. Ing Jaroslav Pozivil, CSc.. — mistopfedseda
Ing. Alexandra Novotna, CSc.

Dr. Ing. Juraj Kosek

Ing. Michal Pfibyl, PhD

Popis Sireni krivocarych koncentracnich vin
pomoci eikonalni rovnice

Autor: Lubor Bufi€, 5. ro¢nik

Ustav: matematiky

Skolitel:  Doc. RNDr. Alois Kli¢, CSc.
Prof. RNDr. Milan Kubicek, CSc.

Siteni koncentragnich vin je éasto pozorovanym jevem v reakéné-
difuznich systémech jako je napf. Bé&lousova-Zabotinského reakce,
katalytické spalovani nebo pfenos nervovych vzruchu.

Prace se zabyva specialné kfivoCarymi vinami v roviné, pro jejichz
popis je pfedstavena geometricka teorie odvozujici eikonalni rovnici.

Byly provedeny numerické experimenty s jednoduchou parcialni
diferencialni rovnici (PDR), které srovnavaji vysledky vypoctu Sifeni vin
podle eikonalni rovnice a vysledky dosazené pfimou integraci PDR.
Profily ~vinovych feSeni byly ziskany s pouzitim kontinuace
heteroklinickych a homoklinickych trajektorii v numerickém softwaru
CONT.
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Wavelet transformace ve zpracovani biomedicinskych

obrazu
Autor: Andrea Gavlasova, 5. roCnik
Ustav: UPRT
Skolitel:  Prof. Ing. Ale$ Prochazka, CSc.

Problematika Cislicového zpracovani obrazl tvofi v sou¢asné dobé
vyznamnou mezioborovou disciplinu. Jeji aplikace pfitom zahrnuji mimo
jiné rekonstrukci obrazl pfi restaurovani pamatek a dale zvyraziovani,
segmentaci a klasifikaci biomedicinskych signalt a obrazd. Cilem vlastni
prace je rozbor moznosti aplikace diskrétni Wavelet transformace pfi
analyze obrazll a aplikace vybranych metod pfi zpracovani
biomedicinskych dat. V uvodni €asti je prace zamérena na problematiku
kédovani obrazu a jejich vizualizaci. DalSi ¢ast prace je pak vénovana
dekompozici signall a obrazi pomoci Wavelet transformace a jejich
nasledné rekonstrukci z hlediska ovéfeni vlastnosti Wavelet
transformace a pro potfeby potlaCovani rusivych sloZzek obrazl. Soucasti
této Casti je i algoritmizace metod pro zpracovani dat. Z hlediska
prezentace obrazl je nasledujici ¢ast prace vénovana problematice
tvorby videosekvenci, které mohou byt vyuzity napf. pro vizualizaci po
sobé jdoucich vrstev mozkové tkané. V zaveéru prace jsou naznaceny i
dal8i aplikacni moznosti zpracovani obrazli a signalu s ohledem na tuto
velmi Sirokou, obsahlou a neustale se rozvijejici disciplinu, jejiz rozvoj
vyzaduje neustalé studium a rozSifovani novych poznatkda.

Fraktalni analyza SPECT obrazu mozku

Autor: Rudolf Helm, 5. rocnik
Ustav: Ustav pocitaCoveé a fidici techniky
Skolitel:  Ing. Jaromir Kukal, Ph. D.

Fraktalni (Hausdorfova) dimenze je jednim z parametrt hranice objekt(
umozniujici jejich porovnavani. Aplikace na SPECT (Single photon
emission computed tomography) obrazy mozku, umoziuje zkoumat
vztah mezi zdravotnim stavem mozku pacienta a fraktalni dimenzi.
KurCeni odhadu fraktalni dimenze je mozné pouzit vice metod
(boxcounting, sandbox, spektralni analyza). V praci je porovnavan
dvouparametrovy a Ctyfparametrovy model. Hodnota odhadu fraktalni
dimenze zalezi na dalSich faktorech (poloha fezu, prahovani). Tato
prace se zabyva nalezenim optimalni kombinace téchto parametrt pro
ziskani reprodukovatelnych odhadu.
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Vliv visko-elastickych vlastnosti na morfogenezi
poréznich ¢astic polyolefintl

Autor: Blanka Horackova, 5. roCnik
Ustav: chemického inzenyrstvi
Skolitel:  Dr. Ing. Juraj Kosek

Tato prace se zabyva matematickym modelovanim procesu utvareni
meso-skopické struktury materiall, kde je proces utvareni fizen silovymi
interakcemi mezi mikro-elementy materialu (napf. koloidni agregace
siliky, rast poréznich &astic polyolefind, vznik pény apod.). Mezi mikro-
elementy jsou uvazovany jak binarni tak i ternarni silové interakce
elastického a visko-elastického typu. Vlastnosti visko-elastickych
interakci jsou ilustrovany na jednoduchych modelech Maxwellova typu.
Parametry modelld zahrnujicich vétsSi pocCet mikro-elementl jsou
kalibrovany na zakladé experimentalnich méreni. Vliv teplotni zavislosti
visko-elastickych parametrd je studovan na pfipadu morfogeneze
porézni ¢astice polymeru v katalytické polymerizaci olefind.

Vypocet distribuce reagujici iontové slozky v mikrokanalu
pri znamém rozlozenim elektrického potencialu

Autor: Veronika Knapkova, 4.rocnik
Ustav: Chemické inzenyrstvi
Skolitel:  Ing. Michal P¥ibyl, Ph.D.

Prostorové rozlozeni koncentrace reagujici iontové slozky ve
stacionarnim stavu je mozno nalézt pfi znalosti distribuce elektrického
potencialu, ktera je dana feSenim Poissonovy rovnice. V realnych
systémech elektrolytll nastavaji tyto limitni pfipady: 1) linearni rozlozeni
potencialu v celém systému (pfi velkém pFebytku inertnich iontovych
slozek elektrolytu), 2) sigmoidalni profil potencialu (u systému s uzkou
oblasti o nizké hodnoté elektrolytické vodivosti). V prezentované praci
budou uvedena numericka a analyticka (resp. pfiblizna analyticka) feSeni
pro oba limitni pfipady. Dale budou uvedena numericka feSeni pro
libovolné zvolena rozlozeni potencialu. Uvedena prace bude vychozim
bodem pro opacné definovany problém, kdy bude nutno vypoditat
rozlozeni elektrického potencialu pfi znalosti distribuce nékteré iontoveé
slozky. Vysledky feSeni takto definovaného problému bude mozno
ovéfovat experimentalné napriklad pomoci fluoreskujicich iontovych
sloucenin.
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Introduction to Mathematical Modelling of Biological Systems
Model of Predator and Prey

Author: David Kryl, 5™ school year
Department: Department of applied mathematics
Consultant: Doc. RNDr. Alois KIi¢, CSc.

RNDr. Pavel Pokorny

Mathematical models of populations of predator and prey
describing the simplified biological systems are suitable for
demonstrating the basic characteristics of population models in biology.
However, more complicated forms of such models fit real biological
systems satisfyingly.

The project deals with models depicting a locality with limited
amount of vegetation inhabited by one predator and one prey species
and a locality with two different predator and prey species. The basic
principles of deriving a model are introduced and fundamentals of
examination and classification of its characteristics are discussed.

CFD simulace toku kapaliny v michané nadobé

Autor: Alena Kukukova, 5. rocnik
Ustav: chemicke inzenyrstvi
Skolitel: Dr. Ing. Milan Jahoda

Pro simulace déju v mechanicky michanych aparatech se v
soucasné dobé uziva Computational Fluid Dynamics (CFD). Je to véda,
ktera kombinuje matematicko-fyzikalni zakony s vypocetni technikou. V
této praci byl k simulacim pouzit modul MixSim ve verzich 1.7 a 2.0 a
Fluent 6.1. Pfi vypoctech byla testovana strukturovana a nestrukturovana
sit, rizny pocet bunék v siti a okoli michadla. Turbulentni proudéni
kapaliny bylo modelovano standardnim k-1 modelem turbulence. Pro
simulaci otaCeni michadla byla pouzita metoda mnohonasobné rotujici
soustavy (Multiple Reference Frames) a metoda rotujici sité (Sliding
Mesh). Vysledky simulaci byly porovnany s experimentalnimi daty
(profily bezrozmérné axialni rychlosti pod michadlem). Experimentalni
data byla prevzata z literatury a byla mérfena ve valcové nadobé o
vnitinim praméru 0,3 m se Ctyfmi radialnimi narazkami a centricky
umisténym standardnim lopatkovym michadlem se Sesti rovnymi Sikmo
sklonénymi lopatkami (45°) o primeéru jedné tfetiny priméru nadoby.
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Bilanéni vypoc¢ty pro procesni design

Autor: Michal Svatek 5
Ustav chemického inzenyrstvi VSCHT Praha
Skolitel: Doc. Vladimir Vaclavek, CSc

V souCasné dobé je zvySeny zajem o bilanCni vypocCty slozitych
chemicko-technologickych  procest  jako  doplnék  komercnich
simulagnich vypoétd. Cilem této prace SVOC je pfiprava vstupnich dat
pro bilancné simulacni vypocet variant vyroby kyseliny monochloroctove
(MCA) v€etné postupl pro zpracovani, pouziti nebo likvidace vedlejSiho
produktu kyseliny dichloroctové (DCA). Pfi zpracovani se budeme snazit
navazat na predchozi zkuSenosti s vypoCty materialové a entalpické
bilance slozitych chemicko-technologickych procest a upravit metodiku
tak, aby ji bylo mozno pouzit pro kapacitni pfepocCet vyroby. Jako
programovaci jazyk bude pouzit VBA v kombinaci s MS Excel, které jako
souCast MS Office snizuji naklady na pouzity software. Tato uloha
vznikla na zakladé pozadavkl z pramyslu a jeji vysledky budou pouzity
v pfisluSném projektu.

Modelovani dynamického chovani katalytického reaktoru

Autor: Martin Zahrubsky, 5. roCnik
Ustavy:  chemického inZenyrstvi a matematiky
Skolitel:  Prof. RNDr. Milan Kubig&ek, CSc.,

Ing. Vladislav Nevoral, PhD.

Pfedany matematicky model popisuje oxidaci CO, ktera probiha v
katalytickém spalovacim reaktoru ve formé monolitu, konkrétné
tficestném katalyzatoru (TWC), jenz se hojné vyskytuje v tzv.
automobilovych katalyzatorech. Na modelu jsem provadél parametricke
studie a k nim prislusné dynamické simulace. K realizaci dynamickych
simulaci a parametrickych studii jsem pouzil volné dostupny fortransky
programovy balik CONT zaloZzeny na algoritmu DERPAR. VeSkeré
vypoCty jsem realizoval pro konstantni koncentrace vSech slozek
obsazenych vplynu na vstupu do reaktoru. Sledovanou stavovou
veliCinou mi byla koncentrace CO v plynu na vystupu z reaktoru a jako
kontinuacni parametr jsem volil koncentraci kysliku v plynu na vstupu do
reaktoru.
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Sekce: Ekonomika a fizeni chemickych a
potravinarskych podniku

Zahajeni: 9:00 v poslucharne C11

Prinlaseno: 7 praci

Komise:
Doc.Ing. Slava Balatka, CSc. (pfedseda)
Doc.Ing. Stanislava Grosova, CSc.

Mgr.Ing. Marek Botek, Ph.D.
Ing. Dana Strachotova

Mapuijici vyvzkum vyuzivani uklidovych prostredku

Autor: Petra Hlouskova, 5. ro¢nik
Ustav ekonomiky a fizeni chemického a potravinarského primyslu
Skolitel:  Doc.Ing. Stanislava Grosova, CSc.

Prace analyzuje které typy uklidovych prostfedkd (hadry a ,Svédské
utérky“, mopy) jsou nejpouzivangjSi u uklidovych firem a které
v domacnostech. DalSi soucasti je porovnani cen u jednotlivych vyrobcu
uklidovych prostfedkl a dostupnost vySe jmenovanych typl zbozi na
trhu. Data jsou ziskavana prostfednictvim dotazniki zaslanych
elektronicky vybranym firmam, osobnim dotazovanim respondentl
reprezentujicich domacnosti a osobnim Setfenim v prodejnach s
drogistickym zbozim.
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Analyza vyroby infuznich roztoku

Autor: Miroslav Nevrkla, 5.ro¢nik
Ustav: ekonomiky a fizeni chemického a potravinaiského pramyslu
Skolitel:  Prof. Ing. lvan Gros, CSc.

Cilem prace je zjistit a rozdélit sortiment firmy do skupin
a kvantifikovat vykonové profily jednotlivych linek.

Prace je rozdélena na Ctyfi Casti:

Prvni Cast je vénovana zakladnim charakteristikam podniku
Infusia,a.s., ktery je vyznamnym farmaceutickym vyrobcem
i distributorem infaznich roztoka.

Ve druhé CcCasti prace se zabyvam popisem technologického
postupu vyroby infuznich roztoku.

V dalSi Casti prace jsem rozdélil vyrobky do skupin a pfiradil jim
prislusné Casy vyrobnich operaci.

Posledni ¢ast zahrnuje popis a kvantifikaci vykonového profilu.
Vysledkem prace jsou grafy a harmonogramy, které budou slouzit jako
podklad pro budouci, dynamicky model vyroby v simulaCnim programu
Witness.

Specifika marketingu v poradenské firmé

Autor: ing. Jana Novakova, 4. ro¢nik
Ustav: ekonomiky a fizeni chemického a potravinafského primyslu
Skolitel:  Mgr.Ing. Marek Botek, PhD.

Pfedlozena prace se zabyva popisem a analyzou specifik, které se
vyskytuji v praci marketéra v poradenské firmé. Analyza postihuje firmu
zabyvajici se poradenstvim v oblasti potravinaiského pramyslu a
uvadéna specifika porovnava s praci marketéra ve vyrobnich podnicich,
zejména v oblasti primyslu potravinarského a chemického.
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Snimkovani pracovniho ¢asu

Autor: Radek Pernica, 4.ro¢nik
Ustav"” ekonomiky a fizeni chemického a potravinarského primyslu
Skolitel:  Prof.Ing. lvan Gros, CSc.

Prace se zabyva analyzou pracovniho Casu délnikd na jednotlivych
linkach a ovérfenim soucCasnych vykonovych norem. Protoze se jedna
zejména o chemické reaktory, zaznamenaval jsem pouze Ctyfi zakladni
druhy pozorovanych cinnosti. Jedna se o vlastni postup, zalozeny na
casovém snimkovani predem definovanych operaci.

Optimalizace vyroby polyetylenu a polypropylenu

Autor: Rudolf Petr
Ustav” ekonomiky a fizeni chemického a potravinarského primyslu
Skolitel:  Prof.Ing. lvan Gros, CSc.

Zamérem predlozené prace je seznamit s projektem, ktery
v soucCasnosti probiha ve spoleCnosti Chemopetrol, a.s. Jeho zakladem
je spusténi a vyuzivani pocCitaCového modelu, pomoci kterého budou
propojeny a fizeny jednotlivé oblasti Cinnosti podniky od zasobovani pres
fizeni vyroby az po odbyt.

Ve své praci jsem se zameril na modul vyroby a zejména na
optimalizaci dob pFejezdu mezi riznymi reaktorovymi typy.
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Urceni celkovych nakladu a kalkulace nakladu cukrarské
vyroby — Catering CSA
Autor: Adéla Sedlackova, 5.ro¢nik
Ustav* ekonomiky a fizeni chemického a potravinaiského primyslu
Skolitel: Doc.Ing. Stanislava Grosova, CSc.

Predlozena prace vychazi z odborné praxe, kterou jsem absolvovala
v Cateringu CSA.

V ramci celé praxe jsem se zamérovala na celkovou problematiku tohoto
utvaru a stézejni naplni bylo urCeni aktualni situace cukrarské vyroby
v Cateringu CSA.

Hlavnim ukolem bylo ureni celkovych nakladd a kalkulaci nakladu
cukrarské vyroby s cilem posouzeni, zda cukrafskou vyrobu ponechat
soudasti Cateringu CSA &i vyuzit externich firem (vyuZiti outsourcingu)
pro dodavku cukrarskych vyrobku.

Vysledkem zpracované studie je zaveér, ze by bylo vhodné ponechat
cukrafskou vyrobu sougasti Cateringu CSA.

Srovnani GAAP a Cceského ucetniho systému

Autor: Martina Vontrobova, 5,roCnik
Ustav: ekonomiky a fizeni chemického a potravinarského primyslu
Skolitel:  Ing. Milan R. Patak CSc.

GAAP (generally accepted accounting principles) je mezinarodni ucetni
systém zalozeny na vSeobecné uznavanych ucetnich zasadach.

Od roku 1995 nar(ista v Ceské republice objem zahraniénich investic.
Dochazi tedy k tomu, ze firmy musi vykazovat vysledky svého
hospodareni nejen prostfednictvim Ceského ucetnictvi, které je povinné
ze zakona, ale také v ucetnim systému, ktery pouziva zahranicni
investor.

Cilem prace je pfedstavit uCetni systém GAAP a poukazat na zakladni
rozdily mezi GAAP a ¢eskym ucetnim systémem v oblasti uctovani
majetku.
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Analyza a rizeni nakladu v keramické vyrobé

Autor: Jan Vrzak, 5.ro¢nik
Ustav: ekonomiky a fizeni chemického a potravinarského primyslu
Skolitel:  Doc.Ing. Slava Balatka,CSc.

Tématem prace je analyza a fizeni nakladld v podniku RAKO Il
Obsahuje téz zakladni informace o tomto podniku v€etné strucného
popisu technologického postupu vyroby obkladadek jednozarovym
zpusobem. Vlastni téma prace je zpracovano ve dvou rovinach.
Teoreticka Cast se zabyva klasifikaci nakladu, jejich evidenci, a tvorbou
rozpocCtu. V praktické Casti je uveden pfehled nakladovych uctl tak jak
se pouziva v podniku. Hlavnim cilem prace bylo analyzovat vybrané
nakladové polozky pomoci intervalové analyzy jednicovych nakladu
pro jednotlivé meésice roku 2002. Tato metoda je pomeérné rychlym
nastrojem pro kontrolu jednicovych nakladud a umoZnuje posoudit
v jakém intervalu by se mély jednicové naklady pohybovat, aby celkové
naklady odpovidaly planu a relaci na skutecné vyrobené mnozstvi.



