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MISTO: LACH_HO3 (LABORATOR E)
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09:30 zahajeni

09:30 Oldrich Cicvarek (B3, Ing. Vlastimil Mazanek, Ph.D.)

Priprava a aplikace kompozitnich nanomateridlt na bdzi sulfidi prechodnych

kovd.

09:45 Ivana Faltysova (B3, doc. Ing. Ondtej Jankovsky, Ph.D.)

Kompozitni materidly na bdzi reaktivniho oxidu hofe¢natého dopované

nanoaditivy

10:00 Herbert Kindl (B3, doc. Ing. Katefina Rubesova, Ph.D.)

Scintilacni vlastnosti PbHfO3 dopovaného vdpnikem a bismutem

10:15 Karin Paurova (B3, doc. Ing. Katefina RubesSova, Ph.D.)

Testovani hydrotermdlniho ristu v pripravé perovskitt



10:45 Jan Sklenka (B3, doc. Ing. Ondfej Jankovsky, Ph.D.)
Recyklace supravodivych kompoziti YBCO a vyuZiti jejich produkti
11:00 Julie Sldamova (B2, doc. Ing. Ondfej Jankovsky, Ph.D.)

Priprava a studium horecnatych kompozitnich materidlt s pridavkem
nanomateridlt na bdzi uhliku

11:15 Vojtéch Sev¢ik (B3, Ing. Vit Jake§, Ph.D.)

Fdzova stabilita Lu;Hf207 se strukturou pyrochloru



Priprava a aplikace kompozitnich nanomateriali na
bazi sulfidia prechodnych kova.
Oldrich Cicvarek (B3)

Skolitel: Ing. Vlastimil Mazanek, Ph.D.

Sulfidy prechodnych kovl maji zajimavé elektrochemické vlastnosti a mohou najit
vyuziti jako katalyzatory pro elektrochemicky rozklad vody nebo do palivovych ¢lanka.
Avsak jejich nevyhodou muze byt nizsi elektrickd vodivost. Toto Ize zlepSit depozici na
vodivy substrat, jako je napfiklad grafen. Vyhodou grafenu je jeho chemicka stabilita
nebo velky mérny povrch, ale absence zakdzaného pdsu a nizkd absorpce zareni limituje
aplikaéni potencidl ve fotoelektrokatalyze. Pro tento Ucel by se jako substrat mohly
vyuzit jiné 2D nanomateridly napt. karbidy prechodnych kov(i neboli MXeny. Nejvice
prozkoumany jsou kompozitni materidly grafenu s MoS, a WS,. Ukazuje se vsak, ze
vyuziti smésnych chalkogenid(i vice kovl muZe vést k daleko lepSim vlastnostem
kompozitl.Tato prace navazuje na predchozi vyzkum ve skupiné a zabyva se pfipravou
kompozitnich material(i, které se skladaji z vodivych substratli, grafenu nebo MXenu
(TisCz), na které byly deponovany smésné sulfidy obsahujici Mn, Fe, Co, Ni, Cu a Zn. Tyto
materidly byly charakterizovdny z hlediska jejich slozeni, morfologie a ndasledné i
elektrochemickych vlastnosti (rozklad vody a redukce O3 a N3).



Kompozitni materidly na bazi reaktivniho oxidu
horecnatého dopované nanoaditivy

Ivana Faltysova (B3)

Skolitel: doc. Ing. OndFej Jankovsky, Ph.D.

V této prdci byly pfipraveny vzorky hofecnatych pojiv na bazi reaktivniho oxidu
hofe¢natého (MOC) - referenéniho MOC, MOC dopovaného grafenem a MOC
sgrafenem a simulanty mimozemskych hornin tvoficimi plnivo. Fazové sloZeni
pfipravenych kompozitnich materidll bylo nasledné analyzovano rentgenovou difrakéni
analyzou, chemické sloZeni bylo uréeno rentgenovou fluorescencni analyzou a energiové
disperzni spektroskopii. Mikrostruktura byla studovana pomoci optického mikroskopu a
skenovaci elektronové mikroskopie. U vSech vzork(l byla téZz zmérena pevnost
v tlaku, pevnost v ohybu a Younglv modul pruZznosti. Vysocepevny kompozit
MOC/grafen by mohl najit uplatnéni ve stavebnim primyslu, zatimco kompozity
MOC/grafen se simulanty hornin by mohly v budoucnu slouZit jako zakladni stavebni
material na Mésici a Marsu.



Scintilacni vlastnosti PbHfO3 dopovaného vapnikem
a bismutem

Herbert Kindl (B3)

Skolitel: doc. Ing. Katefina Rube$ova, Ph.D.

Od pocatku 20. stoleti, kdy E. Rutherford detekoval zareni alfa pomoci stinitka se ZnS a
polozil tak zdklady jaderné fyzice, byla zapocata snaha vyvijet nové scintilujici materidly
schopné detekovat ionizujici zareni. Pfi nasi praci byly studovany scintila¢ni vlastnosti
dopovaného PbHfOs, ktery byl zvolen pro jeho vysokou hustotu (10,2 g/cm3), vysoké
efektivni atomové Cislo, ale také pro nedostatek informaci o jeho scintila¢nim chovani.
To ma zfejmé puvod v nesnadné pripravé oxidu, ktery ma jednak vysokou t.t. a zaroven
obsahuje PbO s vysokou tenzi par. V predeslé Casti vyzkumu jsme zjistili, Ze dopovani
stronciem nema témér zadné vysledky, i pres to ze SrHfOs je vyznamnym scintildrorem.
Proto jsme presli k dopovani bismutem, kde je moZno sledovat luminiscenci Bi** a
zaroven zachovat tézkou matrici, a vapnikem, kde bylo snahou ménit Siti zakdzaného
pasu. Peroxo-precipitacni metodou byly pfipraveny série Ca(xPb1-xHfOs a Bix)Pb(1-xHfOs.
Zatimco vzorky obsahujici Ca nevykazuji témér zadné scintilacni vlastnosti, vzorky
obsahujici Bi v koncentracich x = 0,01 a 0,2 maji silné emisni maximum okolo 474 nm.
Tyto vzorky jsou vsoucasné dobé podrobnéji opticky charakterizovany (méreni
fotoluminiscence a kinetiky obou luminiscen¢nich jevld) a budou pfipraveny dalsi
koncentrace dopantu.



Testovadni hydrotermadlniho ristu v pripravé
perovskitu

Karin Paurova (B3)

Skolitel: doc. Ing. Katefina Rube$ova, Ph.D.

Perovskity jsou skupinou materidld s krystalovou strukturou zaloZenou na strukture
mineralu perovskitu (CaTiO3) majici bud kubickou nebo velmi blizkou distortovanou
strukturu. Tyto materiadly nabizi Sirokou Skalu rdznych kombinaci chemického slozeni a
vlastnosti (napf. ferroelektrické a piezoelektrické vlastnosti, supravodivost) pro
rdznorodé uplatnéni napf. v elektronice, fotovoltaice atd. Perovskity lze pfipravit v
raznych formach napf. reakci v pevné fazi, CVD povlakovanim nebo sol-gel metodou.
Tyto metody z hlediska vysokych pracovnich teplot nejsou ovsem vhodné pro pfipravu
multivrstevnatych materidld s rlznou tepelnou stalosti. Tento problém lze vyresit
hydrotermalni syntézou. Cilem této prace bylo vyzkouset ptipravu ¢dstic a tenkych
vrstev BaTiOs3 hydrotermdlnim rlstem, pfi kterém dochadzi ke krystalizaci latek z vodnych
roztokd pfi vysokych tlacich a nizkych teplotach. JelikozZ tyto vrstvy budou kombinovany
napf. s nanodiamantovou strukturou, zamérili jsme se na fadzovou Cistotu a krystalinitu
bez dalSiho vysokoteplotniho zpracovani.



Recyklace supravodivych kompoziti YBCO a vyuZiti
jejich produktu
Jan Sklenka (B3)

Skolitel: doc. Ing. Ondfej Jankovsky, Ph.D.

Vysokoteplotni supravodivé disky na bazi smésného oxidu médi YBCO jsou pfipravovany
jako jednodoménové monokrystaly rlistem z taveniny metodou TSMG (top-seeded melt
growth). Tyto disky jsou ndsledné podrobeny analyze supravodivych vlastnosti (levita¢ni
sila). Pokud jsou béhem této analyzy objeveny vyraznéjsi odchylky (napfiklad z divodu
rastu sekundarnich zrn), je nutno tyto disky vyradit. Cilem této prdce je optimalizovat
proces recyklace téchto defektnich diskli chemickou cestou a vyuZit suroviny ziskané
recyklaci k Uspésné pripravé novych jednodoménovych monokrystal(. YBCO disky a
produkty recyklace byly detailné analyzovany pomoci rentgenové fluorescence (XRF) a
rentgenové difrakce (XRD). Vyvinuti této metody a jeji uvedeni do praxe zajisti uzavieni
vyrobniho cyklu supravodicl na bazi YBCO a vyiesi problém s ukladanim cenného, avsak
nebezpecného odpadu.




Priprava a studium horecnatych kompozitnich
materidl( s pridavkem nanomaterialt na bazi uhliku

Julie SIdmova (B2)

Skolitel: doc. Ing. OndFej Jankovsky, Ph.D.

Tato prace byla zamérena na pripravu a naslednou analyzu kompozitnich material{
dopovanych uhlikovymi nanoaditivy (grafen, oxid grafenu, vicevrstvé uhlikové
nanotrubice). Jejich zakladem byla faze 5 Sorelova cementu (MOC). Pro pfipravu byl
vyuzit vysoce reaktivni oxid horecnaty, ktery slouzil z ¢asti také jako plnivo. Celkem byly
pfipraveny dva vzorky kompozitl kombinujici grafen a uhlikové nanotrubice, dva vzorky
kombinujici oxid grafenu a oxidované uhlikové nanotrubice a jeden referencni vzorek
Cisté faze 5 MOC. Po vytvrdnuti byly vysledné produkty podrobeny analyzam XRD, SEM,
TEM, EDS a OM s jejichz pomoci bylo zkoumano chemické a fazové sloZeni a
mikrostruktura. Byly také stanoveny mechanické vlastnosti pfipravenych kompozitd.



Fazova stabilita Lu,Hf,07 se strukturou pyrochloru
Vojtéch Sevéik (B3)

Skolitel: Ing. Vit Jakes, Ph.D.

Smésné oxidy tézkych prvkl jsou ve vyzkumu stale Zzadanymi materidly pro vyvoj
scintildtor( uzivanych pro detekci tvrdého zareni. LuyHf,0; patfi zatim mezi méné
prozkoumané, avsak slibné kandidaty pro dalsi vyzkum a vyuzZiti diky vysokému
efektivnimu protonovému Cislu a vysoké materidlové hustoté. Cilem této prace byla
pfiprava LuxHf,07 ve formé keramické preformy, ktera se vyuZije pfi rstu monokrystalu
metodou Optical Floating Zone (OFZ). Prekurzor byl pfipraven reakci v pevné fazi s
vicestupfiovym zihanim a z ného byly ndsledné izostaticky za studena vylisovany tycky,
které se poté slinovaly pfi teplotach 1500-1700 °C. Cilem bylo pfipravit fazové Cistou
kompaktni keramiku s maximalni objemovou hustotou. Fazové sloZeni bylo analyzovano
za pomoci metody XRD a stechiometrie ovéfena pomoci XRF. Mikrostruktura byla
pozorovdna pomoci SEM. Stejnym postupem pak bude pfipraven materidl dopovany
Ce3* na némi budou zkoumany jiz i optické a scintilaéni vlastnosti.



S2 (M1+M2)

MISTO: LACH_A39 (LABORATOR D2)

KOMISE
prof. Dr. Ing. David Sedmidubsky (predseda)

Ing. Martin Pizl, Ph.D.

Ing. Irena Hoskovcova, CSc.

Ing. Ji¥i Sturala, Ph.D.

doc. Ing. Ondiej Jankovsky, Ph.D.
Ing. Stanislav Stanék, Ph.D.

Ing. Vilém Bart(inék, Ph.D.

Ing. Jan Luxa, Ph.D.

PROGRAM
09:30 zahajeni

09:30 Bc. Dominik Chmelar (M1, Ing. Vlastimil Mazanek, Ph.D.)

Chemické modifikace germananu a jejich vyuZiti v elektrochemické detekci plyni

09:45 Bc. Darya lvanova (M2, Ing. Vlastimil Mazanek, Ph.D.)

Search for new nanomaterial catalysts for the electrochemical reduction of

Nitrogen to Ammonia

10:00 Bc.Jan Koneény (M2, Ing. Jifi Sturala, Ph.D.)

Fotochemickd modifikace germanani karbonyly prechodnych kovu

10:15 Bc. Alice Kulagova (M2, Ing. Hana Kotoucova, Ph.D.)

Elektrochemickeé vlastnosti flavinti s branénou rotaci

10:45 Bc. Tomas Lazdk (M2, Ing. Stépan Huber, Ph.D.)

Analyza kokainu a jeho redicich latek metodou XRPD



11:00 Bc. Fedor Levchenko (M2, doc. Ing. Katefina Rubesov4, Ph.D.)

Ovlivnéni parametru grandtu konstrukénimi prvky

11:15 Bc. Alzb&ta Martincova (M2, Ing. Stépan Huber, Ph.D.)

Analyza heroinu a jeho redicich latek metodou XRPD

11:30 Bc. Petra Snoblova (M1, Ing. Vilém Bart(inék, Ph.D.)

Adsorpcni vlastnosti nanokrystalt oxidu cericitého



Chemické modifikace germananu a jejich vyuZiti v
elektrochemickeé detekci plynt

Bc. Dominik Chmelar (M1)

Skolitel: Ing. Vlastimil Mazanek, Ph.D.

Germanan je 2D nanomaterial, podobny grafenu a silicenu. Spole¢né s témito materialy
patfi mezi jedny z modernich material(i nano svéta a disponuje vlastnostmi jez mu davaji
mnohé vyuZiti ve védé a elektronice. Jednou z téchto vlastnosti je jeho schopnost na
svém povrchu adsorbovat molekuly organickych rozpoustédel. Tyto molekuly nasledné
ovliviiuji elektrochemické vlastnosti tohoto materialu, které je mozné pozorovat a méfit.
ZpUsobem meéreni téchto zmén je Elektrochemickd impedancni spektroskopie. Tato
metoda umoZnuje zaznamendvat vliv adsorbované latky na fazovém posunu a
impedanci materidlu. Rlzné latky maji rlizny vliv na tyto vlastnosti, a tak je mozné tyto
latky pomoci téchto rozdili identifikovat.Germanan je také mozné modifikovat a diky
tomu upravit nejen schopnost materidlu sorbovat organickd rozpoustédla, ale také
umoznuje prodlouZit trvanlivost materiadlu ¢i jeho selektivitu k rGznym rozpoustédlam.
To vSe ndm ddvd moznost upravit material jak je tfeba, tak aby detekoval pozadované
organické rozpoustédlo. Germanany v této praci byly syntetizovany ze Zintlovych fazi,
nasledné modifikovdany a nandseny na prstové elektrody na kterych byla nasledné
mérena elektrochemicka impedancni spektroskopie. Vysledky méreni byly poté pouzity
k zhodnoceni senzorovych vlastnosti material



Search for new nanomaterial catalysts for the
electrochemical reduction of Nitrogen to Ammonia

Bc. Darya Ivanova (M2)

Skolitel: Ing. Vlastimil Mazanek, Ph.D.

Ammonia occupies a significant place in modern industry due to its various applications
in many different fields such as production of ammonium nitrate and urea which are
used as fertilizers, and fossil fuels. However, the main means involved in its production
is the Haber-Bosch process which is a highly energy-demanding process due to the
operating conditions causing increased costs as well as unfavourable environmental
consequences. Therefore, as a more beneficial alternative, electrochemical nitrogen
reduction reaction (NRR) is being developed but on a smaller scale which aims to
optimize the process. One of the limitations of this new method, is the efficiency and
selectivity of catalysts. Unfortunately, the NRR competes with an electrochemical
hydrogen reduction reaction (HER) which is usually more favourable reaction.
Therefore, this work is focused on materials with lower HER electrocatalytic activity
based on previous theoretical and experimental studies. Since there are a lot of options
in the groups of transition metals, chalcogenides or thiophosphates which have not yet
been investigated for NRR, this work focuses on widening the range of possibilities by
testing a series of metal thiophosphates for the high yields of ammonia with appropriate
faradaic efficiency.



Fotochemicka modifikace germanant karbonyly
prechodnych kovu

Bc. Jan Konecny (M2)

Skolitel: Ing. Ji¥i Sturala, Ph.D.

Diky svym unikdtnim vlastnostem, jako jsou napfriklad velky specificky povrch,
katalytické a elektrochemické vlastnosti, jsou vrstevnaté materidly v dnesni dobé velmi
podrobné zkoumané latky. Nékteré z téchto vlastnosti se daji vyrazné ovlivnit pomoci
chemické modifikace plvodniho materidlu tak, aby presné vyhovovaly zamyslené
aplikaci.Tato prace se zabyva fotochemickou modifikaci kyanopropyl germananu pomoci
komplext prechodnych kov(li, napf. Mn(Cp)(CO)s nebo Fe(CO)s. Reaktivita germananu
s komplexy se porovnava v zavislosti na pouzitém rozpoustédle a pritomnosti, ¢i absenci
UV zafeni. Pfi reakci se uvaZuje substituce pouze jedné CO skupiny, ale je moiné
nahradit vice nez jednu.
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Elektrochemickeé vlastnosti flavinu s branénou rotaci

Bc. Alice Kulagova (M2)

Skolitel: Ing. Hana Kotoucova, Ph.D.

Jednim ze soucasnych témat katalyzy je vyuziti flavind ¢i flaviniovych soli jako
organokatalyzatoru. Inspiraci pro katalyzatory fungujici in vitro, jsou systémy pracujici in
vivo, kde jsou flaviny prenaseci elektrond. Pokud jsou tyto latky opticky Cisté, Ize je
vyuZit pro katalyzu enantioselektivni. Takovym ptikladem jsou axialné chiralni flaviny
s branénou rotaci 1. Objemny substituent R ovliviiuje rotaci kolem sigma vazby mezi
atomem dusiku na flavinu a atomem uhliku na fenylu. Tyto substituenty mohlo byt jak
Castice elektronegativni, tak elektropozitivni. Predmétem mé prace je studium
elektrochemickych vlastnosti téchto latek v souvislosti s jejich vypoctenymi rotacnimi
bariérami a také studium vlivu téchto substituentd na moznost jejich komplexace s ionty
kova.
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Analyza kokainu a jeho redicich latek metodou XRPD

Bc. Tomas Lazdk (M2)

Skolitel: Ing. Stépan Huber, Ph.D.

Moje prace se zabyva kvalitativni analyzou kokainu a jeho fedicich latek pomoci metody
praskové rentgenové difrakce. V prdaci jsem analyzoval Cisty i pouli¢ni vzorek kokainu,
nejcastéji pouzivané fedici latky, se kterymi se kokain pti nelegalni distribuci fedi. Déle
jsem si pfipravil a zméfil smési kokainu a vybranych redicich latek, které jsem analyzoval
pomoci knihovny difraktogram(, kterou jsem sestavil z namérenych difraktogrami
Cistého kokainu a Cistych redicich Iatek. Praskova rentgenova difrakce neni ve forenzni
praxi doposud hojné vyuzivana, ackoliv Ufad OSN pro drogy a kriminalitu tuto metodu
jako jednu z moznych doporucuje. V budoucnu by tato metoda, pro svoji jednoduchou
obsluhu a nenarocnost pfipravy vzorku, mohla byt ve forenzni praxi vice vyuZivana.



Ovlivnéni parametri grandtu konstrukcnimi prvky

Bc. Fedor Levchenko (M2)

Skolitel: doc. Ing. Katefina Rube$ova, Ph.D.

Granaty jsou znamymi materidly diky své vysoké tvrdosti, odolnosti vici tepelnému
Soku, relativné vysoké hustoté, chemické stabilité atd. Tyto vlastnosti maji navic kvuli
kubické strukture izotropni chovani. Diky tomu maji v dnesni dobé syntetické granaty
velké uplatnéni v optice, zejména po dopovani opticky aktivnimi ionty. Existuje cela fada
granatovych materiall, které maji uplatnéni v luminiscencnich technikach, napr.YAG:Nd,
LUAG:Pr anebo GGAG:Ce. Jak uZ bylo feceno, struktura takovych materidlu se sklada
z oxidové matrice a aktivatoru (dopantu), ktery pak emituje charakteristické zareni.
V pripadé scintilaéniho efektu predchazi emisi komplexni proces absorbce a prenosu
excitonu, ktery souvisi se Sitkou zakdazaného pasu. Je zndmo, Ze s ménici se koncentraci
konstrukénich prvkd v granatu lIze ovliviiovat Sifku zakdzaného pdsu, a tim i vzdjemnou
polohu energetickych hladin dopantu. Takto Ize nastavovat kvantovy vytéZiek a doby
dosvitu scintilace, pfipadné vinovou délku emitovaného svétla. Tato prace se zabyva
vlivem obsahu konstrukénich prvkd na scintilaéni a luminiscen¢ni parametry granata se
sumarnim vzorcem Gds(Ga,Sc,Al)s012:Ce. | kdyZ koncentracni vliv Sc/Al, Al/Ga zvlast na
parametry zakdzaného pdsu granatu byl jiz studovan, vliv vice parametr(i najednou
zatim nebyl publikovan.



Analyza heroinu a jeho redicich latek metodou XRPD

Bc. AlZzbéta Martincova (M2)

Skolitel: Ing. Stépan Huber, Ph.D.

Hlavnim tématem mé prace je rentgenova praskova difrakce, coz je analytickd metoda,
kterou vyuzivam pro kvalitativni analyzu heroinu a jeho smési s fedicimi ldtkami
nejcastéji se vyskytujicimi v pouli¢nich vzorcich. Heroin zde vystupuje jako zastupce
ilegdlnich drog. Dale se zaméruji na rGzné doposud znamé zpUsoby vyhodnoceni
kvantitativni analyzy u rentgenové praskové difrakce, které porovnavam jak mezi sebou,
tak i s metodou vytvorenou v mé bakaladiské praci pro odhad procentudlniho zastoupeni
latek v dané smési. Mezi témito metodami se snazim najit rozdily v pfesnosti stanoveni
kvantity pro rGizné typy smési. Rentgenova praskova difrakce doposud neni vyuzivana
v této oblasti forenzni praxe, avsak je otdzka, zda by v budoucnu mohla poslouzit jako
nezavisla analytickd metoda, kterd by doplfiovala analytické metody ve forenzni praxi

v soucasné dobé uzivané.



Adsorpcni vlastnosti nanokrystalu oxidu cericitého

Bc. Petra Snoblova (M1)

Skolitel: Ing. Vilém BartCnék, Ph.D.

V této praci je vénovana pozornost vyuZiti hydratovanych nanokrystall oxidu cericitého
pro Ucely odstrafiovani vybranych organickych latek z vody. Nanokrystaly byly
pfipraveny precipita¢ni metodou a nasledné byly charakterizovdny pomoci HRTEM a
rentgenové difrakce. Bylo vybrano deset organickych latek s dobrou rozpustnosti ve
vodé, s aromatickym jadrem a rdznymi funkénimi skupinami. K roztokim téchto latek
bylo pfidano urcité mnozstvi hydratovaného oxidu ceri¢itého a bylo udélano srovnani s
roztokem obsahujicim ekvivalentni mnozstvi vysuseného oxidu ceri¢itého, ktery byl
pripraven vysuSenim hydratovanych nanokrystald. Absorbance vsSech vzorkd byla
mérena v ¢ase pomoci UV-Vis spektroskopie. U osmi vybranych sloucenin, u kterych byl
na UV-Vis spektru viditelny pokles absorbance, bylo zméfeno i Ramanovo spektrum, ze
kterého nasledné byl urcovan mozny typ sorpce a vazebné centrum.
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Membradny pro separaci CO; z bioplynu

Bc. Kirill lablochkin (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Vlastimil Fila

V soucasné dobé membranové separacni procesy nachazi Siroké uplatnéni v fadé
pramyslovych aplikaci (zpracovani vod, petrochemicky priimysl, potravinarsky pramysl,
separace plynd). S vyvojem novych materidlll dochazi k jejich dalSimu rozvoji. Jednou
z vyznamné rozvijejicich se aplikaci je membranova separace plynQ. V soucasné dobé
kromé separace vodiku, kysliku a dusiku je pozornost zamérena i na separaci CO,.
Jednou z takovychto aplikaci, na kterou je zamérena i tato prace, je zpracovani bioplynu
na biomethan, ktery lze nasledné pouzit jak pro vyrobu energie, tak i v chemickém
pramyslu. Predkladana prace se zabyvd pripravou a charakterizaci polymernich
membran na bdzi 6FDA-DAM, Matrimidu, PSU a Ultemu. Uvedené membrany byly
pfipraveny metodou liti z roztok( obsahujicich 4 - 8 hm. % daného polymeru v N-methyl
pyrrolidonu. Charakterizace  pfipravenych membran byla provadéna pomoci
permeacnich mérfeni v bindrni smési CO,/CHa na aparatufe s plynovym chromatografem,
vybavenym plamenové ionizacnim detektorem a metanizérem.



Konverze CO, na methan.

Bc. Jaroslav Kasan (B1)

Skolitel: Ing. Milan Bernauer, Ph.D.

Methanizace nebo také Sabatierova reakce je katalyticka hydrogenace oxidd uhliku (CO
a COy), ktera naléza uplatnéni v Sirokém spektru obord, ve kterych je naptiklad potreba
eliminovat stopovd mnoistvi COx, nebo konvertovat jejich prebytek na uhlovodiky.
V dnesni dobé je vyzkum methanizace zaméren také na reSeni problém( spojenych s
globalnim oteplovanim a efektivnéjsSim vyuzivdnim surovin. Vyzkum katalyzator( pro
methanizaci CO; se predevsim soustiedi na studium jeho aktivni (kovové) slozky, ale
také na strukturu jeho nosice. Bylo zjisténo, Ze nejsilnéjsi katalyticky vliv na tuto reakci
maji kovy skupiny VIIIB a to v nasledujicim poradi: Ru > Fe > Ni > Co > Rh > Pd > Pt > Ir.
Nejcastéji pouzivanymi nosici jsou alumina nebo zeolitické matrice. Tato prace se zabyva
katalytickymi testy na souboru zeolitickych katalyzator( s cilem porovnat jejich aktivitu
s nejéastéji pouzivanym typem katalyzdtoru - Ni-zeolit. Byla sestavena methanizacni
aparatura a odladén plynovy chromatograf pro analyzu produktli a reaktantl. Pro
srovnani byl pripraven kontrolni vzorek Ni-ZSM-5 a dale pak série katalyzatorli na
raznych typech zeolitll (Ferierit, ZSM-5, MCM-22). V rdmci prace byl také zkouman vliv
aktivniho kovu (Fe, Ni, Mo).



Oxidace siranu Zeleznatého vzduchem

Bc. Petr Lodiidnek (M2)

Skolitel: Ing. Ivona Sedlafova, Ph.D.

V pramyslu v CR i ve svété vznika velké mnoistvi odpadnich vod s obsahem siranovych
iontd a iontll Zeleza. MoZnym postupem pro odstranéni Zeleza z téchto roztokl je
oxidace Zeleznatych iontll na Zelezité a jejich nasledna precipitace ve formé pevné faze
(hydroxidy, oxidy a oxidy-hydroxidy Zeleznatych a Zelezitych iontl v rlzném poméru). V
praci se sleduje oxidace roztoku siranu Zeleznatého vzduchem v izotermnim vsadkovém,
intenzivné michaném reaktoru. V pribéhu experimentu jsou odebirany vzorky, ve
kterych se stanovuje koncentrace Zeleznatych iontl fotometricky, s vyuZitim
fenantrolinu. Prace spociva v pozorovani chovani popsaného reakéniho systému pfi
rdzném pH.



Problém prekrocCenia obsahu cpavku vo
vystripovanych vodach

Bc. Stanislava Mikulasiova (M2)

Skolitel: None

Cielom procesu stripovania kyslych véd je zbavenie tychto vod sirovodika a ¢pavku ako
aj dodrzanie limitnej hodnoty obsahu ¢pavku vo vystripovanej vode. Prekrocenie
spominanej hodnoty spOsobuje narusSenie technologického rezimu na biologickom
stupni Cisticky odpadovych vod. Ako hlavné priciny vzniku rizikove] situacie boli
identifikované nepostacujuce vykurenie kolony a neStandardnd kvalita suroviny. Pri
analyze dat boli k vzorkdm s prekro¢enym limitom obsahu €pavku vo vystripovanej
vode, hladané priCiny pozorovanim reZimu na prevadzkach produkujicich a
spracuvajucich kyslé vody. Ako c¢astd pri¢ina nedostatocného vykurenia kolény bol
ureny nestaly tlak pary. Z dévodu hladania pri¢iny neStandardnej suroviny bola
vytvorenda mapa kyslych voéd. Materidlova bilancia poukdzala na pravdepodobné
problematické kontinudlne procesy. Dal$ou pri¢inou mdzu byt diskontinudlne procesy,
na ktoré vplyva ludsky faktor. Vykyvom v parnej sieti mozno pripisat 5% nevyhovujucich
vzoriek, preto sa upriamila pozornost na riesenie problému nesStandardnej kvality
suroviny. Jednym z rieSeni by bolo efektivnejsie precistenie suroviny pred vstupom do
kolény ako aj odstavenie problematickych prudov, Cistenie zariadeni pocas odstavok,
vybudovanie zbernej nadrze na kyslé vody, zlepSenie kooperacie medzi prevadzkami.



Experimentalni studie vybranych termochemickych
reakci

Bc. Filip Stankus (M2)

Skolitel: Ing. Miloslav Lhotka, Ph.D.

S neustale zvySujici se spotfebou ropy je nutnost jeji téZzbu provadét stidle na hlre
dostupnych mistech (napf. morskda a oceanskd dna). K tézbé ropy se pouZiva jev
»,hadnaseni parafinu“, ktery je zna¢né zkomplikovan na mistech o nizkych teplotach,
jelikoz zde mize dochdzet k ucpdvani potrubi voskovymi usazeninami. Jednim z
nejcastéji pouzivanych reSeni tohoto problému jsou reakce, pfi kterych dochazi ke
generovani plynu in-situ za soucasného vyvoje tepla. Do této kategorie je mozné zaradit
reakci mezi dusitanem sodnym a chloridem nebo dusi¢cnanem amonnym. Tyto reakce
jsou vysoce exotermni a generuje se velké mnozZstvi plynného dusiku. Za urcitych
podminek mohou v reakénim systému probihat vedlejsi reakce, které vedou ke vzniku
NO a NO;. Cilem prdce bylo uréeni optimalnich provoznich podminek reakce, aby
pfevainé probihala s vysokym vytézkem reakce mezi dusitanem sodnym a chloridem
amonnym a minimalizovala se vedlejsi reakce produkujici NOy.



Hydrotermalni pfiprava nanostrukturnich titandti

Bc. Svétlana Trundova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Martin Zlamal, Ph.D.

Nanostrukturni slouceniny titanatli nebo oxidu titani¢itého pfipravované z astic TiO; v
prostiedi NaOH nasly své uplatnéni pro své unikatni strukturni vlastnosti napt. v oblasti
katalyzy. Mechanismus jejich tvorby je zaloZen na oddélovani nanoplatl titanatd
z plvodnich ¢astic oxidu titani¢itého vlivem vysoce koncentrovaného hydroxidu
sodného a jejich nasledné preméné, tzv. rolovanim do formy nanotrubic ¢i nanotyci.
Tato prace se zabyva syntézou nanostrukturnich sloucenin titanu pomoci hydrotermalni
metody. Prvni casti ptipravy nanotrubic TiO, byla optimalizace syntézy, proto byl
studovan vliv nékolika parametr, které maji zdsadni vliv pro ptipravu téchto
nanostruktrunich sloucenin, tj. koncentrace hydroxidu sodného, teplota reakce a
pfedmichdni smési TiO, s roztokem NaOH pfed samotnou hydrotermalni syntézou.
Ovéreni morfologie ¢astic bylo provedeno pomoci elektronové mikroskopie, prvkové a
krystalografické slozeni bylo analyzovano pomoci XRF a XRD. U vybranych vzorkd byla
stanovena tepelna stabilita metodou TG/DTA a velikost specifického povrchu metodou
BET (N2). Velikost pfipravovanych ¢astic byla zméfena metodou laserové difrakce.
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Anodicka diazidace alkenu

Bc. Barbora Kuntova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Tomas Bystrof, Ph.D.

Pfeména alken( na diazidy nasledovana redukci predstavuje elegantni zpUsob syntézy
vicindlnich diaminQ, jez jsou c¢astym strukturnim motivem tady biologicky a
farmaceuticky aktivnich latek. Zavedené chemické postupy diazidace alken( vyuzZivaji
stechiometrického mnoizstvi Cinidel obsahujicich atomy tézkych kov( ¢&i nestabilnich,
toxickych latek. Neddvno byla predstavena robustni metoda diazidace [1] vyuZivajici
nepfimé anodické oxidace alkenu vroztoku acetonitrilu v pfitomnosti azidu
v nedéleném elektrolyzéru. Jeji nevyhodou je wvyuziti katalytického mnozstvi
manganatych iontQ, které predstavuji mediator. V prvni fazi vyzkumu byly studovany
jednotlivé kroky tohoto procesu pomoci cyklické voltametrie. PFfi pokusu o
zreprodukovani tohoto postupu diazidace se ukazalo, Ze v prlibéhu elektrolyzy dochazi
k depozici pasivujici vrstvy na povrchu protielektrody, kterd vede k vyraznému poklesu
proudu. V dalsim kroku byl proto navrzen alternativni zplsob diazidace zaloZzeny na
anodické oxidaci derivatu jodbenzenu na vhodné pracovni elektrodé. Efektivita obou
diazidacnich postupl bude déle ovérena a porovnana pomoci potenciostatické vsadkové
elektrolyzy.

[1] Sharma, A.; Hartwig, J. Metal-catalysed azidation of tertiary C—H bonds suitable for
late-stage functionalization. Nature 2015, 517, 600-604.



Elektrochemicka redukce fenacylbromidu na borem
dopované diamantové elektrode

Patrik Svejda (B3)

Skolitel: doc. Ing. Tomas Bystrof, Ph.D.

Pri farmaceutické vyrobé dochazi ¢asto k nutnosti pouzit oxidacni/redukéni Cinidla, ktera
mohou byt toxickad, Ci jinak nebezpecna. Se stdle rostoucim tlakem na Cistotu produktu,
financni prijatelnost tovarni produkce a bezpecné a ekologické zpracovani reakcniho
odpadu, dochazi k potfebé hledat alternativni cesty pro syntézu, které uspokoji vsechny
pozadavky. Jednou z mozZnosti je elektrochemicka oxidace/redukce, pri které odpada
prace s Cinidly a nasledné zpracovani zbytkd, nebot dochazi k pfenosu elektronll primo
mezi elektrodou a latkou v roztoku. Ve své praci jsem se zabyval elektrochemickou
redukci latek ze skupiny acetofenonli a 2-bromacetofenonli v bezvodém protickém
prostfedi NaClO4 v methanolu na borem dopované diamantové elektrodé. Experimenty
byly provedeny v tfielektrodovém usporadani. V prvni fazi byl za pomoci cyklické
voltametrie zkouman efekt pridavku H,SO4 do roztoku elektrolytu pred pfidanim a po
pridani aktivni latky. Porovnani voltamogram( jasné ukazalo, Ze protonace karbonylové
skupiny ma vyrazny vliv na potencial, pfi kterém dochazi k redukci latky. Ziskané
informace budou dale pouzity k vybéru potenciali pro provedeni potenciostatickych
vsadkovych elektrolyz s cilem charakterizovat vznikajici produkty.



Elektrochemicka priprava diaryjodoniovych soli

Bc. Jan Dismas Buridnek (M1)

Skolitel: doc. Ing. Tomas Bystrof, Ph.D.

Diaryljodoniové soli jsou perspektivni oxidacni a arylacni Cinidla na bazi trojvazného
jodu. Pro aplikaci se pfipravuji tradiénimi metodami organické syntézy. Pfedmétem
tohoto prispévku je predstaveni vysledkl praktické pripravy a analyzy téchto latek za
vyuziti anodické oxidace. Laboratorné byla reprodukovana elektrochemickd ptiprava
tolyl-fenyl jodoniového kationtu (Peacock, Pletcher, 2001) zaloZena na elektrolyze
toluenu a jodbenzenu v nevodném prostredi o slozeni kyselina
octova/acetanhydrid/kyselina sirovd na elektrodé ze skelného uhliku. Pro potvrzeni
mechanismu byly naméreny voltamogramy vychozich latek v elektrolytu za vyuziti
metod cyklické voltametrie. Kontrola pfitomnosti produktu po provedeni elektrolyzy
byla provedena hmotnostni spektrometrii a nové vyvinutym titracnim stanovenim
diaryliodoniovych soli. Jako perspektivni metoda titracniho stanoveni se ukazala byt
zpétna potenciometrickd jodometrickd titrace askorbové kyseliny po redukci
diaryljodoniové soli nadbytkem askorbové kyseliny. V zavéru prispévku budou
diskutovany mozZnosti dalSiho zkoumani této metody pfipravy diaryljodoniovych soli a
optimalizace tiraéniho stanoveni.



Optimalizace elektrochemické syntézy derivata
jodbenzenu v prutocném reaktoru

Bc. Martin Jirasko (M2)

Skolitel: doc. Ing. Tomas Bystrof, Ph.D.

Hypervalentni slouceniny jodu jsou specifickd oxidacni cCinidla vyuZivana v radé
oxidacnich reakci, kde se vyuzZivaji jako netoxické analogy k oxidacnim cinidlim
obsahujicich atomy tézkych kovi (Cr, Mo, W). Mezi typické reakce patfi napfiklad
oxidace vicinalnich alkoholl na a- hydroxyketony nebo na diketony v zavislosti na
teploté. Neustale rostouci poptdvka po téchto slouceninach ovliviiuje i vyzkum
bezpecnéjsiho zplsobu vyroby, nebot dosavadni vyrobni postup vyzaduje manipulaci
s nebezpecnymi, toxickymi a nakladnymi latkami. Slibnou alternativou, ktera je
bezpecnd i levnd, se na zakladé predchoziho vyzkumu zda byt elektrochemicka syntéza.
Pomoci elektrolyzy pfi konstantnim potencialu jsme byli schopni pfipravit hypervalentni
slouceniny jodu a ndsledné tento preparativni proces i zoptimalizovat z hlediska sloZzeni
elektrolytu. Ve snaze vytvofit technologii celého vyrobniho postupu vsak vyvstala rada
problému, jeZ je potfeba postupné resit. Jmenovité bych rad zminil obtiznou separaci
produktl elektrolyzy, Ci transport substratu z anodového do katodového prostoru pres
kation selektivni membranu vedouci k poklesu vytézku produktu. Cilem této prace je
omezeni tohoto déje a optimalizace metody procesu separace produktu z roztoku po
elektrolyze.



Viiv extremnich klimatickych podminek na provoz
svazku PEM palivovych c¢lanki

Martin Augustin (B3)

Skolitel: Ing. Jakub Malig, Ph.D.

Jedna z otdzek provozu svazku palivovych ¢lankl je jeho funkce za extrémnich teplot.
Nad 70°C dochazi k vysouseni membrany. JelikoZz svazek preménuje chemickou energii
na elektrickou s pfilblizné 50% ucinnosti, je nutné odvadét ze svazku znacné mnozstvi
tepla. Pokud je venkovni teplota nad 40 °C muZe dojit v disledku nizkého teplotniho
gradientu k prehrati svazku. Naopak pfi teplotach pod bodem mrazu mize dojit ke
zmrznuti vody vadzané v membrané a katalytické vrstvé. V dlsledku toho mzZe dojit k
trvalému poskozeni nékteré zvySe uvedenych komponent, pripadné k jejich
delaminaci.Za béiného provozu je ¢lanek chlazen, pfi nizkych teplotach vsak zdlezi na
tom, zda je mnoizstvi tepla vznikajiciho v ¢lanku dostatecné. V pfipadé vstupujiciho
vzduchu nepredstavuje nizka okolni teplota problém, protoZe v dlsledku jeho
komprimace dochazi k ohtati a vzduch tak do katodového porostoru prichazi vzdy s
dostatecnou teplotou. Jina situace je vSak u vodiku, ktery byva skladovan za tlaku
nékolika desitek az stovek barU. Pfi jeho expanzi sice dochazi k jistému ohrati diky Joule-
Thompsonovu efektu, avsak pri teplotach nizSich nez -10°C toto ohfati neni dostateéné a
to mlze predstavovat potencialni problém pro provoz svazku.Cilem préace je navrhnout
optimalni technologické feseni obou probléma.



Porovnani tésnéni pro PEM palivovy ¢lanek
pripravenych metodou 3D tisku a odlévanim

Jakub Roubal (B3)

Skolitel: Ing. Jakub Malig, Ph.D.

PEM palivové clanky jsou slibnou technologii nasledujicich let. Jejich vstupu do
pouzitim sofistikovanych komponent, které jsou vyrdbény slozitymi procesy. Jednou
z komponent, které znacné zvysuji cenu je tésnéni, kterému se vénuje predloZena prace.
Tésnéni ma zdsadni vliv na provozni bezpecnost, ucinnost a Zivotnost svazku. Vodik
s kyslikem tvofi hoflavou smés v Sirokém rozsahu koncentraci. Z tohoto dlvodu je
nutné, aby nedochdzelo k unikim vodiku do okoli. Unikly vodik jiz neni mozné vyuZit a
predstavuje tak ztratu paliva. Vzhledem k plsobeni redukéniho a oxidacniho média
v kyselém prostiedi s pritomnosti katalyzatoru mizZe dochdazet ke zvysené degradaci
tésnéni, které tak prestane plnit svoji funkci, vtom okamziku prestava byt bezpecné
svazek provozovat a je nutné jej bud opravit, nebo vymeénit. S vyuzitim 3D tisku se daji
tisknout flexibilni materidly levné a strojové. Hlavni vyhodou 3D tisku je minimalizace
ztrat materidlu a znacna variabilita vyrabénych tésnéni z hlediska tloustky vrstev, teplot
tisku a stupné plnéni. DalSi mozZnou alternativou je plnéni forem prekurzory tésnicich

past, které je vSak omezené tvarovymi moznostmi forem.



Porovnadni Zivotnosti katalyzdtoru na badzi Cisté
platiny a slitiny Pt-Ce
Tomas Jedlicka (B3)

Skolitel: Ing. Jakub Malig, Ph.D.

V PEM palivovych ¢lancich se standartné uzivad platinovych katalyzator(. V zajmu
zavedeni této technologie je nezbytné sniZit navazky Pt pfi zachovani vykonovych
parametrd a Zivotnosti. Jednou z moznosti, jak dosdhnout zvoleného cile, je nahradit
¢ast Pt v katalyzatoru jinym kovem.Jako slibny kandidat se jevi slitina Pt - Ce, ktera sice
vykazuje vysokou aktivitu, avsak velice rychle degraduje.Byly testovany Cisté platinové
katalyzatory a katalyzatory na bazi slitiny Pt-Ce v laboratornim kyslikovo-vodikovém
Cldnku. U obou testovanych katalyzatord byly naméreny zatéZové kfivky,
elektrochemickd impedanc¢ni spektra a jejich zmény v ¢ase. Ddle byla sledovana zména
velikosti katalitickych ¢astic a mira jejich shlukovani do vétsich klastra.



Ustav anorganické technologie Il

MISTO: A25A

KOMISE
Prof. Dr. Ing. Josef Krysa (predseda)

Ing. Miloslav Lhotka, Ph.D.
Ing. Jaromir Hnat, Ph.D.
Ing. Roman Kodym, Ph.D.

Ing. Michal Carda

PROGRAM
09:00 zahajeni

09:00 Bc. Nela Adamova (M1, doc. Ing. Martin Paidar, Ph.D.)

Priprava a charakterizace YSZ elektrolytu

09:15 Bc. Olivia Cobejova (M1, Ing. Jakub Mali, Ph.D.)

Porovnanie zliatinovych a nezliatinovych katalyzdtorov pre palivové ¢lanky typu
PEM

09:30 Bc. Vojtéch Drobny (M1, Ing. Martin Prokop, Ph.D.)

Viiv tloustky tésnéni a komprese cely na vykon PEM elektrolyzéru vody

09:45 Bc. Katetina Hradecna (M2, Ing. Jaromir Hnat, Ph.D.)

Niklova péna jako elektroda pro alkalickou elektrolyzu vody

10:00 Bc. Jan Kienovsky (M2, Ing. Jakub Malis, Ph.D.)

Odolnost PEM palivového c¢lanku viici opakovanému plsobeni teplot pod bodem

mrazu



10:15 Bc. Jasmina Miciakova (M2, None)

Priprava trojzloZkovych katalyzdtorov Ni-W-Fe pre zero-gap alkalicku elektrolyzu
vody



Priprava a charakterizace YSZ elektrolytu

Bc. Nela Adamova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Martin Paidar, Ph.D.

V posledni dobé roste zajem o obnovitelné zdroje energie, které nabizeji alternativu k
fosilnim palivim. Nevyhodou téchto zdrojl je jejich nestaly vykon v Case, a proto je
tfeba docasné ukladat prebyteénou energii vhodnou technologii. Perspektivni
technologii pro vratnou pfeménu energie jsou vysokoteplotni ¢lanky s pevnymi oxidy
(S0CQ), jejichz hlavni vyhodou je schopnost pracovat jako elektrolyticky nebo jako
palivovy ¢lanek vramci jednoho zafizeni. Provozni teplota SOC se pohybuje kolem
800 °C, coz vede k rychlé kinetice reakci, ale zvySuje ndroky na pouZzité materialy.
Klicovou soucasti SOC je plynotésny elektrolyt, ktery je nejbéinéji tvoreny oxidem
zirkoni¢itym dopovanym oxidem yttritym (YSZ). Oxid yttrity vytvari kyslikové vakance ve
struktufe oxidu zirkoni¢itého a ovliviiuje tak iontovou vodivost YSZ elektrolytu. Tato
prace byla zaméfena na pfipravu a charakterizaci YSZ elektrolytu o rizném pridavku
dopantu Y;0s3. Nejprve byl syntetizovan YSZ prasek a ndsledné z néj byly pfipraveny
elektrolyty, u kterych byly zkoumany strukturni vlastnosti spektroskopickymi metodami
a iontova vodivost pomoci elektrochemické impedancni spektroskopie. Ziskané vysledky
nam umoznuji Iépe popsat vliv sloZeni elektrolytu a strukturnich vlastnosti na celkovou
iontovou vodivost elektrolytu.



Porovnanie zliatinovych a nezliatinovych
katalyzatorov pre palivové clanky typu PEM

Bc. Olivia Cobejova (M1)

Skolitel: Ing. Jakub Malig, Ph.D.

Palivové clanky typu PEM su v dnesnej dobe povaZované za neoddelitelnd sucast
energetickej buducnosti. Jednym z problémov sprevadzajucich ich vyvoj je katalyza.
Katalyzator umoznuje rozpad vodika na protény a elektrény aich nasledujuce reakcie
s kyslikom za vzniku vody. Membrdnovy elektrolyt je pre protény priepustny, pre
elektrony tvori bariéru. Elektrony su ndtené putovat na anddovu stranu skrz vonkajsi
obvod, kde sa ich tok prejavuje ako elektricky prud. Elektrédové reakcie vyzaduju kovy s
vysokou aktivitou. Ako jediny vyhovujuci katalyticky kov sa javi Cistad platina. Jej vysoka
cena a nizke surovinové rezervy maju za pri¢inu potrebu hladania schodnejsich
alternativ. Nadej rieSeniu problému davaju zliatinové katalyzatory.Testované boli Styri
typy katalyzatorov: katalyzator z Cistej platiny s obsahom 40% Pt naneseny metddou
CCM na obe strany, katalyzadtor zo zliatiny platiny a kobaltu s pomerom Pt:Co 3:1
naneseny metddou CCM na obe strany a katalyzator zo zliatiny platiny a céru so 100 pg
a 150 pg platiny naneseny metdédou magnetrénového naprasovania na anédovu stranu
s katddovou stranou opatrenou katalyzatorom z Cistej platiny s obsahom 40% Pt.
Katalyzatory boli charakterizované z hladiska chovania pri dlhodobej prevadzke,
vykonovych maxim a vplyvov zmien Struktury.



Viiv tloustky tésnéni a komprese cely na vykon PEM
elektrolyzéru vody

Bc. Vojtéch Drobny (M1)

Skolitel: Ing. Martin Prokop, Ph.D.

Elektrolyzér vody s polymerni membranou je progresivni technologii pro vyrobu H; v
ramci vodikové ekonomiky. Vynikd predevsim svoji kompaktnosti a vysokymi
proudovymi hustotami, naproti tomu nevyhodou je vyssi cena. Cela se sklada z kation-
selektivni membrany, anody s IrO; katalyzatorem a katody s Pt katalyzatorem na
uhlikovém nosici. Ohmicky odpor cely je klicovym parametrem pro vykon elektrolyzéru.
Odpor je ovlivnén zejména kontaktem elektrod s membrdnou, coZ souvisi s kompresi
komponent v cele. Cilem této prace je ovéfit vliv momentu stladeni cely na vykon
elektrolyzéru. K charakterizaci byla vyuzita elektrochemicka impedancni spektroskopie a
méreni polarizacnich krivek.

Testovaci cela pro PEM
__Elektrolyzér vody

Zména komprese cely utahovanim Sroub(
momentovym Sroubovakem.

35 140 145 150 15 0 175 180 185 190 195 200

S 1,60 165 1,7
Patential applied (V)

Z4atézova kfivka - Sledovéni vykonu a
ohmického odporu cely




Niklova péna jako elektroda pro alkalickou
elektrolyzu vody

Bc. Katefina Hradecna (M2)

Skolitel: Ing. Jaromir Hnat, Ph.D.

Alkalicka elektrolyza vody (AWE) predstavuje jednu z technologii uvazovanou pro
konverzi a uskladnéni elektrické energie. Vlastni elektrochemické reakce vyvoje vodiku a
kysliku probihaji na elektrodach, které tak tvofi kliCovou soucdst alkalického
elektrolyzéru, rozhodujici o ucinnosti celého procesu. V prlimyslové AWE jsou casto
vyuzivany ploché Ni elektrody. Vyuziti 3D elektrody pfinasi vyhodu vétsiho mérného
povrchu, a tedy navyseni poctu aktivnich center. Tato zména vede v kone¢ném dusledku
ke zlepSeni charakteristik AWE. K zapojeni vétSiho povrchu je také nutné zajistit
dostatecny iontovy kontakt v objemu porézni elektrody. Toho muize byt dosaZzeno
zvolenim vhodnych pracovnich podminek AWE.Cilem této prace je charakterizace
elektrochemickych vlastnosti porézni Ni elektrody pro AWE za rlznych koncentraci
roztoku KOH a teplot. Za timto ucelem byla studovdna kinetika reakce vyvoje kysliku a
vodiku pomoci metod elektrochemické impedancni spektroskopie a provedenim
Tafelovy analyzy polarizac¢nich krivek. Vedlejsi cil predstavuje ovéreni moznosti navyseni
elektrochemickych vlastnosti Ni pény pomoci jednoduché predupravy. Na zdakladé
ziskanych vysledk( vsak pozitivni vliv zvolenych moZnosti preddpravy Ni porézni
elektrody nebyl prokazan.



Odolnost PEM palivového clanku vici opakovanému
pusobeni teplot pod bodem mrazu

Bc. Jan Krfenovsky (M2)

Skolitel: Ing. Jakub Malig, Ph.D.

Aplikace technologie palivovych ¢lankd v dopravé otevira zcela nové otdzky, které jsou
u komercnich technologii takrka opomijeny. Jednou z takovychto oblasti je problematika
studenych start(, tj. startovani vozidel za teplot pod bodem mrazu. V tomto ptipadé je
nutno rozliSovat kratkodobou a dlouhodobou odstavku vozidla, na zakladé cehoz
rozliSujeme metody studenych startll. Podobné diferencujeme osobni a nakladni
vozidla. U osobnich vozl je preferovanéjsi rychlost startu ve srovnani stézkou
technikou, kde dbdme na Setrnost postupu.Bod tuhnuti vody vazané ve strukture
membrany se pohybuje vrozmezi -10°C az-48 °C v zavislosti na podminkach.
Prekro¢enim saturacniho limitu, ktery je 15 molekul vody na 1 sulfonovou skupinu
dochazi k tvorbé krystali. Tomuto jevu Ize zabranit snizenim poméru molekul vody na
jednu sulfonovou skupinu pod cislo 5. Pri tvorbé krystal( ledu mizZe dojit k poskozeni
membrany, zejména jejimu prodéravéni, pripadné k delaminaci jednotlivych vrstev
MEA, coz vede k podstatnému snizeni vykonu a zkraceni jeji Zivotnosti.Cilem této prace
je porovnani vlivu nizkych teplot na MEA s obsahem vody nad a pod saturaénim limitem.
Na zakladé téchto poznatki mohou byt zvoleny optimalni podminky skladovani MEA pfi
nizkych teplotach a jejich uvedeni do provozu.



Priprava trojzlozkovych katalyzatorov Ni-W-Fe pre
zero-gap alkalicku elektrolyzu vody

Bc. Jasmina Miciakova (M2)

Skolitel: None

Vsucasnej dobe su primarnym zdrojom energie fosilne paliva. V dosledku ich
postupného vyéerpdvania je snaha o hladanie alternativ. RieSenim je koncept vodikovej
ekonomiky s vodikom ako ekologicky nosi¢om energie. PouZivanie vodika nesposobuje
produkciu sklenikovych plynov a predstavuje rieSenie dekarbonizacie priemyselnych
procesov, kde je nutné zniZzovanie emisii CO;. Alkalicka elektrolyza je jeden zo sp6sobov
vyroby vodika, ktorda je zahrnuta v koncepte vodikovej ekonomiky. Na urychlenie
kinetiky deja azniZenie energetickych nakladov procesu sa vyuZivaju katalyzatory.
Cielom prace bola priprava a optimalizdcia podmienok pripravy trojzlozkovych
katalyzatora na bdaze niklu elektrodepozicou a Studium katalytickych vlastnosti
pripravenych katalyzatorov, ktoré sa testovali v zero-gap elektrolyzéri pre alkalicku
elektrolyzu vody a morfoldgia vzoriek bola skimana pomocou SEM. Optimalizovali sa
parametre elektrodepozicie: pradova hustota, rychlost miesania elektrolytu a andda.
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Kovové materialy I.

MISTO: ONLINE

KOMISE
doc. Ing. Jan Stoulil, Ph.D. (pfedseda)

Ing. Petr Dvorak, Ph.D

Ing. Jifi Kubasek, Ph.D.

PROGRAM
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09:00

09:06

09:11

09:16
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09:31
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Bc. Diana Benediktova (M2, doc. Ing. Pavel Novak, Ph.D.)

Vlastnosti slitin hliniku s prvky z hlubokomorskych konkreci
Petr Hrbacek (M2, Ing. Tomas Prosek, Ph.D.)
Vliv starnuti organickych povlaki na propustnost vody

Bc. Evdokim Kolesnichenko (M1, doc. Ing. Pavel Novak, Ph.D.)

Tepelné zpracovadni hlinikové slitiny ziskané zpracovdnim hlubokomorskych
konkreci

Bc. Adéla Lukasova (M2, doc. Ing. Jaroslav Fojt, Ph.D.)

Oxidy molybdenu pro detekci zmén pH

Bc. Michal Misurdk (M2, prof. Dr. Ing. Dalibor Vojtéch)

Vyvoj nové metody 3D tisku galvanickym procesem

Bc. FrantiSek RiZicka (M1, Ing. Filip Prtsa, Ph.D.)

Vliv podminek pfipravy na vlastnosti nového druhu slitin s vysokou entropii

Bc. Hana Thirlova (M2, Ing. Filip Prasa, Ph.D.)

In-situ pFiprava karbidi ve slitiné CoCrFeNiMn s vysokou entropii



Vlastnosti slitin hliniku s prvky z hlubokomorskych
konkreci

Bc. Diana Benediktova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Pavel Novék, Ph.D.

Byly zkoumadny slitiny hliniku s prvky z hlubokomorskych konkreci. Nejprve byla
provedena aluminotermickd redukce hlubokomorskych konkreci pro pfipravu
manganové slitiny. Poté byly prdskovou metalurgii (mechanickym legovdanim a
slinovanim v plazmatu) pfipraveny slitiny hliniku s 2 hm. %, 6 hm. %, 10 hm. % a 20 hm.
% konkreci. Pro homogenizaci struktury byly kompaktni vzorky podrobeny tepelnému
zpracovani po dobu 1 h, 3 h a 5 h pti 600 °C. Dostatecna homogenizace struktury byla
pozorovadna na optickém mikroskopu po péti hodindch u vsech slitin kromé slitiny s 20
hm. % konkreci. Zaroven u vsech vzorkl byla po kazdém Zihani mérena tvrdost se
zatizenim HV 5 a byla tak ziskdna zdavislost tvrdosti na ¢ase Zihdni. Dale byly posuzovany
tribologické vlastnosti a bylo zjisténo, Ze se nejednd o otéruvzdorné materialy, nebot
byly naméreny vyssi hodnoty miry opotfebeni. S rostoucim mnoZstvim konkreci stoupala
tvrdost i otéruvzdornost materialu.



Viiv starnuti organickych povlakt na propustnost
vody

Petr Hrbacek (M2)

Skolitel: Ing. Tomas Prosek, Ph.D.

Aplikace organického povlaku je velmi ¢astym zplsobem protikorozni ochrany kovovych
materiald v prostfedi atmosféry. Povlaky tvofi bariéru mezi kovem a korozivnim
prostfedim, zabranuji vzniku vrstvy elektrolytu na povrchu kovu a eliminuji pfistup vody,
kysliku a agresivnich iontl ke kovu. V atmosfére dochazi ¢asem ke starnuti povlaku, tj.
zhorseni ochrannych vlastnosti vlivem plsobeni zejména UV zareni, vlhkosti, proménlivé
teploty prostredi a chemickych Skodlivin napf. chlorid(i.V této praci se zabyvam studiem
degradace vzorkd organickych povlak(i vlivem faktord, které poskozuji povlak pfi
expozici v atmosfére. Vystaveni vzorku atmosférickym podminkdm bylo simulovédno
zrychlenymi zkouskami starnuti v testovacich komordach, které trvaly presné jeden
mésic.Stav a ochranné vlastnosti jednotlivych vzorkl po zrychleném starnuti byly
popsany a hodnoceny pomoci méreni propustnosti povlakli miskovou metodou a
pomoci elektrochemické impedancni spektroskopie (EIS).



Tepelné zpracovani hlinikové slitiny ziskané
zpracovanim hlubokomorskych konkreci

Bc. Evdokim Kolesnichenko (M1)

Skolitel: doc. Ing. Pavel Novdk, Ph.D.

Tato prace je zamérend na hledani vhodnych podminek tepelného zpracovani 2 typu
slitin  hliniku, které byly pfipraveny aluminotermickou redukci polymetalické
hlubokomofrské konkrece, smisenim produktu s hlinikem, odlitim a extruzi za tepla. Prvni
druh slitiny obsahoval podstatné nizsi mnoZstvi pfimési konkrece nez druhy typ slitiny,
coz mélo vyznamny vliv na fazové sloZeni, mikrotvrdost a chovani pfi tepelném
zpracovani danych slitin. Tepelné zpracovani zahrnovalo 3 kroky, a to rozpoustéci Zihani,
rychle ochlazeni a umélé starnuti. Podminky tepelného zpracovani byly voleny vidy
podle predeslého pokusu a porovndvala se mikrotvrdost slitin pred a po tepelném
zpracovani. Podle mikrotvrdosti pravé i byly hodnoceny zvolené podminky tepelného

zpracovani.
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Oxidy molybdenu pro detekci zmén pH

Bc. Adéla Lukasova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jaroslav Fojt, Ph.D.

Povrch implantdtu je idedlnim mistem k uchyceni bakterii, na které télo pacienta
nasledné reaguje imunitni odezvou a vznikem zdnétu. | pfes nasazenou lécbu mize
mikrobidlni infekce vést aZz k nutnosti reoperace nebo selhani implantatu. Vcéasna
detekce bakteridlni aktivity by mohla prispét ke snizeni finan¢nich ndkladl a zaroven i
k nizsi zdravotni zatéZi pacienta. Biologickd aktivita mikrobl a vznikly zanét v okoli
implantatu je doprovdazen zménou pH v okolni tkani, ktera by se dala vyuzZit k v¢asné
detekci infekce s vyuzitim senzor(i pfitomnych pfimo na povrchu implantatu. Jednou
z moznych variant senzord mohou byt smésné oxidy titanu a molybdenu. V ramci prace
byly zkoumdany odezvy Cistého molybdenu a B-slitiny titanu s 30 hm. % molybdenu.
Elektrochemicka odezva byla méfena od hodnoty pH 7,6 do 6,5 a zpét ve fyziologickém
roztoku (9 g/l NaCl) s pfidavkem 5,9 g organického pufru TES. Byla sledovéna zavislost
samovolného korozniho potencialu, polariza¢niho odporu a Mott-Schottkyho kfivek na
pH. V ptipadé cistého molybdenu se nepodarilo dosdhnout stability povrchu. Naopak
stabilni povrch B-slitiny titanu s molybdenem se na zdkladé elektrochemické odezvy jevi
jako perspektivni pro dalsi vyzkum.



Vyvoj nové metody 3D tisku galvanickym procesem

Bc. Michal Misurdk (M2)

Skolitel: prof. Dr. Ing. Dalibor Vojtéch

Elektrochemicky 3D tisk je relativné nova forma aditivni vyroby, kterd vytvari kovové
struktury elektrochemickou redukci kovovych iontd z roztoku na vodivy substrat.
Vyhodou této technologie je schopnost tisknout struktury z rdznych materidll bez
tepelnych pnuti, bez pouZiti ochranné atmosféry a laserové optiky. V této praci bude
zkouman vlyv parametrt 3D tisku na rychlost depozice a morfologii vzniklych struktur.



Vliv podminek pripravy na vlastnosti nového druhu
slitin s vysokou entropii

Bc. FrantiSek RGzicka (M1)

Skolitel: Ing. Filip Pr(i$a, Ph.D.

Slitiny s vysokou entropii jsou novym typem material, které diky své neobycejné
struktufe dosahuji vyjimecnych vlastnosti, jakymi jsou vysokd tvrdost a pevnost nebo
odolnost proti zvySenym teplotdm. Tyto vlastnosti lze ddle upravovat tvorbou
kompozitd. Metodou mechanického legovani byly pfipraveny praskové slitiny
CoCrFeNiMn a CoCrFeNiAlio, ze kterych byla pfipravena kompozitni slitina s rozdilnou
dobou jeji homogenizace. Kompozitni smési byly dale zkompaktizovany metodou
slinovani v plazmatu. Mikrostruktura a vlastnosti vzniklych kompaktnich vzork( byly
studovany s cilem porovnat vliv podminek vzajemné homogenizace vychozich slitin pfi
tvorbé kompozitniho materialu.



In-situ priprava karbidu ve slitiné CoCrFeNiMn
s vysokou entropii

Bc. Hana Thirlova (M2)

Skolitel: Ing. Filip Pr(i$a, Ph.D.

Slitiny s vysokou entropii se vyznacuji specifickou strukturou, tvofenou viceprvkovymi
tuhymi roztoky, diky které maji tyto slitiny velmi dobré mechanické vlastnosti. Slitina
CoCrFeNiMn patfi mezi intenzivné studované materidly, u kterych je obecné moiné
dosahovat, v zavislosti na zvolené metodé pripravy, pomérné Sirokého rozsahu
mechanickych vlastnosti pfi zachovani dostatecné plasticity. DalSiho zvySeni
mechanickych vlastnosti je mozné dosahnout napfiklad vyztuZzenim tvrdymi ¢asticemi,
jako jsou karbidy. Metodami praskové metalurgie byla pfipravena slitina CoCrFeNiMn
s vysokou entropii, ve které byly ndsledné in-situ pfipraveny karbidy ze tfi rlznych
prekurzord — mechanicky obrobeného grafitu, globuldrniho grafenu a destickového
grafenu. U pfipravenych slitin bylo popsdno fazové slozeni a byla pozorovana jejich
mikrostruktura. Dale bylo provedeno srovnani jejich mechanickych a tribologickych
vlastnosti. Na zakladé ziskanych dat byla uréena forma uhliku, ktera poskytuje nejlepsi
vyztuzujici efekt.



Kovové materialy Il.

MISTO: ONLINE

KOMISE
doc. Ing. Jaroslav Fojt, Ph.D. (predseda)

Ing. Hong Vu, Ph.D.
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zahdjeni

Bc. Anna Boukalova (M1, Ing. Jiti Kubasek, Ph.D.)

Vlastnosti slitin zinku pripravenych postupy klasické a prdskové metalurgie

Bc. Tomas Krocil (M1, doc. Ing. Jan Stoulil, Ph.D.)

Polovodivé chovadni koroznich produktu slitin Zn-Mg

Bc. Matous Orli¢ek (M2, doc. Ing. Alena Michalcova, Ph.D.)

Mikrostruktura a vlastnosti rychle ztuhlé slitiny vyrobené z redukovanych
hlubokomorskych konkreci

Bc. Radovan Papez (M2, doc. Ing. Alena Michalcova, Ph.D.)

Analyza mikrostruktury maraging oceli pomoci TEM

Bc. Eva Stranélova (M1, doc. Ing. Alena Michalcova, Ph.D.)

Priprava slitin CoCrMo s riiznym obsahem C a jejich tribologické vlastnosti

Anna Teichmanova (M2, doc. Ing. Alena Michalcova, Ph.D.)

Inovativni metoda pripravy intermetalickych povlak( na titan

Bc. Jakub VIasek (M2, doc. Ing. Pavel Novak, Ph.D.)

Hlinikové slitiny legované hlubokomorskymi konkrecemi pripravené litim a
metodami rychlého tuhnuti.



Vlastnosti slitin zinku pripravenych postupy klasické a
praskové metalurgie
Bc. Anna Boukalova (M1)

Skolitel: Ing. JiFi Kubasek, Ph.D.

Zinek je v soucasné dobé pro svou biokompatibilitu a vhodnou miru korozni rychlosti
uvazovan pro vyrobu biodegradovatelnych materiadl(i. Jeho mechanické vlastnosti vSak
pro aplikace v lidském téle nejsou dostacujici. Tyto nedostatky Ize upravit jeho vhodnym
legovanim a/nebo pouZitim rliznych technologii zpracovani. V této praci bylo pfipraveno
5 vzork( slitiny Zn-0,8Mg-0,2Sr (hm. %) praskovou metalurgii. Byla pozorovdna jejich
mikrostruktura a mechanické vlastnosti v zdvislosti na rlznych podminkach jejich
pfipravy (teplota, plsobici sila a ¢as). Mikrostruktura zkoumanych vzorkl i vstupniho
prasku byla velmi jemnozrnna. Po zpracovani vychoziho prasku sintraci v plazmatu lze
pozorovat preménu fadze MgZn; ve stabilni fazi Mg,Zni1. RGzné podminky sintrace v
plazmatu jako tlak nebo teplota procesu mirné ovliviuji mechanické vlastnosti
pripravenych material(. Vzorek 300C-10min-25kN vykazoval ze vSech studovanych
material( nejlepsi mechanické vlastnosti.



Polovodivé chovani koroznich produkt slitin Zn-Mg

Bc. Tomas Krocil (M1)

Skolitel: doc. Ing. Jan Stoulil, Ph.D.

Odolnost zinkovych povlakd vici korozi Ize zlepSit vyuZzitim slitin zinku. Na tomto poli se
nejlépe osvédcilo legovani Al a Mg. V porovndani se zinkovym povlakem dochazi na
zminénych slitinach ke vzniku kompaktnéjsich koroznich produktl s mensi rozpustnosti,
kterd vede k lepsi korozni odolnosti. SloZeni téchto koroznich produkt( silné zavisi na
okolnim prostfedi a dobé expozice. Tato bakaldfskd prace pojednavd o pfripravé
zinkovych povlak(i a popisuje korozni déje, které na nich probihaji. Praktickd ¢ast se
vénuje pripravé koroznich produkt( slitin Zn-Al-Mg. Pro tento ucel byly zvoleny pevné
vzorky slitin ZnMg6 a ZnAlO,7. Nejvétsi pozornost byla kladena na rozbor slozeni
a elektrochemickych vlastnosti vzniklych koroznich produkt. Ktomuto ucelu byla
pouzita Mott-Schottkyho metoda, metoda XRD, SEM-EDS a katodoluminiscence.

ZnAl0,7/solna mlha o

Intenzita [cps] pro zincit

Intenzita [cps] pro simonkolleit

Vinova délka [nm)]



Mikrostruktura a vilastnosti rychle ztuhlé slitiny
vyrobené z redukovanych hlubokomorskych konkreci

Bc. Matous Orlicek (M2)

Skolitel: doc. Ing. Alena Michalcova, Ph.D.

Tato prace popisuje vlastnosti slitiny pripravené aluminotermickou redukci
hlubokomoftskych konkreci, ktera byla nasledné zpracované rychlym tuhnutim metodou
melt spinning.Pro prdci byla vyuZita slitina redukovana s 20 % hm. prebytkem Al v{ci
stechiometrii. Pfi zpracovdni materidlu metodou melt spinning dosSlo ke zméné
chemického sloZzeni materidlu, a to konkrétné ke snizeni obsahu Al a S, které |ze vysvétlit
Caste¢nou oxidaci béhem taveni v trysce pfi melt spinningu. V rychle ztuhlé slitiné lze
tedy zaroven pozorovat mensi ndrist obsahu Cu a Fe.Pomoci rentgenové difrakce bylo
zméreno fazové slozeni redukované slitiny a paskl vyrobenych metodou melt spinning.
Mikrostruktura materidld byla pozorovana pomoci svételné mikroskopie i pomoci
skenovaci a transmisni elektronové mikroskopie. Stabilita materiadlu za zvySenych teplot
byla studovana pomoci termické analyzy a ddle izotermickym Zihani v inertni atmosfére,
aby nedochazelo k oxidaci vzorku.



Analyza mikrostruktury maraging oceli pomoci TEM

Bc. Radovan Papez (M2)

Skolitel: doc. Ing. Alena Michalcova, Ph.D.

Maraging ocele jsou typem vysokopevnostnich oceli s nizkym obsahem uhliku, u kterych
nedochazi ke zpevnéni pomoci karbidl jako u béznych oceli, nybrz jsou precipitacné
zpevnény pomoci intermetalickych sloucenin legujicich prvkd, které se v oceli nachazeji
ve vy$sim obsahu (Ni, Co, Mo). Tyto ocele jsou zadané pro jejich vyborné mechanické
vlastnosti jako vysoka tvrdost, dobra svafitelnost, taznost a nachdzeji uplatnéni napfr.
v leteckém pramyslu. Vtéto praci byly pouzity oceli pfipravené pomoci 3D tisku,
metodou SPS a ocel, ktera byla pfetavena a znovu tepelné zpracovana, u kterych byl
zkouman vliv tepelného zpracovani dvou rozdilnych rezimd na mikrostrukturu. Nasledné
pomoci transmisniho elektronového mikroskopu (TEM) byla zkoumdna velikost
precipitat(. Vyhodnocené velikosti precipitatd byly porovnany s namérenymi hodnotami
mechanickych vlastnosti.



Priprava slitin CoCrMo s riznym obsahem C a jejich
tribologické vlastnosti

Bc. Eva Stranélova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Alena Michalcova, Ph.D.

Medicina spolu s materidlovym inZenyrstvim jsou védni obory, ve kterych nestale
probihd intenzivni vyvoj. Prace je zamérend na porovnani mechanickych vlastnosti slitiny
CoCrMo sruznym obsahem uhliku vyuZivané okrajové pro biomateridlovou
instrumentaci, predevsim ale v kloubnich nahradach. Jedna zduleZitych vlastnosti
endoprotézy je jeji otéruvzdornost. Jejim zlepsenim muze dojit k prodlouzeni Zivotnosti
implantatu. Tribologické vlastnosti byly vylepSovany ve slitiné pfipravené praskovou
metalurgii. Slitina byla pfipravena mechanickym legovanim z Cistych kovl a nasledné
slinuta v plazmatu. Tento proces umozZnuje dosdhnout vysoké chemické Ccistoty
slitiny.V dnesni dobé se bézné do slitiny CoCrMo pfidava 0,25 hm. % uhliku. Cilem prace
bylo zjistit, zda jiny obsah uhliku ve slitiné vykazuje lepsi tribologické vlastnosti. Byly
pfipraveny tfi materialy s riznym obsahem uhliku. Namérené hodnoty mikrotvrdosti pro
jednotlivé materialy byly velmi blizké, z ¢ehoZ lze usuzovat podobnost i ostatnich
mechanickych vlastnosti. Potvrdilo se také, Zze nekonvencnim vyrobnim postupem lze
dosahnout vysoké tvrdosti materidlu. Tribologické testy ukazaly, Ze aktualné pouzivané
mnozZstvi uhliku ve slitiné je nejlepsi mozné, nebot slitiny s vy$sim i nizSim obsahem
uhliku vykazuji vétsi povrchové opotrebeni.



Inovativni metoda pripravy intermetalickych povlaki
na titan

Anna Teichmanova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Alena Michalcova, Ph.D.

Titan je velice vyuZivanym materidlem pro jeho pfiznivy pomér mezi pevnosti, hustotou
a odolnosti vici korozi v dUsledku tvorby pasivni vrstvy ve formé oxid(l. Za zvySenych
teplot ovSsem vznikaji méné stabilni oxidy a je potfeba titan chranit jinym zplsobem.
Tato prdce se zabyva pfipravou a charakterizaci intermetalickych povlakd na bazi Ti-Al,
které vynikaji pravé korozni odolnosti za zvySenych teplot a svymi mechanickymi
vlastnostmi v kombinaci s nizkou hustotou. K ptipravé téchto intermetalik bylo vyuzito
mechanické legovani, ndsledné naneseni prasku na substrat a slinovani v plazmatu.
Vzorky byly poté charakterizovany metalografickymi metodami v pficném fezu. Tato
metoda umoznuje pfipravit inovativni povlaky, které nelze pfipravit béZnymi metodami
povlakovani — povlak je velmi dobfe spojen s podkladovym titanem, je jemnozrnny a bez
pora.



Hlinikové slitiny legované hlubokomorskymi
konkrecemi pripravené litim a metodami rychlého
tuhnuti.

Bc. Jakub VIasek (M2)

Skolitel: doc. Ing. Pavel Novék, Ph.D.

Hlubokomorské konkrece jsou polymetalické rudy s vysokym obsahem manganu,
kifemiku, Zeleza, médi a niklu. Prace se zabyva slitinami hliniku s aluminotermicky
zredukovanymi konkrecemi v rlznych pomérech. Slitiny byly atmostericky odlity a
nasledné byla analyzovdna mikrostruktura a mikrotvrdost jednotlivych fazi. Nasleduje
zpracovani slitin metodou melt spinning.
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Viiv bakteridlnich extremofilii na bodovou korozi
korozivzdorné oceli

Bc. Tomas Basl (M1)

Skolitel: doc. Ing. Jan Stoulil, Ph.D.

Vyroba elektrické energie z jadernych zdrojl s sebou nese i nutnost ukladani vyhorelého
hlubinném ulozisti radioaktivniho odpadu. Odpad bude uloZen v kovovych kontejnerech
obklopenych bentonitem a okolni horninou. V této préaci je zkoumdna odolnost
potencidlniho materidlu kontejneru (korozivzdorna ocel AISI 316L, EN 1.4404) v
pfedpokldadaném prostredi hlubinného uloZisté vici bodové korozi. Nejvyznamnéjsimi
iniciatory koroze jsou v tomto prostifedi mikroorganismy, které produkuji agresivni latky
zejména thiosirany. Tato prdce zkoumd odolnost materidlu proti bodové korozi v
prostiedi simulujicim vliv mikroorganismi metodou potenciodynamickych krivek
(PTDA), zjisténim korozni rychlosti metodou hmotnostniho Ubytku a vizualni kontrolou
povrchu pomoci stereomikroskopu.Méreni PTDA potvrdilo, Ze ocel AISI 316L je pomérné
dobre odolna proti bodové korozi v predpoklddanych podminkach hlubinného ulozisté.
Zkouska korozni rychlosti metodou hmotnostniho Ubytku prokazala nizké korozni
rychlosti. Vizudlni zkouska odhalila iniciaci bodové koroze pouze na nejvyssi testované
teploté 50°C.



Slitiny zinku legované lithiem a manganem
zamyslené pro aplikace v mediciné.

Bc. Petra Havlikova (M2)

Skolitel: Ing. Ji¥i Kubasek, Ph.D.

Slitiny na bazi zinku se dostavaji v poslednich letech do popfedi diky pfijatelné korozni
rychlosti v lidském téle. Zine¢naté ionty maji antibakterialni a osteogenni ucinky, kterych
se pfi biodegradaci vyuziva. Zinek ma nizkou pevnost, a proto se uvazuji pfedevsim jeho
slitiny. Slitiny obsahujici jako hlavni legujici prvek Li vykazuji vysokou pevnost bliZici se
pevnosti korozivzdornych oceli. Vramci této prdce jsou studovany slitiny Zn-Li-Mn,
pficemz Li je pfidavano s cilem zvysit mez pevnosti a mez kluzu materidlu a Mn z divodu
zvySeni taznosti. Pfipravované slitiny se jevi jako velmi perspektivni pro aplikace v
oblasti kovovych bioabsorbovatelnych materiald.



Priprava a charakterizace biodegradovatelnych slitin
zinku s horcikem a stribrem

Bc. Jan Pokorny (M1)

Skolitel: Ing. Ji¥i Kubasek, Ph.D.

Slitiny zinku jsou v posledni dobé uvazovany jako biologicky odbouratelné biomateridly z
dlvodu pfrijatelné biokompatibility a vhodného chovani pfi degradaci. Pfedpokladané
pouziti téchto materidll je pro stenty nebo fixacni zafizeni. Takové materidly jsou
postupné odbouravany a nahrazeny novou tkdni. Cilem této prace bylo zkoumani slitin
Zn-Ag a Zn-Mg-Ag pfipravenych technikami praskové metalurgie zahrnujici mechanické
legovani a sintraci v plazmatu (SPS). Hor¢ik byl vybran jako legujici prvek, protoze
zlepSuje mechanické vlastnosti a biokompatibilitu a stfibro ma antibakterialni ucinky.
Byla zkoumdna mikrostruktura a mechanické vlastnosti pripravenych materiald.
Vysledky ukazaly vyznamny vliv podminek mechanického legovani na fazové slozeni
pfipravenych prask(. Nasledné byly uspésné pripraveny pomoci SPS materidly s nizkou
porovitosti a homogenni mikrostrukturou.



Viiv tepelného zpracovani na vlastnosti slitin s
vysokou entropii

Bc. Jan Riedl (M1)

Skolitel: Ing. Filip Pr(i$a, Ph.D.

Slitiny s vysokou entropii jsou novym typem slitin, jejichZz vyzkum zapocal v roce 2004.
Spojenim raznych podminek vznikla skupina slitin, které lze definovat jako vysoko-
entropické. Mezi tyto podminky napf. patfi sloZeni slitiny z péti a vice prvkd s obsahy
v rozmezi 5 — 35 at. % a hodnota smésovaci entropie vyssi jak 1,5 R. U tohoto typu slitin
je zdlvodu vysoké sméSovaci entropie uprednostnén vznik prevainé tuhych roztok(
narozdil od intermetalickych fazi. Unikatni mechanické vlastnosti téchto slitin jsou
zplUsobeny napt. distorzi krystalové mtizky a koktejlovym efektem, kdy vysledné
vlastnosti slitin nejsou pouhym pomérovym souctem vlastnosti jednotlivych prvka. Mezi
tyto vlastnosti patfi napf. vysoka tvrdost nebo pevnost pfi zachovani dobré plasticity.
Vlastnosti téchto slitin je moZzné modifikovat pomoci tepelného zpracovani, kdy jsme
schopni docilit precipitace novych fazi.Cilem této prace bylo pfipravit slitiny CoCrFeNiAlx
(x =10 — 30 at.%) pomoci mechanického legovani a slinovani v plazmatu. V zavislosti na
ménicim se mnozstvi hliniku ve slitiné byla pozorovdna zména mikrostruktury,
chemického a fazového sloZeni. Poté byla provedena optimalizace tepelného
zpracovani. Cilem tepelného zpracovani bylo zlepSit mechanické vlastnosti vGci
vlastnostem pred tepelnym zpracovanim.



Zvyseni zaruvzdornosti v zarupevnych slitinych s
vysokou entropii

Bc. Michael Sovadina (M2)

Skolitel: Ing. Filip Pr(i$a, Ph.D.

Slitiny s vysokou entropii jsou prevdiné ekviatomdrni slouceniny, které se vétSinou
skladaji z 5 a vice prvkd, tvofici tuhé roztoky. Slitiny s vysokou entropii dosahuji obvykle
velmi vysokych pevnosti, které si v nékterych ptipadech zachovavaji i za zvySenych
teplot, jednd se tedy o Zarupevné materidly. Z dostupné literatury je ziejmé, Ze nejvyssi
pevnosti pfi laboratornich teplotach vykazuji slitiny ptipravené praskovou metalurgii.
Slitiny MoNbTaVW ovSem pfi vysokych teplotach zcela selhdvaji z ddvodu vzniku
oxidickych produktl nechranici material. Ve snaze o zvyseni Zaruvzdornosti a plasticity
byla provedena ve slitiné MoNbTaVW substituce wolframu hlinikem za vzniku slitin
MoNbTaVAI, MoNbTaVAI10W10 a MoNbTaVW. Substituce wolframu pomoci hliniku
byla zvolena z dGivodu sniZeni koncentrace valen¢ni elektronl (VEC < 4,5), kterd u téchto
slitin mazZe vést k podstatnému narlstu plasticity, snizeni hustoty materidlu a v
neposledni radé ke zvyseni odolnosti proti oxidaci vlivem tvorby ochranné vrstvy oxida
Al. Byl zjiStén optimalni ¢as mechanického legovani pripravovanych slitin. Dale byla
vyhodnocena jejich mikrostruktura a jejich odolnost proti oxidaci v rdmci vystaveni
teploté 800 °C.



Vlastnosti slitin MgZrCa

Bc. Cyril Simon (M2)

Skolitel: Ing. Jan Serak, Ph.D.

Prace se zabyva hofcikovymi slitinami MgZrCa. Celkem bylo studovdno 5 slitin tohoto
typu s riznymi obsahy legujicich prvk(. Déle byl ptipraven vzorek Mg, ktery v této praci
slouzi jako srovnavaci. Na vSech zminénych vzorcich byla studovdna mikrostruktura a
chemické sloZeni. Z mechanickych zkouSek byla pro tuto prdci vybrdna zkouska

jednoosym tlakem a zkouska tvrdosti.
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Restaurovani Zelezné pokladnice

Bc. David Dusek (M1)

Skolitel: Ing. Tereza Bohackova, Ph.D.

Tématem prace bylo restaurovani a konzervace Zelezné truhlice z prvni poloviny 17.
stoleti z majetku Uméleckopramyslového muzea v Praze. Uvedenému obdobi odpovida
tvarem i mechanismem, jak vyplynulo zreSerSe o vyvoji truhlového ndbytku a
zamkovych mechanismU od starovéku do baroka. Je vyrobena z desek a past Zelezného
plechu. Ke spodni strané vika je pfiSroubovdna zdmkova deska s némeckym typem
zamku, ktery vsak nebyl plné funkéni. BEéhem restauratorského zdsahu byl mechanismus
zprovoznén a k zamku byl vyroben chybéjici kli¢. Z béznych bezpecénostnich truhel té
doby se restaurovana truhla vymyka pomérné luxusni zlacenou a malovanou vyzdobou,
kterd se dochovala jen ¢astecné a byla pfemalovana. Pfi restauratorském zdsahu byl
nepuvodni natér odstranén, truhla byla ociSténa od prachu, mastnoty a nesoudrinych
koroznich produktl. Vnitfek truhly byl oSetfen tanatem, zamkovy mechanismus byl
osSetfen mikrokrystalickym voskem a netuhnouci vazelinou, vnéjsi pohledové strany byly
konzervovany smési vceliho a karnaubského vosku. Doporucéeny rezim byl stanoven pro
uchovani predmétu v depozitafi, i jeho vystavovani v expozici muzea.




Restaurovani jataganu

Olga Hrub3 (B4)

Skolitel: None

Restaurovani jataganu: Prace se zabyva ¢aste¢nym restaurovanim a konzervaci jataganu
z 19. stoleti a jeho dochované pochvy. Dotyka se historie vyvoje jatagant v Osmanské
fiSi. V prdci je popsan postup konzervace jednotlivych materidl(i, ze kterych jsou casti
jataganu a jeho pochvy vyrobeny. VSechny casti predmétu a jejich konkrétni poskozeni
jsou zde podrobné rozebrany. Druhd ¢ast prdce se zabyva podrobné postupem
konzervovani predmétu, a jak se postupovalo mechanickou cestou pfi cisténi
jednotlivych ¢asti. Pokracuje vysvétlenim opravy mechanického poskozeni a nasledného
zakonzervovani vSech (¢asti predmétu. Na zavér doporucuje podminky uloZeni
pfedmétu, a jak by mélo byt s pfedmétem v expozici ¢i v depozitafi zachazeno.



Restaurovani procesni lucerny

Jan Jenicek (B4)

Skolitel: None

Tato procesni (pohtebni) lucerna je jednou z pdaru a byla vyrobena mezi 2. polovinou 19.
stoleti a pred 20. léty 20. stoleti. Ma tvar kdnického Sestibokého hranolu, sestavajici z
¢asti, jez jsou vyrobeny z ocelového cinovaného plechu. Na lucerné jsou ddle ozdoby a
kfizek lité ze zinkové slitiny; vSechny kovové prvky jsou spojeny pdjenim nameékko a to
cinovo-olovénou pdjkou. Lucerna je pak kryta 3 modrymi a 3 bezbarvymi, hvézdami
zdobenymi skly.Pfi restaurovani doslo k zajisténi rozpadajicich se ozdob a nahrazeni
jejich chybéjicich fragmentl asmitem (olovénou kompozici). Dale byla obnovena
funkénost lucerny, a to tim, Ze byl zrekonstruovan kourovod a dvirka, také byla doplnéna
dvé rozbitd skla. Predmét byl na zavér zakonzervovan pouzitim alkydového natéru s
bariérovym ucinkem a ozdoby a kfizek byly navic natfeny praskovym bronzem, ¢imz byla
obnovena esteticka stranka lucerny.




Dverni zamek
Stépan Metelka (B3)

Skolitel: Ing. Tereza Bohackova, Ph.D.

Pfedmétem této prace bylo restaurovani a konzervovani dverniho zamku, jenz je
majetkem Méstského muzea Lomnice nad Popelkou. Pfi prazkumu bylo zjiSténo, Ze se
jednd o zamek némeckého typu, slohové inspirovany zamky baroknimi. Zdmek byl pfijat
s druhotnym natérem a koroznim napadenim podlozniho plechu a mechanickych ¢asti.
Zadmérem bylo zdmek uvést do podoby umozniujici expozicni ucely a zaroven dbat na
zachovani jeho umeélecko — historické hodnoty. PFfi restaurdtorském zasahu byl
odstranén druhotny natér a nékteré korozni produkty, s ohledem na zachovani plvodni
povrchové Upravy brynyrovanim. Nasledovala lokalni pasivace zbylych koroznich
produktll pomoci lihového roztoku taninu a pasivace celého predmétu pomoci lihového
roztoku dekananu sodného. Na zavér byl predmét zakonzervovan pomoci
mikrokrystalického vosku.



Restaurovani biskupské zinkové rakve

Jachym Palecek (B3)

Skolitel: Ing. Sarka Msallamova, Ph.D.

Prace pojednava o restaurovani biskupské rakve vyrobené z litych zinko-olovénych
plechd s clenitym figurdlnim i ornamentalnim dekorem. Pfedmét byl vyroben pro
biskupa Petra Frantiska Krej¢iho cervenci roku 1870. Kromé drobnych mechanickych
poskozeni doslo ke koroznimu poskozeni vlivem dekompozice organismu a vlivem
atmosféry. Predmét byl opétovné zaplavovan vodou a tim doslo k vyplavovani polutantt
vzniklych dekompozici. Materidlovy prizkum se zabyval analyzami kor. prod. a
metalografii. Metalograficky prizkum odhalil mezikrystalovou korozi cino-olovéné pajky
a odlévaného zinko-olovéného dekoru. Cilem restaurdtorského zdsahu bylo uvedeni
pfedmétu do stabilizovaného stavu a minimalizace vlivi podnécujici degradaci materidlu
s ohledem na prani vlastnika zachovat predmét co nejvice plvodni.Zdsah zapocal
ocisténim predmétu od prachovych ¢astic a zeminy tlakovou vodou, vyvijeCem pary a
silonovymi kartaci. Nasledovalo mechanické odstranovani koroznich produktli. Dale
doslo ke slepeni uvolnéného pdjeného spoje alaminovani trhlin v dekoru pomoci
dvouslozkového epoxidu. Po tanatovani ocelovych ¢asti byl povrch sjednocen ocelovou
vatou. Konzervace byla v pohledovych c¢astech provedena voskem Revax30 s damarou
v terpentynu (3:2), v nepohledovych ¢astech a v dutinach injektazi vosku Revax30.




Restaurovani relikviare

Eliska Trakalova (B2)

Skolitel: Ing. Tereza Bohackova, Ph.D.

Prace popisuje restaurdtorsky zdsah na novobaroknim relikvidfi ve tvaru sluncové
monstrance, coZ je ozdobna prosklena schranka na noze, kterd slouzi k ukazovani a k
uchovavani svatych ostatk(l. Na noze je ze spodni strany uzaviratelnych dvirek ryty
napis, uvnitf nohy listina a za zasklenou schrankou se nachazi pecet praZzského
arcibiskupa. Vétsina c¢asti predmétu je vyrobena z médi, povrch je stfibfeny a zlaceny,
nékolik ¢asti je mosaznych a Zeleznych. Dalsi zastoupené materidly jsou sklo a textil.
V plvodnim stavu predmét vykazoval znedisténi, korozni napadeni a mechanické
poskozeni. Pfi restaurdtorském zdsahu doslo k odstranéni vétsiny koroznich produktl pfi
zachovani povrchovych uUprav stfibfeni a zlaceni, vyrovnani deformaci v maximalni
mozné mire a pfipadné doplnéni chybéjicich ¢asti. U listiny, relikvie a peceté nedoslo k
zadnému zasahu, ponechaly se v plvodnim stavu, nebyli vyrazné poskozeny ani
znehodnoceny.
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Bc. Richard Bursa (M1, doc. Dr. Ing. Martin Havlik Mika)

Moznosti vyuZiti luminiscencnich skel v mediciné

Bc. Lilit Iritsyan (M2, prof. Ing. AleS Helebrant, CSc.)

Testovdni vnitfniho povrchu obalovych skel pro farmacii

Bc. Lucie Kotrbovd (M2, Ing. Tereza Unger Uhlifova, Ph.D.)

Tepelna vodivost keramiky na badzi korundu a oxidu cericitého

Bc. Nikola Lehovcovd (M1, Ing. Diana Horkavcova, Ph.D.)

Testovdni adheze a bioaktivity titanicitych sol-gel povlaki

Adéla Maceckova (B3, doc. Dr. Ing. Martin Havlik Mika)

Laserové aktivni materidly pro nanomedicinu

Bc. Lukd$ Mauermann (M1, Ing. Martina Sidlov4, Ph.D.)

Vliv pridavku riznych typt minerdlnich prfimési na alkalicko-kremicitou reakci
v betonu

Bc. Tereza Privrackd (M1, doc. Dr. Ing. Dana Rohanova)

Proc je nutnd revize ISO normy pro in vitro testy v SBF?



Bc. Eliska Sedlackova (M1, Ing. Diana Horkavcovad, Ph.D.)

In vitro testovdni bioaktivnich materidla



Moznosti vyuZiti luminiscencnich skel v mediciné

Bc. Richard Bursa (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Martin Havlik Mika

Skla vykazujici luminiscenci jsou v dnesSni dobé podrobné zkoumana a vyvijena.
V kombinaci s electro-spinningem pro pfipravu nanovlaken mohou mit velké uplatnéni
v mediciné nejen pfi fotodynamické terapii, napfiklad inkorporovanim vlaken
s luminiscenénimi ¢asticemi do textilniho materidlu pro Iécbu rakoviny kize, akné,
ekzémi a dalSich koZnich onemocnéni.Cilem této prace bylo ptipravit sklo dopované
oxidy europia a germania, které se po rozemleti na submikronové ¢astice pouZije s
nosnym polymerem pro electro-spinning za uUcelem vytvoreni nanovlaken se skelnymi
Casticemi. Byly méfeny luminiscenéni vlastnosti téchto nanovldken a jejich
mikroskopicka struktura.



Testovani vnitrniho povrchu obalovych skel pro
farmacii

Bc. Lilit Iritsyan (M2)

Skolitel: prof. Ing. Ale$ Helebrant, CSc.

Vnitfni povrchy skel pro farmacii musi vykazovat dostate€nou chemickou odolnost, aby
nedochazelo k prechodu slozek skla do naplné, a tim k jejimu znehodnoceni (zména pH,
chemické reakce). Chemicka odolnost povrchli skel se proto testuje podle platné
legislativy (CSN 1SO 4802-1, Evropsky |ékopis) zkouskou proti destilované vodé (121 °C, 1
h) a ve vyluzich se stanovuje koncentrace alkalii, ktera nesmi prekrocit uvedené limitni
hodnoty. Problematické nadlimitni vyluhy alkalii vykazuji ¢asto Iékovky malych objemu s
vysokym S/V. Proto byla v predloZené praci sledovana kinetika modelového louzZeni
téchto lékovek do destilované vody za zvySené teploty (80 °C) dlouhodobymi testy (1-72
h). Porovnanim vysledk( stanoveni koncentraci sloZek skla ve vyluzich (AAS) a mérenim
koncentracnich profil(i sloZzek skla v povrchu (ESCA) pred a po modelovém louZeni, a
dale po odleptani povrchové vrstvy smési HF a HCl bylo zjisténo, Ze zejména
koncentrace Na je na vnitfnim povrchu nelouZenych |ékovek sniZzena, v podpovrchovych
vrstvach je naopak zvySena. Po modelovém louzeni dochdzi k poklesu Na v povrchu
pfiblizné do hloubky 70 nm, coZ svédci o inkongruentnim rozpousténi skla s rychlou

difuzi Na* zejména na pocatku louzZeni.



Tepelna vodivost keramiky na bdzi korundu a oxidu
cericitého
Bc. Lucie Kotrbova (M2)

Skolitel: Ing. Tereza Unger Uhlifova, Ph.D.

Cericita keramika ma vyuziti v oblasti palivovych ¢lank ci katalyzator(. Tepelnd vodivost
a mechanické vlastnosti hraji dilezZitou roli pfi téchto aplikacich. Pridavek korundu
k cericité keramice zvySuje tepelnou vodivost a elastické moduly. Obé tyto vlastnosti Ize
navic fizené snizit parcialnim slinovanim nebo zvysit az na maximalni hodnoty pevnych
fazi metodou SPS (spark plasma sintering). Tato prace se zabyva tepelnou vodivosti a
elastickymi vlastnostmi keramiky na bazi korundu a oxidu ceric¢itého. V. modelovaci ¢asti
je provedena simulace tepelné vodivosti a Youngova modulu na pocitacem
generovanych mikrostrukturach parcidlné slinuté kompozitni keramiky Al,03-CeO; s 5,
25, 50, a 75 hm.% CeO., véetné Cistych koncovych clen(i Al,O3 a CeO; s velikosti zrn 150
a 50 nm. Korelace numerickych vysledk( pro relativni vodivost a relativni Younglv
modul jsou srovndny s jejich predikci pomoci analytického vztahu. Keramické vzorky
pfipravené uniaxidlnim lisovanim a konvencénim slinovanim v rozmezi teplot 1000-
1300°C a metodou SPS pti teplotdch 1000 a 1300 °C jsou charakterizovany objemovou
hmotnosti a pdrovitosti. Pro vybrané vzorky jsou simulaéni predikce tepelné vodivosti a
Youngova modulu srovnany shodnotami naméfenymi metodou laser flash a
ultrazvukovou metodou.



Testovadni adheze a bioaktivity titanicitych sol-gel
povlaki

Bc. Nikola Lehovcova (M1)

Skolitel: Ing. Diana Horkavcova, Ph.D.

Biomateriadly jsou materidly uréené kinterakci s biologickymi systémy, jejichz vyuZiti
v soucasné dobé umoznuje nahradu ¢i doplnéni funkci poskozenych tkani. Veliky dlraz
je kladen na jejich vyhovujici fyzikalni i chemické vlastnosti a biokompatibilitu.
Dalezitymi vlastnostmi, kterymi musi biomateridl pro medicinské vyuzZiti disponovat,
jsou bioaktivita, kterd je podminéna chemickou interakci biomateridlu s Zivou tkani za
soucasné precipitace hydroxyapatitu, a antibakteridlni ucinek. Optimalizace povrchu
kovovych biomateriald Ize docilit povrchovymi modifikacemi, kdy je z hlediska Zivotnosti
a ucinnosti povlaku dilezita jeho prilnavost k substratu. V praci bylo metodou sol-gel
pripraveno 6 typl soll s rozdilnymi koncentracemi AgNOs, bioaktivniho skelného
materialu a jejich kombinaci. Nasledovalo naneseni syntetizovanych smésnych solll na
mechanicky upraveny titanovy substrat technikou dip-coating, suSeni a vypal vzorka.
Povlaky byly charakterizovany optickou a elektronovou mikroskopii. Adheze povlaki
k substratu byla testovana tape testem. Testovani bioaktivity probihalo in vitro za
statickych podminek v simulované télni tekutiné po dobu 21 dni. Na zavér byl proveden
24 hodinovy antibakteridlni test povlak( vici gramnegativni bakterii Escherichia coli.



Laserové aktivni materialy pro nanomedicinu

Adéla Maceckova (B3)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Martin Havlik Mika

Bylo navrzeno a utaveno 16 skel v soustavé Na,0-CaO-P,0s-SiO,, u nichz byl obsah CaO
postupné nahrazovan oxidy MgO nebo SrO. U skel bylo uréeno jejich chemické slozeni
metodou rtg. fluorescence a zmérena jejich hydrolytickd odolnost. Z téchto udaja byla
vytvorena databdze skel zahrnujici jejich sloZeni a odolnost. Statistickym zpracovanim za
pouziti regresni analyzy byly vypocteny koeficienty vlivu téchto dvojmocnych kationtu
na odolnost. Na jejich zakladé je diskutovan vliv dvojmocnych oxidl na hydrolytickou

odolnost pfipravenych skel.



Viiv pridavku ruznych typd minerdlnich primési na
alkalicko-kremicitou reakci v betonu

Bc. Lukas Mauermann (M1)

Skolitel: Ing. Martina Sidlova, Ph.D.

Prace se zabyva alkalicko-kifemicitou reakci (ASR) v betonech a maltovindch, kterd je
jednou z moZnych pficin poruch betonovych konstrukci. Cilem bylo zkoumat vliv
jednotlivych mineralnich pfimési na ASR. Vysledky byly vyhodnoceny pomoci urychlené
dilatacni zkousky ASTM 1260. Na pocatku prace bylo nutné vyresit otdzku malo
reaktivniho kameniva, které neumoznovalo jednoznacné vyhodnotit, do jaké miry maji
pfidané primési vliv na ASR. Tento problém byl vyfesen pridanim sklenénych strepl za
Cast kameniva, ¢imz se podafilo reaktivitu zvysit. Navic byl studovan vliv rdzného
mnozZstvi a rdznych frakci skla na ASR. Hlavni experiment s minerdlnimi pfimésemi
prokazal kladny efekt pfi eliminaci ASR u vSech vyzkouSenych primési. Nejvétsi efekt na
eliminaci ASR mél vysokoteplotni popilek spolu s metakaolinem, dale pak pojivo Sorfix a
nejméné ucinna byla vysokopecni struska.

Graf rozpinani trameckd popilku VP 30, vysokopecni strusky
VS 30, metakaolinu MET 30, pojiva Sorfix SFX 30 a maltového
tramecku s hrubou frakci skla AST s10 (2)

——VP30 —@—VS30 MET 30 —@—SFX30 —@—ASTs10(2)

0,3
0,25
0,2
0,15

0,1

Relativni prodlouzeni [%)

0,05

012 3 456 7 8 910111213 14151617 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30

Cas [dny]



Proc je nutna revize ISO normy pro in vitro testy
v SBF?

Bc. Tereza Privracka (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Dana Rohanova

Standardizovany roztok simulované télni tekutiny (SBF) dle ISO normy 23317:2014 se
vyuziva pro testovani bioaktivity (indikované schopnosti tvorby apatitu (HAp)) skelnych,
sklokeramickych a keramickych material(. V predchozich studiich na sklokeramickém
scaffoldu bylo prokazano, ze pufr TRIS aktivné vstupuje do interakce materidl - SBF.
Cilem této prace bylo detailnéji pochopit mechanismus tvorby HAp vrstvy na vzorcich
bioskla (45S5). BEhem statického testu byly celistvé vzorky exponovany ve standardnim
SBF s pufrem TRIS, a i v dalSich roztocich bez pufru, po dobu jeden az 14 dni. Po expozici
byly ve vyluzich stanoveny koncentrace Na*, Ca%*, (POs)*> a Si a méfeno pH. Déle byla
sledovana zména hmotnosti, provedena analyza XRD a nové vznikld vrstva byla
pozorovana pomoci SEM/EDS. Vysledky potvrdily, Ze pufr TRIS ovliviiuje vysledky in vitro
testU falesné pozitivné.



In vitro testovani bioaktivnich materiald

Bc. Eliska Sedlackova (M1)

Skolitel: Ing. Diana Horkavcova, Ph.D.

Biomaterialy jsou latky pfirodni nebo syntetické, které maji schopnost posilovat nebo
nahrazovat funkce zivé tkdné. Mezi nejpouzivanéjsi bioaktivni materidly patfi biosklo a
synteticky hydroxyapatit. DuleZitou vlastnosti implantatll je biokompatibilita —
snasenlivost materidlu v Zivém organizmu. Pfi implantaci bioaktivniho materidlu dochazi
na jeho povrchu k precipitaci nové vrstvy tzv. kostniho hydroxyapatitu. Tato vrstva je
schopna vytvofrit pevnou vazbu s pfirozenou tkani. Pfi testovani bioaktivity implantatud
se pouziva standardizovany in vitro test, pfi kterém je testovany material v kontaktu s
tzv. simulovanou télni tekutinou obsahujici pufr TRIS. Tato prace se zabyva sledovanim
7-denni interakce bioaktivniho skla se simulovanou télni tekutinou SBF s a bez TRISu.
Pfed a po statickém in vitro testu byla analyzovdna hmotnost a zména charakteru
materiall pomoci BET, OM, SEM/EDS, XRD a XRF. Byly odebirané vyluhy roztok( pro
stanoveni koncentrace iont( Ca?* a (PO4)* a bylo méfeno pH. Po expozici v pufrovaném
roztoku SBF+T se na povrchu materidlu vytvofila nova krystalickd vrstva kostniho
hydroxyapatitu. V pripadé materialu po interakci s SBF bez pufru se na povrchu vytvofily
postupné tfi amorfni vrstvy s obsahem Si, Ca a P elementd srlznou tloustkou.
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Bc. Olga Averchenko (M2, Ing. Eva Gregorova, CSc.)

Keramika na bdzi korundu a hydroxyapatitu

Bc. Hana Burianova (M2, Ing. Eva Gregorova, CSc.)

Mechanické vilastnosti zirkonicité keramiky s obsahem 3 mol. % a 8 mol. % Y:0;

Bc. Tomas Dolezal (M1, Ing. Martina Sidlova, Ph.D.)

Srovndni reaktivitiy riznych typ minerdlnich pfimési

Bc. Tatiana Gabo3Sova (M2, Ing. Tereza Unger Uhlifov4, Ph.D.)

Reoldgia hydroxyapatitovych suspenzii
John Khawand (B3, Ing. Richard Pokorny, Ph.D.)
Conversion kinetics of waste glass melting

Bc. Jana Kralikova (M2, doc.Ing. Alexandra Klouzkova, CSc.)

Viiv kalsilitu na viastnosti leucitového kompozitu
Jan Kunc (B3, Ing. Richard Pokorny, Ph.D.)

Effect of feed composition on the production of acetonitrile and other off-gases
during vitrification of nuclear waste



Bc. Dominik Navara (M1, Ing. Jan Machacek, Ph.D.)

Priprava skafold(i z bioaktivniho skla 4555 pomoci stereolitografického 3D tisku

Bc. Karolina Stisové (M2, Ing. Richard Pokorny, Ph.D.)

Vliv sloZeni kmene na taveni pri vitrifikaci jaderného odpadu



Keramika na badzi korundu a hydroxyapatitu

Bc. Olga Averchenko (M2)

Skolitel: Ing. Eva Gregorova, CSc.

Korundova keramika je bioinertni, tvrda, pevna a otéruvzdornd, zatimco hydroxyapatit,
resp. fosforecnan vapenaty (TCP), je bioaktivni a je svym sloZzenim blizko kostnimu
mineralu, ktery tvofi spole¢né s kolagenem hlavni ¢ast pevné kostni tkané. Kompozitni
keramika na bazi korundu s pfidavkem hydroxyapatitu kombinuje do jisté miry vlastnosti
vSech pritomnych fazi. Korund zlepsuje mechanické vlastnosti hydroxyapatitu, resp. TCP,
zatimco posledni zminéné napomahaji tvorbé pevné vazby implantdtu s Kkosti.
Predkladand prdace se zabyva pripravou kompozitu na bazi korundu (A) a hydroxyapatitu
(HAP). Byly pfipraveny tfi lisovaci smési v hmotnostnich pomérech 90A10HAP,
80A20HAP a 70A30HAP. Jako lisovaci pfisada bylo pouzito 5 hm.% PEG. Vzorky ve tvaru
tablet o priméru 35 mm byly zhotoveny na laboratornim uniaxialnim lisu tlakem 50
MPa a vypaleny na teploty 1100, 1200 a 1300 °C s rychlosti ohfevu 2 °C/min a dobou
vydrZze 2 h na maximalni teploté. Takto pfipravené vzorky byly charakterizovany pomoci
rentgenové fazové analyzy, Archimédovych kritérii hutnosti (objemova hmotnost,
zdanliva porovitost) a linedarnim smrsténim. V zavéru prace bylo provedeno méfeni
elastickych vlastnosti pripravenych kompoziti (Youngova a smykového modulu) a byla
urcena hodnota jejich Poissonova Cisla



Mechanickeé vlastnosti zirkonicité keramiky s
obsahem 3 mol. % a 8 mol. % Y03

Bc. Hana Burianova (M2)

Skolitel: Ing. Eva Gregorova, CSc.

Cilem této prace bylo pfipravit, charakterizovat a vzdjemné porovnat zirkonicitou
keramiku stabilizovanou 8 a 3 mol.% Y,0s. Pro pfipravu vzorkd byly pouzity komercni
prasky TZ-8YSB a TZ-3YB-E od firmy Tosoh. Vzorky ve tvaru trameckd (pro prasek TZ-
8YSB také tablet) byly pfipraveny na laboratornim hydraulickém lisu tlakem 50 MPa.
Vzorky s obsahem 8 mol.% Y203 byly pfipraveny pfi teplotach vypalu v rozsahu 1100-
1500 °C, u vzork( se 3 mol.% Y,03 byly pouzity pouze 3 teploty vypalu: 1200, 1300 a
1400°C. VSechny vzorky byly charakterizovany Archimedovou metodou (objemova
hmotnost, zdanliva a skute¢nd porovitost) a smrsténim. Metodou impulsni excitace byly
zmérfeny Youngovy moduly pfi pokojové teploté, byla vyjadiena jejich zavislost na
skutecné porovitosti a bylo provedeno srovnani s teoretickymi predpovédmi. U vzorku
vypalenych na teploty 1200, 1300 a 1400 °C byla stanovena pevnost v ohybu a ziskané
hodnoty byly zpracovany pomoci Weibullovy statistiky.



Srovnadni reaktivitiy riiznych typt minerdlnich primési
Bc. Tomas Dolezal (M1)

Skolitel: Ing. Martina Sidlova, Ph.D.

Udrzitelnost a nova ekologizaéni opatfeni pfindseji v rdmci Evropské unie nové vyzvy do
stavebnictvi. SniZzovani emisi CO, nuti trh k hledani novych cest a vyuZiti novych
material( jakoZto pfimési do cementu ¢i betonu. Jednim z takovych material(i by mohly
byt bezesporu méné kvalitni jily. DalSimi materialy, které se na trhu zacinaji objevovat
jsou popilky z biomasy, resp. ze spoluspalovani biomasy, které vsak ve srovndani s
klasickymi popilky maji zcela odlisné slozeni a vlastnosti. Nesmime vsak zapominat ani
na potencidlni vyuziti elektrarenskych strusek. V této praci byla porovnana pucoldnova
aktivita, respektive reaktivita rlznych typl mineralnich primési, a to jak téch klasickych,
tak téch novych. Reaktivita pfimési byla zjiStovana prostfednictvim Frattiniho testu a
testu elektrické vodivosti. Osmidennim Frattiniho testem byla prokazdna pucolanova
aktivita vSech surovin kromé jednoho vzorku popilku z biomasy. Zkraceny jednodenni
Frattiniho test ukdzal na rozdilnou reaktivitu latek po jednom dni hydratace.
Kvantitativni shoda mezi vysledky jednodenniho Frattiniho testu a testu elektrické
vodivosti vSak nebyla jednoznaéné prokazana. Ddle bylo potvrzeno, Ze pucolanova
aktivita dodanych latek je soucasné urcena velikosti jejich zrn.
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Reoldgia hydroxyapatitovych suspenzii
Bc. Tatiana GabosSova (M2)

Skolitel: Ing. Tereza Unger Uhlifova, Ph.D.

Hydroxyapatit sa vyuZiva pri vyrobe bioaktivnej keramiky pre jeho schopnost
podporovat rast kostnych buniek a jeho nerozpustnost vo vodnom prostredi. Praca sa
zameriavala na meranie reologickych vlastnosti hydroxyapatitovych suspenzii a ich popis
vhodnymi matematickymi modelmi. Reologické merania prebiehali na reometri Haake
Mars lll v réznych konfigurdcidch (doska-doska, kuZzel-doska, valec-valec). Najskér bol
sledovany vplyv pripravy (doba mieSania a vplyv ultrazvuku) pre vychodiskovu suspenziu
(30 hm.% HA, 0,7 hm.% Dolapix CE64). Velkost Castic (rozdruZzenie aglomeratov) bolo
sledované pomocou laserovej difrakcie. V praci boli skimané 3 stekucovadla: Dolapix
CE64, TRIS a Darvan C-N aurcila sa optimalna koncentracia stekucovadla: 0,7 hm.%
namerané pre Dolapix CE64. Pre stekucovadlad Dolapix CE64 a Darvan C-N sa zostrojili
krivky zavislosti Smykového napatia od rychlosti deformacie, ktoré sa fitovali Herschel-
Bulkley modelom. Krivka zavislosti viskozity od obsahu HA (obj.%) sa fitovala pomocou
Kriegerovej rovnice. Z Kriegerovej rovnice bol urceny kriticky obsah tuhej fazy pre
jednotlivé stekucovadla.



Conversion kinetics of waste glass melting

John Khawand (B3)

Skolitel: Ing. Richard Pokorny, Ph.D.

The aim of our work is to develop a mathematical model of the cold cap for different
Low Activity Waste (LAW) and High-Level Waste (HLW) melter feeds that will be treated
at the Waste Treatment and Immobilization Plant at the Hanford Site in Washington
State, USA. By batching these feeds and using multiple techniques such as X-Ray
Diffraction (XRD), Thermal Gravimetric Analysis (TGA), Evolved Gas Analysis (EGA), and
Feed Expansion Tests (FET), we were able to describe the influence of the feed's thermal
history on several conversion processes such as the gas-evolving reactions, silica
dissolution, or primary foam formation and collapse. The measured data were used to
develop a kinetic model for the silica dissolution that can track the conversion degree
inside the cold cap and thus determine its bottom temperature. The melting rates
predicted by the cold cap model corroborate the measurements in pilot-scale melters.
Using our model, we also show that changes in melter operating conditions, such as
melter operating temperature or the rate of bubbling, influence the mleting rate to a
lesser degree than what one would expect without consideration of batch conversion
kinetics.
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Viiv kalsilitu na vlastnosti leucitového kompozitu

Bc. Jana Kralikova (M2)

Skolitel: doc.Ing. Alexandra Klouzkova, CSc.

Leucitovy kompozit je ¢astym keramickym materidlem vyuzivanym ve
stomatologii. Pouziva se pfti pripravé korunek i faset. Vedle vysokoteplotnich syntéz,
energeticky a casové narocnych, se leucit pfipravuje i nizkoteplotné. Zde je castou
pfimési metastabilni faze kalsilit. Cilem této prace je sledovat vliv kalsilitu na vlastnosti
vysledného leucitového kompozitu. Vstupnimi surovinami pro pfipravu leucitového
prekurzoru byly praskovy hlinik, amorfni oxid kfemicity a roztok hydroxidu draselného.
Syntéza amorfniho prekurzoru probihala v hydrotermalnich podminkdch a konecny
produkt - tetragondlni leucit byl ziskdn jeho kalcinaci. MnozZstvi pfimési kalsilitu
v produktu bylo fizeno molaritou vstupniho roztoku KOH (2,5M, 3M a 4M). Vzorky
kompozitu byly pfipraveny smichanim kalcinovaného prekurzoru (40 hmot. %) se
skelnou matrici a ndslednym lisovanim a vypalem. Byly hodnoceny predevsim
mikrotvrdost, koeficient teplotni roztaznosti, povrchova struktura a morfologie vzorku.



Effect of feed composition on the production of
acetonitrile and other off-gases during vitrification of
nuclear waste

Jan Kunc (B3)

Skolitel: Ing. Richard Pokorny, Ph.D.

Many emissions are generated during the vitrification of nuclear waste. Apart from the
major gaseous emissions - 0z, CO2, H,0 and Ny, various minor off-gases (NO, N,O, NO3,
SO;, or CO) are released as well. Moreover, the melter off-gas can also include other
trace emissions with potentially hazardous impact. Those trace components of the off-
gas are by-products of reactions between nitrates and organics in the feed, such as
acetonitrile. Our aim is to find a predictive tool to estimate the off-gas composition for
the hundreds of waste feed compositions that will be vitrified at Hanford. We measured
the gas evolution for a wide range of low-activity waste melter feeds using laboratory
evolved gas analysis (EGA). The gaseous emissions are affected by the content of
organic carbon and nitrogen in the feed and by the feed redox state. We show that
while the gas evolution can be estimated directly from the feed composition using
regression analysis, there can be significant differences in the off-gas composition
between a pilot-scale melter operation and a laboratory EGA setup. This work has a
potential to provide a tool that can enable fast optimization of feed composition with
respect to the gaseous emissions and significantly reduce the amount of expensive
experimental testing.
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Priprava skafoldu z bioaktivniho skla 4555 pomoci
stereolitografického 3D tisku

Bc. Dominik Navara (M1)

Skolitel: Ing. Jan Machéaéek, Ph.D.

Prace se zabyva pfripravou fotocitlivé suspenze s obsahem kalcinovanych ¢astic
bioaktivniho skla 45S5 ke stereolitografickému 3D tisku skafoldd. Pojednavd o
problematice skafold( vyrobenych 3D tiskem ze suspenzi s nekalcinovanymi ¢asticemi
bioskla 45S5. Byla pfipravena suspenze s kalcinovanymi ¢asticemi bioskla 45S5 a byla
zkoumdna reologie, distribuce velikosti ¢astic a zména v zaobleni ¢astic. Vysledky byly
porovnany s pfipravenou suspenzi dopovanou nekalcinovanymi ¢asticemi bioskla. Bylo
dosazeno podobné distribuce velikosti ¢astic, ale suspenze s kalcinovanymi casticemi
bioskla vykazovala horsi reologické chovani, z divodu vylouceni pyrolytického uhliku
(kontaminace) na povrchu bioskla, ktery méni povrchové vlastnosti ¢astic bioskla.



Vliv slozeni kmene na taveni pri vitrifikaci jaderného
odpadu

Bc. Karolina Stisova (M2)

Skolitel: Ing. Richard Pokorny, Ph.D.

Jeden ze zplsobl, jak imobilizovat vyprodukovany jaderny odpad, je smichat ho se
sklotvornymi pfisadami a vitrifikovat ho v elektrické tavici peci. Pfeména sklarského
kmene na sklo probihd ve vrstvé kmene, tzv. ,cold-capu”, a nasim cilem je pochopit
vSechny dulezité probihajici déje a zefektivnit cely proces premény. Jednou z moZnosti,
jak ovlivnit rychlost taveni, je optimalizovat sloZeni sklafského kmene. Pro zkoumani
vlivu sloZeni sklarského kmene na taveni pfi vitrifikaci jaderného odpadu byl vybran
kmen , AP-107“, u kterého jsme ménili slozeni sklotvornych pfisad. V laboratofi byl
nejprve pfipraven kmen AP-107 podle plvodniho neoptimalizovaného slozeni, kdy se
v simulovaném odpadnim kmeni pouZivaji snadno dostupné mineraly: olivin Mg2SiOa,
wollastonit CaSiOs, zirkon ZrSiOs a kyanit Al,SiOs. U pfipravy modifikovanych kmenu
jsme se rozhodli mineraly nahradit oxidy MgO, CaO, ZrO, a hydroxidem AI(OH)s, a
postupné testovat vliv jednotlivych pavodnich minerdld. Proces premény kmene na sklo
byl zaznamenan za pomoci vysokoteplotni pozorovaci aparatury. Z procesu taveni jsme
pomoci metody FET ziskali objemové krivky v zavislosti na teploté. Vysledky naznacuiji,
Ze volba minerall ¢i oxidd mUzZe mit vyznamny vliv na proces pfemény, a tedy i na
rychlost taveni pfi vitrifikaci.
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Ustav chemie pevnych latek (108)

USTAVNI KOORDINATOR

Ing. Eva Bedrnova

SEZNAM SEKCI
1. Analyza a vlastnosti léCiv




Ve

Analyza a vlastnosti |éCiv

MISTO: A31

KOMISE
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doc. Ing. Barbora Dousova, CSc.
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PROGRAM
08:30 zahajeni

08:30 Tereza Skardova (B3, prof. Ing. Frantidek Kovanda, CSc.)

Viiv delaminace Mg-Al hydrotalcitu ve formamidu na sloZeni hydroxidovych
vrstev

08:45 Nina Osipova (B3, Ing. Vaclav Eigner, Ph.D.)

Priprava soli farmaceutickych substanci pomoci srdZecich reakci
09:00 Milan Angelis (B3, doc. Ing. Barbora Dousova, CSc.)

Odpadni stavebni kaly jako potencidlni aditiva do zemédélskych pud

09:15 FrantiSek Friukal (B3, doc. Dr. Ing. Michal Husak)

Program pro verifikaci krystalové struktury DFT metodou — CheckCif-DFT

09:30 Bc. Simona Sajbanova (M2, doc. Dr. Ing. Michal Husak)

Moznosti rozlisovdni soli a kokrystali pomoci DFT vypoctu

09:45 Bc. Katerina Maxova (M1, doc. Ing. Barbora Dousov4, CSc.)

Optimdlni podminky pfipravy zeolitového sorbentu modifikaci manganem



10:00 Bc. Dominika Koubovd (M2, Ing. Jan Cejka, Ph.D.)

Vliv derivati kyseliny benzoové na krystalizaci API

10:15 Bc. Adriana Dombrovskd (M1, Ing. Jan Cejka, Ph.D.)

Charakterizace soli trospia a exotrospia



Viiv delaminace Mg-Al hydrotalcitu ve formamidu na
sloZzeni hydroxidovych vrstev

Tereza Skardova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Frantisek Kovanda, CSc.

Synteticky Mg-Al hydrotalcit se ¢asto vyuziva jako hostitelska struktura pro interkalaci
|éCiv. Interkalaci léCiv nerozpustnych ve vodé lze provést metodou obnoveni vrstevnaté
struktury z koloidni disperze delaminovaného produktu, kterd se ptida k roztoku léciva
v organickém rozpoustédle. Cilem prace bylo ovéfit stabilitu hydroxidovych vrstev po
delaminaci Mg-Al hydrotalcitu ve formamidu. Prekurzor Mg-Al-NO3s molarnim
pomérem Mg/Al = 2 byl pfipraven koprecipitacni reakci dusicnanti Mg a Al hydroxidem
sodnym a hydrotermdlné zpracovan po dobu 1 a 4 tydnl. Koloidni disperze byla
ptipravena delaminaci vzork( ve formamidu po dobu 1, 2 a 3 hodin. Po ptidani koloidni
disperze do roztoku uhli¢itanu sodného vznikl Mg-Al-COs hydrotalcit. XRD potvrdila
zlepSeni krystalinity prekurzoru po hydrotermdlnim zpracovani a zaroven postupné
zhorSovani krystalinity vzniklého produktu Mg-Al-COs s rostouci dobou kontaktu
prekurzoru s formamidem. DelsSi doba pripravy koloidni disperze vedla ke snizeni
molarniho poméru Mg/Al v pfipravenych produktech a malym zménam mezirovinné
vzdalenosti diio, které lze vysvétlit zmensenim prlmérné vzdalenosti mezi kationty
v hydroxidovych vrstvach. Béhem interakce sformamidem tedy zfejmé dochazi
k vyluhovani ¢asti Mg?* kationt( z hydroxidovych vrstev do kapalné faze.



Priprava soli farmaceutickych substanci pomoci
srazecich reakci

Nina Osipova (B3)

Skolitel: Ing. Vaclav Eigner, Ph.D.

Tématem této prace je priprava soli farmaceutickych substanci pomoci srazecich reakci.
Cilem této prace je vyména bromidového aniontu v isothiouroniovych solich za jiné
anionty pomoci sradzecich reakci se stfibrnymi solemi organickych kyselin a analyza
pfipravenych latek. Isothiouroniové soli predstavuji ve farmaceutickém primyslu
perspektivni skupinu latek s moinym vyuZitim jako lé&iva proti leukémiill. Hlavni
zvolenou metodou analyzy pfipravenych latek byla RTG monokrystalova difrakce,
doplnéna RTG difrakéni analyzou prasku a *H NMR. V ramci prace byly dosud vytvofeny
tfi vychozi isothiouroniové soli, které byly charakterizovdny pomoci *H NMR. Jejich
monokrystaly byly pfipraveny pomalym odparenim rozpoustédla a po zméreni RTG
monokrystalova difrakce byly vytvoreny prislusné strukturni modely. Dale byly zapocaty
vyménné reakce, které byly provedeny v pevné fazi a v roztoku.!

Ferreira, M.; Assuncao, L. S.; Silva, A. H.; Filippin-Monteiro, F. B.; Creczynski-Pasa, T. B.;
Marcus, M. S. Allylic isothiouronium salts: The discovery of a novel class of thiourea
analogues with antitumor activity. Eur. J. Med. Chem. 2017, 129, 151-158.



Odpadni stavebni kaly jako potencialni aditiva do
zemeédeélskych pud
Milan Angelis (B3)

Skolitel: doc. Ing. Barbora Dougova, CSc.

Prace se zabyva zkoumdnim vyuZiti odpadnich stavebnich kal z vyroby betonu a
umélého kamene jako aditiv do zemédélskych ptd pro zlepsSeni jejich vodniho rezimu, a
pripadné zvySeni obsahu latek vyznamnych pro rlst rostlin. V prvni ¢asti prace byly
provedeny vyluhové testy a stanoveny obsahy vybranych iontd (NH4*, PO4*, Ca%*, AI?Y)
ve vyluzich metodou Atomové absorpcni spektrometrie a UV-Vis spektrofotometrie. Pro
experimenty zamérené na vodni rezim pld byly pouzity dva rozdilné typy standardnich
pad od némecké firmy Lufa. Nasdkavost a retence vody byla méfena u samostatnych
kal a pld, a déle u smési kalu a pady v poméru 5 a 20 % hmotn. Jako referencni
material k odpadnim kaldm byl vybran komeréni klinoptilolit od firmy Zeocem, ktery je
znam dvou schopnosti hydratace.



Program pro verifikaci krystalové struktury DFT
metodou — CheckCif-DFT

FrantiSek Friukal (B3)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Michal Hugak

Pfedmétem prace je vyvoj softwaru pro verifikaci experimentdlné stanovenych reSeni
krystalickych struktur. Verifikace je zaloZzena na srovnani svysledky kvantové
mechanického vypoctu. Tim miZeme do znacné miry detekovat chyby téchto reseni a
potvrdit tak jejich spravnost (véetné feSeni na zdkladé dat pochdzejicich z praskové
analyzy). Dalsim ucelem je moZnost ohodnotit strukturu z hlediska mfizkové energie,
tedy urcit jeji stabilitu. Posouzeni hodnoty mfizkové energie ma vyznam pfi predikci
krystalové struktury.Program CheckCif-DFT wvnitfné vyuZivda kvantové-mechanicky
program Quantum Espresso. Ten operuje na bdazi ab initio metody DFT (density
functional theory). Cilem programu CheckCif-DFT je poskytnout krystalografim rozhrani,
které nevyzaduje zevrubnou znalost v oblasti kvantové mechaniky a dovoluje vypocty
provést na zakladé predem zvolenych konfiguraci. Program zpracuje data z CIF souboru
do vstupu pro kvantové-mechanicky vypocet a vypocet provede. Ve findlni fazi program
srovnd vstupni a upfesnénou strukturu pomoci vypoc¢tu RMSCD. CheckCif-DFT je tedy
volné dostupnou alternativou k nakladnym komerénim programidm (BIOVIA Materials
Studio, Amsterdam Modeling Suite).



Moznosti rozliSovani soli a kokrystalti pomoci DFT
vypoctu
Bc. Simona Sajbanova (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Michal Hugak

Prace se zabyvad moznosti rozliseni soli a kokrystalu pomoci vypoctu zalozeného na teorii
elektronové hustoty (DFT = density functional theory). DFT geometrickd optimalizace
umoznuje stanovit pozici kritického vodiku u vybranych latek. Tato informace je mimo
jiné poZadovana pfi registraci a patentovani l|éciva.Navrieny postup pro ovéreni
platnosti metody zahrnuje tyto kroky:1) Vybér struktur z kritické oblasti ApKa <-1,4>, a
to pouze ty u nichZ byla pozice vodikli potvrzena z diferen¢ni Fourierovy mapy 2)
Modifikace struktury — umélé presunuti vodiku do Spatné pozice pomoci programu
BIOVIA Material Studio 20203) Provedeni vypocCtu geometrické optimalizace na
superpocitaci Salomon v Ostravé4) Analyza vysledku vypoctuTimto zplsobem byl
proveden vypocet na celkem 173 solich a 96 kokrystalech.Zavér nasi prozatimni prace
jsou tato pravidla:Pokud startovni model soli dospéje do kokrystalu, jednd se o
kokrystal. Pokud startovni model soli i kokrystalu vyjdou jako s, a délka experimentalni
H-vazby je delsi neZ 2.613 A, je struktura s vysokou pravdépodobnosti experimentalné
Spatné vyresSend a jednad se o sll. Funkcional PBE neni zcela spolehlivy pro rozliseni soli a
kokrystalu, pro kratsi délky H-vazby je lepsi pouzit funkciondly rSCAN nebo PBEOQ.



Optimalni podminky pripravy zeolitového sorbentu
modifikaci manganem

Bc. Katefina Maxova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Barbora Dougova, CSc.

Prace se zabyva optimalizaci podminek vybraného zplsobu modifikace pfirodniho
zeolitu manganem pro ziskani selektivniho sorbentu pro dekontaminacni technologie.
Cilem bylo ziskat stabilni materidl s maximalnim mnoZstvim povrchové vazaného
pouzit slovensky pfirodni zeolit draselného typu. Pfipraveny zeolit s nejvyssim obsahem
manganu byl testovdn na adsorpci vybranych kationt( (Cd?*, Ni%*, Pb?*) a aniontd (AsO4>
, AsOy) z vodnych roztok( o koncentraci 0,5 mmol/l. Obsah zachyceného manganu byl
stanoven pomoci RTG fluorescenéni spektrometrie a zbytkové koncentrace kationtd a
aniontd v roztocich byly analyzovany UV-Vis spektrofotometrii a Atomovou absorpcni
spektrometrii.



Vliv derivatu kyseliny benzoové na krystalizaci API

Bc. Dominika Koubova (M2)

Skolitel: Ing. Jan Cejka, Ph.D.

Derivaty kyseliny benzoové maji vliv na krystalizaci nékterych aktivnich farmaceutickych
substanci. Zliteratury vyplyvd, Ze u paracetamolu se podafilo diky pfidani
halogenderivatl kyseliny benzoové poskytnout podminky pro spolehlivou vyrobu
metastabilni formy Il se 100% vytéZkem a stabilitou delSi nez 1 rok. Naopak kokrystaly
vznikaji z vicekomponentniho systému sulfamethazinu s 4-brombenzoovou kyselinou.
Prace je proto zamérena na zkoumani vlivu derivatd kyseliny benzoové na krystaliza¢ni
proces zndmych léCiv. Vysledné krystalické produkty budou analyzovany pomoci metody
rentgenové difrakce monokrystalu. Obrazek 1: Pfeména paracetamolu z formy | na
formu Il za pfitomnosti derivatu kyseliny benzoové.
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Charakterizace soli trospia a exotrospia

Bc. Adriana Dombrovska (M1)

Skolitel: Ing. Jan Cejka, Ph.D.

Priprava farmaceutickych soli je jednim z nejpouzivanéjSich zplsobl modifikace
rozpustnosti |écivych latek. Vychozi latkou byla sl trospium chlorid, coz je
farmaceutickd sl pouzivana v lécivych pripravcich uréenych klécbé syndromu
hyperaktivniho moc¢ového méchyre. Druhou vychozi latkou byl exotrospium chlorid, coz
je epimer trospium chloridu, u néhoz ale nejsou prostudovany farmaceutické
ucinky. V literatute byla doposud popsdna struktura péti soli trospia a Sesti exotrospia.
Cilem této prace bylo pfipravit tyto zndmé formy ve vétSim mnoizstvi, tim ovérit
reprodukovatelnost pripravy, dale také priprava novych forem a charakterizace
ziskanych produkt(. Byly pfipraveny a ndsledné charakterizovany tfi zndmé soli trospia a
dvé nové, z derivatli exotrospia Ctyfi jiz popsané soli a jedna nova. Byl optimalizovan
postup pro zisk Cistych soli. Charakterizace vSech soli probihala metodami rentgenové
difrakce a termické analyzy.
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Syntéza methylkarbamoyl-derivdti aminokyselin pro toxikologicky vyzkum
proteinovych adukti odvozenych od N,N-dimethylformamidu

Marie Rozmusova (B2, Mgr. Roman Holakovsky, Ph.D.)

Modifikované flavinové kofaktory pro studium mechanismu ucinku flavoenzymd

Margarita Faizulina (B3, Ing. Petr Kovaficek, Ph.D.)
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Anna NoZickova (B3, doc. Ing. Jan Budka, Ph.D.)

Priprava prekurzort pro studium intramolekuldrniho pfesmyku na calix[4]arenu

Samer Melhem (B3, Ing. Markéta Rybackova, Ph.D.)

Priprava rozsifenych derivadti triptycenu



Syntéza isoalloxazinu a isoalloxaziniové soli s
elektronakceptorni skupinou a jejich vyuZiti ve
fotokatalyze

FrantisSek Vavra (B3)

Skolitel: Ing. Eva Svobodova, Ph.D.

Derivaty alloxazinu a isoalloxazinu (flaviny) jsou intenzivné zkoumdny jako
fotokatalyzatory v organickych redoxnich systémech, kde mohou predstavovat
vhodnéjsi alternativu ke klasickym oxida¢nim a redukénim Cinidlim. Katalyticky aktivni
forma flavinu je generovadna excitaci viditelnym svétlem. Pfipravil jsem elektronové
chudy 10-butyl-3-methyl-7-trifluormethylisoalloxazin 1 a jeho kvarterni flaviniovou sl 2.
Latky jsem charakterizoval a otestoval jako katalyzdtory oxidaci vybranych substratd
kyslikem. Flavin 1 poskytl pfi téchto reakcich slibné vysledky.[!! Flaviniovd sdl 2 se
ukazuje jako problematicka z hlediska stability. Za reakénich podminek se rozklada.

[1] https://doi.org/10.1002/ejoc.201901628
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Nepriama nukleofilnd substitucia stéricky branenych
nitroarénov

Viktor Kacerik (B3)

Skolitel: prof. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

Planarne chirdlny 4-amino[2.2]paracyklofan méze sluzit ako prekurzor difludrsilikatov ,
NHC ligandov a fluérimidazoliovych soli. Stabilita NHC ligandov je vSak vyrazne znizena
pritomnostou ortho-vodiku v paracyklofanovom motive. Cielom tejto prace je syntéza a
ortho-alkylacia prekurzoru tychto paracyklofanov, 4-nitro[2.2]paracyklofanu s vyuZitim
nepriamej (vicarious) nukleofilni substituce. V prvom kroku reakcia prebehla prednostne
do polohy 8 (1) paracyklofanového skeletu, a opakovanou alkylaciou bolo dosiahnuté
Ziadanej modifikacie do polohy 5 (2) .

NO2  GH,Li, KMNO, NO, NO;
o +
NH; (1)
NO-, NO, NO,
- Q0 >0
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Syntéza fosforamiddtové prolékové formy obsahujici
siderofor

Adam Nogell (B3)

Skolitel: prof. Ing. Martin Fusek, CSc.

Zelezo sa vyskytuje vbunkdch cicavcov za fyziologickych podmienok prevazne v
nerozpustnej forme viazané na proteiny, ako je transferin a laktoferin. Baktérie
produkuji malé molekuly nazyvané siderofdry, ktoré umoiznuju baktériam ziskavat
dostatocné mnozstvo idnov Zeleza pre vlastné prezitie v prostredi s nedostatkom Zeleza.
Bolo ukazané, Ze pripojenie sideroféru k antibakteridlnej zli¢enine vyrazne zvysuje
prestup tohto lieciva do bakteridlnej bunky. Prezentacia bude pojednavat o proliecivach,
sideroféroch a taktiez o priprave aduktov sideroférov pre ich naslednd aplikaciu vo
vyvoji novych antibakteridlnych latok.



Mannose-based antagonists of DC-SIGN

Jakub Schimmer (B2)

Skolitel: Ing. Petra Ménova, Ph.D.

DC-SIGN is a carbohydrate-binding receptor involved in a number of vital physiological
processes. Since this receptor is one of the first entities interacting with pathogens, its
inhibition could be beneficial for treating various diseases (HIV/AIDS, Hepatitis C). DC-
SIGN has a significant affinity for mannose but due to the shallowness of the respective
binding site, it is necessary to modify the compound to improve its affinity for the
receptor.A recent study identified biphenyl mannoside 1 as a promising DC-SIGN
inhibitor with ten times higher affinity than mannose and an interesting binding mode
employing secondary binding sites. Computational analysis revealed additional binding
pocket within the binding site which could be exploited to further improve the binding
affinity of biphenyl mannosides. Therefore, our goal is to introduce five-membered
heterocyclic rings in position 2 of the biphenyl.Apart from studying the full mannosides
mentioned above, a structure—affinity relationship study will be executed with
mannosides bearing only substructures of the aryl-biphenyl moiety in order to evaluate
their role. Therefore, my goal is to synthesize a library of mannosides and evaluate
which structural features are necessary to improve their affinity for DC-SIGN.
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Priprava enantiomerne Cistych aminov s vyuzitim
reaktivity fosforamiddtov

Scarlet Stefanie Vranik (B3)

Skolitel: doc. Ing. Toma$ Tobrman, Ph.D.

Pomyselnym svatym gralom organickej syntézy je priprava zluc¢enin so stereogennymi
centrami. Tieto opticky Cisté latky sa vyuzivaju napriklad vo farmaceutickom priemysle.
Typickym zastupcom chirdlnych latok su aminy aich derivaty, ktoré maju vysoké
zastupenie v lie¢ivach a aj prirodnych latkach. Preto je ciefom prace vypracovat
stereoselektivnu pripravu chirdlnych aminov 5 z komercne dostupnych prirodnych
aminokyselin 1. Navrhnuty postup pripravy chirdlnych aminov vychadza z enantiomérov
aminokyselin 1, ktoré sa redukciou prevedid na aminoalkoholy 2. Reakciou
aminoalkoholu 2 s fenyl-dichlorfosfatom vznika cyklicky fosforamidat 3, ktory obsahuje
aktivovanu vazbu C-O. Priprava chirdlnych aminov 5 bude dokoncena reakciou
cyklickych fosforamidatov s aktivovanou C-O vazbou 3 s organokovovymi cinidlami,
a ndaslednou hydrolyzou fosforamidickej vazby. Predpoklada sa, Ze takto docielime vznik
aminu so zachovanou konfiguraciou povodnej aminokyseliny.
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Syntéza methylkarbamoyl-derivatu aminokyselin pro
toxikologicky vyzkum proteinovych adukti
odvozenych od N,N-dimethylformamidu

Vojtéch Urban (B3)

Skolitel: Ing. Bc. Michal Himl, Ph.D.

N,N-Dimethylformamid (DMF) je dllezité priimyslové rozpoustédlo pouZivané zejména
pti vyrobé plastli, které se snadno vstfebava do organismu vdechovanim nebo pfi
kontaktu s pokozkou. DMF je pak z ¢asti metabolicky aktivovan na methylisokyanat
(MIC), elektrofilni metabolit schopny vazat se na nukleofilni centra v proteinech a
v nukleovych kyselindch. Pro toxikologické studie tvorby a Stépeni aduktl odvozenych
od DMF s krevnimi proteiny jsou proto potiebné N-methylkarbamoylované
aminokyseliny jako analytické standardy. Cilem této prdce bylo vypracovat syntetickou
metodu  vyuZivajici  N-sukcinimidyl-N-methylkarbamat  (SNMC) nebo  N,S-
dimethylthiokarbamat (DMTC) jako methylkarbamoylaéni cinidla namisto vysoce
nebezpeéného MIC. Reakci téchto latek s pfisluSnymi aminokyselinami, konkrétné s
valinem, Ng-chranénym lysinem, Ng-acetyllysinem, leucinem, prolinem a methioninem
v boraxovém pufru, byly ziskdny odpovidajici N-methylkarbamoyl derivaty v
uspokojivych vytézcich. V prezentaci bude diskutovdna volba reakcnich podminek a
metody zpracovani jednotlivych karbamoylovanych aminokyselin.
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Modifikované flavinové kofaktory pro studium
mechanismu ucinku flavoenzymu

Marie Rozmusova (B2)

Skolitel: Mgr. Roman Holakovsky, Ph.D.

Derivaty izoalloxazinu (flaviny) jsou biologicky vyznamné latky. Flavinmononukleotid
(FMN) je vyznamnym kofaktorem oxidoreduktdz. Je schopny jednoelektronové a
dvouelektronové redukce, coz z néj déld dllezitou soucast biochemickych procesu.
Cilem této prace je pfipravit flavinmononukleotid methylovany v poloze 3 za ucelem
zabrdnéni pripadné enolizaci. Ziskand sloucenina bude ndsledné vyuZita k testovani
mechanismu plsobeni enzymu. Vychozi latkou byl komeréné dostupny riboflavin, ktery
byl nejprve acetylovan, aby se ochranily volné hydroxylové skupiny. Ndsledné byla
provedena methylace a odstranéni chranicich acetylovych skupin.
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Funkcionalizace povrchu pro superrezolucni
mikroskopii

Margarita Faizulina (B3)

Skolitel: Ing. Petr Kovafticek, Ph.D.

Cilem prace je funkciolizace povrchu skla pro ukotveni modelu fosfolipidové membrany.
Vybrané funkéni skupiny jsou navazany pres silanolové nebo fosfonatové kotvy. Tyto
nesou derivaty pro reverzibilni vazbu membranovych struktur s moznosti fotochemické
modulace. Priace se soustfeduje na reverzibilni kondenzaci amin-karbonyl a
“photocaging” pres ortho-nitrobenzylovy fragment, pripravena mikroskopickd sklicka
jsou studovana super-rezolucni fluorescenéni mikroskopii.



Priprava prekurzorut pro studium intramolekuldrniho
presmyku na calix[4]arenu

Anna Nozi¢kova (B3)

Skolitel: doc. Ing. Jan Budka, Ph.D.

Calixareny jsou makrocyklické molekuly, jejichz derivaty tvori dllezitou soucdast
supramolekularni chemie. Vedle klasickych calixarent, ve kterych jsou fenolova jadra
spojena methylenovou spojkou, a thiacalixarend, propojenych atomy siry, byl pfipraven
calix[4]aren, ve kterém byly nahrazeny sirou dva protéjsi methylenové mustky. Na
tomto, tzv. smiSeném calixarenu, byl pozorovan presmyk disiloxanového mistku,
spojujiciho dvé vedlejsi jadra. Cilem této prdce je ovéfit, zda k podobnému presmyku
dochazi i na obycejném calixarenu. Abychom byli schopni pfesmyk rozpoznat, je nutné
pfipravit calix[4]areny s dvéma substituenty navdzanymi na hornim okraji v distalni nebo
v proximalni poloze, na které bude nasledné navazan disiloxanovy muistek. Tato prace se
proto zabyva syntézou p-dibromcalix[4]aren a jeji optimalizaci.




Priprava rozsirenych derivatu triptycenu
Samer Melhem (B3)

Skolitel: Ing. Markéta Rybackova, Ph.D.

Diky unikatni strukture triptycenu nachazeji jeho derivaty uplatnéni napf. jako
molekuldrni stroje nebo také v chemii polymer(i, materialové chemii, medicinalni chemii
a v neposledni fadé také v katalyze. Substituované triptyceny mohou byt chirdini a
nalézt tak vyuZiti jako enantioselektivni katalyzatory. Ve své prdaci se zabyvam
optimalizaci Dielsovy-Alderovy reakce 9-nitroanthracenu (1) s 1,4-epoxy-1,4-
dihydronaftalenem (2), ktera je klicovym krokem syntézy rozsitenych triptycenl.Podle
publikovanych postupl jsem nejprve reakci anthracenu s kyselinou dusi¢nou pfipravil
nitroanthracen 1 a reakci 1,2-dibrombenzenu s furanem pak epoxynaftalen 2. Vlastni
Dielsovu-Alderovu reakci jsem provadél v mikrovinném reaktoru v rlznych
rozpoustédlech. Adukt 3 pak aromatizaci poskytne rozsiteny triptycen, ktery po redukci
nitroskupiny na aminoskupinu bude moZné vyuzit k syntéze NHC ligand( a jejich
komplexud s pfechodnymi kovy.
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4-Hydroxypyridin jako nové Cinidlo pro Buchwaldovu-Hartwigovu reakci
EliSka Smolova (B3, Ing. Bronislav Jurasek, Ph.D.)

Syntéza vybranych metaboliti latky 25E-NBOH

Adam Hroch (B3, Ing. Markéta Rybackova, Ph.D.)
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11:00 Eliska Vlasdkova (B3, doc. Dr. Ing. Jana Hodacova)

Syntéza derivati (1S,2S)-cyklohexan-1,2-diaminu vyuZitelnych pro pfipravu
hybridnich organokfemicitych materidli

11:15 Sérka Polivkové (B3, Ing. Markéta Rybackova, Ph.D.)

2,6-disubstituované anthraceny jako prekurzory chirdlnich triptycend

11:30 Karolina Vatrova (B3, prof. Ing. Pavel Lhotdk, CSc.)

MozZnosti provedeni ortho-lithiace na thiacalix[4]arenu



Nukleofilni fluorace na allylovych systémech
Tomas Volny (B2)

Skolitel: prof. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

Substraty obsahujici allylové uskupeni lze vyuZit pro zkoumani reaktivity nukleofilnich
fluoracnich cinidel. Dvojna vazba allylového systému 1 umozinuje kromé klasické
nukleofilni substituce Sn2 také nukleofilni substituci s allylovym prfesmykem (Sn2'), pfi
niz dochdzi kposunu dvojné vazby avzniku nového stereogenniho centra.
Stereoselektivni fluorace za vzniku rozvétveného allylfluoridu 3 je znama pouze za
katalyzy palladiem nebo iridiem. Ve své préaci jsem syntetizoval allylhalogenidy a
allylalkoholy 1 pomoci Wittigovy nebo Wittigovy—Hornerovy reakce. Pro fluorace
ptipravenych allylderivatd jsem vyuzil komercné dostupnd fluoracni cinidla, ato
tetrabutylamonium-fluorid (TBAF) a tetrabutylamonium-trifenyldifluorsilikat (TBAT),
pricemz jsem sledoval konverzi a pomér allylfluorida 2 a 3.
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Sterically hindered flavinium salts for biomimetic
umpolung transformations

David Kral Lesny (B3)

Skolitel: prof. Ing. Radek Cibulka, Ph.D.

Several flavin-dependent enzymes have been observed to catalyze reactions including d-
>a umpolung transformations. Following a nucleophilic attack on the 5-N atom of flavin
moiety the polarity of such donor is switched, making it an acceptor while the negative
charge is being stabilized by the flavin. A viable in vitro replacement of such enzymes
should be ethylene-bridged flavinium salts. However, the 5-N is not the only
electrophilic center susceptible to a nucleophilic attack and other nucleophilic attacks
are undesirable. To reduce the possibility of an undesirable attack, sterically hindering
substituents are added on the bridge. Reactions with nucleophiles are then performed
to study the adduct formation, homocoupling reactions of nucleophiles and to compare
the vyields with reactions catalyzed by analogical flavinium salts without sterical

hindrance.
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4-Hydroxypyridin jako nové cinidlo pro Buchwaldovu-
Hartwigovu reakci

Sona Poldckova (B3)

Skolitel: doc. Ing. Tomas Tobrman, Ph.D.

Polyfenoly jsou slouceniny s potencialni biologickou aktivitou, a proto jsou predmétem
studia ve farmacii. Mnohé studie popisuji vyuziti polyfenoll pfi lécbé kardiovaskularnich
a onkologickych onemocnéni nebo jejich protizanétlivé ucinky, proto se ve své praci
zabyvam pfipravou polyfenold Buchwaldovou-Hartwigovou reakci s pouzitim 4-
hydroxypyridinu (1) jako nového hydroxylaéniho ¢inidla. Lze predpokladat, Ze za
podminek Buchwaldovy-Hartwigovy reakce bude 4-hydroxypridin (1) vystupovat jako
ambidentni nukleofil, ktery v zavislosti na reakénich podminkach umozni vznik produkt(
N- nebo O-arylace (2) a (3). Hlavnim pfedmétem mé prace je studium vlivu reakcénich
podminek na pribéh Buchwaldovy-Hartwigovy reakce s cilem maximalizovat tvorbu
polyfenoll (4).
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Syntéza vybranych metabolitu latky 25E-NBOH

Eliska Smolova (B3)

Skolitel: Ing. Bronislav Jurasek, Ph.D.

Nové psychoaktivni latky (NPS), se objevuji na ¢erném trhu jako legdlni alternativa
zakonem zakazanych latek. Na zdkladé struktury se NPS rozlisuji do nékolika skupin
(napt. fenethylaminy, fenylcyklidiny, kanabinoidy). Mezi fenethylaminy patfi i latky typu
NBOH i NBOMe, tedy 4-substituované N-(2'-hydroxybenzyl)-2,5-dimethoxy
fenethylaminy, které se na cerném trhu zacdaly objevovat od roku 2015. NBOH vsak
mohou zpusobit Ffadu nezddoucich Ucink(, jako jsou hypertermie, bolest hlavy a
tachykardie. V krajnim pripadé mlze nastat i smrt. Vzhledem k tomu, Ze se jednd o
pomérné novou latku, neni o ni v souasné dobé mnoho studii k dispozici. Obzvlasté
znalost metabolismu muZe byt pro identifikaci parentni latky klicova.Tato prace se
zabyva designem a syntézou predpokladanych metaboliti 25E-NBOH, které budou
slouzit jako analytické standardy. Doposud byly vicekrokovou syntézou s dobrymi
vytézky pripraveny 2 navrzené metabolity, které byly charakterizovdny pomoci NMR
spektroskopie. V ramci prace budou pfipraveny dalsi metabolity, napfiklad s
hydroxyskupinou na hydroxybenzylové ¢asti, nebo  O-demethylované na
fenethylaminové casti. Jednotlivé metabolity budou dale pouzZity jako analytické
standardy pro metabolické a farmakokinetické studie ve spolupraci s Narodnim Ustavem
duSevniho zdravi.
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Prekurzory 3-substituovanych arynu

Adam Hroch (B3)

Skolitel: Ing. Markéta Rybackova, Ph.D.

3-Substituované aryny 5 mohou slouzit pfi Dielsové-Alderoveé reakci s anthracenem jako
stavebni bloky 1-substituovanych triptyceni 6. V pfipadé pouziti vhodné
substituovaného anthracenu budou takto pfipravené triptyceny chiralni a bude mozné
je vyuzit k syntéze chirdlnich NHC ligandu a jejich komplexU s pfechodnymi kovy. Ve své
praci jsem se zaméfil na pfipravu prekurzort aryni pomoci dvou rlznych syntetickych
cest.Prvni cesta vyuZiva substituovanou anthranilovou kyselinu 2, ktera byla pfipravena
ve dvou reakénich krocich z 3-nitroftalové kyseliny 1 a ktera poskytuje odpovidajici aryn
in-situ reakci sisoamylnitritem.Druhd syntetickd cesta vychazi z 3-substituovanych
fenoll 3, které jsou nejprve reakci s HMDS prevedeny O-trimethylsilylované derivaty. Ty
podléhaji vlivem stericky brdanéné baze retro-Brookovu presmyku a nasledné jsou
transformovany na triflaty 4, které vytvari v pfitomnosti fluoridového aniontu 3-
substituované aryny.
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Synthesis of substituted quinolones as potential DC-
SIGN inhibitors

Ondrej Danék (B3)

Skolitel: Ing. Petra Ménova, Ph.D.

DC-SIGN receptor is present on the cell membrane of macrophages and dendritic cells of
human immunity system and has a high affinity for mannose-rich N-glycans typical for
pathogens. Some viruses (e.g., HIV or Hepatitis C) take advantage of this affinity to enter
and infect T-cells which is why high-affinity antagonists of DC-SIGN have a high potential
to become cures for these diseases.My project is focused on the synthesis and
evaluation of biological activity of 4-oxoquinoline-3-carboxylic acid and 4-oxo-3-
hydroxy-2-phenylquinoline derivatives. In an initial screening, simple amides of fluoro
and dimethylamino derivatives showed high affinity for hydrophobic binding sites of DC-
SIGN receptor.Initially, reaction conditions of the synthetic routes to carboxylic acids
have been optimized and multiple amides and esters of 6-fluoro, 7-fluoro and 6-
dimethylamino-4-oxoquinoline-3-carboxylic acids were synthesized.Subsequently,
syntheses of the 7-bromo and 8-bromo precursors were optimized and some 7-aryl and
8-aryl substituted derivatives of 4-oxo-3-hydroxy-2-phenylquinolines with 3-nitro, 4-
methoxy or no substituents on the phenyl ring were synthesized by the Suzuki—Miaura
cross-coupling reactions.The evaluation of affinity of the prepared molecules for DC-
SIGN is now under way.
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Syntéza derivdta (1S,2S)-cyklohexan-1,2-diaminu
vyuzitelnych pro pripravu hybridnich
organokremicitych materiald

Elitka Vlasdkova (B3)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Jana Hodacova

Prace se zabyva pfipravou enantiomerné CcCistych derivatd (1S,2S)-cyklohexan-1,2-
diaminu. Struktura tohoto diaminu se velmi ¢asto objevuje v katalyzatorech rdznych
enantioselektivnich reakci.! Zabudovani tohoto strukturniho bloku do kfemicité sité by
poskytlo heterogenni, snadno recyklovatelny katalyzator. Jednou z variant pfipravy
organokfemicitych materidlll je jejich syntéza z bis(trialkoxysilant). Pfi pfipravé
bis(triethoxysilanu) 1 (schéma 1) se vychazelo z cyklohexa-1,4-dienu (2), ze kterého byl
nékolikakrokovou syntézou ziskan enantiomerné Ccisty (1R,2R)-cyklohex-4-en-1,2-diol
(3). Dalsimi reakcemi byl pfipraven enantiomerné C(isty diazido-diol 4 a ndsledné
intermediat 5. Na tento intermedidt byly pomoci alkyn-azid cykloadi¢ni reakce
v bezvodém prostredi zavedeny triethoxysilanové funkéni skupiny.

Literatura: 1) a) Catalysts, 2021, 11, 41; b) New J. Chem., 2018, 42, 11896-11904.
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Schéma 1: Syntéza bis(triethoxysilanu) 1



2,6-disubstituované anthraceny jako prekurzory
chirdlnich triptycenu

Sarka Polivkova (B3)

Skolitel: Ing. Markéta Rybackova, Ph.D.

2,6-Disubstituované anthraceny predstavuji prekurzory chirdlnich triptycent, které
mohou slouzit jako stavebni bloky chiralnich imidazoliovych ¢i dihydroimidazoliovych
soli. Z nich pfipravené NHC ligandy bude moiné vyuZit pro syntézu komplex(
pfechodnych kovu ¢i nukleofilnich fluoraénich ¢inidel. Cilem mé prace je vyuZit sérii 2,6-
disubstituovanych anthracend 1 pro syntézu 9-nitroanthracenli 2 a jejich reakci s
benzynem, generovanym in-situ, pak ptipravit triptyceny 3. Po redukci nitroskupiny na
aminoskupinu  budou tyto aminy wvyuzity k syntéze imidazoliovych a
dihydroimidazoliovych soli 4.

R i g
NO, O X
g : 2\
NO - +
ISOOE IO O LT R = =
R R LR & o
1 AL Q, O
R
R =1, Br, Me, tBu 4 R



Moznosti provedeni ortho-lithiace na
thiacalix[4]arenu

Karolina Vatrova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Pavel Lhotdak, CSc.

Derivatizace horniho okraje thiacalix[4]aren(l probihd ve vétsiné pfipadl prednostné do
para-polohy vici propylovym skupinam navazanym na benzenovém jadie. O to
zajimavéjsi je jednokrokové zavedeni rlznych derivatl do meta-polohy thiacalix[4]arenu
za vzniku inherentné chiralnich latek. Takovouto substituci na derivatech obsahujicich
siru namisto methylenovych spojek umozniuje napfiklad ortho - lithiacni reakce.Cilem
této prace je pokus o provedeni ortho - lithiace na 1,3 —stfidavé konformaci a
optimalizace této reakce. Zavedeni napfiklad aldehydové skupiny ¢i karboxylové kyseliny
do meta-polohy thiacalix[4]arenu by mohlo poskytnout atraktivni intermediaty pro dalsi
syntézy a naslednou pfipravu inherentné chiralnich receptord.
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Syntéza chirdlnich derivatu hexahydrokumarinu
cyklizaci enolestert dimedonu

Bc. Marie Kloubcova (M1)

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

Kumarin a jeho derivaty predstavuji pocetnou skupinu slouéenin pfirodniho i
syntetického pulvodu. V poslednich letech se kumarindm dostalo zaslouzené pozornosti
zejména diky jejich riznorodé biologické aktivité a jsou Casto studovany, mimo jiné, jako
potencialni |éCiva.Slou¢eniny obsahujici skelet hexahydrokumarinu lze pfipravit pomoci
nukleofilem iniciované cykliza¢ni reakce esterG enol formy 1,3-diketonli a «,8-
nenasycenych kyselin. Jednd se o malo prostudovanou reakci a tato prace by méla
pfispét k pochopeni jejiho mechanismu i rozsahu. K tomuto ucelu byla pfipravena série
esterd enol formy dimedonu a laterdiné substituovanych skoficovych kyselin, které byly
nasledné podrobeny reakci s 4-(N,N-dimethylamino)pyridinem jako nukleofilem.
Struktury vzniklych derivat( hexahydrokumarinu byly charakterizovany pomoci H a 3C
NMR spektroskopie a s ohledem na nové vzniklé chirdlni centrum byla provedena jejich
chiralni separace. Za ucelem studia mozného enantioselektivniho provedeni reakce byla
otestovana rada chirdlnich katalyzator(. Dale byl studovan vliv povahy a polohy
substituentl na rychlost této reakce, ktery byl nasledné kvantitativné vyjadien pomoci
Hammettovy rovnice.

R:
2-OCHj,
3-OCHgs
4-OCHj;
2-NO,
3-NO,
4-NO,
4-Br

Nukleofil

- o o 0 T o

=  «Q



Imidazoliové soli na bazi [2.2]paracyklofanu

Bc. Sarka Bouzkova (M2)

Skolitel: Ing. Markéta Rybackova, Ph.D.

RGzné variace imidazoliovych a dihydroimidazoliovych soli nasly v pribéhu let vyuZiti
jako NHC ligandy katalyzator( prechodnych kov( a jako strukturni bloky dalSich latek.
V mé praci studuji vlastnosti NHC ligand( a roli plandrni chirality substituovaného
[2.2]paracyklofanu pfipojeného k heterocyklickému jadru. Prace navazuje na predchozi
syntézu modifikovanych katalyzator( PEPPSI a vede k chirdlnim strukturnim analoglim
komercné dostupnych fluoracnich Cinidel AlkylFluor a PhenoFluor. Kritickym krokem
syntézy se ukdzala byt pfiprava klicového chlorimidazolium-chloridu, kterd probiha pres
labilni intermediarni NHC ligand.
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Studium mechanismu merkurace calix[4]arenu

Bc. Michaela Brstakova (M1)

Skolitel: prof. Ing. Pavel Lhotdak, CSc.

Cilem prace bylo objasnéni pribéhu prfimé merkurace calix[4]arenu. Ta totiZ jako jedina
znama elektrofilni substituce provadénda na téchto latkach poskytuje meta-
substituovany derivat, zatimco vSechny ostatni elektrofilni substituce poskytuji para-
substituované derivaty. Prlbéh reakce byl studovan pomoci NMR experimentu. Déle
byly provedeny reakce za snizené i zvySené teploty, pfi kterych byl zkouman kineticky a
termodynamicky produkt reakce. V druhé ¢&asti projektu byl studovan mechanismus
presmyku z para do meta-polohy, ktery byl také studovan pomoci NMR experimentu.

intermediat



Syntéza 6,6'-difunkcionalizovanych derivata [1,1'-
binaftalen]-2,2'-diolu pro pripravu organokremicitych
materidlu

Bc. Jifi Neradil (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Jana Hodacova

Prace se zabyva pfipravou enantiomerné cistych 6,6'-difuncionalizovanych derivat(
[1,1'-binaftalen]-2,2-diolu (1) jako prekurzord pro ptipravu  hybridnich
organokiemicitych material(l. Tyto hybridni materidly by mély najit své uplatnéni jako
heterogenni katalyzatory enantioselektivnich reakci. Vyhodou téchto materidld je jejich
snadné oddéleni od reakéni smési a moznost recyklace. Cilem prace je syntéza (R)-6,6'-
bis(aminomethyl)-2,2‘-dimethoxy-[1,1’-binaftalenu] (2), jehoZz reakci s triethoxy(3-
isokyanatopropyl)silanem vznikd premostény bis(triethoxysilan) 3, coz je finalni
prekurzor pro ptipravu hybridniho organicko-anorganického kiemicitého materidlu.
Syntéza pfemosténého bis(triethoxysilanu) 3 vychdzela z enantiomerné Cistého (R)-[1,1’-
binaftalen]-2,2'-diolu (1), ktery byl pétikrokovou syntetickou cestou (Schéma 1)
pfeveden na premostény bis(triethoxysilan) 3. Latka 3 bude ddle vyuzita pro pfipravu
hybridnich organokiemicitych materialli, které by mély slouzZit jako katalyzatory
enantioselektivnich reakci.

|
20 A A
OH K,CO4 o TsOH ol CuCN
O COo™ cOo™
|

(R)1
0
L OO HoN (ElO)sSi/\/\ﬁJ\ﬁ OO
o~ LA, OO o~ (E10),8i— ""NCO o
°\ °\ SV son
- H,N (E0),Si _~_N_N
(R)-2 lr (R)-3

Schéma 1: Syntéza piemosténého bis(lriethoxysilanu) 3



Fotoelektrochemicky generované excitované radikaly
deazaflavinu jako silnd redukcni Cinidla

Bc. Rostislav Sponar (M1)

Skolitel: Ing. Eva Svobodova, Ph.D.

Deazaflaviny patti k Iatkdm s velmi nizkym redoxnim potencidlem. Diky této vlastnosti
mohou byt, na rozdil od flavinl s vyssim redoxnim potencidlem, vyuzity i u reakci, které
pro svUj pribéh vyzaduji silné redukéni podminky (napt. dehalogenace arylhalogenid().
Reaktivni ¢astici vystupujici v redukénich reakci je radikal deazaflavinu ve své excitované
formé. Pro pfipravu této formy se vyuZivd mechanismu con-PET, jehoZ kroky sestavaji
zredukce pomoci donoru elektronl (napf. DIPEA) a nasledné excitace viditelnym
svétlem. Tato prace je zaméfena na pripravu radikdlu v excitovaném stavu pomoci
podobného mechanismu a otestovani vlastnosti radikdlu v redoxnich déjich. Pro
pfipravu semichinonu v excitované formé je namisto donoru elektront pouzit elektricky
potencial a nasledna excitace viditelnym svétlem.
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Syntéza dipeptidem/mocovinou substituovanych
derivatu calixarenu pro studium jejich komplexacnich
vlastnosti

Bc. JiFi Simanek (M2)

Skolitel: Ing. Ondfej Kundrat, Ph.D.

Prace se zabyva pfipravou a studiem komplexacnich vlastnosti derivatd calixarenu
substituovanych aminokyselinami nebo mocovinami, které jsou schopny vytvaret
vodikové mustky. Tyto latky pomoci vodikovych mustk( dimerizuji a vzniklé dimery lze
nasledné pouZit pro enkapsulaci malych molekul, napfiklad paracetamolu.Vodikové
mustky se také vyuZivaji pro komplexaci aniontl a tyto vlastnosti budeme zkoumat
pomoci 1H NMR titraci, a to s pouzitim odliSnych velikosti kavit calixarenl a také
rozdilnych peptidovych nebo mocovinovych substituentl na jejich hornim okraji.




Kvantové-chemické studium katenanu jako
mechanochemickych indikdtoru

Bc Jakub Sirdéek (M1)

Skolitel: Ing. Martin Krupic¢ka, Ph.D.

Katenany jsou supramolekuly, obsahujici alespori dva makrocykly topologicky uzaviené
do sebe. Jako vychozi struktura je uvazovan katenan, ziskany pomoci templatové
syntézy, obsahujici jednomocnou méd, ktera zarucuje spravnou koordinaci dvojice 2,9-
bifenyl-1,10-fenantrolinu. Plsobenim mechanické sily na protilehlé konce katenanu
dochazi k deformaci makrocyklu a zméndm v okoli centralniho atomu kovu, diky nimz Ize
katenan vyuZzit jako mechanochemicky indikator.Tato prace vyuzivda metody vypocetni
chemie kpredpovézeni vhodné struktury katenanu sohledem na jeho
mechanochemické vlastnosti. Pro tyto ucely byly studovény tfi varianty katenanu
s rozdilnou délkou alifatickych spojek pfi plisobeni externi sily 0,1-2,0 nN. Z nich se jako
nejvhodnéjsi jevi struktura obsahujici 4 methylenové skupiny v alifatickych spojkach. Byl
studovan také vliv zdmény centralniho kovu Cu* za Zn?* a Cd?*, a srovnani katenanu
s jeho neuzavienym analogem. Katenan koordinujici se k Cu* jevi lepSi spektroskopické
vlastnosti nez katenany koordinované k Zn** a Cd?*, a zména spekter oproti otevienému
analogu je vyraznéjsi.




Syntéza chiralnich zwitteriontovych staciondrnich
fazi pro HPLC

Bc. Anezka Kuncova (M2)

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

S rostouci poptdvkou po enantiomerné Cistych latkach roste potieba vyvinout vhodné
separacni metody racemickych smési. Jednou z mozZnosti je vysokoucinnd kapalinova
chromatografie (HPLC) v kombinaci s chirdlni stacionarni fazi. AvSak chiralni separace
ionizovatelnych latek je problematicka, nebot komercné dostupné chirdlni kolony je
zpravidla neseparuji. Efektivné je Ize vSak délit na ionizovatelnych staciondrnich fazich —
katexech, anexech ¢i zwitterionickych ionexech. Zwitterionické ionexy maji tu vyhodu, Ze
je lze pouzit pro déleni kladné i zaporné nabitych latek a zwitteriontl. Cilem této prace
je syntetizovat chirdlni selektory na bazi chininu a chinidinu modifikované dipeptidy a
nasledné je imobilizovat na vhodné modifikovany silikagel. Takto pfipravené chiralni
sorbenty budou nasledné naplnény do chromatografickych kolon a budou vyhodnoceny
jejich chromatografické vlastnosti s vyuzitim kyselych, bazickych a zwitterionickych
latek. Jako zwitterionické analyty budou primdrné pouzity nechranéné dipeptidy a
oligopeptidy, tedy slouceniny s vyznamnou biologickou aktivitou.

R: a = Ala-Leu
b = Leu-Ala
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Kapalné krystalické fotopfepinace s azoskupinou



Syntéza jader zaloZzenych na calix[4]arenu pro
vystavbu dendrimernich struktur

Bc. Radek Stanik (M1)

Skolitel: doc. Ing. Jan Budka, Ph.D.

Dendrimery jsou vysoce organizované oligomerni struktury, které hraji dllezitou roli v
nanotechnologii, farmaceutické a medicindlni chemii. Cilem mého vyzkumu je syntéza
zakladnich derivath calix[4]arenu v konické konformaci, které by vhodnou substituci
horniho nebo dolniho okraje calix[4]arenového kruhu bylo moZné premeénit v idedlni
jadro dendrimerni struktury, a ddle naslednd syntéza prvni generace dendrimeru, ktera
spociva ve vystavbé od jadra k periferii. V mém pfipadé se jednd o Michaelovu adici
aminoderivatu na  methyl-akryldt, ndslednou aminolyzu esterovych funkci
ethylendiaminem za vzniku odpovidajicich N-(2-aminoethyl)amid(. Poslednim krokem
by méla byt reakce terminalnich aminoskupin s isokyandty za vniku mocovin na periferii,
takzZe vysledny dendrimer by mél byt vyuzit jako receptor anionta.
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Biomimeticky a organokatalyticky umpolung
nukleofilt tvorbou N(5)-adukti s derivaty flavinu

Bc. Ekaterina Zubova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Radek Cibulka, Ph.D.

vvvvvv

molekul. V poslednich letech vyznamné vzrostl zdjem o organokatalytické metody
prepdlovani. Z pfirody je zndm naptiklad umpolung nitroethanu prostfednictvim vazby
na dusik v poloze 5 flavinadenindinukleotidu (FAD), ktery slouZi jako prosteticka skupina
enzymu nitroalkan oxidasy. Tato skutecnost poslouZila inspiraci pro ndvrh mozného
uplatnéni derivatd flavinu v organokatalytickém prepdlovani. Na flavin se obecné
mohou vazat nabité, nenabité, mékké i tvrdé nukleofily. Vyznamnou pro umpolung je
poloha 5 flavinového skeletu, nicméné u nékterych nukleofild, zejména tvrdych, jako je
napfriklad hydroxidovy anion, je znama vazba do polohy 10a. V minulosti byla popsana
naptiklad organokatalytickd Mitsunobuova reakce svyuzitim flaviniové soli
prostfednictvim tvorby N(5)-aduktu s trifenylfosfinem. Cilem mé prace je studovat adici
rozlicnych nukleofild na derivaty flavinu pomoci kvantové-chemickych vypoctl a
experimentdlné v laboratofi, moznou reaktivitu vzniklych N(5)-aduktl a mechanismy
téchto reakci.
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Syntéza novych potencidlnich psychofarmak
Bc. Petr Palivec (M1)

Skolitel: Ing. Radek Jurok, Ph.D.

Psychické nemoci, jako klinickd deprese nebo posttraumaticka stresova porucha (PTSD),
se posledni dobou objevuji v populaci ¢astéji nez kdy dfiv. Mezi |éciva pouZivana pro
|écbu téchto poruch patti napfiklad inhibitory zpétného vychytavani serotoninu (SSRI) a
inhibitory monoaminooxiddzy (MAOI), které se vSak ¢asto potykaji s fadou nezddoucich
vedlejSich ucinkd. Mezi potencidlni psychofarmaka patfi také latky uZivané jakozto
rekreacni drogy, jako je MDMA, ketamin, THC, psilocybin a mnoho dalSich. Terapeutické
uzivani téchto latek vsak casto nardzi, kromé nezadoucich vedlejsich Gcinkd, také na
problémy s legislativou. Znacna ¢ast vyzkumu se proto v dnesni dobé soustfedi na
hledani novych analog téchto psychoaktivnich latek se snahou zmirnit jejich nezadouci
Ucinky.V této praci se vénuji syntéze latek s potencidlnim psychofarmakologickym
vyuzitim. Jde o analoga MDMA na bdazi azulenu, syntetické derivaty ibogainu a
kanabinoidy. Pripravené latky budou slouzit pro in-vitro a in-vivo vyzkum jejich
farmakologickych vlastnosti.



1,3-Dichloraceton jako stavebni kamen pro pripravu
primdrnich, sekunddrnich a tercidarnich amina.

Bc. Karolina Silhdnova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Toma$ Tobrman, Ph.D.

Allylaminy reprezentované obecnou strukturou 4 jsou dulezité intermediaty v organické
syntéze, ale jsou také asociovany svyznamnou biologickou aktivitou. Proto jsem
v ndvaznosti na obtiznou dostupnost allylaminG 4vypracovala postup pro jejich
divergentni pfipravu z komercéné dostupného 1,3-dichloracetonu (1). Nejprve byl vychozi
aceton 1 pfreveden Perkowovou reakci na halovinyl-fosfat (2). Vinyl-fosfat 2 je
reprezentativni zastupce dvojnasobné elektrofilniho templatu, u kterého jsem Uspésné
provedla substituci atomu chloru reakci s aminy za vzniku fosfatu 3. U pfipraveného
fosfatu 3 jsem ndsledné prostudovala reaktivitu v Negishiho reakci.
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Ultrarychlé kapalné-krystalicke fotoprepinace
Bc. Petr Becvar (M1)

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

Fotoprepinace, molekuly, které dokdazou ménit tvar v zavislosti na ozareni ultrafialovym
(UV) nebo viditelnym (VIS) svétlem, jsou v soucasnosti inkorporovany do celé fady
chytrych organickych material(i, ke kterym fadime i kapalné krystaly (LC). LC samovolné
vytvari supramolekuldrni struktury (mesofdze), které rychle reaguji na vnéjsi podnét.
Zavedeni fotocitlivé jednotky do struktury LC umoZiuje ovlivnit strukturu vytvorenych
mesofazi i svétlem.Jedna z nejpopularnéjsich fotosenzitivnich jednotek vyuZivanych
v syntéze LC je azoskupina, typicky v podobé azobenzenové jednotky. Azobenzenovy
fragment muize byt laterdlné substituovan, ¢imz lze ziskat latky s velmi stabilnim UV
svétlem indukovanym Z-isomerem, cozZ je vhodné pro aplikace v optickych pamétech. Na
druhou stranu, LC vykazujici rychlou termalni relaxaci Z->E lze potencidlné vyuzit pro
tvorbu optickych prepinacl.Vtéto prdci prezentujeme prvni vysledky syntézy
ultrarychlych  kapalné--krystalickych  fotoprepinacli  zaloZzenych na  strukture
fenylazoindolu (Obr. 1). Bude diskutovana syntéza a optické vlastnosti vybranych
laterdlné substituovanych fenylazindolG.Obr. 1 Svétlem iniciovand isomerizace
fenylazoindolu

H
uv N
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Syntéza oxidovanych derivata thiacalixarenu

Bc. Nikola Broftova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Pavel Lhotdak, CSc.

Vhodnou oxidaci sirnych mlstkd thiacalixarent zavedeme do thiacalixarenového skeletu
sulfonylovou skupinu, kterd nasledné muze slouzit jako direktivni skupina pfi ortho
lithiacich, ¢i jako elektronakceptorni skupina pfi nukleofilnich aromatickych substitucich.
V této praci bylo vyuZito fotochemickych reakci pro syntézu rGzné oxidovanych
thiacalixarenovych derivatd s pfesmyknutym zakladnim skeletem. Nejprve byl objasnén
mechanismus oxidace sirnych muastkl u fenoxathiinového derivatu s cilem
maximalizovat vytéZzek pIlné oxidovaného tetra(sulfonylového)derivatu. Vhodnou
upravou fotochemickych podminek reakce se dale povedlo pfipravit unikatni
fenoxathiinovy makrocyklus obsahujici kombinaci neoxidovaného sirného mstku a plné
oxidovanych sulfonylovych mustkd. Fotochemické reakce byly nasledné vyuzity i pfi
syntéze oxidovanych thiacalixarenovych derivatl bez presmyknutého zakladniho skeletu
s cilem syntetizovat monosulfonylthiacalixaren.




Hybridni organokremicity materidl na bazi derivatu
cinchoninu

Bc. Jan Tatyrek (M1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Jana Hodacova

Projekt se zabyva pfipravou a vyuZzitim hybridniho organicko-anorganického kfemicitého
materidlu pfi heterogenni enantioselektivni katalyze. Cilem prace byla syntéza
bis(triethoxysilanového) prekurzoru na bazi derivatu cinchoninu, ze kterého byly
nasledné pfipraveny dva hybridni materialy. Katalytické vlastnosti téchto materidlt byly
otestovany na enantioselektivnich chlorolaktonizacnich reakcich tfech rlznych 4-
arylpent-4-enovych kyselin (Schéma 1). NejlepSiho vysledku bylo dosazeno u
chlorolaktonizace 4-fenylpent-4-enové kyseliny katalyzované materialem M2, kde byl
vysledny lakton ziskan ve vytézku 39 % a 70 % ee. Dle dostupnych informaci se jedna o
prvni heterogenni katalyzatory enantioselektivni chlorolaktonizace.

Hybridni material M (30 mol.%) O
Zdroj CI* 0

COOH ———

X X Cl

Schéma 1 - Chlorolaktonizace



Kapalneé krystalické fotoprepinace s azoskupinou
Bc. Diana Jagerova (M2)

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

Kapalné krystaly (mesogeny) jsou unikatni svou samoskladbou a tvorbou mesofazi, které
kombinuji vlastnosti anisotropniho krystalu a isotropni kapaliny. Snadno tak reaguji na
vnéjsi vlivy jako je teplota, tlak Ci elektrické pole. Zavedeni fotosensitivni jednotky do
struktury mesogenu navic umozni i modulaci mesofaze zafenim o vhodné vinové délce.
V nasi laboratofi se jiz delSi dobou zabyvame pfipravou novych kapalné krystalickych
fotoprepinacl lomeného tvaru, které potencidlné mohou nalézt uplatnéni v inovativnich
optickych a optoelektrickych zafizenich. Cilem této prdce je syntéza a studium kapalné
krystalickych fazi dvou sérii fotoprepinacli na bazi 4-fluor-3-hydroxybezoové kyseliny a
4-chlorresorcinolu. Studovali jsme vliv lateralni substituce (H, F, Cl, Br, CHs), pouziti
raznych spojek (esterové, bifenylové) a délky termindlnich alkoxylovych fetézci
(oktyloxy, hexadecyloxy) na mesomorfni a fotochemické vlastnosti cilovych latek.
Vsechny pfripravené materidly obsahuji fotosensitivni azoskupinu, kterd podléha
fotochemické E/Z izomerizaci a umoznuje tak ovlivnit usporadani mesofaze externim UV
nebo Vis zatenim.
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Stabilizace konformace calix[4]arent a calix[5]arend
Bc. Matéj Poupé (M2)

Skolitel: prof. Ing. Pavel Lhotdak, CSc.

Calix[4]areny a calix[5]areny jsou zndmy ve 4 konformacich: kénické, caste¢né konické,
1,2-stfidavé a 1,3-stfidavé. Calix[4]areny mohou byt zafixovany v jedné z konformaci pfi
zavedeni alespon propylového zbytku na jejich dolni okraj; zafixovdni calix[5]aren(
vyZaduje pfitomnost stericky narocnych substituentl jak na hornim, tak na dolnim
okraji. V této prdci jsem se vénoval konformacni stabilizaci calix[4]aren( a calix[5]arend.
V  pfipadé calix[4larend jsem  vychazel z konformacné  nestabilniho
methoxysubstituovaného calix[4]arenu, ktery jsem derivatizoval v meta-poloze a
nasledné podrobil Bischler-Napieralského reakci s cilem dosahnout konformacni stability
premosténim horniho okraje. Konformacné stabilni calix[5]aren se podaftilo pfipravit,
bohuzel ale s velmi nizkym vytézkem.

1-2-alternate

1,3-alternate 1,2-alternate 1,3-alternate



Syntéza substituovanych amintd z 2-aminoalkoholi a
organokovovych Cinidel

Bc. Ales Krcil (M2)

Skolitel: doc. Ing. Toma$ Tobrman, Ph.D.

Aminy jsou organické slouceniny formalné odvozené od amoniaku nahrazenim
vodikovych atomi za uhlikové substituenty. Celd fada amin(, zejména chiralnich amind,
je soucasti pfirodnich latek a l|éCiv. Chiralni aminy se také vyuzZivaji v asymetrické
syntéze. Proto je cilem mé prace vypracovat novy postup pro pfipravu chirdlnich aminu.
Navrzeny postup kombinuje snadnou dostupnost amind 1 a reaktivitu fosfatd. Ve svém
navrhu predpokladam, Ze vychozi aminy 1 budou prevedeny na fosforamidaty 2, které
budou reakci s organolithnymi a Grignardovymi Cinidly prfevedeny na koncové produkty
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Syntéza 5-alkyl-4-amino[2.2]paracyklofand
Bc. Vit Jenicek (M1)

Skolitel: Ing. Markéta Rybackova, Ph.D.

Derivaty [2.2]paracykofanu jsou diky své planarni chiralité vyuzZivany v organické syntéze
jako stavebni bloky pro enantioselektivni katalyzatory. Ve své praci se zabyvam
pfipravou aminoparacyklofant 1, které by mély vést k analoglim deoxyfluoracnich
¢inidel 2 znamych jako AlkylFluor a PhenoFluor. Substituce alkylovym fetézcem v ortho-
poloze katomu dusiku (R? = alkyl) by méla zvysit stabilitu intermediarnich
N-heterocyklickych karben(. K pfipravé aminoderivatd 1 jsem pouZil dva syntetické
postupy vychazejici z komeréné dostupného [2.2]paracyklofanu. Prvni z nich vyuziva
jako klicovy intermediat 4-methyl[2.2]paracyklofan, druhy je zaloZen na aza-Claisenové
pfesmyku N-allyl-4-aminoparacyklofanda.
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Syntéza substituovanych 1,3-fenylen-mocovinovych
makrocykld

Bc. Marie Zvérinova (M2)

Skolitel: Ing. Bc. Michal Himl, Ph.D.

Disubstituované 1,3-fenylen-mocovinové makrocykly jsou nova skupina symetrickych
neutrdlnich latek, které maji schopnost komplexovat nejrizné;jsi ionty. Zakladni skelet je
tvofen ¢tyfmi benzenovymi jadry a ta jsou vzajemné propojena ¢tyfmi mocovinovymi
jednotkami. Aromaticka jaddra mohou byt derivatizovdna vhodnymi substituenty. Cilem
prace je syntéza dibutoxy substituovaného 1,3-fenylen-mocovinového makrocyklu a
porovnani jeho komplexacnich vlastnosti s podobnymi makrocykly pfipravenymi v nasi
laboratori. Diskutovany budou zejména optimalizace jednotlivych krok( postupné
syntézy makrocyklu.
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Syntéza fluoro-substituovanych lomenych kapalnych
krystalu

Bc. Jana Polachova (M2)

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

Kapalné krystaly prfedstavuji unikatni stav hmoty, jejiz vlastnosti se nachazi na pomezi
pevné a kapalné faze. Jsou schopny reagovat na vnéjsSi podnéty, jako jsou svétlo,
magnetické Ci elektrické pole, a diky tomu nachazi uplatnéni v Sirokém spektru aplikaci
zahrnujicich jak optické displeje, tak fizené uvolfiovani léciv v organismu. Cilem mé
prace je syntéza lomenych kapalnych krystal(la-c, lla-c) s vyuZitim 3-fluor-5-
hydroxybenzoové kyseliny jako centralniho jadra. U cilovych achirdlnich lomenych
mesogenl budeme studovat vliv délky alkylovych fetézcl, poctu esterovych spojek a
pritomnosti fotosenzitivni azoskupiny v postrannich ramenech na mezomorfni chovani,
predevsim vznik nematické faze a makroskopicky chirdlni smektické faze.
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Replacement of purine bases in PNP inhibitors

Bc. Pavel Kraina (M1)

Skolitel: Ing. Zlatko Janeba, Ph.D.

Research of purine nucleoside phosphorylase (PNP) inhibitors started in the 90s,
however, since then, most compounds failed in clinical trials due to their low activity,
solubility, or bioavailability. In recent years, novel PNP inhibitors with nanomolar activity
were developed in our research group. These inhibitors are based on hypoxanthine
moiety which modifications have not been explored yet.This work aims to design and
synthesize novel PNP inhibitors with a modified base using computational methods in
order to achieve better pharmacokinetic properties with preserved biological activity.
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Syntéza chirdlnich katexu a jejich vyuZiti v kapalinové
chromatografii

Bc. Magdaléna Labikova (M2)

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

Vysokoucinna kapalinovd chromatografie (HPLC) s pouZitim chirdlnich stacionarnich fazi
je bezesporu jednou z nejrozsitenéjSich metod separace enantiomerl, a to jak v
analytickém, tak v preparativnim méritku. V soucasné dobé je k dispozici vice nez 100
typd chirdlnich staciondrnich fazi, které umoZnuji separaci témér libovolného
racematu.Vyjimku tvofi ionizované a ionizovatelné latky, které nejsou vhodnymi analyty
pro vétsSinu komeréné dostupnych chiralnich chromatografickych kolon. Slouceniny
tohoto typu lze viak efektivné separovat na chirdlnich ionexech.! Cilem této prace je
syntéza chirdlnich stacionarnich fazi povahy katex(, které ve své strukture obsahuji
opticky Cistou 2-aminocykloalkan-1-sulfonovou kyselinu jako chirdlni jednotku.
Pfipravené chiralni selektory byly imobilizovdny na vhodné modifikovany silikagel a
ziskané chiralni sorbenty byly naplnény do chromatografickych
kolon. Chromatografické vlastnosti ptipravenych staciondrnich fazi byly vyhodnoceny
vysokoucinnou kapalinovou chromatografii pfi separaci racemickych smési biologicky
aktivnich amin(.

1 Kohout, M.; Wernisch, S.; Tuma, J.; Hettegger, H.; Picha, J.; Lindner, W. J. Sep.
Sci. 2018, 41, 1355.
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Polyhalogenované bicyklo[1.1.1]pentany

Bc. Thi Phuong Le (M2)

Skolitel: Mgr. Jiti Kaleta, Ph.D.

Chemie bicyklo[1.1.1]pentanu (dale BCP) zazZiva v poslednich tfech letech renesanci, coz
je zjevné z vice jak 75 originalnich publikaci i rozsahlych review. Témér veskeré tyto
prace se vSak zabyvaji chemii v bridgehead (neboli 1,3-) pozicich. Pfima substituce
atom0 vodiku v muUstkovych (neboli 2,4,5-) polohach je velmi mdlo prozkoumanou
oblasti, coZ je jasné demonstrovano pouze dvéma publikacemi za poslednich 20 let.
Prozatim se ukazuje, Ze pouze radikdlova chlorace je dostatecné selektivni metoda
vedouci kzavedeni az ¢tyf atomd chloru na napnuty BCP skelet. Jelikoz 2,2-
difluorbicyklo[1.1.1]pentan-1,3-dikarboxylova kyselina (F:BCP) je jedinou doposud
znamou latkou nesouci dva atomy halogenu jiné nez chlor, rozhodli jsme se prozkoumat
jeji chovani pfi radikalovych chloracich a v kombinaci s radikdlovou dechloraci se ndm
podafilo pripravit Ctyfi zcela nové polyhalogenované derivaty BCP. Jejich struktury byly
potvrzeny rentgenovou difrakci a pKa pfislusnych kyselin byly stanoveny kapilarni
elektroforézou. Rozsdhlé DFT vypocty slouzZily k objasnéni selektivni tvorby Ctyr z deviti
moznych izomer(. Kazda tato latka pak muize byt dale zaclenéna do slozitéjSich systému
s vyuZitim jiz velmi dobre zndmé chemie na bridgehead pozicich.
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Modified nanoparticles for DC-SIGN targeting

Bc. Katefina Jochova (M1)

Skolitel: Ing. Petra Ménova, Ph.D.

DC-SIGN is a lectin receptor found on the surface of dendritic cells and
macrophages.lts interaction with carbohydrates on the surface of pathogens is key for
the initiation of immune response. A recent study has identified several small molecules
(fragments) which show a high affinity for DC-SIGN. Several DC-SIGN ligands were
synthesized and used for DC-SIGN targeting in our two projects.The aim of the first
project is to visualize cancerous lymph nodes using fluorescent nanodiamonds. Their
surface can be chemically modified to enable attachment of DC-SIGN ligands. Such
modified nanodiamonds bind to the DC-SIGN on the surface of tumour-associated
macrophages. High concentration of macrophages in nodes is linked to a metastatic
tumour. Thanks to the fluorescent properties of nanodiamonds, the nodes can be easily
distinguished from the surrounding tissue. In the second project, | am developing
modified liposomes for targeted drug delivery to dendritic cells. Being modified with
selective DC-SIGN ligands, the liposomes could deliver their cargo directly
to the dendritic cells, which is, among others, a promising strategy to increase the
efficacy of vaccines.
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Bc. Katefina Svobodova (M1, Ing. Bc. Michal Himl, Ph.D.)

Syntéza substituovanych fenylen-mocovinovych makrocykli

Bc. Martin Setek (M2, Ing. OndFej Kundrat, Ph.D.)

Syntéza ldatek s novym typem svétlem prepinatelnych skupin a studium jejich
vlastnosti

Bc. Jakub David Malina (M2, Ing. Jiti Tima, Ph.D.)

Opticky Cisté spiropyrany: od tedrie k experimentu

Bc. Petra Mikova (M2, prof. Ing. Radek Cibulka, Ph.D.)

Deazaflaviny vdzané na pevném nosici pro fotokatalytické redukce

Bc. Michal Trojan (M1, prof. Ing. Jaroslav Kvicala, CSc.)

Fluoridy amoniovych soli a difluorsilikaty jako nukleofilni fluoracni ¢inidla

Bc. Jifi Ledvinka (M2, Ing. Petra Ménova, Ph.D.)

Synthesis and Characterization of Twice-As-Smart G4 Probes



11:00 Bc. Michal Chury (M1, doc. Ing. Jan Budka, Ph.D.)

Dendritické vétveni calix[4]arenového skeletu pro syntézu aniontovych receptort

11:15 Bc. Marika Novotna (M2, doc. Dr. Ing. Jana Hodacov4)

Syntéza hybridnich organokrfemicitych materidlt na bdzi chininu a jejich vyuZiti
pri enantioselektivni Sharplessové dihydroxylaci



Syntéza substituovanych fenylen-mocovinovych
makrocykld

Bc. Katefina Svobodova (M1)

Skolitel: Ing. Bc. Michal Himl, Ph.D.

1,2-Disubstituované fenylen-mocovinové makrocykly jsou pomérné novou skupinou
vysoce symetrickych neutralnich latek, které diky své schopnosti komplexovat anionty
nachazeji uplatnéni v oblasti supramolekuldrni chemie. Zakladni skelet téchto
makrocykll je tvofen Ctyfmi benzenovymi jadry, kterd jsou vzdjemné propojena Ctyirmi
mocovinovymi jednotkami.V ramci této prace byl proveden pokus o zopakovani jiz
publikované syntézy fenylen-mocovinového makrocyklu. Syntéza byla provedena s
malymi odchylkami od publikovaného postupu a pozadovany makrocyklus se podafilo
Uspésné pfripravit. Dale byl analogickou cestou Uspésné ptipraven novy makrocyklus,
ktery ma na kazdém benzenovém jadre zakladniho skeletu navdzany dvé butoxy
skupiny. Pro tuto latku byla provedena také kvalitativni zkouSka komplexacnich
vlastnosti pomoci *H NMR méfeni. Kromé viditelnych posund signdld v *H NMR
spektrech doslo po pridavku roztok( jednotlivych aniontl k roztoku makrocyklu také k
barevnym zménam. Dalsi vyuZiti téchto makrocykl bude diskutovano.
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Syntéza latek s novym typem svétlem prepinatelnych
skupin a studium jejich vlastnosti

Bc. Martin Setek (M2)

Skolitel: Ing. Ondfej Kundrat, Ph.D.

Tato prace se zabyva pfipravou sloucenin, které obsahuji ve své struktufe dvojnou
vazbu, a studiem jejich schopnosti ménit konfiguraci dvojné vazby (cis/trans) po dodani
energie ve formé svétla. Konkrétné se jedna o alkeny, azoslouceniny a acylhydrazony.
Vyse zminéné alkeny a azoslouceniny obsahuji aryly substituované predevsim
elektrondonornimi skupinami a zminéné acylhydrazony obsahujici rozdilné aromatické
systémy. PFi pripravé substituovanych alkenld bylo mj. vyuZito Wittigovy reakce a
Suzukiho couplingu. V syntéze substituovanych azosloucenin byla vyuZita diazotace a
nasledny azo-coupling nebo redukce substituovanych nitrobenzent. Acylhydrazony se
ptripravovaly reakci hydrazid saldehydem. Timto zplUsobem  pfipravené
alkeny/azoslouceniny/acylhydrazony lze pak vyuZit jako syntetické svételné spinace,
které se teprve v neddvné dobé zacaly uplatfiovat v oblasti biologie, farmakologie a
mediciné. VyuZitelnost zminénych sloucenin spocivd napf. v ovlivnéni uzavirani a
otevirani iontovych kanall nebo je lze vyuzit k povrchové modifikaci grafenu.

Cilové stavebni jednotky
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Opticky cisté spiropyrany: od teorie k experimentu
Bc. Jakub David Malina (M2)

Skolitel: Ing. Ji¥i TGima, Ph.D.

Spiropyrany su fotochromne zluceniny s pozoruhodnymi vlastnostami. Ich
charakteristikou je, Ze po oZiareni vyrazne menia nielen svoju geometriu ale aj polaritu.
Vplyvom UV Ziarenia dochadza k otvoreniu spiropyranu, ktory sa meni na
merocyaninovd formu. Tato reakcia je reverzibilnd a vplyvom viditelného svetla
dochddza k spatnej cyklizacii. Spirouhlik v molekule je chirdiny a v roztoku dochadza k
jeho spontannej racemizacii (Schéma 1). Avsak sucasné aplikacie v materidlovej chémii
vyZaduju opticky Cisty materidl. V predoslej studii sme zistili, Ze rezolucia jednotlivych
stereoizomérov spiropyranu je dosiahnutelnd vytvorenim druhého centra chirality v
indolovom skelete zavedenim benzylovej skupiny substituovanej v para-polohe ré6znymi
skupinami. Spiropyrany sa tak vyskytuju vo forme diasteromérov s odliSnou energiou. V
pripade velkého rozdielu energii diastereomérov je jeden z nich energeticky preferovany
¢im sa dosiahne optickd Ccistota materidlu (Schéma 2). Cielom prdce je syntéza
spiropyranov substituovanych fenylovou skupinou, ktora je v para-polohe substituovana
vybranymi funkénymi skupinami a nasledné urcenie diastereomérneho pomeru (Schéma
3). Vplyv elektrénovych a stérickych efektov substituentov v para-polohe na
diastereomérny pomer bol Studovany pomocou MTD a DFT vypoctov.
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Deazaflaviny vazané na pevném nosici pro
fotokatalytické redukce

Bc. Petra Mikova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Radek Cibulka, Ph.D.

Flaviny se zatim ve fotokatalyze vyuZivaly vyhradné k oxidacim, avsak v pfirodé se podili
i na fotoredukénich procesech. Pro fotoredukéni reakce jsou namisto flavint vhodnéjsi
deazaflaviny, které maji pro redukce vhodnéjsi redoxni vlastnosti. Oxida¢ni potencialy
radikdlu deazaflavinQl v excitovaném stavu dosahuji hodnot -3 V a nizSich a jsou tedy
srovnatelnymi ¢i dokonce silnéjSimi redukénimi Cinidly neZ sodik. Proto je Ize vyuZit i pro
redukce obtizné redukovatelnych latek, jako je naptiklad p-chlor- a p-bromanisol. P¥i
reakci dochdzi ke vzniku aryl radikalu, ktery poté pfijima proton z rozpoustédla nebo
kation radikdlu DIPEA. Vznikly aryl radikal také muUZe reagovat sareny nebo
heteroaromatickymi slou¢eninami ve smyslu C-C couplingu. Tyto reakce v3ak probihaji
s mnohem niz8i konverzi oproti dehalogenacnim reakcim, pokles ucinnosti je
pravdépodobné zpisoben zhasenim katalyzatoru vzniklym produktem. Re$enim by
mohlo byt vytvoreni heterogenniho katalyzatoru, ktery by byl ndsledné pouzit
v prito¢ném systému. Ve své praci se vénuji pripravé deazaflavind, které jsou pomoci
amidické vazby vdzané na nanocasticich MCM-41 a jejich vyuZiti pro fotodehalogenacni
reakce a fotokatalytické C-C couplingy.




Fluoridy amoniovych soli a difluorsilikaty jako
nukleofilni fluoracni Cinidla
Bc. Michal Trojan (M1)

Skolitel: prof. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

Organické slouceniny obsahujici jeden nebo vice atom0 fluoru hraji ddlezitou roli jak
v organické chemii, tak i ve farmaceutickém primyslu. Mezi nejpouzivanéjsi fluoraéni
¢inidla patfi tetrabutylamonium-fluorid (TBAF), jeho nevyhodou je vSak znacna bazicita
fluoridového aniontu, kterd vede ke vzniku vedlejSich eliminacnich produkt( a rozkladu
¢inidla na tetrabutylamonium-hydrogendifluorid. Méné bazickym ¢inidlem je
tetrabutylamonium-trifenyldifluorsilikat (TBAT), ktery poskytuje prevainé produkty
substituce a k vySe uvedenému rozkladu nedochazi.Cilem mé prdce byla pfiprava novych
fluoracnich cinidel 2 a 3, derivati TBAF a TBAT, které neobsahuji nestabilni butylové
skupiny. Trimethylamonium-fluoridy 2 jsem pfipravil reakci primarnich aminG 1
s prebytkem methyljodidu, nasledovanou vyménou jodidového aniontu za anion
fluoridovy plsobenim fluoridu stfibrného. Reakce fluoridd 2 s trifenylfluorsilanem pak
vedla ke vzniku série difluorsilikatd 3.V dalsSi casti prace jsem se zabyval studiem
reaktivity ptipravenych fluoracnich cinidel s modelovymi primarnimi a sekundarnimi
alkylbromidy a alkyl-mesylaty. Sledoval jsem dosazenou konverzi a pomér produkti
substituce a eliminace.
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Synthesis and Characterization of Twice-As-Smart G4
Probes

Bc. Jifi Ledvinka (M2)

Skolitel: Ing. Petra Ménova, Ph.D.

Secondary structures highly contribute to DNA properties such as stability or gene
regulation. In this work, we focused on G-quadruplex (G4) which forms as a planar or
helical complex in guanine-rich DNA sequences. It was shown that the G4 occurrence is
highly organized in the human genome: G4s occur predominantly in gene promoters,
replication origins and at telomeric regions, where they protect ends of chromosomes.
They serve as mitotic clocks, limiting the number of cell divisions and triggering cell
death after the limit is reached. Telomeres are thus implicated in both cancer and
ageing process. Indeed, several G4-mediated anticancer strategies have been proposed
and are being intensively studied.In our group, several G4 probes have been synthesized
and used in a number of biological studies. The aim of my work was optimization of the
synthesis of the most promising G4 probe, N-TASQ, to meet its high need for
biochemical studies. In addition, the synthesis of several N-TASQ derivatives is under
way. These probes will be characterised in terms of affinity, selectivity and biophysical
and imaging properties to better understand complex nature of probe—G4 interaction.
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Dendritické vétveni calix[4]arenového skeletu pro
syntézu aniontovych receptort

Bc. Michal Chury (M1)

Skolitel: doc. Ing. Jan Budka, Ph.D.

Calixareny jsou makrocyklické slouceniny, zndmé predevSim pro své komplexacni
vlastnosti. Tato  prdce se zabyva  dendritickym vétvenim tetraaminoderivata
calix[4]arenli pomoci p-nitrobenzensulfonylchloridu. Touto cestou byly Uspésné
syntetizovany dendrimery 1.generace na trech ze Cc{tyf moinych atropoisomert
calix[4]arenu, z nichZz byly dva podrobeny rentgenostrukturni analyze. Po redukci
nitroskupin na aminy by vzniklé struktury mély slouzit k syntéze dendrimer( 2.
generace, a kromé toho také jako prekurzory potencidlnich aniontovych receptord na
bazi mocoviny.




Syntéza hybridnich organokremicitych materidlt na
bazi chininu a jejich vyuziti pfi enantioselektivni
Sharplessové dihydroxylaci

Bc. Marika Novotna (M2)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Jana Hodadova

Hybridni organicko-anorganické kfemicité materidly nalézaji vyuZiti jako heterogenni
katalyzatory  enantioselektivnich  reakci. Naplni této prace je syntéza
bis(triethoxysilanovych) prekursori 1 a 2, ze kterych byly nasledné pfipraveny
pfemosténé organokremicité materidly. Z prekursoru 1 s ftalazinovou spojkou byl
syntetizovan kompaktni hybridni material a materidl ve formé nanokulicek. Oba typy
katalyzator( byly vyuZity pfi enantioselektivni Sharplessové dihydroxylaci aromatickych
a alifatickych alkent. Vysledky provedenych dihydroxylaci byly porovnany s katalyzatory
na bazi cinchoninu a s homogennimi chininovymi katalyzatory.
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Hydrogenace 2-fenylakrylové kyseliny
Bc. Jakub Bachmaier (M2)

Skolitel: Ing. Maria Kotova, Ph.D.

Ibuprofen neboli (RS)-2-(4-isobutylfenyl)propanova kyselina je ucinnou slozkou volné
prodejnych nenarkotickych analgetik, mezi které patfi naptiklad Ibalgin®, Advil®,
Nurofen®. Z hlediska chemické struktury se jedna o derivat 2-arylpropanové kyseliny.
VSechny 2-arylpropanové kyseliny maji chirdlni centrum a jsou duleZitou skupinou
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ibuprofenu. Modelovou latkou pro tuto préci byla zvolena kyselina 2-fenylakrylova.
Hydrogenaci této kyseliny lze pfipravit kyselinu 2- fenylpropanovou, kterd ma strukturu
velmi podobnou ibuprofenu, a lisi se pouze nepfitomnosti alkylového substituentu na
benzenovém jadre. Cilem prace byla hydrogenace 2-fenylakrylové kyseliny na kyselinu 2-
fenylpropanovou a studium vlivu reakcénich podminek (teplota, tlak, rozpoustédlo,
katalyzator) na selektivitu k zadané latce a rychlost reakce. Na zdkladé ziskanych
vysledk( by mély byt nalezeny optimalni podminky pro hydrogenaci kyseliny (RS)-2-(4-
isobutylfenyl)propenové na (RS)-ibuprofen nebo na jeho aktivnéjsi (S)-enantiomer.



Optimalizace systému hydrofobniho léCiva
impregnovaného v hydrofilni matrici
Bc. Michal Drahozal (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Zdmostny, Ph.D.

Velka ¢ast |éCivych latek se diky své vysokeé lipofilité potykd s problémem Spatné vodné
rozpustnosti, kterd uUzce souvisi sjejich Spatnou biologickou dostupnosti. Timto
problémem se zabyva i tato prdce, ktera navazuje na dfive provddéné experimenty, ve
kterych bylo cilem zlepseni disoluc¢nich vlastnosti modelové lipofilni aktivni substance,
kterou je meloxikam. Z drivéjSich experimentl vyplyva, Ze podstatného zlepsSeni
v disolu¢nim chovani lze dosdhnout vyuzitim hydrofilniho nosice, na jehoz ¢astice jsou
naneseny castice meloxikamu pomoci impregnace nosice roztokem |écivé latky
v tékavém organickém rozpoustédle.Tato prace studuje rozdily v disoluénim chovani
systém( sestavajicich z hydrofilni matrice, na kterou byly nanaseny roztoky meloxikamu
v tékavém organickém rozpoustédle. Hydrofilni matrice je v praci reprezentovana
tabletami z mikrokrystalické celuldzy, u nichZ lze dobre sledovat rychlost uvolfiovani
|écivé latky z rovinného povrchu. Sledovanymi parametry ovliviiujici rychlost uvolfiovani
meloxikamu byly koncentrace aplikovaného roztoku a také pocet aplikacénich cykll
roztoku. Prace ma za cil nalezeni vhodného optima téchto parametrl vedouciho
k maximalizaci rychlosti uvolfiovani meloxikamu z hydrofilni matrice.



Melatonin - nejen lék na spdnek

Bc. Aneta Krychova (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Jarmila Zbytovska, Dr.rer.nat.

Melatonin je obecné zndmy jako hormon spanku, v soucasné dobé vsak narlista zajem o
jeho dalsi prednosti. Jednd se o silny antioxidant, snizuje hladinu kortizonu, stimuluje
imunitni systém a potlacuje rlst nadord. Diky témto vlastnostem ma stale vetsi
potencial ve farmaceutickém primyslu. V soucasnosti se klade velky dlraz na jeho
zpracovani do lékové formy, kterd bude vykazovat co nejméné nezadoucich
ucinkd. Efektivnim zplsobem se ukdzaly byt nanocastice jako nosice léciva, které
zajistuji pozadovany lokalni Ucinek, aniz by se poskodily buriky koZni a tukové tkané.Tato
prace se zabyvala pfipravou lipidovych nanoddstic pravé s melatoninem a optimalizaci
jejich sloZeni. V prvni ¢asti byl sledovan vliv mnozstvi |éCiva na stabilitu systém(. Druha
¢ast byla zamérena na optimalizaci sloZeni. Cilem byla vybrat stabilni nanosystémy s co
nejlepsi vlastni enkapsulaci |éCiva. V neposledni fadé probéhly permeacni experimenty a
nanocdastice tak byly testovany z hlediska efektivity.



Determinace priciny rozdilného chovani odlisnych
sarzi ezetimibu
Bc. Michaela Martinkova (M2)

Skolitel: Ing. Jan Patera, Ph.D.

Rychlost rozpousténi lécivé latky je dulezity parametr pfi registraci nového |éc¢ivého
pfipravku. U jednotlivych Sarzi léCivych latek nesmi dochdzet k vyraznym odchylkdm
v jejich rychlostech rozpousténi. Z provedenych zkousek disoluce dvou rozdilnych Sarzi
Spatné rozpustné lécivé latky ezetimibu bylo zjiSténo, Ze se jednotlivé SarZe ezetimibu
lisi, nebot dochazi k jejich rozpousténi rlznymi rychlostmi. Cilem této prace tedy je
odhaleni pfi¢iny odliSného disolu¢niho chovani jednotlivych Sarzi ezetimibu a jejich
kombinaci s pomocnymi latkami. Pficemz pro praci byly vytipovany dvé pomocné latky
(Avicel PH101 a laktéza 200 mesh), které jsou soucdasti vysledného |é¢ivého pripravku
spolu s ezetimibem, a které by také mohly ovliviiovat jeho disolu¢ni chovani.Nejprve
byla provedena fyzikdlné-chemicka charakterizace obou Sarzi lécivé latky, aby bylo
ovéreno, Ze Sarze obsahuji stejné polymorfy a disponuji stejné velkymi povrchy. V dalsi
¢asti prace byla pozornost vénovana pomocnym latkam.



Kombinovany nanocasticovy systém pro dermalni
podadni hydrokortizonu

Bc. Tereza Muzikova (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Jarmila Zbytovska, Dr.rer.nat.

U pacientd trpicich rGznymi typy nemoci souvisejicich s defektem koZni bariéry je mozné
k jeji obnové vyuzit nanocastice slozené z lipidd prirozené se vyskytujicich v k{zi.
Zaroven lze do lipidovych ¢astic zapouzdfit 1éCivo, které cili na zanétliva loZiska. Timto
zplGsobem je mozné zvysit akumulaci léciva v kGzi a soucasné potlacit jeho lokalni i
systémové nezddouci Ucinky, které se Casto objevuji u komeréné pouzivanych Iécivych
pfipravkd. Cilem naSeho vyzkumu je vyvinout stabilni kombinovany systém
ceramidovych lipozom( (cerozom), které prokazatelné obnovuji koZni bariéru, a
lipidovych nanotobolek (LNC), do kterych je moiné zapouzdfit velké mnozZstvi léciva.
kortikosteroid(. V prvni fazi prace byly vyvijeny samostatné formulace cerozom( a LNC
s cilem dosahnout co nejvyssiho obsahu léc¢iva. U stabilnich systém( byla ddle pomoci
kapalinové chromatografie zjistovdna enkapsulacni ucinnost, tedy mnoiZstvi léciva
Uspésné zapouzdieného do ¢astic. Nejlepsi samostatné formulace byly dale vyuzity pro
vytvoreni dvou typl kombinovanych systémi cerozoml a LNC, jez byly nasledné
podrobeny permeacnim testlim ke zjiSténi miry akumulace léc¢iva v kizi a jejich vlivu na
obnovu poskozené kozni bariéry.



Dikloethosomy jako nové vezikuldrni systéemy pro
topickou aplikaci

Bc. Doreen Prittsova (M2)

Skolitel: doc. Mgr. Jarmila Zbytovska, Dr.rer.nat.

Topické podani Ié¢iv ma fadu uUskali a to predevsim kvili odolné kozni bariére. Tento
fakt je palivem pro vyzkum systém, které by mohly toto podani zefektivnit. Jednim
z téchto systému jsou i ethosomy, neboli ethanolové liposomy. Ethosomy jsou lipidova
vezikula, ktera se skladaji z vody, fosfolipidl a ethanolu. Pfednosti téchto nosicl je
pfitomnost ethanolu, ktery napomahd naruseni organizace kozni lipidové dvojvrstvy,
¢imz dochazi ke snadnéjSimu prlniku léciva stratum corneum. Cilem této prace je
pfipravit stabilni nanocasticovy ethosomalni systém s modelovym
|éCivem diklofenakem. Diklofenak je, zejména v pfipravcich pro topické podani, hojné
vyuzivdm a proto je snahou konkurovat touto formulaci komerénim ptipravkiim. Za
ucelem vybrat nejvhodnéjsi formulaci byla pouZita kaskada experiment(. V potaz byla
brana stabilita ¢astic, velikost casticovych systém( a jeji vliv na stabilitu castic,
zastoupeni ethanolu a lipidové faze. Nakonec byla testovana efektivita téchto
vezikuldrnich systém( pomoci permeacnich experimenta.



Baeyerova-Villigerova oxidace myrtenalu a nasledna
hydrolyza na nopinon

Bc. Sdra Palkova (M2)

Skolitel: Ing. Iva Paterova, Ph.D.

Baeyerovou-Villiegrovou (BV) oxidaci myrtenalu vznikd 6,6-dimethyl-bicyklo[3,1,1]-hept-
2-en-2-ol formiat. Ten mUze byt nasledné hydrolyzovan za vzniku nopinonu. Nopinon Ize
vyuzit jako vychozi latku pro syntézu ligandu, terpen( a farmaceuticky aktivnich latek.
Nejcastéji se nopinon pripravuje oxidaci 8-pinenu v pfitomnosti KMnOa.Cilem této prace
byla optimalizace podminek BV oxidace myrtenalu pfi pouziti heterogennich
katalyzatord a H,0:jako oxidacniho cinidla. Vyhodou pouziti peroxidu vodiku je vznik
pouze jednoho vedlejSiho produktu, vody. V ramci optimalizace podminek reakce byl
studovan vliv rozpoustédla, byla zkousena rliznd mnozstvi peroxidu vodiku ¢i zplUsobu
jeho davkovani do reakéni smési. Pro BV oxidaci myrtenalu byly pouzity katalyzatory
hydrotalcitového typu modifikované cinem. Modifikace katalyzator( byla provedena
rdznym zplUsobem, smésnym srazenim c¢i impregnaci a sledovan jeji vliv na pribéh
reakce.



Cykloadice CO; na styrenoxid

Bc. Karolina Zelinkova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Eliska Vysko¢ilova, Ph.D.

Oxid uhli¢ity hraje zasadni roli ve fotosyntéze a tim je nezbytny pro Zivot vsech
organismu, zaroven se vsak jedna o hlavni slozku podilejici se na sklenikovém efektu a
tim na globalnim oteplovani. Koncentrace CO, v ovzdusi vlivem spalovani fosilnich paliv
a procesu deforestrace neustale stoupd, proto roste i snaha vyuzivat CO, coby surovinu
pro dalsi zpracovani. Cykloadice CO;na epoxidy predstavuje jeden ze zplsobd, jak
redukovat mnoiZstvi COzza vzniku prdmyslové vyuzitelnych karbonatd. V ramci této
prace byla studovdna cykloadice CO; na styrenoxid vedouci k syntéze styrenkarbonatu,
ktera byla provadéna za vyuziti homogennich i heterogennich katalyzatori. Homogenni
katalyzatory (ethylpyridiniumbromid a benzylpyridiniumbromid) se k syntéze pfilis
neosvédcily, v disledku vysoké nestability navic dochazelo k oddélovani ethylbromidu a
benzylbromidu od dusikaté slouceniny (pyridinu). V pfipadé heterogennich katalyzator(
byly porovnavany pyridiniové soli chloru, bromu a jodu nanesené na nosi¢ MCM-41. Za
vyuZiti katalyzatoru MCM-Br-py bylo dosazeno nejvyssi relativni koncentrace
styrenkarbondtu (85,6 rel. %), katalyzator bylo téZ mozné pouZit opakované bez vyrazné
ztraty aktivity. Dale bude studovana mozinost zamény pyridinu ve strukture katalyzatoru
za jiné dusikaté slouceniny.
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Bc. Barbora Haldkova (M1, prof. Ing. Petr Zdmostny, Ph.D.)

Studium smdcivosti bindrnich systém( léCivo-nosic pro vyvoj interaktivnich
formulaci

Bc. Lukas Kolaény (M1, Ing. Martin Vesely, Ph.D.)

Optimalizace pracovniho reZimu fotokatalytického reaktoru

Bc. Lucie Kucharova (M1, Ing. Martin Vesely, Ph.D.)

Porovnadni katalytické aktivity vrstevnatych a exfoliovanych WS, a MoS; pri
hydrodesulfuracnich reakcich

Bc. David Novdk (M1, prof. Ing. Petr Zdmostny, Ph.D.)

Vliv strategie misiciho procesu na homogenitu smési uréenych k pfimému lisovani

Bc. Petra Pribylova (M1, Ing. Iva Paterova, Ph.D.)

Ce- modifikované silikatové katalyzdtory pro izomeraci 8-pinenoxidu

Bc. Martina Slana (M1, Ing. lva Paterova, Ph.D.)

Bazicky katalyzovand kondenzace kamfolenického aldehydu s propanalem



Bc. Nikola Studni¢kovd (M1, Ing. Tereza Skoldkova, Ph.D.)

Stanoveni bindrnich fdzovych diagram( v systémech ibuprofen — paracetamol a

ibuprofen — kofein

Bc. David Safafik (M1, doc. Ing. Eligka Vyskogilova, Ph.D.)

Pyridiniové soli jako katalyzdtory pfi pripravé styrenkarbondtu



Studium smacivosti bindrnich systému lécCivo-nosic
pro vyvoj interaktivnich formulaci

Bc. Barbora Haldkova (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Zdmostny, Ph.D.

Velmi mald rozpustnost léCivych latek je pro formuldtory pretrvavajicim problémem.
Vzhledem k tomu, Ze rozpousténi je nasledovano absorpci léCiva, mize byt reSenim i
pouhé zvyseni rozpoustéci rychlosti. Technologické zpUsoby zlepseni rychlosti se casto
zakladaji na vyuziti kompozitnich material(, jejichZz povrch je kromé ucinné latky tvoren i
latkou s rozdilnymi vlastnostmi. Schopnost charakterizace povrchu je tak jednim ze
zpUsobu, jak prispét k pochopeni této problematiky, a ve svém dusledku tak prispét i ke
zlepseni biologické dostupnosti |éCiv. Cilem této prace je proto studium interakce
kapaliny na povrchu binarnich formulaci, zejména mérfenim povrchové energie a
porovnanim téchto dat s vysledky disolu¢nich testl. Studiemi na modelové latce
naproxenu bylo potvrzeno, Ze existuje korelace mezi smacivosti a mirou zaplnéni
povrchu kompozitniho materidlu a dale také, Ze heterogenita a vlastnosti povrchu maji
vliv na rychlost rozpousténi. DalSimi kroky vyzkumu je provedeni testl na meloxicamu,
tedy na latce s obdobnymi chemicko-fyzikdlnimi vlastnostmi, ¢imz by bylo mozné
potvrdit obecné vyuZiti metod pro latky se znamymi povrchovymi vlastnostmi. V SirSim
kontextu je poté cilem dalSich testl navrh optimalni struktury z hlediska kompromisu
mezi smacivosti a obsahem léciva.



Optimalizace pracovniho rezimu fotokatalytického
reaktoru

Bc. Lukas Kolacny (M1)

Skolitel: Ing. Martin Vesely, Ph.D.

TiO; je Siroce vyuZivany fotokatalyzator indukujici oxidacni a redukéni reakce na svém
povrchu, ¢ehoZ lze vyuzit naptiklad pfi odbouravani organickych polutantd v odpadni
vodé. Zamérenim této prace byl vyvoj a optimalizace pracovniho rezimu
fotokatalytického reaktoru pfi modelové reakci fotodegradace methyloranze s vyuZitim
komercniho katalyzatoru TiO,. JelikoZz samotné sledovani ubytku koncentrace muze byt
ovlivnéno makrokinetickymi jevy, bylo nutné nalézt optimalni procesni podminky
studovaného fotoreaktoru. DalSim tématem prace byla vhodnd adjustace zpracovani
reakéni smési pro presné a rychlé vyhodnoceni ubytku koncentrace sledované latky a to
hlavné, vzhledem k povaze katalyzatoru, ktery tvofi v roztoku jemnou disperzi.
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Porovnani katalytické aktivity vrstevnatych a
exfoliovanych WS, a MoS; pri hydrodesulfuracnich
reakcich

Bc. Lucie Kucharova (M1)

Skolitel: Ing. Martin Vesely, Ph.D.

Tato prace se zabyva porovnanim katalytické aktivity disulfidi prfechodnych kovu pfi
hydrodesulfuraci benzothiofenu v heptanu. Zvlastni pozornost je vénovana efektu
exfoliace disulfidd a jeho vlivu na hydrodesulfuracni reakce. Pfi exfoliaci dochazi k
rozdéleni jednotlivych vrstev sulfidické struktury, a tim dochdzi k nékolikandsobnému
narlstu mérného povrchu. K prozkoumdni tohoto efektu byla provedena série
experimentll k porovnani katalytické aktivity mezi bulkovymi (ne-exfoliovanymi) a
exfoliovanymi disulfidy, které vreakéni smési slouzily jako katalyzatory. Dale byl
studovan vliv teploty a vliv sloZzeni katalyzatoru na provedené reakce, pricemz byly
pouzity katalyzatory: MoS;, WS, a jejich smési Mo:W v molarnich pomérech 1:1, 1:3 a
3:1. Ze ziskanych vysledk(i provedenych experimentld vyplyva, Ze exfoliované
katalyzatory, vzhledem k vétSimu mérnému povrchu a snadnéji dostupnym sirnym
vakancim ve struktufre disulfidu, katalyzuji hydrodesulfuracni reakce lépe.



Viiv strategie misiciho procesu na homogenitu smeési
urcenych k primému lisovani
Bc. David Novak (M1)

Skolitel: prof. Ing. Petr Zdmostny, Ph.D.

V procesu pfimého lisovani je dllezité, aby vstupni smés byla dostate¢né homogenni.
VétSinové pouZivané rotacni misice, i pres fadu svych vyhod, nejsou pfilis efektivni
v rozruSovani agregatli koheznich latek, a proto se pouzivaji vicekrokové misici strategie,
v nichz jsou zahrnuty kroky sitovani a kroky miseni. V ramci této prace bylo ptipraveno
nékolik smési APl se smési excipientl (placeba) za pouziti procesl s rozdilnym poctem
jednotlivych krokli. U pfipravenych smési byla stanovena homogenita z hodnot
variacnich koeficientd. NarocCnost pfipravy smési byla popsana indexem procesni
narocnosti, ktery kvantitativné hodnoti ¢asovou naro¢nost daného misiciho procesu.
Ukazatele homogenity smési a ndro¢nosti procesu slouzi k uréeni vhodnosti pouzitého
misiciho procesu pfi pfipravé tablet pfimym lisovanim. Vyhovujicim procesem k pfipravé
zkoumané smési se ukdzal proces zahrnujici pouze jeden sitovaci krok a dva misici.
Tento proces predstavuje vyrazné zjednodusSeni oproti pramyslové pouzivanym
procestim a jeho zavedeni by mohlo predstavovat vyznamnou Usporu ¢asu a energie.
Pouziti navrzeného optimalizaéniho postupu by mohlo vyrazné zefektivnit vyrobni
procesy zejména ve fazi jejich vyvoje a registrace.



Ce- modifikovaneé silikatové katalyzatory pro
izomeraci 8-pinenoxidu

Bc. Petra Pribylova (M1)

Skolitel: Ing. Iva Paterova, Ph.D.

Odborna prace se zaméruje na izomeraci velmi reaktivni molekuly 8- pinenoxidu, jejiz
preskupenim vznikaji vyznamné latky pouzivané predevsim v potravinarském a vonném
pramyslu. Zaméruje se na vliv rliznych parametrl ovliviujicich samotny pribéh reakce.
Sledovanymi parametry byla konverze 8- pinenoxidu a selektivita k M a P produktim.
Mezi M produkty byly z identifikovanych produkt( zafazen myrtanal a myrtenol. Mezi P
produkty byly zahrnuty perillovy alkohol, anthemol, isoperillovy alkohol a 4-isopropyl-
1,3-cyklohexadien-1-karbaldehyd. Bylo zjisténo, Zze volba rozpoustédla ma vyrazny vliv
na zastoupeni produktl izomerace 8- pinenoxidu. Reakci vedenou pfri teploté 140 °C
v rozpoustédle DMSO s 10 hm. % katalyzatoru (7 hm. % CeO; B-38) bylo dosazeno
konverze cca 90 % a selektivity k P produktim 84 %. V acetonitrilu jako jediném
rozpoustédle probihala reakce selektivnéji k M produktiim. Bylo zjisténo, Ze zvySovanim
obsahu CeO; v katalyzatorech spise dochazi k poklesu aktivity, selektivita k P produktim
ovlivnéna nebyla. Opakované pouziti katalyzatoru po reakci je mozné. Ve tfech po sobé
jsoucich cyklech nedoslo k poklesu aktivity ani snizeni selektivity.



Bazicky katalyzovanad kondenzace kamfolenického
aldehydu s propanalem

Bc. Martina Slana (M1)

Skolitel: Ing. Iva Paterova, Ph.D.

Prace se zabyvd optimalizaci reakénich podminek bazicky katalyzované aldolové
kondenzace kamfolenického aldehydu s propanalem. Cilenym produktem je 2-methyl-4-
(2,2,3-trimethylcyklopent-3-en-1-yl)but-2-enal, ktery naléza wvyuziti predevsim jako
meziprodukt pro vyrobu vonnych latek typu santalového dreva, jakymi jsou napftiklad
Santalinol ¢i Brahmanol. Tyto latky se mohou pfipravit selektivni hydrogenaci 2-methyl-
4-(2,2,3-trimethylcyklopent-3-en-1-yl)but-2-enalu. Kromé cenénych vonnych vlastnosti,
byla u Brahmanolu také prokdzdna antimikrobidlni ucinnost s vysokou bezpecnosti a
malym vlivem na stfevni mikrofléru. Nejlepsich vysledk( (konverze kamfolenického
aldehydu 92 % a 91% selektivity k Zzadanému produktu) bylo dosazeno pfi vedeni reakce
v poldrnim rozpoustédle (napf. DMF), za refluxu propanalu, pouZiti 36% roztoku NaOH
v mnoizstvi 40 mol. % ku kamfolenickému aldehydu jako katalyzatoru a pfi prebytku
propanalu vici kamfolenickému aldehydu.



Stanoveni bindrnich fazovych diagrami v systémech
ibuprofen — paracetamol a ibuprofen — kofein
Bc. Nikola Studnickova (M1)

Skolitel: Ing. Tereza Skolakova, Ph.D.

Tato prace se zabyva stanovenim bindrnich fazovych diagramu v systémech ibuprofen —
paracetamol a ibuprofen — kofein diferencni skenovaci kalorimetrii. Metodou DSC byly v
praci stanoveny teploty (tdni a fazové transformace) a entalpie (tani a
fazovétransformace) pro Cisté latky. Pro binadrni systémy byly zméfeny eutektické
teploty, teploty likvidu, teploty fazové transformace a hodnoty entalpie pro eutektikum
a fazovy prechod. Z experimentalnich dat byly prostfednictvim programu FactSage
vyhodnoceny parametry Redlichovy — Kisterovy rovnice, pomoci nichz byly vytvoreny
fazové diagramy zkoumanych systém. Ze ziskanych dat byl nasledné vypocten ternarni
fazovy diagram pro systém ibuprofen — paracetamol — kofein, ktery byl ovéren
experimentalnim mérenim.



Pyridinioveé soli jako katalyzdtory pri priprave
styrenkarbonatu

Bc. David Safafik (M1)

Skolitel: doc. Ing. Eliska Vysko¢&ilova, Ph.D.

Prace se zabyva katalyzou cykloadi¢ni karboxylace epoxidu, konkrétné styrenoxidu, na
styrenkarbonat. Testovanym katalyzatorem bylo halogenované a pyridinem
modifikované MCM-41 a v mensi mife také alkyl a aryl pyridiniové soli, jmenovité se
jednalo o 1 — ethylpyridinium bromid a 1 — benzylpyridinium bromid. V praci je detailné
popsana pfiprava, postup povrchové modifikace MCM-41 a detailni charakterizace
pripravenych materidl(.V ramci prace byly pfipraveny rdzné varianty modifikovaného
MCM-41: chlorovand, bromovand a jodovana verze, které slouzily jako zdroj halogenu
pro vytvoreni soli s pyridinem. VSechny pripravené materialy byly otestovany s ohledem
na jejich katalytickou aktivitu. Nejlepsich vysledkd, tzn. nejvyssi konverze, bylo dosazeno
pfi pouziti j6du jako halogenu. Selektivita ke styrenkarbonatu byla ve vsech pfipadech
100 %.Nejvyssiho vytézku styrenkarbondtu bylo dosazeno pfi pouZiti nasledujicich
podminek: 120 °C, 1,2 MPa, 12,5 hm. % katalyzatoru MCM-I-py a rozpoustédlo NMP.
Jedna se o prvni popsanou pfipravu MCM-41 modifikovaného pyridiniovymi ionty, které
bylo pouZito pro pfipravu styrenkarbonatu.
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Bc. Darina Achrimena (M2, Ing. Iva Paterovad, Ph.D.)

VyuZiti kovem modifikovanych hydrotalcitt pro one-pot syntézu Rosaphenu

Veronika Hrlzova (B3, prof. Ing. Petr Zdmostny, Ph.D.)

Priprava a vlastnosti tablet s vysokym obsahem ibuprofenu

Zuzana Kubesova (B3, doc. Mgr. Jarmila Zbytovskd, Dr.rer.nat.)

Vyuziti lipidovych nanocdstic pro kozni poddni 1éCiv - v hlavni roli
isopropylmyristdt

Bc. Lukds Macal (M2, Ing. Lenka Haskovad)

Syntéza karboxylového fragmentu tezakaftoru

Simon Zahradnik (B3, prof. Ing. Petr Zdmostny, Ph.D.)

Kinetika mleti meloxicamu v suspenzich urcenych pro pfipravu nosi¢ovych
systému

Terézia Slosarové (B3, Ing. Lada Sekerova)

Priprava molekuldrne otlacenych polymérov pre separdciu aminokyselin z
biologickych matric



Anna Smidové (B3, Ing. Lada Sekerova)

Syntéza komplexi Pt(IV) s adamantanovymi ligandy jako proléciv s potenciondlni
cytostatickou aktivitou



VyuZiti kovem modifikovanych hydrotalciti pro one-
pot syntézu Rosaphenu

Bc. Darina Achrimena (M2)

Skolitel: Ing. Iva Paterova, Ph.D.

Pti aldolové kondenzaci skoficového aldehydu s propanalem dochazi ke vzniku 2-methyl-
5-fenylpentan-1-olu, ktery se nasledné hydrogenuje na velmi cenény a hlavné v
parfumarském prdmyslu pouZivany produkt — Rosaphen. Rosaphen patfi do skupiny
odorant( s kvétinovymi tény rdze, jasminu a konvalinky. Zadany produkt syntézy je bud'
(R)-enantiomer, (S5)-enantiomer, nebo racemat v zavislosti na tom, jaké viné chceme
docilit. Tato prace se zabyvd pfipravou Rosaphenu s pouzitim heterogennich
katalyzatorG na bazi hydrotalcitl, které jsou modifikovany rlznymi kovy reprezentujici
hydrogenacni slozku. Tyto bifunkéni katalyzatory mohou byt nasledné vyuzity pro ,,one-
pot” syntézu Rosaphenu, tedy pro oba zmifované reakéni kroky. Cilem prace je
optimalizovat reakéni podminky aldolové kondenzace za pouziti bifunkénich
katalyzator( a studovat vliv typu kovu na priibéh reakce.



Priprava a vlastnosti tablet s vysokym obsahem
ibuprofenu

Veronika Hrazova (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Zdmostny, Ph.D.

Léciva ve formé tablet, obsahujici ibuprofen jako ucinnou latku, patfi mezi nejmasovéji
vyrabéna. Pri béiném procesu lisovani tablet ibuprofenu se pred vlastnim lisovanim
provadi vlihka granulace smési. Farmaceutické firmy se snazi pfechazet na primé lisovani,
které vihkou granulaci nezahrnuje a slibuje tak vyrazné ekonomické benefity.Tato prace
se zabyva pfimym lisovanim bindrnich smési s vysokym obsahem ibuprofenu a
hodnocenim vlastnosti z nich vylisovanych tablet. Byl studovan vliv obsahu ibuprofenu a
pouZzitého excipientu, a to 3 typU laktdéz a 2 mikrokrystalickych celuléz (MCC). Hlavnimi
sledovanymi parametry bylo ejekéni napéti (oe), tedy snadnost vysunuti tablety
z matrice, a pevnost tablety (Ts). Pro lisovani byl vyuZit kompaktacni analyzator Gamlen
GTP-1, ktery umoznuje vyhodnotit i studované oe. Pro méreni Ts se pouZil pfistroj Sotax
Multitest 50.Z vysledkd bylo zjisténo, Ze na oba studované parametry ma vliv mnozstvi
ibuprofenu. V pripadé or je dllezitym atributem i tendence excipientu k radidlni
relaxaci. Ta byla vyraznéjsi u smési s laktézami a vedla k horsi ejekci jejich tablet. Ts byla
naopak dana deformaénim chovanim castic excipientu, kdy laktdézy podléhaji
fragmentaci, zatimco MCC spiSe plastické deformaci a poskytuji vyssi pevnost tablet.



Vyuziti lipidovych nanocastic pro kozni podani léciv -
v hlavni roli isopropylmyristat
Zuzana Kubesova (B3)

Skolitel: doc. Mgr. Jarmila Zbytovskd, Dr.rer.nat.

Koznim podanim Iéciv Ize obejit mnoho nezadoucich ucinka, které se objevuji pfi jinych
typech podani. Nedrdzdi trdvici trakt, nedochazi k metabolizaci lé¢iva v jatrech brzy po
podani a navic je komfortni pro pacienta. Bohuzel mnoho IéCiv se $patné absorbuje pres
koZni bariéru, proto je nutné transport léCiv podpofit dalSimi prostifedky.Jedou z metod,
jak Ize napomoci transportu léciva klzi, je pouziti lipidovych nanocastic. V nasi laboratofi
pouzivame lipidové nanotobolky, které maiji vnitfek zcela tvofeny kapalnou lipidovou
fazi, a jejich povrch je stabilizovan tenzidy.Jinym pfistupem k podporeni absorpce léciv
je pouziti urychlovacu, které docasné rozrusi kozni bariéru a umozni tak proniknuti
|é¢iva. Mezi urychlovace patfi také olej isopropylmyristat, ktery je hlavnim pfedmétem
této prdace.Cilem prdace bylo pfipravit lipidové nanotobolky obsahujici isopropylmyristat
namisto standardnich oleji. Byly sledovany zakladni vlastnosti castic (velikost,
polydisperzita a stabilita) a zaroven byl stanoven jejich vliv na permeaci léciva kizi.Bylo
zjisténo, Ze Castice s obsahem isopropylmyristatu skute¢né podporuji a urychluji prastup
|éciva kUzi oproti volnému IéCivu, i oproti standardnim lipidovym nanotobolkam, kde byl
pouzit olej bez urychlovacich ucinka.



Syntéza karboxylového fragmentu tezakaftoru
Bc. Lukas Macal (M2)

Skolitel: Ing. Lenka Hagkova

Tezakaftor patfi mezi |éCiva, ktera se v rliznych kombinacich pouzivaji pro Iécbu cystické
fibrdzy. Struktura tezakaftoru se sklada z karboxylového a aminového fragmentu. Tato
prace se zabyva optimalizaci syntézy karboxylového fragmentu, a to konkrétné prvniho
z celkem Sesti krok(. Prvnim krokem je tvorba methylesteru z vychozi kyseliny 3,4-
dimethoxyfenyloctové, kterym se ochrani karboxylovd skupina pred naslednymi
reakcemi. Methylester byl pfipraven nékolika zplsoby. Prvnim z nich byla Steglichova
esterifikace, ktera jako kondenzacni ¢inidlo vyuziva N,N'-
dicyklohexylkarbodiimid v kombinaci s 4-dimethylaminopyridinem, ktery slouzi jako
katalyzator. Jako kondenzacni cinidlo byl dale pouzit 1,1'-karbonyldiimidazol. Tyto
reakce se neosvédcily z divodu obtiZnéjsi separace reakéni smési. Druhou mozZnosti je
vyuziti bazicky katalyzované methylace kyseliny 3,4-dimethoxyfenyloctové pomoci CHsl,
kterd probihala ekvivalentné. Tretim zplsobem je vyuziti kysele katalyzované Fischerovy
esterifikace, ke které byly vyuZity tfi katalyzatory: H,SOa, kyselina p-toluensulfonova a
H3POa4. U téchto reakci byl studovan vliv mnozstvi katalyzatoru a teploty. Dale byly
porovnavany konverze a ¢asy potrebné k jejich dosazeni. Nejlepsi vysledky poskytovaly
reakce katalyzované H,SOa.



Kinetika mleti meloxicamu v suspenzich urcenych pro
pfipravu nosic¢ovych systémdu
Simon Zahradnik (B3)

Skolitel: prof. Ing. Petr Zdmostny, Ph.D.

Systém BCS lécivé latky déli dle biodostupnosti do ¢tyr skupin na zdkladé permeability a
rozpustnosti. Velka ¢ast novych, ale i mnoho jiz pouzivanych Iécivych latek, spadd do
skupin Il a IV — latky s nizkou rozpustnosti. Biodostupnost IéCivé latky Ize zvysit Upravou
lékové formulace, ve které je poddvana, nebo Upravou samotné lécivé latky. Vzhledem
k tomu, Ze biodostupnost latek nutné nepredstavuje pouze ovlivnéni permeability, ale i
rozpustnosti ¢i rozpoustéci rychlosti, je cilem formula¢nich oddéleni farmaceutickych
firem tyto parametry zlepSit. SniZzenim velikosti ¢astic se zvySuje jeji specificky povrch,
coz muze rozpoustéci rychlost pozitivné ovlivnit. Jako modelovd latka byl zvolen
meloxicam, u kterého byla prostudovana kinetika mleti mokrou cestou. Studie byla
zaloZena predevsim na sledovani distribuci velikosti ¢astic v zavislosti na dobé mleti,
rychlosti otacek a sloZzeni mleci smési. Na zdakladé ziskanych dat lze pfipravit
mikrosuspenze o zadanych parametrech.Z téchto mikrosuspenzi budou dale vytvoreny
nosi¢ové systémy, které budou analyzovany, podrobeny disolu¢ni zkousSce a porovnany
s referencni 1éCivou formulaci — nemletym meloxicamem.



Priprava molekularne otlacenych polymérov pre
separdciu aminokyselin z biologickych matric

Terézia Slosarova (B3)

Skolitel: Ing. Lada Sekerova

Molekularne otlacené polyméry (MIP), tiez casto oznacované ako syntetické receptory,
su latky so Specifickymi rozpozndvacimi miestami, ktoré su komplementarne k
cielovej molekule . Pomocou tychto rozpozndvacich miest vykazuju vysoku selektivitu
a afinitu k spatnému vychytdvaniu ciefovej molekuly (templdtu) z roztoku. MIP vykazuju
mnoho vyhod, ako su napriklad stabilita aj pri vysokych teplotach, robustnost alebo
lacnd arychla syntéza. Priprava MIPu je dvojkrokovd. V prvom kroku syntézy je
vytvoreny polymér zfunkéného monoméru, odtladovanej molekuly (templatu),
sietovacieho ¢inidla ainiciatora. Druhy krok spociva v odstraneni templatu pomocou
extrakéného Cinidla. Cielom prace je optimalizacia pripravy MIP-u s pouZitim alaninu ako
templatovej molekuly. Nasledne vyvoj vhodnej analytickej metddy (HPLC/MS) pre
detekciu alaninu, ktory bude pomocou MIPov vychytdavany z r6znych biologickych
matric.



Syntéza komplexu Pt(IV) s adamantanovymi ligandy
jako proléciv s potencionalni cytostatickou aktivitou

Anna Smidova (B3)

Skolitel: Ing. Lada Sekerova

Vyzkum Pt(IV) komplexi jako proléciv je dnes jednou =z hlavnich strategii pro
optimalizaci Ié¢by nddorovych onemocnéni. Doposud klinicky vyuZivana Pt(ll) cytostatika
jsou strukturni analoga cisplatiny (Obr. 1 A), prvniho schvédleného léciva tohoto typu.
Tato chemoterapeutika jsou velice reaktivni a vedle vysoké ucinnosti s sebou prindsi
mnohé neZadouci Ucinky zplsobené jejich nizkou selektivitou pro nadorové buriky.
Vyuziti komplext platiny v oxidacnim stavu IV pfinasi, kromé snizeni vedlejSich Gcinkl a
zlepsSeni cytostatické aktivity, také moznost perordiniho podani. Pfedmétem préce je
trikrokova syntéza analog platinovych cytostatik 4. generace (satraplatina, Obr. 1 B) a
jejich ndsledna charakterizace. Pfipravené komplexy (obecna struktura Obr. 1 C) se
odliSuji ligandy v axialni pozici, ktera je typicka pravé pro Pt(IV). Obména ligand( vede
k rozdilné lipofilité a rozpustnosti ve vodé, napf. objemny hydrofobni adamantylamin
vyrazné zvysuje lipofilitu celého komplexu. Zvyseni lipofility vede ke snazSimu pronikani
pres bunééné membrany a oxidacni stav IV zajistuje aktivaci komplexu aZz po vstupu do
bunky.Obr. 1: Strukturni vzorce cisplatiny (A), satraplatiny (B) a obecny vzorec
pripravovanych komplexu (C)
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USTAVNI KOORDINATOR

Ing. Lucie ReiniSova
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Chemie a technologie polymeru

MISTO: B11

KOMISE
prof.Ing. Petr Sysel, CSc. (pfedseda)

Ing. Anatolij Sokolohorskyj, Ph.D.

Ing. Alena Kaderabkova, Ph.D.

PROGRAM
09:00 zahajeni

09:10 Bc. Veronika Sofrova (M2, Ing. Anatolij Sokolohorskyj)

Priprava hydroxy-funkcionalizovaného polyethylenu

09:15 Bc. Stépan Mastalif (M1, Ing. Radka Kalouskova, CSc.)

VyuZiti dimeru e-kaprolaktonu k mékéeni PVC.

09:20 Bc. Katerina Mazdnkova (M1, Ing. Lenka Malinovd, Ph.D.)

Studium degradace biomateridlt na bdzi poly(s-kaprolaktonu)

09:25 Bc. Karolina Zoulova (M1, doc. Ing. Jan Merna, Ph.D.)

Priprava amfifilnich kopolymer( s dendritickym jadrem reagujicich na vné;jsi
podnéty

09:30 Bc.Jonads Uricar (M2, prof. Ing. Jifi Brozek, CSc.)

Polymerni kompozity pripravené technologii stereolitografie

09:35 Bc. Hynek Urban (M1, Ing. Drahomir Cadek, Ph.D.)

Materidlové vyuZiti smési plastového odpadu

09:40 Bc. Vojtéch Musil (M2, doc. Ing. Jan Merna, Ph.D.)

Vyvoj houzevnatych materidal s elastomerni fdzi na bdzi vétveného polyethylenu
pro 3D tisk



09:45 Bc. Michaela Susterova (M2, prof. Ing. Petr Sysel, CSc.)

Polyimidy na recentnej bdze

09:50 Bc. Karolina Gorzolkova (M1, None)

Priprava uhlikatych materidlii mikrovinnou pyrolyzou odpadnich pneumatik pro
sniZovadni koncentrace xylenu z odpadnich plyni



Priprava hydroxy-funkcionalizovaného polyethylenu

Bc. Veronika Sofrova (M2)

Skolitel: Ing. Anatolij Sokolohorskyj

Polyethylen se stal dominantou mezi syntetickymi polymery, ktery nabizi Siroké
uplatnéni. Jeho hlavni nevyhoda spociva v nepolarni strukture, diky které je polyethylen
Spatné barvitelny a hlfe misitelny s ostatnimi materidly. Tento problém mize byt
vyfeSen vnesenim polarnich skupin do struktury polyolefini. Takové polymery lze vyuZzit
pfimo jako makroinicidtory pro syntézu roubovanych amfifilnich kopolymert, které
mohou nalézt uplatnéni ve specidlnich aplikacich napf. jako nosic¢e IéCiv nebo jako
nanoreaktory. Cilem této prace je ovérit mozinost kopolymerace ethylenu s 10-
undecen-1-olem pomoci a-diiminového Pd komplexu(Schéma 1). Tento komplex
umoznuje tzv. chain walking polymeraci, ktera vede k vysoce vétvenému polyethylenu s
amorfni strukturou. Pro UspéSnou polymeraci je nejdfive nutné polarni komonomer
ochranit sylilaci. Pfipraveny kopolymer nesouci po odchranéni hydroxylové skupiny byl
vyuZit jako makroiniciator pfi polymerizaci kaprolaktonu. Vzniklé kopolymery obsahuji
hydrofobni polyethylenové jadro a polarni plast z polykaprolaktonu.Vysledné
kopolymery byly studovany pomoci SEC,'H NMR, IC a AFM.Schéma 1:Schéma
kopolymerace ethylenu s chranénym 10-undecen-1-olem.
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Vyuziti dimeru e-kaprolaktonu k mékceni PVC.
Bc. St&pan Mastalif (M1)

Skolitel: Ing. Radka Kalouskova, CSc.

Cilem této prace byla syntéza dimeru e-kaprolaktonu (DCLO) a jeho nasledna aplikace
v PVC smésich vroli zmékéovadla. DCLO byl pfipraven polymeraci e-kaprolaktonu a
naslednou depolymeraci vzniklého poly(e- kaprolaktonu). Ksyntéze byly vyuZity
iniciatory ethylmagnesium bromid a propoxid titanicity.Ziskany DCLO byl vyuZit pfi
pfipravé PVC blendli, u kterych byly sledovany termické vlastnosti. Blendy byly
pfipraveny extruzi. Pfidany stabilizator dibutylcin maleat mél v blendu zaroven vyznam
jako inicidtor dodatecné polymerizace DCLO na polymerni zmékéovadlo. Do nékterych
smési byl v roli iniciatoru polymerizace DCLO pridan
(kaprolaktammagnesium)bromid.Pomoci dynamické mechanické analyzy a diferencni
skenovaci kalorimetrie byly potvrzeny mékcici ucinky DCLO, avsak DCLO za danych
podminek pfi zpracovani témér nepolymeroval. Ddle byly zaznamendny stabilizaéni
Ucinky DCLO a inicidtoru (kaprolaktammagnesium)bromidu pfi tepelné degradaci.



Studium degradace biomateridlt na bdzi poly(e-
kaprolaktonu)

Bc. Katefina Mazdnkova (M1)

Skolitel: Ing. Lenka Malinovd, Ph.D.

Poly(e-kaprolakton) je biokompatibilni a biodegradovatelny polymer, ktery je vzhledem
cileny transport léciv a poutziti jako tzv. leSeni pro rlst tkani. Jeho nevyhodou je vsak
dlouhd doba degradace, ktera je vyssi jak 1 rok a brani tak roziteni jeho vyuZiti. Reseni
tohoto problému se naskytd v pripravé kopolymerU e-kaprolaktonu s jinymi monomery,
které napomadhaji ke snizeni krystalinity ¢i zvySeni hydrofility materidlu. V této prdaci
byla nejprve otestovana iniciacni aktivita inicidatoru na bazi biogenniho kovu - bis(e-
kaprolaktamatu) vdpenatého dispergovaného v y-valerolaktonu. Inicidtor byl pouzit pfi
polymeraci e-kaprolaktonu a kopolymeraci e-kaprolaktonu s y-valerolaktonem pfi
rozdilnych podminkach, které zahrnovaly teplotu, ¢as a koncentraci inicidtoru. Dale byla
studovana degradace homopolymernich a kopolymernich vzork( e-kaprolaktonu s y-
valerolaktonem (i y-butyrolaktonem rlzné morfologie po dobu 2, 4 a 7 tydnQ.
Degradace probihala v podminkach, které napodobovaly prostfedi lidského organismu.



Priprava amfifilnich kopolymert s dendritickym
jadrem reagujicich na vnéjsi podnéty
Bc. Karolina Zoulova (M1)

Skolitel: doc. Ing. Jan Merna, Ph.D.

Responzivni polymery jsou diky schopnosti reagovat na fyzikalni nebo chemické zmény
(T, pH) fazeny mezi materialy s velikym potencidlem v oblasti biomedicinskych aplikaci.
Umozniuji cilenou reakci ve specifickych ¢astech téla. To lze vyuZit pro transport [éCiv kdy
maximalizuji terapeuticky ucinek lékd, snizi pocet nezddoucich ucink( a prodlouzi
cirkulaci léciva v téle. Cilem mé prace je pfiprava amfifilnich roubovanych kopolymeru
se strukturou jadro-plast obsahujici hydrofobni jadro z dendritického polyethylenu a
hydrofilni pldst z responzivniho polarniho monomeru. Takovéto kopolymery byly
pfipraveny kombinaci chain-walking kopolymerace a ATRP. Kopolymeraci ethylenu s 2-
(2-bromisobutyryloxy)ethylakrylatem byl pfipraven multifunkéni makroiniciator dPE-
BIEA, ktery pravé diky mechanismu chain-walking Ize vyrobit jednokrokovou reakci
narozdil od jinych syntéz ziskavajicich presné dendrimery slozitym postupem. Naslednou
fizenou radikdlovou polymeraci s prenosem atomu (ATRP) iniciovanou Br-skupinami
makroiniciatoru doslo k naroubovani OEGMA (oligo(ethylenglykol)methakrylat) roubl
na dPE jadro. Byly pripraveny kopolymery s molarni hmotnosti 326-811 kg/mol
s obsahem roubl 62-85 hm.%. U pfipravenych kopolymer( dPE-graft-pOEGMA byla
provedena zkouska termoresponzivity.
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Polymerni kompozity pripravené technologii
stereolitografie

Bc. Jonds Uricar (M2)

Skolitel: prof. Ing. Jifi Brozek, CSc.

V poslednich letech miZzeme pozorovat rozvoj technologie 3D tisku a jeji pronikani do
nejriznéjsich vyzkumnych i prlmyslovych aplikaci. S rostouci poptavkou po této
moderni technologii rostou i pozadavky na pouzZivané materialy. Tato prace se zabyva
vyvojem materidll pro 3D tisk technologii stereolitografie, a to predevsim pro oblast
elektrotechnologie. V praci byly modifikovany vlastnosti komeréné dostupného UV-
zarenim polymerizovatelného resinu pridavkem dostupnych plniv na bazi nanocastic
Fes0a, grafitu a aktivniho uhli. Tato plniva dokazala zvysit elektrickou vodivost o nékolik
radd oproti neplnénému resinu. Dale byla sledovana zvysujici se absorbance v UV-VIS
oblasti s rostoucim mnozZstvim plniva, homogenita dispergace pomoci mikroskopie Cci
mechanické vlastnosti. Pfidavek plniv v obsahu vétsim nez 5 hm. % ovSem zpUsobuje
nedostatecnou adhesi tisténého materidlu k tiskové podloZce, avsak pouZzitim grafenu
by mohl byt tento problém eliminovan. Ztohoto ddvodu byla druhou ¢&asti prace
optimalizace syntézy high-quality grafenu redukci grafen oxidu ve vétsim méfritku.



Materialove vyuziti smési plastového odpadu

Bc. Hynek Urban (M1)

Skolitel: Ing. Drahomir Cadek, Ph.D.

Zpracovani druhotného plastového odpadu pro materidlové vyuZiti predstavuje
vzhledem k jeho rozmanitému sloZeni a znedisténi vyzvu, na kterou stale neexistuje
ekonomicky smysluplnd odpovéd. Prace je zamérena na charakterizaci a materidlové
zpracovani komunalniho plastového odpadu ziskaného ze zpétného odbéru. Zvlastni
dlraz byl kladen na moZnost materidlového zpracovani a nasledné zhodnoceni
vlastnosti v CR nevyuzivanych frakci plastového odpadu nizké kvality. Pfipravené a
zkoumané vzorky jsou smési raznych plastl bézné zastoupenych v obalech a dalsich
spotfebnich vyrobcich z plastl. Slozeni smési vychazi ze skladby jiz zminénych frakci, aby
byla omezena potfeba dlkladného dotfidovani. V ramci prace byl sledovan i vliv
zastoupeni jednotlivych odpadnich frakci a typl plastu na vlastnosti vysledného
materialu.



Vyvoj houzevnatych materidlu s elastomerni fazi na
bazi vétveného polyethylenu pro 3D tisk

Bc. Vojtéch Musil (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jan Merna, Ph.D.

Za ucelem zvySeni razové houZevnatosti materidld se béziné vyuzivaji modifikatory
houZevnatosti vytvarejici dvoufdzovou strukturu s dispergovanymi elastomernimi
doménami. Tato heterogenni struktura poskytuje materidlu schopnost pojmout
kinetickou energii ndrazu a zastavit Sifeni trhlin. Mezi bézné pouzivané modifikatory
houZevnatosti patfi dienové elastomery nebo EPM kaucuk. Vyuzitim chain-walking
katalyzatorG pfi homopolymerizaci ethylenu lze ptipravit vysoce vétveny polyethylen
(CWPE), ktery neni schopen krystalizovat, a diky nizké T ma elastomerni charakter.
Cilem této prace je vyuzit CWPE pfipraveny pomoci Ni diiminovych katalyzator( jako
modifikator houZevnatosti polystyrenu. Kopolymeraci ethylenu s nekonjugovanym
dienem je moiné dale pfipravit i CWPE s dvojnymi vazbami, které lze vyuzit pro
kovalentni navdzani na retézce polystyrenu. Takovy systém by bylo moziné vyuzit pro
fotopolymerizacni 3D tisk houZevnatého polystyrenu.
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Polyimidy na recentnej baze

Bc. Michaela Susterova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Sysel, CSc.

Polyimidy (PI), produkty stupnovitej polyreakcie diaminu s dianhydridom karboxylovej
kyseliny, su skupinou polymérov, ktoré sa radia medzi tzv. high-performance materidly.
Monoméry sa vacsinou ziskavaju z ropy, ale z dovodu neobnovitefnosti, obmedzenych
zasob a potencialnej environmentalnej zataze tejto fosilnej suroviny je snaha najst iné
zdroje na tzv. recentnej baze. Tento pojem predstavuje synonymum pre latky
rastlinného a ZivociSneho povodu. Cielom prace bolo pripravit Pl dvojkrokovou
syntézou, zahfnajlcou pripravu polyamidkarboxylovej kyseliny (PAA) ako prekurzoru pre
vznik PI, ktoré by Strukturalne vychdadzali z alicyklickych dianhydridov karboxylovych
kyselin a diaminov, ktorych zdrojom su materialy na prirodnej baze.
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Priprava uhlikatych materidlti mikrovinnou pyrolyzou
odpadnich pneumatik pro sniZzovani koncentrace
xylenu z odpadnich plynu

Bc. Karolina Gorzolkova (M1)

Skolitel: None

Aktivni uhli ma Siroké vyuZiti jako ucinny adsorbent pro odstranéni znecistujicich latek
z odpadnich plynd. Zajimavou alternativou ke konvencéné pfipravenym aktivnim uhlim je
mikrovinna pyrolyza odpadnich materiali — biomasy, kavovych slupek, kukutice anebo
také pravé odpadnich pneumatik. Aktivni uhli byla ptipravena mikrovinnou pyrolyzou
odpadnich pneumatik, tzn. termickym rozkladem v mikrovinném poli bez pfistupu
oxidacniho cinila v jednom a dvou stupnich bez/a s pridavkem aktiva¢niho ¢inidla (KOH).
Dale byla testovdna a vypocitana sorpéni kapacita xylenu z proudu vzduchu
na pripravenych  materidlech. Nejlepsi texturni vlastnosti prokazaly vzorky
jednostupriové pyrolyzy s KOH aktivaci. Aktivaci doSlo ke zvyseni specifického povrchu a
objemu mikropdrl. Ostatni vzorky vykazovaly mezo-makroporézni strukturu s nizkym
specifickym povrchem a nulovym objemem mikropérd. Ramanova spektroskopie
prokazala pomér neusporadané (,disordered”) a grafitické (,graphitic”) struktury
srovnatelny. Vysledky sorpcénich experimentl koreluji s vysledky texturni analyzy —
nejvétsi sorpéni kapacitu vykazuji vzorky jednostupriové pyrolyzy s aktivaci. Adsorpéni
kapacita pripravenych aktivnich uhli tedy zdvisi na texturnich a strukturnich
vlastnostech.




Ustav inZenyrstvi pevnych latek (126)

USTAVNI KOORDINATOR

Ing. Alena Rezni¢kova, Ph.D.
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Materialové inzenyrstvi |

MISTO: B360

KOMISE
prof. Ing. Jindfich Leitner, DrSc. (pfedseda)

doc. Ing. Jakub Siegel, Ph.D.

Ing. Ondfej Kvitek, Ph.D.

Ing. Nikola Slepickova Kasalkova, Ph.D.

Ing. Jana Pryjmakova

PROGRAM

09:00

09:00

09:15

09:30

09:45

10:00

10:15

zahajeni

Bc. Terezie Burianové (M1, prof. Ing. Vaclav Svoré¢ik, DrSc.)

Chytré polymerni hydrogely pro tkdriové inZenyrstvi

Bc Zuzana Dorndkova (M2, Ing. Nikola Slepickova Kasdalkova, Ph.D.)

Priprava a modifikace tenkych PLLA vrstev dotovanych grafenovymi
nanopeletami.

Bc. Bara Frydlova (M2, prof. Ing. Petr Slepicka, Ph.D.)

Kompozitni félie PDMS a jejich modifikace

AlZbéta Kocidnova (M1, Ing. Roman Elashnikov, Ph.D.)

Plazmon-aktivni médéné nanocdstice pro generaci radikdli a aktivaci
antimikrobidlnich ucinkd slunecnim svétlem

Bc. Marie Potérova (M2, Ing. Alena Rezni¢kova, Ph.D.)

Plazmaticka modifikace PEEK pri zvysené teploté pro bioaplikace.

Bc. Kamil Severa (M1, Mgr. Oleksiy Lyutakov, Ph.D.)

Z-schéma pro fotolyzu vody — uprava rozhrani polovodici



10:30 Bc. Anastasia Vulakh (M1, Mgr. Oleksiy Lyutakov, Ph.D.)

Detekce chirality farmakologickych sloucenin

10:45 Bc. Nina Cepelkova (M2, Mgr. Oleksiy Lyutakov, Ph.D.)

Plazmonem indukovand organickd fotoelektrochemie



Chytré polymerni hydrogely pro tkdanoveé inzenyrstvi
Bc. Terezie Burianova (M1)

Skolitel: prof. Ing. Vaclav Svor¢ik, DrSc.

Chytré polymerni hydrogely ziskavaji velkou pozornost diky vysokému potencialu pro
vyuziti v tkanovém inzenyrstvi. V této praci byly pro kultivaci bunék Uspésné pripraveny
hydrogely na bazi N-isopropylakrylamidu s rGznymi stupni zesitovani. Morfologie
pfipravenych hydrogelli byla charakterizovdna skenovaci elektronovou mikroskopii.
Chemické sloZzeni bylo potvrzeno infraervenou a ultrafialovou spektroskopii s
Furierovou transformaci. Dolni kriticka rozpoustéci teplota pfipravenych hydrogell byla
analyzovana refraktometricky. Pro zvysSeni vodivosti hydrogell byly navic pridany
polypyrrolové nanotrubice. Zvlastni pozornost byla vénovana mechanickym vlastnostem
pfipravenych hydrogell. Ukazalo se, Ze pfipravené hydrogely jsou netoxické a vhodné
pro bunécénou kultivaci.



Priprava a modifikace tenkych PLLA vrstev
dotovanych grafenovymi nanopeletami.

Bc Zuzana Dornidkova (M2)

Skolitel: Ing. Nikola Slepi¢kova Kasalkova, Ph.D.

Uhlikové atomy maji jedinecnou vlastnost podilet se na pevnych kovalentnich vazbach
s jinymi atomy uhliku nebo s nekovovymi prvky. Toto umoznuje uhliku vytvaret Sirokou
Skalu nanostruktur, které vykazuji jedine¢né fyzikalni, chemické, mechanické a elektrické
vlastnosti. Jsou proto hojné vyuZivany v rlaznych primyslovych oblastech, napf. v
leteckém a automobilovém primyslu nebo v lékafstvi. Uhlikové nanostruktury mohou
byt ptipraveny pomoci laserové modifikace, coZ je znacné vyhodné z hlediska Cistoty
produktu, rychlosti pripravy a mozZnosti pripravy z velkého mnoizstvi zdroji. Jednim
z téchto zdroji mohou byt tenké PLLA vrstvy dotované grafenovymi nanopeletami.
Cilem této prace je optimalizace pfipravy téchto vrstev metodami ,solvent-casting” a
»Spin-coating” a jejich modifikace tepelnym namdhanim a laserovym zafenim. Analyza a
studium prfipravenych vrstev jsou v prvni fazi zaloZzeny na stanoveni tloustky
pfipravenych vrstev pomoci optického mikroskopu v konfokalnim médu a zjiSténi
povrchové morfologie.



Kompozitni folie PDMS a jejich modifikace
Bc. Bara Frydlova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Slepicka, Ph.D.

Cilem prace byla pfiprava homogennich kompozitnich félii polydimethylsiloxanu (PDMS)
s nanostrukturami, a to predevsim uhlikovymi nanovlakny, pomoci metody solvent
castingu. Povrchy takto pfipravenych félii byly modifikovany argonovym plazmatem,
tepelnym namdahanim ¢i depozici nanovrstev uslechtilého kovu. Nasledné byly
pfipravené fdlie charakterizovany z hlediska jejich povrchové morfologie (mikroskopii
atomarnich sil, laserovym konfokdlnim mikroskopem, rastrovacim elektronovym
mikroskopem), chemického slozeni (rentgenovou fotoelektronovou spektroskopii) a
také smacivosti (goniometricky). Modifikace povrchl obecné vedly k narlstu drsnosti
povrchu, zméné morfologie, zvySeni smacivosti a v pfipadé plazmaticky modifikovanych
povrchll dochazelo k tvorbé periodickych vinitych struktur, jejichZ tvorba byla ndsledné
zamérné indukovana a zkoumdna. Potencidl téchto kompozitnich materidla spociva
predevsim v biokompatibilité PDMS, tudiZz pouzitelnosti vtkarnovém inZenyrstvi, ve
vyvoji flexibilni elektroniky ¢i senzorl zabudovatelnych pfimo do lidského téla.



Plazmon-aktivni médéné nanocastice pro generaci
radikalu a aktivaci antimikrobialnich ucinku
slunecnim svétlem

AlZbéta Kocidnova (M1)

Skolitel: Ing. Roman Elashnikov, Ph.D.

Ackoliv je kontaminace povrchl v nemocnicnich zafizenich dlouhodobé znam3, dnes, v
dobé celosvétové pandemie, je omezeni mikrobidlniho rlstu a zabranéni vzniku
rezistentnich kmen( na povrsich obzvlast vyznamné. Jednim z moZnych opatreni je tyto
povrchy modifikovat a tim jim antimikrobialni vlastnosti pridélit. Pro tyto ucely jsou
velmi zajimavé nékteré kovové nanomateridly — zejména stfibro a méd, kterd je v
porovnani se stfibrem komercné dostupnéjsi. Efektivita antibakteridlniho ucinku
kovovych plazmon-aktivnich NP muZe byt navic zvySena excitaci lokalni povrchové
plasmonové rezonance (LSPR) pfi pUsobeni svétla. V této praci byly pripraveny médéné
nanocastice, u kterych byla prokazana zvysena inhibice rlistu bakterii zejména pfi pouziti
svétla. V neposledni fadé byly studovany mechanismy pusobeni antibakteridlnich ucink(
médénych nanocastic



Plazmaticka modifikace PEEK pri zvysené teploté pro
bioaplikace.

Bc. Marie Potérova (M2)

Skolitel: Ing. Alena Rezni¢kova, Ph.D.

Poly(etheretherketon) (PEEK) je nové studovany polymerni biomateriadl pro vyrobu
implantatd. V biomediciné se stal oblibenym pro své vyborné mechanické vlastnosti,
tepelnou stabilitu a chemickou odolnost. Mimo to nevykazuje Zadnou mutagenni a
toxickou aktivitu. PEEK vSak disponuje nizsi povrchovou smdcivosti, coz mize omezovat
jeho vyuZiti. Jeho povrch je proto potfeba vhodné modifikovat.Tato prace se zabyva
zménami povrchovych vlastnosti PEEK zpUsobené modifikaci plazmatem za zvysené
teploty. Povrch polymerni félie byl modifikovan po riiznou dobou depozice (60, 120, 240
a 480 s) pfi rizné teploté (25. 37, 80, 100 a 121 °C). Vybér teploty vychazi z praktickych
aplikaci, kdy naptiklad 37 °C je teplota fyziologického prostredi lidského téla nebo 121 °C
odpovida teploté sterilizace. Povrchové vlastnosti takto modifikovaného polymeru byly
charakterizovany pomoci goniometrického méreni smacivosti, gravimetrie, mikroskopie
atomarnich sil (AFM) a rentgenové fotoelektronové spektroskopie (XPS).



Z-schéma pro fotolyzu vody — uprava rozhrani
polovodicu

Bc. Kamil Severa (M1)

Skolitel: Mgr. Oleksiy Lyutakov, Ph.D.

Cilem této prace je uprava rozhrani polovodi¢ovych struktur (Z-schematickych
hybridnich katalyzator() s potencidlnim vyuZitim pro fotolyzu vody. Jako komponenty
pro fotokatalyzator byly vybrany oxid wolframovy a sulfid kademnaty pro svou vhodnou
a komplementarni pasovou strukturu. K Upravé jejich rozhrani bylo uZito Zihani pfi
raznych teplotach. Od teploty 400 °C pozorujeme vznik nové struktury, kyslikové
vakantniho oxidu wolframového WOs., od teploty 500 °C a vyssich pak pozorujeme dalsi
novou komponentu — wolframan kademnaty Cd(W0QO4). WOs se oproti pavodnimu WQO3
stava lépe vodivym. Cd(WOs4) ma potencidl fungovat na rozhrani WOs3/CdS jako
elektronovy mediator a tim zlepsit katalytickou Ucinnosti oddélenim center s redoxné
aktivnéjsimi nosi¢i naboje a plynulejsSim pfechodem ndaboje mezi energetickymi pasy
komponent utvofenim elektronové kaskady. Se zvysujici se teplotou Zihani pozorujeme
zvySovani krystalinity sulfidu kademnatého, coz je povaziovano jako dalsi krok ke
zlepseni fotokatalytické aktivity. Procesem sintrace mlzeme u vSech Zihanych vzorkl
pozorovat lepsi kontakt komponent. Kaskddova heterojunkce WOs/ Cd(WO4)/CdS
vznikla Zihdnim materidlu na 700 °C ma z pfipravené fady vzorkl nejlepsi katalytickou
aktivitu pro fotolyzu vody.
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Detekce chirality farmakologickych sloucenin

Bc. Anastasia Vulakh (M1)

Skolitel: Mgr. Oleksiy Lyutakov, Ph.D.

Stereochemie hraje velkou roli ve vyrobé a vyvoji lékd. Organismus je soustavou
chirdlnich komponent(, a proto chirdlni vlastnosti léCiva jsou vyznamné pfi uréovani
jeho farmakologickych ucink(l. V poslednich letech vzrostl zajem o enantioselektivni
detekci opticky aktivnich latek za ucelem kontroly kvality l1ékarskych preparati. Nékolik
béZné pouzivanych analytickych postupl enantioselektivni detekce jsou ovsem zaloZené
na technicky-naroc¢nych postupech. Tato prace se zaméfuje na enantioselektivni detekce
|éCiv prostfednictvim chiralni Ramanovi spektroskopie s pouzitim hybridnich struktur
typu AuNPs@MOF. Byly pfipraveny plazmon-aktivni Au nanostruktury, na povrch
kterych byl naroubovan film homochiralniho MOF — L-ZnAlaCl. Tento MOF je schopen
k enantioselektivni adsorpci chirdlnich analytld. Metoda navazani filmu MOF na povrch
zlatych nanocastic byla optimalizovadna a ovérena nékolika nezavislymi technikami, SERS
odezva pripravenych nanostruktur byla optimalizovdna a zatim ovéfena na radé
modelovych analytd.



Plazmonem indukovand organickad fotoelektrochemie

Bc. Nina Cepelkova (M2)

Skolitel: Mgr. Oleksiy Lyutakov, Ph.D.

Nahrazeni béznych redukénich a oxidacnich cinidel v tradi¢ni organické chemii a
chemické technologii prinasi radu ekologickych a ekonomickych vyhod. Mezi né patfi
napftiklad snizeni mnoZstvi odpadnich produktd, rychlost, jednoduchost a nizsi naklady.
Alternativni cestu reprezentuje organicka elektrochemie, ktera umoznuje provadét
redoxni reakce pfimo, bez poutZiti dalSich chemikalii. Soucasny trend predstavuje
zapojeni svétla do procesu, diky kterému lze dosahnout vyssi selektivity. Tato prace se
zabyva fotoelektrochemickou aminaci C-H vazby arend, o kterou je zajem predevsim
diky vSudypfitomnosti arylovych C-N vazeb v IéCivech, pfirodnich produktech,
agrochemikaliich, pigmentech a optoelektronickych materidlech. Elektrody byly
vytvoreny z periodického polymerniho substratu s deponovanym kovem. DalSim krokem
byla optimalizace reakénich podminek a pouzZitych elektod. K ovéfeni funkénosti dané
metody a kdoladéni detaill byla provedena modelova reakce mezi anisolem a
pyrazolem.
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Nové materidly pro enantioselektivni redukci



10:30 Bc. Barbora Vyhnalkova (M2, doc. Ing. Jakub Siegel, Ph.D.)

Antibakteridlni povlaky na bdzi stfibrnych nanocdstic pro polymery

10:45 Bc. Klara Cervenkovd (M2, Ing. Nikola Slepi¢kova Kasalkova, Ph.D.)

Priprava nanostruktur a kompoziti typu Au/C a Au/C/Au

11:00 Bc. Anna Sebelova (M2, Ing. Ondrej Kvitek, Ph.D.)

Priprava Ag nanocdstic fotochemickou redukci AGQNO3s v derivdtech celulézy



Plazmonova chemie ve vnéjsim elektrickém poli

Bc. Sofiia Chufistova (M2)

Skolitel: Mgr. Oleksiy Lyutakov, Ph.D.

V poslednich letech velkou pozornost ziskala povrchovd plazmonova rezonance (SPR)
nanocastic uslechtilych kovl jako nastroj pokrocilé aktivace fotochemickych procesa.
Excitace na povrchu kovovych nanoddstic SPR lze pouZit pro ucéinnou aktivaci rady
fotochemickych efektl pres mechanismy jako jsou lokalizovana tvorba fototermalniho
tepla, injekce horkych elektron(i a dér, nebo transfer vysoce energetickych stav(. SPR
efekt se soucasné zacina pouzivat i v oblasti klasické organické chemie pro reakci typu C-
C coupling, oxidacné-redukénich reakei atd. V nasi skupiné SPR byl poprvé aplikovan pro
iniciaci azid-alkyn cykloadice (AAC). V této prdaci jsem zkoumala moZnost provadét
cykloadici pfi aktivaci plazmonem za soucasného pusobeni vnéjsiho elektrického pole.
Hlavni predpoklad je zaloZzen na indukovaném Stépeni molekuldrniho orbitalu v
elektrickém poli s naslednym zvysenim pravdépodobnosti indukce horkého elektronu a
tim i vétsi pravdépodobnosti aktivace chemické transformace. Kinetika a rychlost reakce
AAC byla studovdana jako funkce ¢asu a intenzity elektrického pole. Vyhodnoceni reakéni
kinetiky ukdzalo, Ze reakéni rychlost AAC je vyrazné vyssi v pfitomnosti elektrického pole
nez bez néj.



Plazmonem indukovana konverze oxidu uhlicitého na
karbondty za snizené teploty

Bc. Jakub Dédek (M1)

Skolitel: prof. Ing. Vaclav Svoréik, DrSc.

Tato prace se zabyvd moznosti pouziti plazmonové aktivace organickych katalyzatoru
pomoci (foto)chemickych prfemén. Pomoci Turkevichovy metody vytvorené zlaté
nanocdstice, které byly modifikovany 1,5,7-triazabycoklodek-5-enem (TBD). Modifikace
se provadéla v nékolika krocich s pouzitim ADT-OH, brom obsahujicim cinidlem (2-
Brompropionyl bromid) a TBD. Navazané molekuly TBD zarucuji katalytickou aktivitu
systému, zlaté nanoclastice jsou zodpovédny za ucinnou absorpci svétla a foton-
plazmonovou konverzi. Plazmony, jez byly excitovany na povrchu zlatych nanodastic,
byly zodpovédny za katalytickou ucinnost TBD. Pfipraveny systém je moziny pouzit pro
fadu (foto)chemickych transformaci, jak pfi konverzi CO,, tak pfi ,Ring-opening”
reakcich, Michaelové a Henryho reakcich. (Foto)chemické transformace se provadély pfi
osviceni LED diodou. Transformace byly provadény pod laboratorni i snizenou teplotou.
Pro vétsi stabilitu je nyni zkoumana moZnost roubovani zlatych nanocastic na povrch
nosice Al,Os.



Plasmonicka nanovldkna pro efektivni SERS detekci
molekul.

Bc. Olena Khrystonko (M2)

Skolitel: Ing. Roman Elashnikov, Ph.D.

Povrchem zesilend Ramanova rozptylovd spektroskopie (Surface-enhanced Raman
spectroscopy - SERS) je extrémné citlivd analytickd metoda vyuzivand k detekci
vibracnich signalt seskupeni molekul, az po signdly jednotlivych molekul. V souvislosti s
tim byly pripraveny mékké porézni SERS aktivni substraty z rdznych polymernich
nanovldken pokrytych vrstvou nanocastic z uslechtilych prvk(. Nanovldkna byla
pfipravena metodou elektrostatického zvlaknovani. Morfologie a uzka distribuce
nanovlaken byla ovéfena rastrovaci elektronovou mikroskopii (scanning electron
microscope - SEM). SERS signaly byly analyzovany na zdkladé druhu polymernich
nanovlaken a tloustky vrstvy nanocastic. Chemické sloZzeni a homogenni distribuce prvki
pfipravenych substratl byla potvrzena pomoci SEM-EDX (Energy-dispersive X-ray).
Potencialni vyuziti téchto substratd bylo demonstrovano pomoci modelovych latek za
pouziti Ramanovy spektroskopie. Tento zplsob pfipravy umoznuje dosahnout vyssiho
faktoru zesileni SERS neZz u plochych substrdtd a demonstruje dokonalou
reprodukovatelnost Ramanovych signald. Navic maji tato nanovlakna vysoky potencial
pro praktické aplikace.



Povrchova modifikace dotovaného polystyrenu a
jeho antibakteridlni vlastnosti

Bc. Katefina Kubicikova (M2)

Skolitel: prof. Ing. Petr Slepicka, Ph.D.

Tato prace se zabyva studiem morfologie povrchu vzorku polystyrenu dotovaného
kyselinou acetylsalicylovou. Pfi tvorbé téchto vzork( byla vyuZita metoda solvent
casting. Na vytvoreny substrat byla nanasena vrstva stfibra o rlizné tloustce v zavislosti
na podminkach (velikost pouZitého proudu, doba naprasovani). Vzorky byly ndsledné
tepelné namahdany z dlivodu ukotveni stfibra v substratu a pro vytvoreni wrinkles na
povrchu substratu. Vzorky polystyrenu dotovaného kyselinou acetylsalicylovou byly
rovnéz plazmaticky a laserové modifikovany. Vzorky byly opét tepelné namahany a
prostudovany. Morfologie vSech vzorkl byla analyzovdna pomoci metody AFM,
povrchovd chemie pak studovana rentgenovou fotoelektronovou spektroskopii. Cilem
prace je ovlivnéni antimikrobidlnich GcinkG polystyrenu dotovaného kyselinou
acetylsalicylovou.



Enantioselektivita v plazmon-indukované organo-
katalyze.

Bc. Anna Kushnarenko (M2)

Skolitel: Mgr. Oleksiy Lyutakov, Ph.D.

V poslednich letech dochazi k znaénému pokroku ve vyvoji organokatalytickych systéma,
zaloZenych na poutZiti chirdlnich organickych katalyzatord a vysledné enantioselektivni
syntéze. Organokatalyzatory dokdzou spustit kaskadovou reakci, ktera nejenom reakci
zrychluje, ale navic dokaZze snizit mnoZstvi nezadoucich vedlejSich produktd reakci na
vystupu. Syntéza Cistych enantiomerU je velmi technologicky vhodny proces, zejména
z hlediska ptidané hodnoty, a proto organickd enantioselektivni katalyza se pouziva jak
ve védé, tak i v skalovatelném farmaceutickém primyslu. V této praci byla provedena
reakce aldolové kondenzaci 4-chlorbenzaldehydu s acetonem pomoci katalyzy na bazi L-
prolinu, AuNPs. Cilovym produktem byl 4-(4-Chlorfenyl)-4-hydroxy-2-butanon, Tento
produkt je nestabilni za laboratorni teploty, oviem L-prolin vykazuje nizkou katalytickou
aktivitu pfi snizené teploté. Pomoci efektu povrchové plazmonové rezonance na zlatych
nanocasticich bylo poprvé docileno znacné vyssich vytézkd v reakci aktivované L-
prolinem pfi nizSich teplotach, a dokonce ve velké mite doSlo k snizeni vytézku
nezadouciho Mannichova produktu.



Nové materialy pro enantioselektivni redukci

Bc. Vera Shilenko (M1)

Skolitel: Mgr. Oleksiy Lyutakov, Ph.D.

Velkou védeckou pozornost ptitahuje preména sloucenin ziskanych z biomasy na
chemikalie, které lze dale vyuzit jako prekurzory ve farmaceutickém priimyslu. Zejména
zajimavym je studium hydrogenace organickych molekul jako jsou karbonylové
slouéeniny (napf. acetofenon nebo ethylpyruvat). V poslednich letech vzrostl zdjem o
fizeni téchto reakci pomoci elektrochemie v disledku zjednoduseni procesu a zavedeni
postupl tzv. ,green” chemie. Klicovou otdzkou, a to i z hlediska farma-pramyslu je
enantioselektivita produktd. Hlavnim zplUsobem zvysSeni enantio-selektivity reakce je
spravna volba katalyzatoru na povrchu elektrody. Vétsina katalyzatorl je zaloZzena na
komplexech vzacnych kovl, coz vyrazné omezuje technologickou pouZzitelnost vyroby
farmaceutik z biomasy. Tato prace se zabyva studiem elektrochemické redukce
acetofenonu na elektro- a fotoaktivni elektrodé s prihlizenim k moznosti ziskani enantio-
Cistého produktu redukci.



Antibakterialni povlaky na bazi stfibrnych nanocastic
pro polymery
Bc. Barbora Vyhndlkova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Jakub Siegel, Ph.D.

Projekt se zabyvd upravou polymernich biomateridli a jeho cilem je pfipravit
antibakteridlni povlak, ktery by omezoval riziko vzniku infekce pfi aplikaci daného
materidlu. Na povrch polyetheretherketonu (PEEK) byly pomoci excimerového laseru
z roztoku imobilizovany stfibrné nanocastice (AgNPs). Polovina vzork( byla jeSté pred
imobilizaci AgNPs povrchové modifikovana pomoci laseru. U pfipravenych kompozitl
byly ndsledné zkoumany jejich vlastnosti. Povrch byl charakterizovdn pomoci AFM, SEM,
XPS, goniometrie a UV-Vis spektroskopie. Uvolfiovani AgNPs do okolniho prostfedi bylo
studovdno pomoci vyluhl; byl proveden experiment za statickych i dynamickych
podminek a mnozstvi uvolnéného stribra bylo stanoveno pomoci ICP-MS.



Pfiprava nanostruktur a kompozitt typu Au/C a
Au/C/Au

Bc. Klara Cervenkova (M2)

Skolitel: Ing. Nikola Slepi¢kova Kasalkova, Ph.D.

Uhlik, prvek mnoha forem a rlznych vlastnosti. Jedna z poslednich objevenych forem
uhliku je Q — uhlik, jehoZ pfiprava neni vlibec jednoducha a vyzaduje velmi specifické
podminky. Pokud nejsou podminky pro vznik Q-uhliku idedlni, je moiné pfipravit
stejnymi metodami jiné a nové formy/struktury uhliku, které mohou mit také unikatni a
jedinecné vlastnosti. Tyto formy vznikaji diky vysoké schopnosti uhliku se rGzné vazat a
jednotlivé formy uhliku nachazi uplatnéni v mnoha odvétvich. Cilem prace je pfiprava a
charakterizace nanostruktur a kompozitd typu Au/C a Au/C/Au. K pfipravé jednotlivych
vzorkd byly pouZity dvé metody (naparovani a naprasovani). Pro vzorky typu Au/C byly
obé vrstvy pfipraveny metodou naprasovani. V pripadé vzorku Au/C/Au byly pouZity
v kombinaci obé vyse uvedené metody. Vybrané vzorky byly na jednu hodinu vystaveny
tepelnému namahani pfi 280 °C a nasledné byly modifikovany laserovym zarenim.
Charakterizace takto pfipravenych vzorkl spocivala nejprve ve studiu povrchové
morfologie.



Priprava Ag nanocastic fotochemickou redukci
AgNO;v derivatech celuldzy

Bc. Anna Sebelova (M2)

Skolitel: Ing. Ondfej Kvitek, Ph.D.

Derivaty celulézy se diky své rozpustnosti ve vodé nebo béZnych organickych
rozpoustédlech, biokompatibilité a biodegradabilité a nizkych nakladech na vyrobu jevi
jako vhodné nosice pro fizenou dopravu a uvolfiovani léCiv do organismu. Tato prdce se
zabyvala pfipravou nanocdstic stfibra fotochemickou redukci AgNOs v rdznych
derivatech celulézy.Nejprve byly zkoumdny ve vodé rozpustné derivaty
karboxymethylceluléza (CMC) a hydroxypropylmethylceluléza (HPMC) spolecné se
stfibrem ve formé roztoku, ddle byly z téchto roztokd pripraveny félie a pomoci spin-
coatingu tenké vrstvy na sklenénych substratech. Vlastnosti téchto vzork( byly
studovany pomoci UV-VIS spektrometrie, IC spektrometrie, konfokalni mikroskopie,
gravimetrie a metody dynamického rozptylu svétla (DLS).Ndsledné byla zkoumadna
moznost pripravy micel se stfibrnymi nanocasticemi zroztoku ethylcelulézy (EC)
v dichlormethanu s pridavkem CTAB (hexadecyltrimethylamoniumbromid) a vodného
roztoku AgNOs. Ddle bude optimalizovdn pomér koncentraci vychozich latek tak, aby
bylo dosazeno pozadované velikosti stfibrnych nanodastic a jejich dalSich vlastnosti, jako
je napftiklad antibakteridlni Gcinek.



Ustav informatiky a chemie (143)

USTAVNI KOORDINATOR
Ing. Jifi Jirat, Ph.D.

SEZNAM SEKCI
1. Bioinformatics and modelling

2. Cheminformatics




Bioinformatics and modelling

MISTO: B35

KOMISE
Prof. Daniel Svozil, MSc, PhD (pfedseda)

Danny Bitton, MSc, PhD

Ing. Jifi Jirat, Ph.D.

Mgr. Michal Kolaf, Ph.D.

doc. Ing. Filip Lankas, Ph.D.
Mgr. Jan Paces, Ph.D.

Ing. Janka Puterovd, DNANexus

Ing. Martin Sicho, Ph.D.

PROGRAM
10:45 zahajeni

11:00 Kvéta Brazdilova (M2, prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.)

Prediction of antibody developability from protein sequence

11:15 Bc. Jozef Fiilop (M1, None)

Bioinformatic searching for GT-A glycosyltransferases in Mycobacterium
tuberculosis

11:30 Marharyta Klianitskaya (M2, Mgr. Jan Paces, Ph.D.)

Analysis of expression of endogenous retroviruses in thymus: relevance for
antigen presentation and autoimmunity.

11:45 Bc. Eliska Lieberzeitova (M2, Mgr. Jan Paces, Ph.D.)

Understanding the Language of Introns and Exons from Nucleotide Sequence



12:00 Bc. Katerina Vecerkova (M1, doc.Ing. Filip Lankas, Ph.D.)

Efficient computation of rigid base coordinates in DNA oligomer structures

12:15 Martina Zoubkova (M1, doc.Ing. Filip Lankas, Ph.D.)

Context-dependent structural properties of methylated and unmethylated DNA



Prediction of antibody developability from protein
sequence

Kvéta Brazdilova (M2)

Skolitel: prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.

The development of therapeutic monoclonal antibodies (mAbs) is a multi-billion-dollar
industry with nearly a hundred therapeutic antibodies currently approved for use in the
EU and much more waiting for approval. However, the journey of a therapeutic mAb
from discovery to the market is long and costly and can be marred by unsuitable
properties of the antibody, such as aggregation or low stability. Developability index is a
metric that aims to predict the antibody’s likelihood of reaching clinical stages. It can be
calculated from the three-dimensional structure of the antibody, but the structure is
often not available and its modeling can be computationally demanding and imprecise.
Therefore, we aim to predict the developability index of antibodies directly from the
amino acid sequence using machine learning. Various preprocessing and feature
extraction methods are applied to a set of antibody sequences with known structures in
order to obtain multiple training datasets. Different machine learning models are then
compared in terms of classification performance.



Bioinformatic searching for GT-A
glycosyltransferases in Mycobacterium tuberculosis

Bc. Jozef Flilop (M1)

Skolitel: None

Mycobacterium tuberculosis is a pathogenic bacterium and can cause tuberculosis.
Because this bacterium has a poorly permeable cell wall, which complicates the
treatment of this disease, it is essential to focus on GT-A glycosyltransferases, which this
bacterium uses, among other things, to build its cell wall. The reasons mentioned above
make them an interesting therapeutic target for fighting this bacterium. It is important
to identify yet undescribed glycosyltransferases in the genome of M. tuberculosis
CDC1551. For their retrieval, the program Phyre2 is used, which is a program that deals
with the prediction of the 3D structure of proteins from a sequence. This program also
has a feature that allows you to use a protein with an already solved 3D structure to
scan a particular genome and in this way find proteins that are likely to be structurally
similar. From the proteins found, some hypothetical proteins were finally selected and
further investigated using the functions of the Phyre2, BLAST, and RaptorX programs to
predict their likely function and to determine whether they could be GT-A
glycosyltransferases.



Analysis of expression of endogenous retroviruses in
thymus: relevance for antigen presentation and
autoimmunity.

Marharyta Klianitskaya (M2)

Skolitel: Mgr. Jan Paces, Ph.D.

Autoimmune diseases are pathologic conditions in which the reactivity of the immune
system occurs in the form of autoantibodies and T-cell responses to self-structures.
Autoimmune conditions, depending on the localization and severity of the process, lead
to various clinical manifestations up to disability and death.To prevent the respond of
the T-cells on the tissues of their own body, maturing T-cells are checked in the thymic
medulla for interaction with the vast majority of self-antigens, and in the case of strong
interaction, are subjected to negative selection. In some autoimmune diseases,
especially in such a severe one as multiple sclerosis, there is an abnormal activation of
the expression of human endogenous retroviruses (HERVs). HERVs are sequences of
viral origin, which compose about 8% of our genome and are traces of infections that
affected the primates' germ line along the last 100 million of years. In this work, we
process bulk and single cell RNA-seq of mouse and human thymus cells to analyze
autoantigens of retroviral origin, which are presented to maturing T-cells during
negative selection.



Understanding the Language of Introns and Exons
from Nucleotide Sequence

Bc. Eliska Lieberzeitova (M2)

Skolitel: Mgr. Jan Paces, Ph.D.

Genetic information in organisms is stored in a form of a DNA molecule. The information
in the genome is not random. Therefore, certain patterns can be distinguished using
various techniques. Gene coding and non-coding region determination from nucleotide
sequence is the main focus of this work. Tokenization, a data compression algorithm,
seem to be a useful tool in the process of understanding the language of genomes.



Efficient computation of rigid base coordinates in
DNA oligomer structures

Bc. Katefina Vecerkova (M1)

Skolitel: doc.Ing. Filip Lankas, Ph.D.

Structural and mechanical properties play a significant role in biological function of
nucleic acids. Sequence-dependent structure of nucleic acids determines ligand binding,
nucleosome positioning, promotor location, gene regulation and chromatin
organisation. In this contribution, the conformation of nucleic acids is considered at the
level of the rigid base approximation. In the rigid base model, nucleic acids are
described using internal coordinates defining the relative displacement and orientation
of bases within and between base pairs. Programs in C and Python were developed for
efficient computation of these coordinates from molecular dynamics simulation data.
The accuracy of the coordinate computation was verified, and runtime was compared to
the standard software packages. The C program is roughly ten times faster than the
standard implementation.



Context-dependent structural properties of
methylated and unmethylated DNA

Martina Zoubkova (M1)

Skolitel: doc.Ing. Filip Lankas, Ph.D.

This work focuses on structural properties of methylated and unmethylated DNA
depending on the context of bases around the CpG dinucleotides. Methylation plays a
key role in many biological processes, such as gene expression, immune responses
and organism development and aging. A suitable DNA sequence was divided into three
parts. A copy of this sequence was then methylated. This way, six shorter sequences
suitable for molecular dynamics simulations using AMBER software were obtained.
Resulting trajectories were analysed by 3DNA software package. Data about local base-
step parameters (shift, slide, rise, tilt, roll and twist) obtained by this analysis were
processed in Python. Results suggest that there are changes to the local structure
for distinct contexts, however, it is not possible to entirely rule out the impact of
context context dependent population of BI/BIlI backbone substates.



Cheminformatics

MISTO: B35

KOMISE
Prof. Daniel Svozil, MSc, PhD (pfedseda)

Danny Bitton, MSc, PhD

Ing. Jifi Jirat, Ph.D.

Mgr. Michal Kolaf, Ph.D.

doc. Ing. Filip Lankas, Ph.D.

Mgr. Jan Paces, Ph.D.

Ing. Janka Puterova, DNANexus

Ing. Martin Sicho, Ph.D.

PROGRAM

13:00

13:00

13:15

13:30

13:45

14:00

zahajeni

Bc. Martin Engst (M1, prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.)

Implementation of chemical space visualization methods for de novo generation
of chemical structures

Bc. Valeriia Fil (M2, prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.)
Influence of parameters on chemical space exploration with Molpher

Dzianis Hancharyk (M2, prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.)

Prediction of the number of synthesis steps for a given structure

Simona Suhajovda (M2, prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.)

Benchmarking linear structure notations for deep QSAR modelling
Vit Turcin (B1, None)

Stability of solvated electron in small ammonia clusters



14:15 Bc. Dominika Zumrova (M1, prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.)

Ensemble learning in QSAR



Implementation of chemical space visualization
methods for de novo generation of chemical
structures

Bc. Martin Engst (M1)

Skolitel: prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.

The exploration of chemical space is important not only during the design of drugs but
also of other bioactive compounds that can be used by chemical biology for study of
biochemical processes in living organisms. Lately one of the most progressive areas is
the research of so called de novo molecular generators. Those generators are most
often based on deep learning networks specifically trained for virtual design of bioactive
compounds with specific properties (for example sufficient activity for a certain
molecular target). Those algorithms can in a very short time generate a large amount of
possible chemical structures of potential compounds, therefore it is necessary to
effectively visualize and process such data, so those experiments can be intuitively
evaluated by a human. In our laboratory, we have developed a web application called
GenUl for working with de novo generators, which includes the visualization of
compounds in a chemical space. The objective was to explore the different methods of
chemical space visualization and integrate some of them into the existing app.



Influence of parameters on chemical space
exploration with Molpher

Bc. Valeriia Fil (M2)

Skolitel: prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.

Chemical space is a virtual space consisting of all possible organic compounds. Its size is
estimated to be in the order of 10760 molecules and, thus, its exploration is very
important for the discovery of new bioactive compounds and drugs. Molpher is an
open-source framework that enables to systematically generate chemical structures
from chemical subspace potentially enriched by biologically active compounds.
However, the number and quality of generated compounds depends on various
Molpher parameters. In this work, we propose a set of quantitative measures based on
prospective scaffold recall that enable to benchmark individual Molpher settings and we
apply them to compare Molpher libraries of putative vitamin D receptor ligands.



Prediction of the number of synthesis steps for a
given structure

Dzianis Hancharyk (M2)

Skolitel: prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.

Retrosynthesis steps prediction is a crucial task for organic chemists. This task oftern
requires the identification of reactant molecules and possible reaction pathways for
synthesizing a product molecule. Existing methods for this task mostly include time and
computationally intensive algorithms. This work aims to research different machine
learning models to identify some algorithms, which can be a good heuristic models for
the task of retrosynthesis steps prediction. Such a model could drastically reduce the
data processing time, while still produce good results.



Benchmarking linear structure notations for deep
QSAR modelling

Simona Suhajova (M2)

Skolitel: prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.

In this contribution, the influence of chemical linear notations and tokenization methods
on neural network QSAR models is explored. Various molecular linear representations
(SMILES, InCHI, SLN, DeepSMILES, SELFIES) are encoded into a vector using different
tokenization methods (character-level, atom-level, 4-mers, SPE, BPE). These vectors
serve as an input into a neural network that predicts a biological activity on VEGF2
(vascular endothelial growth factor) receptor. The quality of neural network models is
assessed by the comparison of predicted and measured biological activities.



Stability of solvated electron in small ammonia
clusters

Vit Turcin (B1)

Skolitel: None

Liquid ammonia dissolves alkali metals, producing blue or bronze solutions. These
solutions consist of alkali metal cations and electrons localized in solvent cavities. They
are used in organic chemistry, for instance in the Birch reduction.It is known from the
experiments that the smallest stable cluster containing a solvated electron, is composed
of 13 ammonia molecules. On the other hand, the reported theoretical calculations on
ideal clusters at 0 K show that the sufficient number of ammonia molecules is 6. To
perform calculations with more physically meaningful results sampling thermal
structures of small ammonia clusters is essential.As the first step in this work, the
geometry of symmetric clusters 2 to 8 ammonia molecules with 1 excess electron were
optimized using the hybrid DFT B3LYP functional. The local minima structures were
verified using frequency analysis. Vertical detachment energies (VDE) were calculated
on the optimized structures using B3LYP and MP2. The obtained VDE values show that
4-5 ammonia molecules are sufficient to stabilize 1 excess electron.The obtained VDE
values from ideal clusters set the lower limit energy for comparison with VDEs on
thermal structures. These will be prepared using ab-initio molecular dynamics
simulation during future studies.



Ensemble learning in QSAR

Bc. Dominika Zumrova (M1)

Skolitel: prof. Mgr. Daniel Svozil, Ph.D.

Ensemble models in machine learning combine the decisions from multiple models to
improve the overall performance. This contribution deals with the study of the use of
established ensemble methods (e.g., bagging, boosting or stacking) for the prediction of
biological activity of organic compounds from their structure (QSAR). The aim of the
work was to implement models in Python, to use them for the prediction of ligands
biologically active on the vitamin D receptor and on vascular endothelial growth factor
and to discuss their advantages and disadvantages. | focused on the comparison of
ensemble methods with each other and with individual models. | thoroughly researched
each ensemble algorithm, and | found the best weak learners or the best combination of
parameters. The best results on both datasets were provided by the Stacking model.
The use of ensemble methods in machine learning provides better results, even though
they are more computationally time-consuming than using stand-alone models.



Ustav chemické technologie restaurovani
pamatek (148)

USTAVNI KOORDINATOR
Ing. Vitézslav Knotek, Ph.D.

SEZNAM SEKCI

1. Ustav chemické technologie restaurovéani pamatek




Ustav chemické technologie restaurovani
pamatek

MISTO: PRIZEMIi BUDOVY A, CHODBA G

KOMISE
doc. Dr. Ing. Michal Durovi¢ (pfedseda)

Ing. Vitézslav Knotek, Ph.D.
Ing. Markéta Skrdlantova, Ph.D.

doc. Ing. Alexandra Klouzkova, CSc.

PROGRAM
09:00 zahajeni

Zuzana Branicka (B3, None)

Prieskum a zdchrana historickej rukopisnej knihy

Bc. Andrei Kazanskii (B1, doc. Dr. Ing. Michal Durovic)

Interakce diazotypt a materialt archivalii

Bc. Artur Kossevanov (B1, Ing. Klara Drabkova, Ph.D.)

Barveni hedvabnych textilii

Lenka Lopatkova (B1, None)

VyuZitie nizkoteplotnej atmosférickej plazmy v procesoch konzervovania
drevennych predmetov

Bc. Adéla Maresova (M2, doc. Ing. Milan Koufil, Ph.D.)

Rezistometricka Cidla pro korozni monitoring redlnych povrchu

Barbora Ripova (B4, doc.Ing. Alexandra Klouzkovd, CSc.)

Restaurovdni mlékovky a talife z produkce miseriské porcelanky



Elika Spotovd (M2, Ing. Markéta Skrdlantova, Ph.D.)

Restaurovdni damského stfibrného cepce



Prieskum a zachrana historickej rukopisnej knihy

Zuzana Brénicka (B3)

Skolitel: None

Predkladand praca sa zameriava na literdrnu reSer$ kultdrnohistorického pozadia a
prieskum fyzického stavu a materidlového zloZenia historickej rukopisnej nabozenskej
knihy v latinskom jazyku, ktora je v koZenej Sitej vazbe a pochadza z Madarska zo 60.
rokov 18. storoCia. V experimentalnej Casti prace bolo vykonané meranie kyslosti
papiera, ktoré poukazuje na mierne kyslé hodnoty pH papiera, atramentu a kniznej
dosky. Bola uskutocnena rontgenova fluorescencnd analyza (XRF), ktord poukazala na
pritomnost Zelezogalovych atramentov ako pisacieho prostriedku, ktory je mierne
zhnednuty, aviak neporuseny a velmi dobre Citatelny. Kniha je poSkodenad, znecistena a
rozpada sa, preto je dblezité na zaklade materidlového prieskumu vykonaného v tejto
praci uskutocCnit reStauratorsky zasah.



Interakce diazotypt a materidlu archivalii

Bc. Andrei Kazanskii (B1)

Skolitel: doc. Dr. Ing. Michal Durovi¢

Diazotypie (diazografie, whiteprint) je kopirovaci technika, kterd byla v pribéhu 20
stoleti ¢asto vyuzivana pfi vyrobé velkoplochych kopii, map, plant, stavebnich vykres a
jiné prevainé technické dokumentaci. Dnes v muzeich a archivech mUZeme najit
obrovské mnozstvi historického diazografického papiru, ktery byl plivodné produkovan
jako ,,pracovni kopie®, ale nyni se ¢asto ma hodnotu originalu. Je tfeba mit na paméti, ze
diazotypy nestdlé formy zdznamu informaci. Po dlouhodobé expozici v agresivnim
prostredi, zejména s pristupem ultrafialového zareni, dochazi k rychle degradace tohoto
materiadl( a k postupnému zmizeni zdznamu z papirové podlozky. Neni zfejmé, do jaké
miry degradacni produkty diazotypl mohou negativné ovliviiovat jiné archivalie nebo
pouzité obaly, se kterymi jsou v tésném dlouhodobém kontaktu. Ale je moiné
predpokladat, Ze jednou z mozZnosti prodlouZeni Zivotnosti zaznamu diazotypu i
samotného papirového podkladu, je pfijeti vhodnych preventivnich opatieni, konkrétné
jejich vhodna adjustace. Cilem této prace bylo studium vlivu raznych typu
lignocelulosovych obalovych materidl(i na degradacni procesy jak samotného zaznamu
diazotypu, tak papirového nosi¢e. Ddle byl zkouman mozny vlivu produktl rozpadu
diazotypu na archivni dokumenty uloZené v jeho tésné blizkosti.



Barveni hedvabnych textilii

Bc. Artur Kossevanov (B1)

Skolitel: Ing. Klara Drabkova, Ph.D.

Prace se zabyvd problematikou dlouhodobé stability hedvabnych textilii obarvenych
rdznymi typy barviv (kyseld Rybacidova, 1:2 kovokomplexni Ostalanova, ptfima
Saturnova, reaktivni Ostazinova a Avitera, smésna Lanasetova, v maloobchodech béziné
dostupna Duha) pro ucely restaurovani. Dvodem zkoumani byla absence studie, ktera
by se tomuto tématu vénovala. Pro testovani byly pouzity Zluté a cervené odstiny. Takto
byly pfipraveny dvé sady vzork( s odliSnou zdvére¢nou Upravou: vypranim ve vodé a
mydlenim v roztoku tenzidu Syntaponu ABA. Dlouhodobd stabilita byla sledovana po
raznych typech umélého starnuti (vihké teplo, suché teplo, svételné zareni se zvySenym
podilem UV). Kritéria, podle kterych byla hodnocena barviva jsou nasledujici:
dlouhodob3 stabilita barevného odstinu, egalita obarveni, zapoustéci zkouska, pevnost
niti v tahu, stanoveni limitniho viskozitniho Cisla. Ze ziskanych vysledk( byla vybrana
barviva vhodna pro restaurovani textilii (Ostalanova, Saturnova, Avitera), pouZitelnd
(Lanasetova, Duha) a nevhodna (Rybacidovd, Ostazinova).



VyuZitie nizkoteplotnej atmosfeérickej plazmy v
procesoch konzervovania drevennych predmetov

Lenka Lopatkova (B1)

Skolitel: None

V konzervatorskej praxi su vyuZivané viaceré ucinné metddy Cistenia drevenych
artefaktov, ale tieto metddy pozostavaju zviacerych krokov a zahfnaju pouzitie
toxickych organickych rozpustadiel. Preto je potrebné hladat nové, efektivnejsie metddy
Cistenia. Cielom prace bolo porovnat ucinky nizkoteplotnej atmosférickej plazmy so
Standardnymi postupmi Ccistenia dreveného artefaktu a nasledne vybrat vhodné
podmienky opracovania plazmou. Na zaklade vysledkov sa pre dalSie skimanie vybralo
pouzitie plazmy v atmosfére vzduchu aargénu na pripravené modelové vzorky
dubového dreva o3etreného povrchovou 3$elakovou upravou. Ug&inky posobenia
nizkoteplotnej atmosférickej plazmy sa vyhodnocovali opticky pomocou mikroskopu
azmeny v chemickom zloZeni povrchu boli vyhodnocované spektrometrom. Z
nameranych vysledkov prace vyplyvaju konkrétne podmienky, pri ktorych po6sobenie
plazmy na povrch dreva so Selakovou Upravou nevedie k degraddcii laku a pri ktorych
mozno predpokladat priaznivy vplyv plazmy pri Cisteni drevenych artefaktov. Préca bola
vypracovanad v rdmci projektu APVV-15-0460.



Rezistometricka cidla pro korozni monitoring
redlnych povrchi

Bc. Adéla MareSova (M2)

Skolitel: doc. Ing. Milan Koufil, Ph.D.

Rezistometrie je jednou z metod monitoringu vnitfnich prostor kulturnich pamatek,
muzei a archivd, kde je dualezité rychle zachytit malé zmény prostredi. Tato metoda
vyuziva Cidla s tenkou kovovou stopou, jejichZz odpor se méni se zménou priiméru stopy.
Z méreni odporu lze ziskat ¢asovou zdvislost ubytku kovu, kterd odpovida korozivité
prostfedi. V rdmci této prace byla pfipravena cidla s vrstvou koroznich produkt(, ktera
se blizi povrchu kovovych predmét(i kulturniho dédictvi. Byly vyzkouseny rizné varianty
¢idel a zplsobl predkorodovani a porovnana jejich citlivost a preciznost méreni. Také
byl otestovan novy zplsob zpracovani dat z ¢idel, ktery umoziiuje presnéjsi vyhodnoceni
korozniho Ubytku hlavné u cidel s vétsi tloustkou stopy.



Restaurovani mlékovky a talife z produkce miseriské
porcelanky

Barbora Ripova (B4)

Skolitel: doc.Ing. Alexandra Klouzkova, CSc.

Prace popisuje restauratorsky zdsah na mlékovce a talifi z produkce miSeriské
porcelanky. Predméty jsou na dné znaleny pro manufakturu typickymi kobaltové
modrymi zkfizenymi meci rdzného provedeni, coZz naznacuje odliSnou dataci. Zdobeni
ma formu motivu ,Voller griiner weinkratz” v chromoxidové zeleni se zlacenymi linkami.
Pocatecni béiné znedlisténi objektl doplfiovaly u mlékovky ,rezavé” stopy po
predchozim adhezivu, poSkozeni v oblasti hrdla, podstavy a fragmentované ucho. Od
talite byl oddélen jeden masivni stfep. Predméty byly ocistény pomoci detergentu
TWEEN 20, stfepy separovany 10 % roztokem Paraloidu B72 v acetonu a slepeny
epoxidovym adhezivem HXTAL NYL-1. Nasledovalo doplnéni epoxidovym tmelem
MILLIPUT SUPERFINE WHITE, mechanickd retu$ doplikd a barevné doladéni pomoci
akrylovych barev FOLKART modifikovanych pigmenty KREMER. Na zavér probéhla
simulace glazury epoxidovym adhezivem dfive uzitym k lepeni a nakonec napodobeni
zlatych linek pomoci zlaté barvy FOLKART. V pribéhu restaurovani byly odebrany vzorky
pro stanoveni porovitosti a nasakavosti, dale pak pro chemické (XRF) a mineralogické
(XRD) analyzy sloZeni stfepové hmoty a glazury. Zavérem byly navrieny vhodné
podminky uloZeni a manipulace. Prace probéhly v souladu s restauratorskym zamérem
schvalenym zadavatelem.



Restaurovani damského stribrného cepce
Eliska Spotova (M2)

Skolitel: Ing. Markéta Skrdlantova, Ph.D.

Restaurovani damského stfibrného cepce probéhlo v akademickém roce 2018/19
v rdmci pfedmétu Semestralni prace V v restauratorskych dilndch VOSTR, Praha 1. Jedna
se o tuhy dynkovy ¢epec zdobeny palickovanymi krajkami a velkou zelenou masli. Byl
proveden podrobny textilné technologicky prlzkum tkanin, stuhy i krajek na
Cepci.Restaurdtorsky zasah spocival v CiSténi ¢epce a konsolidaci poskozenych mist.
Cepec byl ¢idtén suchou cestou odsatim necistot muzedlnim vysavaéem a stiranim
vatovymi tampony, kovové krajky byly stirdny tampony navlhéenymi etanolem. Zelena
masle a textilni krajka byly demontovany a ¢istény mokrou cestou na stole se spodnim
odtahem. Vramci konsolidace byla cerna lemovka prekryta hedvabnou krepelinou,
poskozena mista na textilni krajce a zelené masli podloZzenda vhodnou tkaninou a
zaskeletovdna. Skeletované byly také trhliny ve tkaniné na dynku a skeletovaci steh byl
pouZit i na pfichyceni uvolnénych kovovych lamel. Nakonec byly kovové krajky
vyrovnany a textilni krajka a masle byly zpétné nasity k ¢epci. Pro ¢epec byla vyrobena
krabice zlepenky Klug a vycpavka z nebéleného bavinéného platna a byly stanoveny
podminky ulozeni a vystavovani.




