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Seznam sekci a slozeni komisi

Anorganicka chemie
poslucharna B06, 9.00 hod.

Doc. Dr. Ing. David Sedmidubsky

prom. chem. lvan Jirka, CSc. (UFCH-JH AV CR)
Ing. Katefina RubeSova, Ph.D.

Ing. Linda Salavcova

Doc. RNDr. Josef Stejskal, CSc.

Ing. Irena Hoskovcova, CSc. — organizacéni tajemnik

Anorganicka technologie
mistnost A32, 9.00 hod.

Doc. Dr. Ing. Josef Krysa

Ing. Ivona Sedlafova

Ing. Sabina Moravcova, Ph.D.

Dr. Ing. Vladimir Navara

Ing. Miloslav Lhotka, Ph.D. - organizacni tajemnik

Anorganické nekovové materialy |
poslucharna A02, 9.00 hod.

Prof. Ing. Josef MatouSek, DrSc.

Doc. RNDr. Ondrej Gedeon, Ph.D.

Ing. Antonin Lisy, CSc.

Doc. RNDr. Franti$ek Skvara, DrSc.

Ing. Eva Gregorova, CSc. - organiza¢ni tajemnik

Anorganické nekovové materialy Il
poslucharna A02, 9.00 hod.

Doc. Ing. Stanislav Kasa, CSc.

Doc. Ing. Jaroslav Kutzendorfer, CSc.

Doc. Dr. Dipl.- Min. Willi Pabst

Dr. Ing. Martin Mika

Ing. Miroslav Rada, CSc. - organizacni tajemnik

Chemicka technologie restaurovani pamatek
mistnost budova A, Il. patro (A226-A228), 8.30 hod.

Prof. Ing. Pavel Novak, CSc.

Doc. Ing. Petr Kotlik, CSc.

Ing. Jifi Déd, CSc.

Ing. Katefina Doubravova, Ph.D.

Dr. Ing. Michal Durovi¢ (Narodni archiv v Praze)
Ivan Houska (restaurator)

Ing. Irena Kucerova, Ph.D.

Ing. Dana Rohanova
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Ing. Markéta Skrdlantova, Ph.D.
Ing. Petra Vavrova — organizacni tajemnik

Chemie a technologie polymert
poslucharna B32, 9.00 hod.

Doc. Ing. Vladimir Marou$ek, CSc.

Doc. Ing. Irena Prokopova, CSc.

Doc. Ing. Petr Hron, CSc.

Doc. Ing. Antonin Kuta, CSc.

Ing. Zdenék Hrdlicka — organiza¢ni tajemnik

Informatika a chemie
mistnost BS2, 9.00 hod.

Doc. RNDr. Tomas Vanék, CSc.

Anna Souc¢kova, PhDr.

Ing. Miloslav Ni¢, Ph.D.

Ing. Bedfich Kosata, Ph.D.

Ing. Jifi Jirat, Ph.D. — organizacni tajemnik

Kovové materialy
ustav kovovych materiali a korozniho inzenyrstvi, 9.00 hod.

Prof. Ing. Pavel LejCek, DrSc.

Prof. Ing. Pavel Novak, CSc.

Doc. Ing. Jitka Jandova, CSc.

Doc. Ing. Ludék Joska, CSc.

Ing. Jan Serak, Ph.D. — organiza&ni tajemnik

Materialové inzenyrstvi
mistnost B360 (studovna), 9.00 hod.

Prof. Ing. Jindfich Leitner, DrSc.

Doc. Ing. Petr Machac, CSc.

Ing. Barbora DouSova, CSc.

Ing. Olga Kubova

Ing. Petr Slepicka — organizacni tajemnik

Organicka chemie Il A
poslucharna A20, 9.00 hod.

Prof. Ing. Dalimil Dvorak, CSc.

Doc. Ing. Igor Linhart, CSc.

Ing. Petr Holy, CSc.

Ing. Hanus Slavik (Hexion Sokolov)

Ing. Vaclav KfFiz (Atotech — M.A.G. CZ Jablonec n.N.)
Ing. Bc. Michal Himl — organizacni tajemnik



Vysoka Skola chemicko-technologické v Praze
Fakulta chemické technologie
SVK 24.11.2006

Sekce:

Komise:

Predseda:

Clenové:

Sekce:

Komise:

Predseda:

Clenové:

Sekce:

Komise:

Predseda:

Clenové:

Sekce:

Komise:

Predseda:

Clenové:

Organicka chemie Il B
mistnost A250, 9.00 hod.

Doc. Ing. FrantiSek Hampl, CSc.

Prof. Ing. Pavel Lhotak, CSc.

Ing. Vaclav Kozmik, CSc.

Ing. Miroslav Havranek, Ph.D. (Re&D VUFB)

Ing. Tomas Tobrman, Ph.D. — organiza¢ni tajemnik

Organicka chemie |
poslucharna A11, 8.30 hod.

Doc. Ing. Jaroslav Kvicala, CSc.

Prof. Ing. Ivan Stibor, CSc.

Dr. Ing. Jana Hodagova (UOCHB AV CR)
Ing. Rudolf Smrz, CSc. (Synthon)

Ing. Miroslav Spacek, MBA (NeraPharm)

Ing. Pavel Sebek (Zentiva)

Ing. Jan Budka, Ph.D. — organiza¢ni tajemnik

Organicka technologie
poslucharna A01, 9.00 hod.

Doc. Ing. Bohumir Dvorak, CSc.

Doc. Ing. Vratislav Tukac, CSc.

Ing. Ladislav Kurc, CSc.

Ing. Petr Zamostny, Ph.D.

Ing. Lenka P¥ibylova

Ing. Pavel Capek, CSc. — organizaéni tajemnik

Vyroba, analyza a vyuziti IéCiv
poslucharna A31, 9.00 hod.

Prof. RNDr. Bohumil Kratochvil, DSc.

Doc. Ing. Josef Hajicek, CSc. (Zentiva a.s.)
Doc. Ing. Zdenék Bélohlav, CSc.

Ing. EliSka Leitmannova

Ing. Petr Kacer, Ph.D. — organiza¢ni tajemnik
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Sekce : Anorganicka chemie

Uziti metod sol-gel pfi pripravé bizmutovych supravodicl

Autor: Eva M3ajova
Rocnik: 5.
Ustav: Ustav anorganické chemie

Skolitel:  Doc. Ing. Olga Smrékova, CSc.

Bizmutové supravodiCe jsou keramické materialy, jejichZz vlastnosti Ize ménit jak chemickym
slozenim, tak zménou v technologii pfipravy. Cilem prace bylo zjistit, jak se budou ménit
magnetické a elektrické vlastnosti (kriticka teplota, kritickd proudova hustota, magneticka
susceptibilita) standardl stechiometrického slozeni BisgPbg4SroCassCussOx uzitim rdznych
postupu pfipravy. Snahou bylo zvySeni homogenity vychoziho materialu, které by mélo vést
ke snazsi tvorbé supravodivé faze Bi- 2223 (T.= 110K) a kladné ovlivnit transportni vlastnosti
supravodice.

Ze zvolenych prekurzort byly pfipraveny vzorky supravodice reakci v pevné fazi a kombinacemi
metod sol-gel s reakci v pevné fazi. Pouzité metody sol-gel byly: postup zalozeny na Pechiniho
metodé, metoda citratového gelu a metoda polyethylenimidového roztoku. U takto pfipravenych
vzorkll byly zméfeny hodnoty kritickych proudovych hustot a teplotni zavislosti magnetickych
susceptibilit. Fazové slozeni vzork(l bylo uréeno pomoci RTG fazové analyzy.

Aktivni optické vinovody obsahuijici Er** a Cu*

Autor: Hana Malichova

Roénik: 5.

Ustav: Ustav anorganické chemie
Skolitel: Ing. Pavlina TfeSnakova, Ph.D.

Aktivni optické vinovody jsou jednou z velmi nadéjnych moznosti pouziti tenkych vrstev ve
sklenénych substratech. Jako velice atraktivni pro pfipravu kvalitnich, nizkoztratovych vinovodu
s luminiscenci v modrozelené oblasti se v posledni dobé jevi lokalizovana dotace médnych
iontd.

V této praci byl FeSen problém pripravy tenkych optickych vrstev obsahujicich Er** a méd
v oxida¢nim stavu |, ktera by méla zajistit jak aktivni funkci (silnd modrozelena luminiscence a
emise pfi 1550 nm), tak pasivni funkci (zvySeni indexu lomu a vznik vinovodu). Experimentalni
vzorky byly pfipravovany termickymi iontovymi vyménami z tavenin obsahujicich Cul do
povrchu silikatovych skel. Zakladnim problémem feSenym v této Casti projektu bylo studium
moznosti difize Cu® do silikatovych skel dotovanych erbiem, ktera jsou podstatné méné
propustna pro difundujici ionty (ve srovnani s odpovidajicimi nedotovanymi skly); a potlaceni
oxidace Cu* na Cu?'. Vlastnosti pfipravenych vzorkd byly studovany vidovou spektroskopii
(vinovodné  vlastnosti), @ SEM-EDAX (sloZeni  povrchovych vrstev) a méfenim

fotoluminiscenénich spekter ve viditelné (pfitomnost a koordinace Cu*) a IC oblasti (4I13,2 —

4 . ’ s 3+
l,5,,, €misni pas Er™).
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Kobaltity s nesouméritelnou strukturou — materialy pro
termoelektrické aplikace

Autor: Jakub Starek

Roé¢nik: 3.

Ustav: Ustav anorganické chemie

Skolitel:  Doc. Ing. PhD. David Sedmidubsky

Smésné oxidy kobaltu v systémech Bi-Sr-Co-O a Ca-Co-O jsou v posledni dobé pfedmétem
intenzivniho vyzkumu jednak diky své anomalni struktufe vykazujici nesouméfitelnost mezi
hexagonalnimi bloky -CoO,- a halitovymi bloky -Bi,SrOs;- resp. -Ca,CoOs;-, jednak diky
potencialnim aplikacim jako konstrukéni materialy pro termoelektrické baterie. Pro konstrukci
takové baterie je zapotfebi seriového zapojeni dvou typl materiald s kladnou a zapornou
termosilou. Kobaltity vykazuji pfiznivou kombinaci vlastnosti - relativné vysokou kladnou
termosilu, nizky mérny odpor a nizkou tepelnou vodivosti. Pro optimalizaci téchto vlastnosti je
zapotfebi ménit koncentraci nositelti naboje, tedy pomér formalnich valenci Co®* / Co*". Vedle
heterovalentni substituce (napt. Sr**-Bi**, Ca®*-Na*) se jako druha moznost nabizi modifikace
parametru nesouméfitelnosti mezi obéma bloky. V pfipadé studované faze Caz;CosO4 to
pfedstavuje zménu stechiometrie v fadé Caz;Co04.404.,. Cilem pfedkladané prace je provéfit tuto
moznost syntézou a strukturni charakterizaci vzorkld s rdznym x.

Syntéza aniontu dodekametylkarba-closo-dodekaboranu(-),
CB11Me12"a jeho vyuziti v makromolekularni chemii

Autor: Radim Dostal

Roénik: 5.

Ustav: Polymert a makromolekularni chemie / UACH AVCR ReZ u Prahy/
Colorado University at Boulder, USA

Skolitel:  Ing. Zbyné&k Janousek, CSc.

Polyhedralni anion dodekametylkarba-closo-dodekaboranu(-), CB11Mess” (1), patfi mezi tzv.
slab& nukleofilni anionty’. Vyznaduje se zna&nou rozpustnosti v organickych rozpoustédlech a
stalosti vuci silnym organickym i anorganickym bazim. Pro svoji symetrii a delokalizaci
zaporného naboje po celém ikosahedralnim skeletu, tedy vlastnosti charakteristické pro
aromatické uhlovodiky, muze byt pfirovnavan k benzenu. Tyto pfednosti mu davaji velkou
perspektivu pro potencialni vyuziti v primyslu. Slabé nukleofilni anionty tohoto typu jiz nasly
uplatnéni pfi polymerizaci olefin(i a jsou také perspektivni komponentou pro vyrobu lithiovych
baterii.

V predkladané praci je popsana nékolikastupfiova syntéza
aniontu (1),%° vychazejici z borohydridu sodného, NaBH,
a z etheratu fluoridu boritého, BF3Et,O. VSechny
meziprodukty i produkty ziskané pfi této syntéze byly
charakterizovany pomoci 'H, "B a [''B-'H(decoupled)]
NMR spektroskopie.

Lithna sl aniontu (1) byla pouzita jako katalyzator
v nékterych radikalovych polymerizacich a
kopolymerizacich.
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Podé&kovani: Prace byla vypracovana za podpory NSF-MSMT Grant C. 1416322
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Studium vlastnosti komplext Fe(lll) s ligandy typu
Schiffovych bazi

Autor: Radka Zvérinova

Roénik: 4.

Ustav: Ustav anorganické chemie
Skolitel:  Ing. Irena Hoskovcova, CSc.

Komplexy, obsahuijici ligandy typu Schiffovych bazi, maiji

OH 1o uplatnéni ve farmacii, v modelovani biomolekul nebo pFi

o pfipravé  komplexi s definovanymi  elektronovymi

/N vlastnostmi. Zelezité komplexy sligandy typu N-
R, Re

salicylidenaminokyselina, které jsme méli Kk dispozici

spolu s jejich infraCervenymi spektry a cyklickymi

Obr. 1 HoL voltamogramy, nemaji slozeni odpovidajici
pfedpokladanému obecnému vzorci M[FelL;], ale jedna

OH se 0 nejmeéné cCtyfjaderné slouceniny. Abychom mohli

HO ur€it jejich  strukturu, syntetizovali jsme komplex

N / X s definovanou strukturou, (u-oxo)-bis[N, N‘-
N/\/N\ __ ethylendiamin-bis(salicylaldiminato)zelezity]. Tento
dvoujaderny komplex jsme prozkoumali

Obr. 2 spektroskopickymi a elektrochemickymi metodami a

N,N‘-bis(salicyliden)ethylendiamin  vysledky téchto méfeni jsme srovnali s vysledky
Zjisténymi pro vySe zminéné vicejaderné komplexy.

Dotace erbia do poréznich skel pro fotonické aplikace

Autor: Stanislav Rubas

Roénik: 5.

Ustav:  Ustav anorganické chemie
Skolitel: Ing. Pavlina Tfe$fakova, Ph.D.

Jednou z velmi perspektivnich moznosti pouziti tenkych vrstev ve sklenénych podlozkach jsou
aktivni optické vinovody obsahujici laserové aktivni ionty. Pro pfipravu aktivnich vinovodu s
nizkymi optickymi ztratami a co nejvétsim optickym ziskem je Zadouci, aby ,aktivni“ dopanty
byly obsaZeny pouze v oblasti vinovodu. Je-li aktivnim dopantem Er®*, pak tyto tenké vrstvy
mohou byt zakladnimi sou¢astmi optickych zesilovact nebo vinovodnych laserl pracujicich na
telekomunikacni vinové délce 1530 nm. Tato prace je slozena ze dvou zakladnich &asti: (i)
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syntézy vhodnych komplexnich slou€enin a (ii) difuze komplexnich slou€enin do poréznich
silikatovych skel a nasledné postupné sintrovani vzorku.

Pro toto studium byly navrZzeny a syntetizovany komplexni slou€eniny erbia neobsahujici
hydroxylové skupiny, které by vyznamnym zpusobem zkracovaly doby Zivota excitovanych
stavlli dopantu. Dotace byla provadéna pfi laboratorni teploté difuzi z nevodného roztoku
obsahujiciho erbitou koordina¢ni slou€eninu, nasledné byly pfipravené vzorky sintrovany pfi
vySSi teploté pro dosazeni homogenniho povrchu. Po dotaci byly sklenéné vzorky nalestény a
charakterizovany fadou metod se zaméfenim na sloZeni pfipravenych optickych vrstev a na
jejich spektroskopické vlastnosti.

Likvidace odpadnich vod po vyrobé traskavin

Autor: St&pan Huber

Rocnik: 4.

Ustav:  Ustav anorganické chemie

Skolitel:  ing. Libor Mastny, CSc.
ing. Zlatko Srank, CSc.

Odpadni vody zvyroby vybusnin jsou velmi nebezpeénym odpadem nejen pro moznost
exploze, ale i pro toxické latky, které Casto jejich likvidaci vznikaji. Je mnoho teoretickych a
praktickych zpusobd, jak tyto latky likvidovat, vétSina s sebou vSak pfinasi dalSi problémy
spojené s ucinnosti €i ekologii likvidace, pfipadné korozivni vlivy na pouzivané vybaveni.

V praci byla testovana moznost likvidace tohoto typu odpadu s vyuzitim fotokatalytické oxidace
na tenké vrstvé fotoaktivniho TiO, Degussa P-25. Vzorky odpadnich vod z vyroby azidu
olovnatého, pikraminatu olovnatého a trinitroresorcinatu olovnatého, stejné jako vody modelové
byly exponovany UV zafeni vybojky s dominantni vinovou délkou 254nm. Postupné odbourani
tfaskavin v odpadnich vodach bylo vyhodnocovano na zakladé barevnych zmén roztokd nebo
intenzity zmény zabarveni po pfidani indikacni latky spektrofotometrem ColorQuest XE. Bylo
rovnéz posuzovano, do jaké miry Ize tento proces jesté urychlit pfidanim dalSiho oxidacniho
reagentu.

Vliv substituce Ba za Ca, Sr na vlastnosti supravodiCe

Bi-2223
Autor: Tomas Gruber
Rocnik: 4.
Ustav:  Ustav anorganické chemie
Skolitel:  Doc. Ing. Dagmar Sykorova, CSc.
Ing. Vit Jake$

Vlastnosti supravodiCu zavisi jak na slozZeni, tak na struktufe. V této praci je studovan vliv
zmény sloZeni na vilastnosti supravodiCe. Predpokladem pro tuto praci byla hypotéza, Ze
nahrada nékterych atomu ve struktufe za atomy vétsi ze stejné podskupiny povede ke zvétSeni
pnuti v mfiZzce, imz by mély byt ovlivnény transportni vlastnosti supravodice.

Cilem prace bylo zjistit, jak se zméni magnetické a elektrické vlastnosti (kriticka teplota, kriticka
proudova hustota) a pomér mnozstvi jednotlivych fazi v supravodivém systému Bi — Sr — Ca —
Cu— O, pokud v ném provedeme ¢asteCnou substituci vapniku, resp. stroncia baryem. Vzorky
supravodiCll o stechiometrickém slozeni BisgPbg4Sr.Cazs.,Ba,Cuss0s a BijgPbgsSre.
«CazsBaxCuz 505, kde y = 0; 0,4; 0,8; 1,2; 1,6 a x = 0; 0,4; 0,8; 1,2 byly pfipraveny standardni
reakci v pevné fazi (technologicky postup — mleti 10 minut, 1. kalcinace pfi teploté 800°C po
dobu 24 hodin, mleti 10 minut, 2. kalcinace pfi teploté 800°C po dobu 24 hodin, mleti 10 minut,
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lisovani tablet 30 sekund pfi tlaku 800 MPa a slinovani tablet pfi teploté 840°C po dobu 168
hodin). U takto pfipravenych vzorkd byla namérena teplotni zavislost elektrického odporu a
kritické proudové hustoty. Fazové slozeni vzorkd bylo uréeno RTG fazovou analyzou.



Vysoka Skola chemicko-technologické v Praze
Fakulta chemické technologie
SVK 24.11.2006

Sekce: Anorganicka technologie

Priprava elektrod pro nizkoteplotni palivové ¢lanky

Autor: Petr Mazur

Rocnik: 4.

Ustav: Ustav anorganické technologie
Skolitel: Ing. Martin Paidar PhD.

Nizkoteplotni palivové ¢lanky patfi jiz fadu let mezi velice perspektivni zdroje elektrické energie
a proto je ve svété vénovano znacné usili na jejich vyzkum a zdokonalovani. Cilem prace bylo
reprodukovatelné pfipravit elektrodu do vodiko-kyslikového palivového ¢&lanku typu PEM.
Katalyzator Pt byl vyluCovan elektrochemickou depozici z roztoku na uhlikovy substrat GDL®.
MnozZstvi vylou€ené platiny bylo kontrolovano pomoci prote¢eného naboje. Nasledné bylo
rovnéz provedeno spektroskopické stanoveni ubytku platiny v roztoku. Na vylouéenou platinu
byl dale nanasen iontové vodivy polymer Nafion®, ve snaze zvysit stupen vyuziti katalyzatoru.
Vlastnosti pfipravenych elektrod byly poté testovany v palivovém ¢&lanku.

Studium elektrochemickych vlastnosti polykrystalické platinové
elektrody v roztocich kyseliny siroveé

Autor: Petr Mazur

Roénik: 4,

Ustav: Ustav anorganické technologie

Skolitel: doc. Dr. ing. Josef Krysa, Dr. Sydney White, prof. A. A. Wragg

Polykrystalicka platina se bézné pouziva jako elektroda pro funkéni elektrostimulaci nervovych
tkani. Na tuto elektrodu, umisténou v téle zivého organismu, jsou uplathovany vysokofrekvencéni
proudové pulsy a odezvy neuronl jsou sledovany a zaznamenavany. Tato metoda by
v budoucnu mohla pomoci lidem s poSkozenym nervovym systémem, napf. patefi.

Elektrolytem jsou vtomto pfipadé télni tekutiny, tedy smési mnoha organickych a
anorganickych slou€enin (napf. chloridovych iontl), které se mohou oxidovat nebo redukovat na
platinovém povrchu, za vzniku produktt, mnohdy i toxickych pro organismus. Pfi stimulaci je
proto tfeba pracovat pouze v oblasti potencialll, kdy na povrchu probihaji pouze nefaradayické
déje (nabijeni dvojvrstvy, adsorpce, desorpce).

Cilem této prace bylo prozkoumat chovani platinové elektrody v 0,5 molarni kyseliné sirové
metodou cyklické voltametrie. Byl sledovan vliv katodickych a anodickych limitd, rychlosti zmény
potencialu a kontaminace roztoku chloridy a kyslikem.

Tvarovani oxidu titani¢itého do formy kulicek

Autor: Lucie Ondryasova

Roc¢nik: 2.

Ustav: Ustav anorganické technologie
Skolitel: Ing. Miloslav Lhotka, Ph.D.

Oxid titaniCity se pouziva nejenom jako pigment, ale i jako katalyzator pro celou fadu procesu.
Jednim z dulezitych parametrd tohoto katalyzatoru je jeho tvar. Pfedkladana prace se proto
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zabyva tvarovanim oxidu titani¢itého do formy kuli¢ek metodou pfikapavani suspenze daného
oxidu do roztoku. Podle literatury Ize touto metodou kuli¢kovat velkou Fadu anorganickych
materiald. Podstatou procesu je pfidavek 1-2% polysacharidu do suspenze a tvorba kulicek ve
vodném roztoku dusi¢nanu dvojmocného nebo trojmocného kovu. Davkovani je pak provadéno
pfes specialni trysky upevnéné do teflonové matrice. Cely proces tvorby kuli¢ek byl odzkousen
laboratorné a nasledné v poloprovozu na specialni lince pro vyrobu kuliCek ve firmé
Eurosupport Manufacturing Czechia s.r.o. s cilem zvétSit pramér vyslednych kulicek. Na
zakladé téchto experimentl pak byla navrzena nova teflonova hlava s tryskami a upravena
technologie kulickovani.

Priprava a charakterizace ¢asticovych vrstev oxidu titanicitého

Autor: Patrick Kimutai Tum

Ro¢nik: 4.

Ustav: Ustav anorganické technologie

Skolitel: Ing. Martin Zlamal, doc. Dr. Ing. Josef Krysa

Prace se zabyva pfipravou a charakterizaci ¢asticovych vrstev oxidu titani€itého. K naneseni
vrstev byly pouzity tri rizné typy fotokatalyzatoru: P25 (Degussa) a AV-01 a AV-03 (Precheza).
Vrstvy byly naneseny elektroforeticky na vodivou podlozku (nerezovy plech) ze suspense
praskového TiO, v metanolu. VloZzené napéti bylo 4 V a doba elektroforézy 5-60 s. Bylo
zjiSténo, ze mnozstvi naneseného TiO, je pfimo Umérmé dobé elektroforézy. DalSim
parametrem byla pfeduprava suspense TiO, v metanolu v ultrazvukové lazni po dobu 30 minut.
K charakterizaci vrstev byla pouzita Fadkovaci elektronova mikroskopie a ke stanoveni
fotokatalytické aktivity modelova latka Oranz .

Z vysledkl méfeni je patrné zZe s rostoucim mnozstvim naneseného fotokatalyzatoru stoupa
rychlost fotodegradace modelové latky. Vrstvy tvofené Casticemi P25 maiji nejvyssi fotoaktivitu
ze vSech pouzitych materiald. Dale bylo zjisténo, ze pfeduprava TiO, suspense v ultrazvukové
lazni pfed elektroforetickym nanasenim nema positivni vliv na fotoaktivitu vysledné vrstvy.

Does mercury have an influence on the PEM fuel cell lifetime?

Author: Sven Stammwitz

Academic year: 3.

Department: Department of Inorganic Technology
Supervisor: Ing. Sabina Moravcova, PhD.

Simultaneously with the increase of the world population and its life standard the energy
demand of the mankind is increasing. In this way the fuel cell became a promising alternative to
the recent technologies of the energy production based on the fossil fuels. One reason for that
is the high fuel cell efficiency. It is because it converts chemical energy directly to the electrical
one without a heat machine step. Another point is, that the fuel cell produces locally practically
no pollution. It is because the only product of the reaction in the PEM fuel cell is water. Recently
various fuel cells applications are proposed, between others computers, mobile phones, cars or
local energy sources.

The presented fuel cell research is targeted in one of these directions. It is a part of the broader
project aiming to establish in city Neratovice demonstration public fuel cell city bus. The
excessive hydrogen produced by the brine electrolysis using amalgam technology in Spolana
Neratovice will be used as a fuel. Because of its origin, hydrogen is contaminated by the traces
of mercury in concentration of approximately 20 ug m®. Surprisingly, no information can be
obtained from the literature on the influence of the traces of mercury on the PEM type fuel cell
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lifetime. The aim of this project is to provide an answer on this question and to identify the
contamination level, which may result in amalgamisation of the anode catalyst and thus
significant reduction of the fuel cell lifetime.

Vyuziti CFD pri navrhu a optimalizaci cely pro permeacni méreni
na planarnich membranach

Autor: Jan Kubata

Roc¢nik: 4.

Ustav: Ustav anorganicka technologie
Skolitel: Dr. Ing. Vlastimil Fila

Separace plynnych smési obsahujicich methan, nékteré lehké uhlovodiky, oxid uhli€ity a dusik
je v poslednich letech pfedmétem zajmu, nebot se tyto slozky vyskytuji v zemnim plynu,
pfipadné v plynu vznikajicim pfi anaerobnim zpracovani biomasy. Pro dal§i zpracovani tohoto
plynu v chemickych technologiich nebo pro energetické ucely je tfeba oddélit zejména
uhlovodiky od oxidu uhli¢itého a dusiku.

Cilem této prace je navrhnout a nasledné optimalizovat konstrukci cely s vestavénou planarni
membranou. Takto navrzeny systém bude dale pouzit pro urCeni permecnich charakteristik
mikroporéznich membran pfi separaci uhlovodiki a oxidu uhli¢itého. K tomuto navrhu a
naslednym vypoctim je pouzito CFD programu Gambit (navrh konstrukce) a Fluent (samotny
matematicky model).
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Sekce : Anorganické nekovové materialy |

Systém analyzy cementarského slinku

Autor: Petr Dlabal

Ro¢nik: 5

Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel:  Doc. RNDr. Franti$ek Skvara, DrSc.

Analyza slinku je nedilnou soucasti kontroly pfi vyrobé& portlandského cementu. V sou€asné
dobé je slinek charakterizovan chemickym slozenim (pfedev§im CaO, Al,O3, SiO,, Fe;O; a
dalSich) a mineralogickym sloZzenim (mikroskopicky na nabrusech). Tento systém analyzy
slinku v8ak v souCasné dobé postrada nékteré dulezité informace V praci je navrhovan
rozSifeny systém hodnoceni cementarského slinku a to: mikroskopickou analyzou (nabrus) rtg.
fluorescenéni analyzou (celkové chemické slozeni), rtg. difrakéni analyzou (kvalitativni a
kvantitativni mineralogické slozeni). Mikroskopicka analyza nabrusU je provadéna na optickém
mikroskopu s digitalnim analyzatorem obrazu systému Lucia G, kdy lze zjistit habitus pfipadné i
obsah jednotlivych fazi. KliCovou otazkou pro provadéni mikroskopické analyzy digitalnim
analyzatorem je zplUsob pfipravy nabrusG. Rtg. difrakéni praskova analyza vyuziva
vyhodnocovaciho programu High Score X'pert Plus ve spojeni s databazi minerald PDF2, jenz
umoznuje kvalitativni stanoveni jednotlivych modifikaci slinkovych minerald. Dale je provadéna
kvantitativni analyza slinkovych minerald (Rietveld).

Projekt systému je podporovan Svazem vyrobct cementu CR.

Kompozitni zarovzdorné materialy s pridavkem metakaolinu

Autor: Jakub Fiala

Roénik: 5

Ustav:  Ustav skla a keramiky

Skolitel:  doc. Ing. Jaroslav Kutzendérfer, CSc.

Metakaolin v sou¢asné dobé patfi mezi nedostatecné vyuzité suroviny a je dalezité hledat jeho
dal8i uplatnéni. Tato prace predklada jednu z moznych cest vyuZiti této suroviny a to ve
specialnich béznych zarobetonech (RCC), kde je snaha ho pouzit jako plastifikator smési. Tyto
specialni RCC materialy se od béznych zarobetonl liSi nizkym obsahem hlinitanového
cementu. Cilem této prace bylo zlepSit zpracovatelnost téchto smési pfi zachovani stejného
vodniho soucinitele a zjistit ovlivnéni Zarovych vlastnosti. Byly sledovany dva hlavni sméry
jednak vliv pfidavku metakaolinu (1 az 5 hm. %) a vliv ¢astecné nahrady hlinitanového cementu
metakaolinem (1 az 2 hm. %) s ohledem v obou pfipadech na zpracovatelnost téchto smési a
dale na mechanické a termomechanické vlastnosti. Ukazalo se, Ze nizké pfidavky (max. do 3
hm. %) zlepSuji plasti¢nost téchto specialnich RCC Zzarobetonl. Vliv u téchto pfidavkd na
mechanické a termomechanické vlastnosti nebyl prokazan. Vedle toho se podafila pouze
nahrada 1 hm. % hlinitanového cementu metakaolinem, aniz by doslo ke zhorSeni
mechanickych vlastnosti. Lze konstatovat, ze pouze malé mnozstvi metakaolinu, at uz jako
pfidavek nebo nahrada cementu v Zarobetonové smési, je Zadouci pro zlepSeni plasti€¢nosti pfi
zachovani stejného vodniho soucinitele téchto sledovanych specialnich RCC zarobetond.



Vysoka Skola chemicko-technologické v Praze
Fakulta chemické technologie
SVK 24.11.2006

Vliv PVA na vlastnosti vodné suspenze ZrO,

Autor: Martina Honsova
RocCnik: 5.
Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel:  Doc. Ing. Jifi Havrda, CSc.

Prace se zabyva stabilizaci organické poérotvorné pfisady ve vodné suspenzi ZrO, uréené
k pfipravé ZrO, keramiky s Fizenou poérovitosti.

Z dosavadnich poznatk( plyne, Zze pfidavkem PVA lze ovlivnit kinetickou a koloidni stabilitu
suspenze s pfidanou pérotvornou pfisadou a dale, Ze pfidavek PVA rovnéz pfiznivé ovliviiuje
mechanické vlastnosti (pevnosti) téles po vysuSeni. Pfipravené suspenze o slozeni 75 az 77
hm% pevné faze a 0 az 0,8 hm% PVA a dale suspenze o konstantnim obsahu pevné faze 77
hm% s proménnym obsahem PVA vintervalu 0 az 0,4 hm% byly proméfeny na rotacnim
viskozimetru. Z méfeni reologickych vlastnosti pfipravenych suspenzi vyplyva, Ze
pro zachovani stability u suspenzi s proménnym obsahem pevné faze a PVA je limitujicim
slozeni 76 hm% ZrO, a 0,5 hm% PVA a u suspenzi s konstantnim obsahem pevné faze
77 hm% ZrO, je maximalni mozny pfidavek 0,3 hm% PVA. Byl potvrzen pozitivni vliv pfidavku
PVA na mechanickou pevnost po vysuSeni u pfipravenych téles. Dale bylo vyhodnoceno, Ze
pfidavek PVA nemda vyznamny vliv na mikrostrukturu, resp. objemovou hmotnost pfipravenych
téles. Byla vyhodnocena optimalni koncentrace PVA v suspenzi s obs. 77 hm% ZrO, vhodna
pro stabilizaci pfidavané porotvorné prisady.

Kvantova simulace kremicitych struktur

Autor: Sona Charvatova
Roc":nl'k: 4
Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel: 0. Gedeon, J. Machadgek

Molekulové simulace patfi k jednomu z hlavnich nastroji zkoumani struktury a vlastnosti
materiall. Tato prace se zabyva vypoltem meziatomového potencialu na malém klastru
molekuly Si(OH),, ktery Ize nasledné pouzit pro simulace velkych neuspofadanych systém
s nékolika tisici atomy.

Pro nafitovani parametrl meziatomovych potenciald se vybrala zakladni strukturni jednotka
kfemigitych systéma, (SiO,)*, na kterou se navézaly &tyfi vodiky. Optimalizace geometrie byla
provedena pomoci ab-initio simulace, zaloZena na teorii funkcionalu elektronové hustoty (DFT)
s pouzitim simulaéniho programu VASP. Tento pfistup je v sou€asnosti jediny, ktery umoznuje
simulace velkych amorfnich systémd. Zkracovanim a prodluzovanim jedné vazby Si-O a
provedenim nasledné elektronové relaxace byla vytvofena potencialova funkce, ktera
charakterizuje zavislost vazebné energie na meziatomové vzdalenosti. Proméfenim energie
vazebnych uhli se ziskaly dal$i vysledky, jez umoziuji srovnat vysledky VASPu se
sofistikovanéjSimi kvantovymi vypocty. V neuspofadanych systémech se vyskytuji razné
deformované klastry a tedy prezentované vysledky nabizeji zakladni nahled na energetickou
bilanci téchto strukturnich jednotek. Ziskané vysledky budou pfevedeny na vytvofeni empirické
potencialové funkce v programu GULP.
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Vliv tvaru davkovaciho Zlabu na chemickou homogenitu

Autor: Rostislav LoSot
Rocnik: 4.
Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel:  Doc. Ing. Stanislav Kasa,CSc.

Chemickad a teplotni homogenita skloviny na vystupu z davkovaciho Zlabu (DZ) jsou
povazovany za zakladni atributy, které by méla sklovina splfiovat, protoze maji pfimy vliv na
nasledujici tvarovaci proces. Prostfednictvim matematického modelovani pomoci CFD-
Computational Fluid Dynamics programu FLUENT, byla zjiStovana chemicka homogenita
v lomenych  pravouhlych davkovacich Zlabech, které se liSily geometrii ohybu. Skelnou
nehomogenitou, tj. Slirou na vstupu do davkovaciho Zlabu byla sklovina obohacena o Zr0, a
Al,03 .

Hodnoticim kritériem homogenizaCniho u€inku byla koncentrace smési c.x , ktera nabude
hodnoty 1 pravé tehdy, kdyZz dojde kuplné homogenizaci skloviny a S8liry. Vystupy
z matematického modelu ukazaly, jakym zpusobem ovliviiuje geometrie ohybu homogenitu
skloviny na vystupu z davkovaciho Zlabu a jak zasadni vyznam ma pomér hustot Sliry a
zakladni skloviny, nebot’ pfimo na ném zavisi difuzni procesy, které jsou fidicimi déji chemické
homogenizace.

Vliv obsahu Er a Yb na fotoluminiscenci kifemicitych skel o vinové
délce 1,5 uym

Jméno:  Petra Mestekova
Roénik: 3.

Ustav: Ustav skla a keramiky
Skolitel:  Dr. Ing. Martin Mika

S ohledem k rostoucimu zajmu o efekingjSi a rychlejSi pfenos digitalnich dat se hleda co
nejucinnéjSi cesta k dosazeni tohoto cile. Idedlnim feSenim je uZziti zcela optického systému
misto nedokonalé OEO (optic-elektric-optic) struktury. Integrované komponenty z aktivné
optickych skel jsou na rozdil od sou¢asnych komponent viaknové techniky mensi, jednodus$si, a
tim i levnéjsi na vyrobu. Pro pfipravu aktivnich optickych vinovodd se v nasi laboratofi vyvijeji
kfemicita skla na bazi Na,O- ZnO-SiO, s pfidavkem atomu Er a Yb ve formé oxidu. Pro toto
zakladni sloZeni hledame optimalni koncentraci Er a Yb s cilem dosahnout maximalni intenzity
luminiscence v oblasti kolem 1,5 ym, pfi maximalni Sifce emisniho pasu a pfi dobé Zivota
excitovaného stavu alespon 5 ms. Planovanym experimentem byla navrZzena a utavena skla
sriznym obsahem Er a Yb. Vzorky skel byly nafezany a opticky vyleStény. U takto
pfipravenych skel byla zméfena jejich absorpCni a emisni spektra. K excitaci emisnich spekter
byl pouzit laser o vinové délce 980 nm. V praci je diskutovan vliv koncentrace Er a Yb na
zminéné optické vlastnosti.
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Protonové vodivé membrany pro stfedné teplotni H,/O, palivove

Clanky
Jméno:  Jakub Michal
RocCnik: 4.
Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel:  Dr. Ing. Martin Mika

Stfedné teplotni kysliko-vodikové palivové clanky predstavuji alternativni zdroj elektrické
energie, ktery by mohl v budoucnu umoznit nahradu spalovacich motord motory elektrickymi.
Palivové &lanky vyuzivaji pfimé pfemény chemické energie na elektrickou. Vyhody spocivaji ve
vyS88i ucinnosti a pfedevsim v Setrnosti k zivotnimu prostfedi, nebot odpadem je Cista voda.
Klicovou slozkou ¢lanku je hybridni anorganicko-organicka fosfore€no-kfemicitd membrana
s vysokou protonovou vodivosti, ktera umoznuje pohyb protond mezi anodou a katodou.
Soucasné protonové vodivé membrany musi byt udrzovany v hydratovaném stavu atmosférou
s vysokou relativni vlhkosti, aby byla zachovana jejich vysoka protonova vodivost. Pro pouziti
v automobilech se pfedpoklada pracovni teplota palivového &lanku v intervalu 120-130 °C. P¥i
teplotach nad 100°C je vS8ak udrzovani membran v hydratovaném stavu technicky velmi
naro¢né a drahé. Proto pracujeme na syntéze membran, ktera jsou protonové vodivé pfi
teplotach od 100°C do 130°C za velmi nizké relativni vlhkosti. SloZzeni membran upravujeme
vzhledem k dosazZeni optimalnich elektrochemickych, mechanickych a chemickych vlastnosti.
Protonovou vodivost méfime impedancni spektroskopii a vysledné chovani membrany
testujeme pfimo na kysliko-vodikovém palivovém &lanku.

Priprava leucitovych dentalnich kompozitt

Autor: Martin Pallich

RocCnik: 5
Ustav: Ustav skla a keramiky
Skolitel:  Ing. Alexandra Klouzkova

V soucasnosti je v dentalni implantologii UspésSné pouzivano spojeni nosnych kovovych Cepl a
vrchnich kovokeramickych korunek. Hlavni krystalickou fazi keramické casti kovokeramickych
nahrad je leucit (KAISi»Og). Snadna spajitelnost keramického kompozitu s kovovou konstrukci je
zpUsobena vysokou hodnotou koeficientu teplotni roztaznosti tetragonalnich leucitovych zrn
rozptylenych v amorfni matrici. Dosavadni pfipravy leucitovych dentalnich kompozitd byly
zaloZeny na Kkrystalizaci leucitu ztaveniny v pribéhu chlazeni zteploty vypalu nebo na
oddélené vysokoteplotni syntéze leucitu. Oba déje jsou Casové dosti narocné, proto jsou
zkoumany nové technologie pfipravy dentélnich surovin. V nedavné dobé byla vyvinuta metoda
hydrotermalni syntézy tetragonalniho leucitu, kterd umoZhuje pFipravu monodisperzniho
leucitového prasku.

Cilem této prace je pomoci technologie hydrotermalni syntézy leucitového prekurzoru pfipravit
dentalni surovinu s pfesné definovanym podilem krystalické faze a amorfni matrice. Naslednym
tepelnym zpracovanim takto pfipravené suroviny obsahujici 20% teragonalniho leucitu byl
ziskan leucitovy kompozit jehoz hodnota koeficientu teplotni roztaznosti je blizka hodnotam
kovové konstrukce.
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Vliv oxidl vzacnych zemin na vlastnosti skel

Autor: Anna Petrzelova
Roénik: 5
Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel:  Ing. Miroslav Rada, CSc.

Skupina prvkl velmi podobnych chemickych a fyzikalnich vlastnosti, které v periodické tabulce
nasleduji za lanthanem, se nazyvaji lanthanoidy. Sem se fadi tyto prvky: cer, praseodym,
neodym, promethium, samarium, europium, gadolinium, terbium, dysprosium, holmium, erbium,
thulium, yterbium a lutecium.

Pouziti oxidl vzacnych zemin ve sklafském primyslu se v souCasné dobé znacné rozrista,
protoze se rok od roku zvySuje produkce lanthanoidd, a tim klesa i jejich cena. Bylo zjisténo, ze
uz i malé pridavky téchto oxidl vyrazné ovliviiuji vlastnosti skloviny. Pro jejich pouziti
v masovych vyrobach je nutno znat, jak obsah téchto oxidl ovliviiuje dllezité parametry
vyuzitelné v technologické praxi — mérny elektricky odpor, viskozitu, RMS, povrchové napéti,
krystaliza¢ni a dilatometrické veli€iny, hydrolytickou odolnost, spektralni propustnost a L* - a* -
b* soufadnice.

VySe uvedené udaje se v literatufe objevuji pouze sporadicky, proto tento ukol pro oxidy
neodymu, praseodymu, thulia a lutecia s aplikaci na 24%ni olovnaty kfistal bude pfedmétem
diplomové prace. Zde predkladana prace pak zpracovava prvni ¢ast tohoto ukolu — vliv obsahu
oxidu neodymu na nékteré z vySe uvedenych parametra.
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Sekce : Anorganické nekovové materialy I

Vliv podminek kalcifikacniho procesu na tvorbu bioaktivnhiho
povrchu na Ti slitiné

Autor: Petra Haufova
RocCnik: 4.
Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel:  Dr. Ing. Dana Rohanova

Titanové slitiny jsou pouzivané jako nahrady tvrdych tkani lidského téla (endoprotézy, dentalni
nahrady) diky svym mechanickym vlastnostem. Casti inertniho materialu, které musi s kosti
srust (byt bioaktivni) je potfeba upravit pomoci silnych kyselin (HF, HCI) a zasad (NaOH). Pro
zajisténi rychlého srdstu s minimem negativnich reakci organizmu je vhodné povrch implantatu
dale upravit tzv. prekalcifikaci. Pfi tomto kroku se chemicky upraveny povrch vzorku exponuje
v roztoku, ktery je silné pfesycen vuci kalcium-fosfatim, precipitujicich pfimo na jeho povrchu.
Prekalcifikacni roztok (SCS) je nestabilni a ihned po jeho pfipravé se v ném zaclinaji srazet
kalcium fosfaty ve formé bilych vioCek. Na povrchu Ti slitiny se tvofi jehlicovité krystalky
sféroliticky uspofadané (TCP — trikalciumfosfatu) v priméru od 10 do 100 ym nebo faze, ktera
se v optickém mikroskopu jevi jako amorfni. Cilem prace bylo zjistit, jakym zplsobem muze
teplota (37°C a 20°C) a stafi (Cerstvy a tyden stary) roztoku SCS ovlivnit velikost krystalkd a
kvalitu fazi tvoficich se na povrchu Ti slitiny. Byly méfeny hodnoty pH roztoku, koncentrace
Ca?" i (PO,)* iontt, pozorovan povrch pomoci optické mikroskopie.V druhé &asti prace in vitro
testem v SBF (Simulated Body Fluid) je pozorovan vliv jednotlivych fazi vytvofenych
prekalcifikacnimi roztoky na tvorbu HAp.

Vliv povrchovych sil na chovani sklarského kmene

Autor: Lucie Hruskova

Roénik: 5.

Ustav: Ustav skla a keramiky
Skolitel: Ing. FrantiSek Novotny, CSc.

Konzultant: Doc. Ing. Stanislav Kasa, CSc.

V prvnich stadiich taveni sklafského kmene dochazi ke vzniku rliznych meziproduktd. | kdyz v
zavérecné fazi taveni vSechny meziprodukty zreaguiji, jejich pfechodné fyzikalni a chemické
vlastnosti maji vyznamny vliv na pribéh technologického procesu taveni.

Prvotni déje ve sklaiském kmeni jsou velkou mérou ovlivnény povrchovymi jevy, jako je
povrchové napéti tavenin a Uhel smaceni jednotlivych zrn surovin témito taveninami. Pfedevsim
chovani karbonatovych tavenin, které maji nizkou viskozitu je silné ovlivnéno povrchovymi jevy.
Pfedem utavené karbonatové taveniny sody s proménnym obsahem vapence byly vkladany do
zarového mikroskopu a sledovana jejich interakce s rznymi povrchy. Bylo také zjisténo, ze
pritomnost atmosféry CO, ma zavazny vliv na vznik povrchovych jevu.

Nalezené vysledky pfispivaji k objasnéni pribéhu taveni a mohou slouzit k doplnéni a
upfesnéni dat potfebnych k matematickému modelovani kmene, tj. matematickému modelu
pfemény sklafského kmene ve sklovinu.
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Fotosensitivni skla pro optické vinovody

Autor: Véra Jandova
Roénik: 5.

Ustav: Ustav skla a keramiky
Skolitel: Dr. Ing. Martin Mika

V dnesni dobé se optické sklo stava velmi dulezitym materialem pro moderni fotonicka zafizeni,
ktera jsou klicova pro rychly pfenos a zpracovani optického signalu v telekomunikacni
technologii. Vyznamné postaveni zde zaujimaji fotosenzitivni skla vhodna pro vyrobu
miniaturnich vinovodnych struktur pfimym zapisem laserem. Potfebna dlouhotrvajici zména
indexu lomu se vyvola puUsobenim zafeni o specifické vinové délce. Zména indexu lomu
fotosenzitivnich skel na bazi GeO, je umérna koncentraci paramagnetickych center E'(Ge).
Podafilo se nam pfipravit sérii fotosenzitivni sodno-germanicCitokifemicitych skel. Skla byla
ozafovana Hg vybojkou o A = 240 nm. Narlst koncentrace téchto center byl sledovan EPR
(elektronova paramagneticka rezonance) spektroskopii. Po vypnuti vybojky byla méfena jejich
stabilita. Koncentrace paramagnetickych center E’(Ge) narUstala ve vzorcich podle funkce y =
A+B-[1-exp(-t / tp)], kde t je ¢as a A, B a to jsou konstanty. Narasty byly od 10 — 530 %
v zavislosti na sloZeni skla a relaxa¢ni doby t, se pohybovaly od 500 do 1800 s. Po vypnuti UV
zareni byly pozorovany poklesy do 15 %. NejcitlivéjSi skla pouzijeme jako substrat pro pfipravu
optickych vinovodu pfimym zapisem laserovym paprskem.

Dvnamika teplotnich poli plynové nahrivaci pece

Autor: Helena Koc¢arkova
Roénl’k: 4
Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel:  Doc. Ing. Stanislav Kasa, Csc.

Homogenni prohfati mackaci tyCe je pro presnost lisovaného vyrobku velmi dulezité.
Matematické modelovani je jednoducha a pomérné pfesna metoda umoznujici zjistit optimalni
umisténi mackaci tyCe v peci pro konkrétni pozadavky prohfati. Vysledky této prace pomohou
nalézt vhodnou polohu mackacich ty¢i v nahfivaci peci, ktera byla dosud urovana na zakladé
provoznich zkuSenosti. Vstupni hodnoty k vypo€tu matematického modelu byly ziskany
méfenim na realné peci v provozu sklarny. Prace byla rozdélena do dvou Casti. Nejprve byl
vytvofen matematicky model proudéni spalin v peci bez mackaci ty¢e. Na zakladé vysledk
zminéného matematického modelu a skute€nych postupl ve sklarné bylo navrzeno 6 dalSich
matematickych modeld, které se liSily polohou mackaci ty¢e v nahfivaci peci, za ucelem zjisténi
technologicky vhodného ohfevu mackaci tycCe.

Vysledky prace ukazaly, Ze umisténi mackaci tyCe v nahfivaci peci vi¢i poloze hofaku v peci je
velmi dulezité, nebot ovliviuje rozlozeni teplot v ty€i tak, ze ty¢ umisténa ve vétsi vzdalenosti
od horaku je Iépe prohfata. To je dano rozlozenim proudéni spalin v peci ovlivnéné geometrii
vyhfivaného prostoru. Ponékud men3i vliv na celkové prohfati tye ma hloubka zasunuti tyCe
do pece.
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Vvyuziti infraervené spektroskopie ke studiu starnuti keramickych

materiall
Autor: Jaroslava Kfizkova
Roc‘:m’k: 4 .
Ustav: Ustav skla a keramiky
Skolitel: Ing. Jana Andertova, CSc.

Skolitel specialista:  Ing. Vladimir Machovié¢, CSc.

Prace se zabyva studiem starnuti a degradace keramického materialu, konkrétné studiem
fenoménu nevratné vlhkostni roztaznosti materialu pro pfipravu obkladovych prvka. Byl
studovan vliv surovinového sloZeni vstupnich smési na tendenci keramického materialu
podléhat objemovym zménam v dusledku hydrotermalni expozice. Kromé fyzikalniho stanoveni
objemové roztaznosti keramického materidlu, tj. stanoveni délkovych zmén po normované
hydrotermalni expozici, byla pro detekci vazebnych zmén ve stfepu vyuzita infracervena
spektroskopie. Potvrzeni zmény charakteru —O-H vazeb, resp. zmény obsahu hydroxylovych
skupin v dusledku hydrotermalni expozice je v pfimé korelaci se stanovenymi hodnotami
objemovych zmén.

Priprava a charakterizace poréznich keramickych vrstev

Autor: Alena Kunertova
RocCnik: 5.
Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel:  Ing. Eva Gregorova, CSc.

Porézni keramika mulze plnit funkci filtrd, nosi¢l katalyzatord nebo membran. Jednou
z moznosti jak Fidit velikost péra je vyuziti biopolymernich pfisad.

Pro pfipravu poréznich keramickych vrstev byly pouzity korundové vodné suspenze s obsahem
porotvorného €inidla 25 obj.% (vztaZzeno na pevnou fazi). Jako pérotvorné cCinidlo byl pouZit
bramborovy, kukufi¢ny a ryZzovy Skrob s velikosti ¢astic Dso = 50, 14 a 5 um. Porézni vrstvy byly
pfipraveny jednak litim suspenzi na sadrovy blok (Skrob ma funkci pérotvorného cinidla) a
jednak Skrobovym litim (Skrob jako pdérotvorné a télesotvorné ¢inidlo) do kovové formy. Po
vypalu na 1570 °C byly zhotoveny le§téné nabrusy, pofizeny snimky mikrostruktur a provedena
obrazova analyza vzniklych poréznich struktur. Pro srovnani s velikosti plvodnich Skrobovych
zrn bylo poctové vazené rozdéleni velikosti pord pfepocteno na objemové vazené rozdéleni.
Bylo provedeno vzajemné srovnani velikosti pord keramik pfipravenych dvéma rdznymi
technologiemi a prokazano, Ze v pfipadé Skrobového liti zavisi velikost pord na stupni bobtnani
pouzitého Skrobu, zatimco u tradi¢niho liti odpovida prakticky velikost pér velikosti ¢astic
Skrobu. Oba navrzené zpuUsoby umoznuji pfipravu vrstevnaté keramiky s dobrou soudrznosti
jednotlivych vrstev.
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Velikostni a tvarova charakterizace destiCkovitych ¢astic

Autor: Monika Novakova
Roc’:nik: 5.
Ustav: Skla a keramiky

Skolitel:  Doc. Dr. Dipl.-Min. Willi Pabst

U c&astic nekulovitého tvaru neni pojem velikost jednoznaéné definovan. V praxi se tento
problém obchazi zavedenim tzv. ekvivalentnich primérd. Problémem vSak zUstava, ze
ekvivalentni priméry namérené rlznymi metody (napf. sedimentacni analyzou, laserovou
difrakci, obrazovou analyzou) se lisi, a sice tim vyraznéji, im vice jsou Castice anizometrické.
Pro tyto Castice je tedy vhodné az nezbytné kombinovat velikostni analyzu s analyzou tvarovou.
V této praci je odvozena rovnice, ktera dovoluje vypocet tvarového faktoru (aspect ratio) pokud
zname rozdéleni velikosti ze sedimentacni analyzy (tzn. Stokesovy priméry) a rozdéleni
velikosti skutec¢nych priiméra desticek, které Ize ziskat napf. pomoci mikroskopické obrazové
analyzy. Na druhé strané je konecnym cilem aplikovat tuto rovnici pfimo na vysledky
sedimentacni analyzy a laserové difrakce. K tomu je vS8ak nutna informace o orientaci ¢astic
vzhledem k laserovému paprsku (ktera maze byt bud kolma nebo nahodila).

Tuto informaci, ktera je pro aplikaci odvozené rovnice rozhoduijici, Ize ziskat pouze srovnanim
vysledkl obrazové analyzy a laserové difrakce. V této praci je toto srovnani provedeno pro
systém desti¢kovitych Castic (SiC). Klicovym krokem pro srovnani s laserovou difrakci je pfitom
transformace vysledk(l obrazové analyzy na objemové vazené rozdéleni.

Vliv oxidl vzacnych zemin na nékteré vybrané parametry
priamyslové vyrabénych skel

Autor:  Miroslav Polak

Roc¢nik: 3.

Ustav: Ustav skla a keramiky
Skolitel: Ing. Miroslav Rada, CSc.

Doposud se ve sklafstvi vyuzivaly vzacné zeminy hlavné jako odbarviva, k vyrobé brylovych
skel, skel pro optické pfistroje, sklenénych vldken a elektrod. Nékteré prvky (pfedevsim cer a
jeho slouceniny) se pouzivaji i pro mechanické lesténi skel.

V posledni dobé byl zaznamenan prudky pokles cen téchto latek, coz otevira nové moznosti
vyuziti lanthanoid( v primyslové praxi.

Na zakladé predchozich vyzkumu bylo zjisténo, ze slou€eniny téchto prvka pfiznivé ovliviuji
vlastnosti skel. Zkoumani vlivu daného mnoZzstvi oxidu vzacné zeminy, u kterého se ovliviiovani
parametrl jiz dfive jevilo jako nejpfiznivéjSi, se zamérem ukazat na moznost jeho SirSiho
primyslového vyuziti pfi stéZejni aplikaci z hlediska jeho pfiznivého pusobeni na Cefici proces
je hlavnim cilem predkladané prace.

V soucasné etapé prace je zkouman vliv tohoto oxidu na vysledny stupen vy&efeni a povrchové
napéti. Zkouman ale bude i vliv na dalSi vyznamné technologické a uzitné parametry.
Pozorovani je provadéno na 100g vzorcich téchto primyslové vyrabénych skel: float, bila a
zelena obalova sklovina, sodnovapenaty kfistal, barnaty kfiStal a olovnaté kfistalové skloviny
s obsahem 24 a 30 hmotnostnich procent oxidu olovnatého.
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Mrazuvzdornost keramiky

Autor: Jaroslava Polednova

Roénik: 5.

Ustav: Ustav skla a keramiky

Skolitel: Ing. Alexandra Klouzkova, CSc.

Mrazuvzdornost je schopnost keramického vyrobku vydrZzet za danych podminek uréeny pocet
cykll zmrazovani a rozmrazovani bez nasledného vzniku zavad na stfepu. Material instalovany
venku (dést, snih, led) je vzdy vystaven mechanismu spoleéného plisobeni mrazu a vody. Kdyz
voda prechazi z kapalného do pevného stavu, dochazi k narGstu objemu, v pérech vznikne
mechanické namahani, které mize zpUsobit prasknuti materialu. Zkousky mrazuvzdornosti jsou
pfesné definovany pfisluSnou normou a kjejich méfeni je tfeba dosti naroéné technické
vybaveni. Existuje vztah mezi odolnosti vii¢i mrazu a nasakavosti keramického stfepu, ktery Ize
v laboratornich podminkach vyjadfit pomoci penetraéniho koeficientu vody. Jde o metodu
jednoduchou, bez naroéného zafizeni.

Cilem prace bylo stanovit standardni vlastnosti stfepu palenych tasek a porovnat jejich pérovou
strukturu se stanovenou mrazuvzdornosti a moznostmi jejiho orientacniho vypoc¢tu. Méfeni bylo
provedeno na vzorcich stfeSni krytiny po A) provoznim vypalu, B) po normovych mrazicich
cyklech. Zaroven byly hodnoceny vzorky palené stfeSni keramické krytiny, ktera nevyhovéla
mrazicim testum a doslo k odprysknuti vrchni vrstvy.

Mikrospektroskopicka strukturni charakterizace keramickych

materialt
Autor: Vendula Vitova
Roénik: 4
Ustav: Ustav skla a keramiky
Skolitel: Ing. Jana Andertova, CSc.

Skolitel specialista: Ing. Vladimir Machovi¢, CSc.

Prace je pilotni studii moznosti vyuziti mikrospektroskopickych metod k analyze funkéné
gradientnich keramickych materialld. Ramanova spektroskopie je v posledni dobé Siroce
pouzivana metoda pro strukturni charakterizaci kompozitnich keramickych materialt. Prace je
zamérena na stanoveni lokalniho koncentracniho poméru oxidd ve smésné keramice na bazi
Al,O3-ZrO,. Metodou liti suspenzi do poréznich forem byly pfipraveny dvojvrstvé vzorky
standard(l a provedena kalibrace poméru Al,O5/ZrO, a mikroskopické stanoveni koncentrace
jednotlivych slozek v kroku 1 pym. Pro méfeni byl pouzit disperzni Ramanlv spektrometr fy
Jobin Yvon model Labram HR vybaveny konfokalnim mikroskopem Olympus s objektivy 10x,
20x, 50x a 100x. Jako excitatni zdroj byl vyuzit laser o vinové délce 532.2 nm o vstupnim
vykonu 50 mW. Vyvinuta technika by méla slouzit ke koncentraCnimu mapovani mezi
jednotlivymi pfechodovymi zénami vrstev Al,O3-ZrO..
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Sekce: Chemicka technologie restaurovani pamatek

Elektrochemické odstranovani chloridti z koroznich produktt

Autor: Tereza Fuksova
Roénik: 5.

Ustav: UKMKI

Skolitel: Ing. Jifi D&d, CSc.

Prace se zabyva metodami odstrafiovani chloridd z koroznich produktl archeologickych nalezi
se zietelem na elektrochemické postupy. Vysvétleny jsou pfiCiny, pro¢ je ucinnost
elektrochemickych metod mala. Experimenty na dvou typech zafizeni v rGzném uspofadani
nepotvrdily urychlujici vliv prichodu stejnosmérného proudu na odsolovani koroznich produktl
Zeleza ani v pfipadé, kdy odsolované pfedméty nebyly v kontaktu s katodou. Mozna pficina
v malé ucinnosti pouzité migracni metody je v typu experimentalniho materialu, ktery byl uméle
zasolen a pokles obsahu chloridi difuzi byl dominantni. Migracni odsolovani s pouzitim dialyzy
vrstvy slabé vodivého elektrolytu, ve kterém jsou umistény odsolované predméty, je tfeba ovéfit
na pfedmétech s plivodnim obsahem chloridu.

Prizkum kovovych materialll ze sousosi Trig
na Narodnim divadle

Autor: Petra Guhlova
Ro¢nik: 3.

Ustav: UKMKI

Skolitel: Ing. Jifi D&d, CSc.

V ramci probihajici tfeti etapy restaurovani sousoS$i Trig na Narodnim divadle byla provedena
metalograficka analyza technikou klasické optické i elektronové mikroskopie vybrus( vzork
kovu z bronzového plasté koni z vychodniho i zapadniho sousosi a dale vzork( oceli nosné
konstrukce z nabfezniho koné zapadniho sousoS$i. V ramci tohoto prizkumu bylo UZ metodou
provedeno detailni proméfeni tloustky bronzového plasté prvniho koné z vychodniho sousosi a
na vytypovanych bodech i u v8ech zbyvajicich koni obou Trig. U odebraného vzorku ocelove
nosné konstrukce byly ur€eny zakladni mechanické vlastnosti — pevnost v tahu, prodlouzeni a
kontrakce, vrubova houZevnatost pro potfeby dalSich spolupracujicich pracovist, provadéjicich
statické i dynamické posouzeni restaurovanych plastik a rovnéz byla identifikovana vyrobni
technologie oceli pro nosnou konstrukci — zkujfiovani surového Zzeleza v Bessemerové
konvertoru.
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Pouziti dekalcifikované opuky jako pucolanové prisady

Autor: Lenka Kucerova

Roénik: 5.

Ustav: Chemické technologie restaurovani pamatek
Skolitel: Ing. Katefina Doubravova, Ph.D.

Prace je zaméfena na ovéfeni moznosti pouziti dekalcifikované opuky jako pucolanové prisady.
Ze vzduSného vapna se pfidavkem pucoland, tj. latek reagujicich s Ca(OH),, stava hydraulické
pojivo. Hydraulicka pojiva odolavaji vodé a jsou pevnéjsi, nez je Cisté vapenna malta.
Takovouto pucolanovou pfimési je i metakaolinit. Metakaolinit vznika z jilového mineralu
kaolinitu, ktery pfi teplotach 500-600°C méni svou strukturu na metakaolinit. Také opuka
obsahuje jilové mineraly. Lze prfedpokladat, ze jejim vypalenim pfi teplotach 500 — 600°C v ni
vznikaji struktury podobné metakaolinitu. Takto upravena dekalcifikovana opuka by mohla byt
pouZzivana jako pucolanova pfisada do vapenné malty.

Ze smési jemné rozemleté dekalcifikované opuky, nepalené nebo vypalené pfi rdznych
teplotach, a vapna byla pfipravena zkusebni téliska. Po 14 dnech byla sledovana pfitomnost C-
S-H fazi.

Pouzité metody analyzy: rentgenova difrakéni analyza (XRD), termicka analyza (DTA/TG),
elektronovy mikroskop.

Proces pripravy a umélé starnuti albuminové fotografie

Autor: Linda MiSkova

Roc¢nik: 3.

Ustav: Chemické technologie restaurovani pamatek
Skolitel: Ing. Petra Vavrova

Pfiprava albuminovych fotografickych papird je znama od 2. poloviny 19. stoleti. Touto
technikou bylo vyrobeno velké mnozstvi fotografii, které podléhaji degradacnim faktorim.
Abychom mohli navrhnout konkrétni restauratorské a konzervatorské postupy pro tento druh
fotografii, je nutné znat informace o chemickém slozeni materialu a také technologicky postup
jejich vzniku. Ve své praci jsem se zabyvala pfipravou téchto fotografii podle historickych
postupl. Fotografie pfipravené touto technikou maji charakteristické sépiové zabarveni.

U takto pfipravenych fotografii jsem sledovala vliv mnozstvi pouzitych chemickych latek pfi
jejich pfipravé, dobu expozice a koncentraci ustalovaci lazné pomoci CIELAB systému, ktery
umozfiuje sledovani barevnych zmén. Dale jsem pozorovala zmény pfi degradaci fotocitlivé
vrstvy vyvolané umélym starnutim fotografii.

Dekorace skla zlatymi listry

Autor: Linda MiSkova

Roénik: 3.

Ustav: Skla a keramiky
Skolitel: Dr. Ing. Dana Rohanova

Konzultant:  Doc. Ing. Martin Maryska, CSc.

Aplikace listri na sklo a keramiku je znama jiz po staleti. Nasi pfedchudci netusili, Zze vynalezli
dekoracni techniku, ktera pfetrva tisicileti a v dnesSni dobé se zaradi k tzv. nano-technologiim.
To, zZe tato technologie je prevratna, dokazuje i dnesni vyzkum v oblasti aplikaci tenkych vrstev
nanasenych na rlzné typy materiall, kdy dochazi k upravé vlastnosti pavodnich materiald.

Nanesenim vrstvy ,nosic¢e” (sol-gelu, rezinatu nebo jilu) s obsahem kovovych prvkl (nejéastéji
Ag, Au, Cu, Bi, Pb, Sn) totiz docilime nejenom barevné zmény (vyredukované kovy tvofi
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koloidni Castice, které pohlcuji svétlo v oblasti VID a my vnimame odrazené svétlo o uréité
vinové délce jako barevny efekt), ale navic mohou dosti vyznamné upravit i chemickou odolnost
nebo dodat povrchu materialu antibakterialni vlastnosti (v pfipadé pouziti Ag iontu). V praci
jsme se zabyvaly vlastnostmi listru s obsahem Au iontu (jako hlavni barvici slozky) nanesenym
na sklo typu barnatého kfistalu, za ucelem barevného dekorovani povrchu skla do fialového
odstinu. Listry jsou rezinaty pryskyficnych mydel, jejich chemie je dosti slozita a vice ¢i méné
zaloZzena na empirickych zjisténich. Listr aplikovany na sklo se choval nestandardné a
vybarvoval se do tfech barevnych odstinud (od Zluté pfes riZzovou az po tmavé fialovou). Na
zakladé navrzenych laboratornich testu (vliv fedéni listru, dealkalizace povrchu skla a simulace
redukénich podminek povrchu skla) spolu se studiem morfologie povrchu, chemickou
mikroanalyzou (SEM/EDS) a méfenim absorbance vytvofenych vrstev bylo zjisténo, Ze kvalita
vysledného listru je citliva na obsah alkalii v povrchové vrstvé skla nebo na redukénim chovani
skla pouze v pfipadé nizké koncentrace (neboli tloustky) nanesené vrstvy listru zplsobeném
jeho pfilisnym nafedénim pfed jeho aplikaci.

Degradace pomédéného povrchu zinkovych odlitk( Ivu
ze zamku Zbiroh

Autor: Veronika Prochazkova
Ro¢nik: 4,

Ustav: UKMKI

Skolitel: Ing. Jiti D&d, CSc.

Na zakladé metalografické analyzy vybrusd vzorkd z restaurovanych plastik v ze zamku
Zbiroh byl stanoven rozsah korozniho poskozeni pomédéného zinkoveho odlitku plasté,
predevSim stav a stupen zachovani plvodni vrstvyy pomédéni. Dale bylo uréeno slozeni a
struktura pouzité zinkové slitiny a také byla identifikovana technologie pomé&déni jednotlivych
dilu plastik. Zjistény stav korozniho posSkozeni a degradace vrstvy pomeédéni byl vychodiskem
pro zpracovani navrhu technologického postupu oSetfeni puvodniho povrchu restaurovanych
plastik — odstranéni koroznich produktl, konzervace a kone&na povrchova Uprava plastik po
opravé necelistvosti a dalSich mechanickych poskozeni odlitkd.

Vliv zelezodubénkového inkoustu na pergamen

Autor: Tereza Pilousova

Rocénik: 4,

Ustav: Chemické technologie restaurovani pamatek
Skolitel: Ing. Martina Ohlidalova

V minulosti autofi pro psani rukopisu, hudebnich skladeb a grafickych kreseb €asto pouzivali
razné druhy Zzelezodubénkovych inkoustd. Tento typ inkoustd je ktémto historickym
dokumentim velmi korozivni, coz muze vézt az k Uplnému rozpadu papirové nebo
pergamenové podlozky. Z tohoto duvodu, jsme se zaméfili na sledovani vlivu
Zelezodubénkového inkoustu na pergamen. V praci jsou porovnavany 3 rUzné druhy
pergamenu starnuté po dobu 11 dni. Ke srovnani prabéhu starnuti jsou vyuzity nasledujici
metody: mikroskopie, spektrofotometrie, skenovaci elektronova mikroskopie, stanoveni teplot
smrsténi a hodnot pH. Na zakladé ziskanych vysledku je diskutovano chovani inkoustu béhem
starnuti.
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Smési polymerl a kifemic¢itanovych nanocastic jako ochrana
povrchll kamennych pamatek

Autor: Blanka Kolinkeova

Rocnik: 5.

Ustav: Chemické technologie restaurovani pamatek

Skolitel: Panagiotis Manoudis, Department of Chemical Engineering, Aristotele University

of Thessaloniki, 54124, Thessaloniki, Greece

Pokles povrchové energie mineralniho substratu (obdobného tém pouzivanym u mnozstvi
kamennych pamatek), zplsobeny aplikaci ochranného polymerniho poviaku, a soucasné
zdrsnéni povrchu nanocasticemi, mize vyrazné zvysSit jeho vodéodolnost. V této praci jsme
sledovali vliv uméle zvySené hrubosti povrchG minerdlnich substratd na vodéodpudivost.
Zaroven nas zajimal jeji vliv na propustnost pro vodni paru. Jako mineralni substraty jsme
pouzili vzorky pfirodnich mramortd a nami pfipravené tablety uhli¢itanu vapenatého. ZvySeni
hrubosti povrchu jsme dosahli vytvofenim dvouslozkového ,nanofiimu®. K vytvofeni tohoto filmu
jsme aplikovali polymery PMMA, PFPE a PDMS v kombinaci s rizné velikymi kfemicitanovymi
nanocasticemi. Porovnavanim vysledkd AFM, profilometrie a velikosti kontaktnich Ghld pro vodu
na chranéném a nechranéném povrchu, byl jasné prokazan vliv hrubosti povrchu na odpudivost
vody. Takto oSetfené povrchy se stavaji ,super-hydrofobickymi“. Vysledky ukazuji, Ze navrh
dvousloZzkového ,nanofilmu®, ktery je charakteristicky svou jednoduchosti a nizkou cenou, je
vhodny na ochranu kulturnich pamatek z kamene viéi Skodlivym vliviim vody.

Studium moznosti pouziti enzymU pro odstranovani
klihoSkrobovych adheziv

Autor: Jakub Havlin

Roénik: 5.

Ustav: Chemické technologie restaurovani pamatek
Skolitel: Ing. Martina Huckova

Konzultanti:  Ing. M. Novotna, Ing. V. Spiwok

Dnes jiz prekonana klihoskrobova adheziva byla krentoalazi zavésnych obrazu
pouzivana jiz od 16. stoleti. Jejich nevyhodou ale bylo botnani a ¢asta biodegradace. Proto se
v posledni dobé pfistupuje k jejich odstrafiovani. Jednou z nejSetrnéjSich metod odstrafiovani
klihoSkrobovych adheziv pouzivanou zejména v zahranici je pouziti enzymu.

Cilem na8i prace je pfinést takové védecké poznatky, které by pomohly pfevést tuto
metodu i do SirSi restauratorské praxe. Na zakladé srovnani infraervenych spekter historickych
vzork(l adheziv se spektry modelovych smési pfipravenych podle starych receptur, chceme
ziskat standardy klihoSkrobovych adheziv, na nichz bude mozno stanovit aktivitu enzymu
vybranymi instrumentalnimi metodami.

Vyusténim téchto méfeni bude vytvofeni co mozna nejucinnéjsi smeési enzymd pro
odstrafnovani klihoSkrobovych adheziv.
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Sekce: Polymery

Recyklace pouzitych pneumatik pisobenim vysoké teploty a tlaku

Autor: MiluSe Cettlova
Rocnik: 5.
Ustav: Ustav polymeru

Skolitelé: Doc. Ing. Antonin Kuta, CSc.; Ing. Zden&k Hrdlitka

V dnesni dobé je velkym problémem likvidace odpadu, jehoZ zna¢na Cast je tvofena plasty a
pryZzemi. Naskyta se otazka co s nimi. Termoplasty mohou byt vicenasobné taveny a nasledné
zpracovany na novy vyrobek. U pryzi toto nelze. Moznosti jejich vyuziti jsou recyklace,
regenerace nebo energetické zhodnoceni.

V literatufe byl nalezen Clanek, ve kterém autofi uvadéji, ze lze pryzovou drt z odpadnich
pneumatik zpracovat na novy material pouhym lisovanim za vysokého tlaku a teploty bez
pfidavku aditiv.

Ve své praci se zabyvam srovnavanim vlastnosti plvodniho vulkanizatu a materialu ziskaného
z jeho drté (recyklatu). Tyto vlastnosti byly studovany na modelovych smésich z pfirodniho
kau€uku (NR) a butadienstyrenového kau€uku (SBR) s rliznymi vulkanizanimi systémy.

Vysoce vétveneé polyimidy na bazi
4 .4° 4" -triaminotrifenylmethanu (¢ast Il)

Autor: Radana Cechova
Roénik: 5.
Ustav: Ustav polymera

Skolitel:  Doc. Ing. Petr Sysel, CSc.

Polyimidy jsou polymery, které si udrzuji svou mechanickou, chemickou a dielektrickou
stabilitu v rozmezi teplot -150 az 200 °C. Jsou vyuzivany zejména v (mikro)eletronice, letectvi
a v posledni dobé i jako membrany v separaénich technologiich. DalSi cestou ke zlepSeni
relace mezi propustnosti a délici schopnosti pro nékteré smési plynd by mohly byt membrany
na bazi vysoce vétvenych polyimidd. Vysoce vétvené struktury zahrnuji kromé velkého poctu
vétvicich mist a koncovych funk&nich skupin i pfistupné kavity pfiblizné atomarni velikosti.
V praci byla studovana pfiprava a zakladni vlastnosti vysoce vétvenych polyimidl na bazi
komeréné dostupnych monomerU 4,4" 4" -triaminotrifenylmethanu a 4.4°-
oxydi(ftalananhydrid)u pouzitych v molarnim poméru 1:1 a 1:2. Byl specifikovan obsah
monomeru (susiny) a zpusob jejich davkovani vedouci k pfipravé roztokd polyimidovych
prekurzord, polyamidkarboxylovych kyselin, v N-methyl-2-pyrrolidonu. Prekurzory byly
transformovany na polyimidy v podobé tenkych vrstev termickou expozici, finalné 1h pfi 230
°C. Hodnocena byla jejich filmotvornost, rozpustnost, termicka stabilita a transportni
vlastnosti. Bylo provedeno porovnani s polyimidem na bazi dianhydridu kyseliny pyromellitové
a 4,4’ ,4" -triaminotrifenylmethanu, ktery byl studovan v pfedesiém obdobi.
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Vliv podminek hnéteni na pfripravu termoplastického Skrobu

Autor: Klara Cichovska
Rocnik: 4.
Ustav: Ustav polymera

Skolitelé: Ing. Jan Simek, CSc.; Ing. Veronika Do¢kalova

Pro zpracovani Skrobu k technickému vyuziti je nutné jeho nativni formu destrukturalizovat
pUsobenim tepla, mechanického namahani, pfipadné kombinaci obojiho. Teplota tani
,,suchého® nativniho Skrobu (s obsahem vihkosti do 20%) se blizi jeho teploté rozkladu.
K vylou€eni mozné degradace Skrobu béhem jeho tepelného zpracovani je tfeba sniZzit teplotu
méknuti vlivem pfisady plastifikatoru. V tomto pfipadé byl vyuzit jako zmék&ovadlo glycerol.
Byly pfipraveny binarni smési glycerolu a Skrobu v hmotnostnim poméru glycerol/Skrob 2/8 a
3/7.V praci byly hodnoceny podminky miseni téchto binarnich smési (doba michani, otacky
rotoru a teplota) v Plastographu Brabender na vlastnosti vznikajiciho plastifikovaného Skrobu.
Mechanické vlastnosti pfipravenych material(l tzn. pevnost a taznost byly méfeny na pfistroji
Instron 1122 a morfologie byla vyhodnocena pomoci snimku lomovych ploch vzorkd ziskanych
pomoci skenovaci elektronové mikroskopie.

Anaerobni biodegradace alifaticko-aromatického
kopolyesteru na bazi PETP

Autor: Zuzana Hyniova
RocCnik: 4.
Ustav: Ustav polymera

Skolitel:  Doc. Ing. Irena Prokopova, CSc.

Vzhledem k velmi rozsahlému pouziti polyethylentereftalatu v obalové technice je nezbytné
zabyvat se hledanim variant nakladani s obalovym odpadem, zejména s pouzitymi , PET"
lahvemi. Ukazalo se, Zze PETP z pouzitych lahvi je mozno vyuzit také pro pfipravu biologicky
rozlozitelnych alifaticko-aromatickych kopolyester(i. Ve své praci jsem se zaméfila na studium
anaerobni biodegradace kopolyester0 na bazi PETP a kyseliny milééné. Folie tohoto
kopolyesteru byly vystaveny plsobeni anaerobnich mikroorganisml v kalech z Cdistiren
odpadnich vod. Byly pouzity tfi typy kall : psychrofilni pfi teploté 20 °C, mezofilni pfi teploté 35
°C a termofilni pfi teploté 55 °C. Stupen biodegradace byl posuzovan na zakladé zmény
redukované viskozity roztokl degradovanych vzorkd. Degradované polymery byly dale
charakterizovany pomoci NMR a DSC. K nejvyrazné&jSi degradaci dochazi v termofilnim kalu. S
termofilnimi kaly obsahujicimi produkty rozkladu kopolymeru byl proveden test ekotoxicity
zalozeny na Kklicivosti semene Sinapis alba. Pro srovnani byl pusobeni anaerobnich
mikroorganismG vystaven i nemodifikovany PETP z napojové lahve. Alifaticko-aromaticky
kopolyester byl podroben také abiotické hydrolyze pfi pH 7 a teploté 60°C po dvou tydnu.
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Priprava exfoliovaného nanokompozitu polyamid 6-montmorillonit

Autor: Zuzana Kadlecova
Roénik: 5.
Ustav: Ustav polymera

Skolitel:  Doc. Ing. Jifi Brozek, CSc.

Nanokompozitni materialy na bazi polymerni matrice a vrstevnatého silikatu poutaji pozornost
jiz od 80. let minulého stoleti. Zvladnuti techniky pfipravy polyamidovych nanokompozitl vede
ke zlepSeni mechanickych vlastnosti jako jsou modul pruznosti a pevnost.

Cilem na$i praci je pfiprava nanokompozitu polyamid 6 / montmorillonit (MMT) aniontovou
polymeraci. Jako disperzni medium pro nemodifikovany montmorillonit bylo vyuzito vodni
prostfedi, coz pfispiva kzvladnuti exfoliace a rovnomérné distribuci plniva
v e-kaprolaktamu. Pfed vlastni aniontovou polymeraci byla voda ze smési odstranéna.
Pfipravené materialy byly charakterizovany termickymi metodami (TGA, DSC)
a mechanickymi vlastnostmi. Exfoliace plniva a struktura materidlu byla dokumentovana
WAXD.

Porovnani vlastnosti nevulkanizovaného pfrirodniho kaucuku,
ieho smési a vulkanizatu

Autor: Libor Kobera

Roénik: 5.

Ustav: Ustav polymer(

Skolitel:  Doc. Ing. Antonin Kuta, CSc.

Cilem prace bylo zjistit, zda existuje korelace mezi reologickymi vlastnostmi nevulkanizovaného
pfirodniho kauuku (NR), reologickymi vlastnostmi jeho smési a fyzikalné mechanickymi
vlastnostmi vulkanizatu.

K tomu byly vyuzity dodavky NR pochazejiciho z riznych oblasti (5 vzorku Pobfezi Slonoviny,
Vietnam, Nigérie, Indonesie, Kongo). Méfeni reologickych vlastnosti NR probihalo za
ustalenych (Mooney) i dynamickych podminek (RPA). Na viskozimetru Mooney
s velkym rotorem (ML) byla méfena viskozita v Sirokém rozmezi smykovych rychlosti (otacek)
rotoru. Dynamické vlastnosti byly méfeny na pfistroji RPA 2000 opét v Sirokém rozmezi
smykovych rychlosti (frekvence a amplituda kmitd rotoru).

Z kau€uku byly zamichany sazemi plnéné smési stejného sloZeni a opét zméfeny jejich
reologické vlastnosti. Ze smési byly pfipraveny vulkanizaty a stanoveny jejich fyzikalné
mechanické vlastnosti.

Ziskané hodnoty reologickych parametrt byly korelovany navzajem a s fyzikalné mechanickymi
vlastnostmi vulkanizatd.
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Modifikace poly(3-hydroxybutyratu) s-kaprolaktonem

Autor: Marie Kutacova
Rocnik: 5.
Ustav: Ustav polymeru

Skolitel:  Doc. Ing. Jifi Brozek, CSc.

Poly(3-hydroxybutyrat) (PHB) je biodegradovatelny semikrystalicky polymer. Jako fada dalSich
pfirodnich polymer vykazuje vysoky stupen stereoregularity. PHB je produkovan fadou
mikroorganism(, které jej vyuzivaji jako zasobnik energie. Prumyslové se pak vyrabi
fermentacnim procesem v bioreaktorech.

Rozsifeni aplikaci samotného PHB zatim brani jeho vysoka cena. Problémem je téz fyzikalni
starnuti (tj. vyrazna zména jeho mechanickych vlastnosti s Casem) a rychla termicka degradace
v blizkosti jeho teploty tani. Jednou z moznosti jak zlepSit fyzikalné-chemické a mechanické
vlastnosti PHB je jeho modifikace.

Predkladana prace studuje moznosti chemické modifikace PHB zac&lenénim e-kaprolaktonovych
jednotek do struktury fetézct PHB. Modifikace byla provadéna v prostfedi toluenu za zvysSené
teploty. K iniciaci polymerace e-kaprolaktonu v p¥itomnosti PHB byly vyuZity slougeniny Sn%".
K charakterizaci pfipravenych materialt bylo pouzito termickych metod (DSC, TGA).

Urychlené starnuti polyamidu

Autor: Marie Machutova
Roénik: 5.
Ustav: Ustav polymera

Skolitel:  Doc. Ing. Irena Prokopova, CSc.

S vyuzitim veterometru Q-Sun bylo sledovano urychlené povétrnostni starnuti vybranych vzorku
polyamida.

Bylo prokazano, Ze u vzorku polyamidu 12 dochazi po 1000 hodinach starnuti v reZzimu ,,Florida
test* k vyznamnému poklesu viskozity roztoku degradovaného polymeru v porovnani se
vzorkem pavodnim. Zmény v molekulové struktufe testovaného polyamidu se odrazeji ve
znacném poklesu pevnosti v tahu a v taznosti vzorku. U nepigmentovanych vzorkd aniontové
syntetizovaného polyamidu 6 byla sledovana zména barevnosti v zavislosti na dobé expozice
ve veterometru. U ¢erné pigmentovanych vzorkd byla analyzovana bila vrstva, ktera se béhem
expozice vylu€uje na povrchu. Bylo prokazano, Ze ani v povrchové vrstvé nedochazi po 1500
hodinach expozice k destrukci sesitované struktury.

Zvoleny rezim starnuti byl pfedem ovéfovan na sadé vzork( polypropylenu
a vlastnosti zkuSebnich vzorkd byly porovnany s polymerem analogicky testovanym na
certifikovaném pracovisti ITC Zlin.
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Kompatibilita smési
poly(3-hydroxybutyrat) — poly(L-mlé¢na kyselina)

Autor: Lenka Malinova
Roc":nl'k: 3
Ustav: Ustav polymeru

Skolitel:  Doc. Ing. Jifi Brozek, CSc., Ing. Jan Budin, Ph.D.

Poly(3-hydroxybutyrat) (PHB) je biodegradovatelny termoplast. Faktory branici rozsifeni jeho
aplikaci jsou fyzikalni starnuti, nizka termicka stabilita v okoli teploty tani a i vysoka cena.
Vlastnosti PHB Ize ovlivnit fyzikalni a chemickou modifikaci. V pfedkladané praci byla pozornost
zamérfena na fyzikalni modifikaci spocivajici v pfipravé smési PHB s biologicky odbouratelnymi
polymery.

Byly pfipraveny smési poly(3-hydroxybutyratu) (PHB) a poly(L-mlécné kyseliny) (PLLA) odlitim
z roztoku. Misitelnost byla vyhodnocena na zékladé vyhodnoceni DSC zaznam( smési. Smési
PHB s nizkomolekularni PLLA vykazovaly jednu teplotu skelného pfechodu, ktera zavisela na
sloZeni smési, tzn., Zze oba polymery jsou kompatibilni. Pfi pouziti vysokomolekularni PLLA
nelze jednoznacné vyvodit zavéry o kompatibilité smési.

Smeési PVC a kopolyesteramidu

Autor: Ludék Markvart

Roénik: 5.

Ustav:  Ustav polymert

Skolitel:  Ing. Radka Kalouskové, CSc.

Jednou z vyhodnych vilastnosti PVC je dobra misitelnost s fadou aditiv, které mohou vyrazné
ovlivnit uzitné vlastnosti kone¢ného vyrobku. V této praci byly pfipraveny smési PVC a
polyesteramidu (PEA). Konkrétné byl pouzit biologicky rozlozitelny, statisticky kopolymer
poly[(e-kaprolaktam)-co-(e-kaprolakton)] syntetizovany na Ustavu polymerl. Smési byly
pfipraveny na dvouvalci pfi teploté 180 °C. Jejich vlastnosti byly hodnoceny z hlediska obsahu
kopolyesteramidu ve smési a zhlediska poméru kaprolaktam/kaprolakton v samotném
kopolymeru. U vzorkl byla stanovena tepelna a barevna tepelna stabilita, T, metodou DSC a
vrubova houzevnatost (Sharpy).

Dielektricka analyza siloxanovych slouc¢enin

Autor: Vaclav Smrcek
RocCnik: 4.
Ustav: Ustav polymeru

Skolitel:  Doc. Ing. Petr Hron, CSc.

Dielektricka analyza se v priibéhu poslednich dvou desetileti osvédcila jako instrumentalni
metoda pro monitorovani prab&hu vytvrzovani epoxidovych, fenolformaldehydovych a
polyestermelaminovych reaktoplastl a jejich kompozitd. V sou¢asné dobé jsou jiz pro oblast
uvedenych typu material(l vypracovany postupy prumyslového vyuziti této metody. Pfedkladana
prace si klade za cil ovéfeni pouzitelnosti dielektrické analyzy ke sledovani prabéhu vytvrzovani
siloxanovych pryskyfic a ke zjisténi kinetiky pocatecnich fazi vytvrzovani. Pribéh pocatecni
faze sitovani siloxanovych pryskyfic byl definovan jednak zménami dielektrickych vlastnosti a
zaroven méfenim obsahu silanolovych skupin, jejichz koncentrace v dusledku vzajemné
kondenzace béhem sitovani klesa. V pfedchazejicich pracich bylo zjisténo, Ze pouziti IR
spektrometrie nebo ESCA neni ke zjiStovani zmén koncentrace silanolovych skupin vhodné,
proto byla pro stanoveni absolutnich hodnot koncentrace silanolovych skupin pouZzita metoda
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pfimé titrace lithium aluminium di-n-butylamidem v inertni atmosféfe s pouZitim vizualniho
indikatoru.

Urychlené starnuti PVC (Q — Sun test)

Autor: Magda Svarcova
Rocnik: 3.
Ustav: Ustav polymera

Skolitel:  Ing. Radka Kalouskova, CSc.

polymernich material(l, ktera podstatné ovliviuje zivotnost vyrobku. K znehodnoceni polymeru
muaze dojit ucinkem Kkysliku, ozonu, svételného zareni, stfidani teplot, desté atd. Pfedmétem
prace bylo testovani nového pfistroje Weatherometer Q-Sun.

Urychlené starnuti PVC (resp. PE - LD a PP) probihalo za teploty 65°C, pfi vinové délce 340-
420 nm a za pouziti sprchovaciho reZzimu. Degradované vzorky byly hodnoceny z hlediska
mechanickych vlastnosti, tepelné stability a zmény optickych parametru.

Vysoce vétvené polyimidy na bazi tris(2-aminoethyl)aminu

Autor: Martina Traxmandlova
Roc‘:m’k: 4
Ustav: Ustav polymera

Skolitel:  Doc. Ing. Petr Sysel, CSc.

Polyimidy se vyznacuji dobrou mechanickou, chemickou a dielektrickou odolnosti i pfi
zvySenych teplotach (pfiblizné do 200 °C). Vyuziti nachazeji v (mikro)elektronice, leteckém
primyslu a v poslednim obdobi také jako membrany v separacnich technologiich. Propustnost
plynl zavisi pfedevSim na schopnosti jejich difuze skrze membranu. Difuzni koeficient daného
média je ovlivnén zejména mirou volného objemu polymeru a velikosti separovanych ¢astic.
Z pohledu fiditelného volného objemu se jevi jako perspektivni vysoce vétvené polyimidy. V této
praci byly studovany vysoce vétvené polyimidy na bazi dvojfunkéniho aromatického anhydridu
3,37,4,4’-benzofenontetrakarboxydianhydridu a trojfunkéniho nearomatického aminu tris(2-
aminoethyl)aminu. Byl vyhodnocen vliv molarniho poméru uvedenych vstupnich komponent na
charakter polyimidovych prekurzori, polyamidkarboxylovych kyselin. Prekurzory byly
transformovany na  polyimidy termickou expozici. Struktura pfipravenych polymer( byla
sledovana metodami infracervené spektroskopie a nuklearni magnetické rezonance. Finalni
produkty byly dosud testovany zejmeéna z hlediska jejich termické a chemické stability. U téch,
které jsou filmotvorné, budou v nadchazejicim obdobi proméfeny jejich transportni
charakteristiky.
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Smési syntetickych kopolymert se Skrobem
a jejich biologicka rozlozitelnost

Autor: Martin Votrubec

Roc¢nik: 4.

Ustav: Ustav polymerti

Skolitel:  Doc. Ing. Irena Prokopova, CSc.

Pfiprava smési syntetickych polymerd se snizenou odolnosti k biologickému prostfedi se
Skrobem, snadno dostupnym a levnym biopolymerem, je postupem, kterym je mozno potlacit
nevyhodné vlastnosti Skrobu samotného — vysokou hydrofilitu a malou mechanickou pevnost a
na druhé strané usnadnit postup biodegradace syntetického polymeru.

Byl syntetizovan kopolymer hexano-6-laktamu s dodekano-12-laktamem (kopolyamid 6/12) a ze
ziskaného kopolyamidu byla pfipravena smés s pSenicnym Skrobem, plastifikovanym
glycerolem. Sledovanim lomové plochy smési za pomoci skenovaci elektronové mikroskopie
byla posouzena homogenita smési. Biologicka rozloZitelnost pfipravené smési byla testovana
za anaerobnich podminek v kalech z Cistiren odpadnich vod. Pribéh biodegradace indikoval
vznik bioplynu. Zmény v molekulové struktufe materialu po degradaci byly zjiStovany pomoci
elementarni analyzy a na zakladé viskozimetrickych méfeni roztokd polymeru.
Biodegradovatelnost smési  kopolyamidu 6/12 se  Skrobem byla porovnana
s biodegradovatelnosti smési alifaticko-aromatického kopolyesteru se Skrobem.
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Sekce : Informatika a chemie

Law-Ref — Elektronicka databaze mezinarodnich smluvnich

dokumentu
Autor: Krystof Dibusz
Rocnik: 3.
Ustav: Laboratof informatiky a chemie

Skolitel:  Miloslav Ni¢

Hlavnim cilem prace bylo zalozit volné pfistupnou databazi mezinarodnich konvenci, smluv,
protokoll a dalSich typtu mezinarodnich smluvnich dokumentl a umistit je do jedné elektronické
databaze Law-Ref, a vytvorit tak systém, ve kterém by se uzivatelé dobfe orientovali a dokazali
rychle ziskat potfebné informace. Smlouvy, resp. jejich jednotlivé kapitoly a ¢lanky jsme propojili
pomoci systému klicovych slov a kfizovych odkaz(. Smiuvni dokumenty jsou doplnény o
vykladovy slovnik pravnich pojmu a definic. VétSina smluv je doplnéna o tzv. metadata, tedy
pfehled zakladnich informaci o dané smlouvé ¢&i protokolu. Law-Ref byl vytvofen pomoci
technologii XML a programovacich jazyk( XSLT a Python, které se jevi jako nejvhodné;jsi pro
tvorbu obdobnych systému. Systém je a bude i nadale zpracovavan v anglickém jazyce, takze
bude vyuzZitelny jak ¢eskou, tak zahraniCni odbornou vefejnosti. Doposud byl vybér
zpracovavanych dokumentu spiSe nahodily. V budoucnu se bude Law-Ref vice zaméfovat na
chemickou legislativu Evropské unie a pFfedevS§im na implementaci projektu REACH do
databaze.

Prostorova grafika organickych molekul

Autor: Martin Filip

Roé¢nik: 2.

Ustav: Laboratof informatiky a chemie
Skolitel:  Bohdan Schneider (JOCHB AV CR)

Cilem nasi prace bylo ukazat posledni vyvoj v pocitatové technice, ktery nam napomaha se
ziskavanim informaci o makromolekularnich organickych latkach a umoznuje také jejich
zobrazeni ve formé prostorovych obraz.

Zabyvali jsem se také historii a objevy, které byly od prvniho objeveni uspofadani atoma
v prostoru uskutecnény.

Zaroven jsme prozkoumali moznosti program(l, které jsou nabizeny pro zpracovani
databazovych dat (PDB).

Vytvofili jsme také navod jak s molekulami pracovat, ve kterém programu je prace
nejjednodussi a nejlevnéjsi, a také jsme zjistili, kde se nachazi uskali a problémy.

Elektronické studijni opory pro vyuku analytické chemie

Autor: Iva Forstova
Rocnik: 3.
Ustav: Laboratof informatiky a chemie

Skolitel:  Jifi Jirat

Cilem prace je vytvofit moderni interaktivni pomlcky pro vyuku analytické chemie jak
v elektronické, tak tiSténé podobé, které jsou ureny predevSim pro stfedoskolské studenty.
Ucelem téchto studijnich opor je objasnit studentim analytickou chemii a pomoci jim pfi vyuce



Vysoka Skola chemicko-technologické v Praze
Fakulta chemické technologie
SVK 24.11.2006

tohoto pfedmétu. V souCasné dobé jsou zpracovany tfi oblasti analytické chemie — dikazy
kationtd a aniontd, laboratorni vybaveni a pfistroje a spektroskopické metody. U kationtl a
aniontd jsou uvedena C¢inidla, se kterymi reaguji, a pribéh reakce popsany rovnicemi.
Laboratorni vybaveni a pfistroje jsou zpracovany jako seznam, ve kterém je ke kazdé poloZce
pfifazen jak Cesky, tak anglicky nazev a obrazek pfislusného predmétu. Spektroskopické
metody jsou popsany v kratkych &lancich, které obsahuji zakladni informace o spektroskopiich.
Zpracovani dat je zaloZzeno na XML-technologiich a transformaénim jazyce XSLT, ktery pfevadi
dokumenty XML na dokumenty jiného formatu, v tomto pfipadé na HTML.

Ceské pivovary

Autor: Kohout Vaclav
RocCnik: 1. ]
Ustav: FCHI — Ustav pocitacové a fidici techniky

Skolitel:  Ko$ata Bedfich

Ceska republika jiz Fadu let patfi mezi tradiéni producenty piva a svou spotfebou na hlavu se
fadi na pfedni pficky na svété. Tento fakt se odrazi i v mnozstvi pivovaru a jejich produktd na
nadem trhu. Proto jsem se rozhodl prostfednictvim prezentovaného projektu seskupit a setfidit
informace o Ceskych pivovarech a jejich produkci do pfehledné formy internetového portalu.
Informace byly ziskany prevazné z internetu a tisténych publikaci, ale také z jinych zdroja (napf.
navstéva Pivovarnického muzea v Plzni nebo exkurze v pivovaru KruSovice). Pro uloZeni
ziskanych dat byl navrzen vlastni format zalozeny na technologii XML a Sity na miru konkrétnim
potfebam projektu. Z dat ulozenych ve formatu XML byly vysledné HTML stranky generovany
pomoci Sablon XSL.

Vytvorfeny portal obsahuje prehled vSech Ceskych pivovard s produkci nad 9000 hl/rok. Pro
kazdy pivovar jsou kromé prehledu vyrabénych piv uvedeny také kontaktni a nékteré doplrikové
informace. Piva jsou roztfidéna nejen podle jejich vyrobcu, ale také podle stupriovitosti, druhu a
dalSich kritérii. Portal obsahuje také nékteré obecné informace o vyrobé piva.

Portal je v sou¢asné dobé pfechodné umistén na adrese http://web.vscht.cz/kohoutv/pivo/html/

Portal elektronickych studijnich opor VSCHT Praha

Autor: Lucie Smidova
Rocnik: 3.
Ustav: Laboratof informatiky a chemie

Skolitel:  JiFi Jirat

Portal elektronickych studijnich opor VSCHT Praha (ESO) vznikl pred rokem ve spolupraci
zaméstnanc Vydavatelstvi VSCHT Praha, pedagogl oboru Informatika a chemie a nékolika
jejich studentl. Jeho hlavnim cilem je zpfehlednit narUstajici mnozstvi studijnich materiald,
které jednotlivé Ustavy a katedry celé Skoly vystavuji na svych webovych strankach a které i
informovany student hleda mnohdy obtizné. V sou€asné dobé poskytuje setfidéné odkazy na
témér 400 dokumentd. Prispévek zmini okolnosti vzniku portalu, jeho strukturu a moznosti
vyhledavani podle rlznych hledisek. Dale pak technologické FeSeni, které vyuziva XML, ale
zejména se bude zabyvat obsahovou naplni a problematikou katalogizace elektronickych
dokumentd vznikajicich na ptidé VSCHT, coz je oblast, za kterou je autorka v tomto projektu
zodpovédna.
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Elektronicka encyklopedie biochemie

Autor: Jifi Znamenacek
Rocnik: 3.
Ustav: Laboratof informatiky a chemie

Skolitel:  Bedfich Kosata

Cilem prace je pfipravit novou verzi knihy ,Biochemické pojmy — vykladovy slovnik®, a to jak jeji
elektronickou, tak tisténou podobu.

Prvnim ze dvou hlavnich ukoll je doplnit slovnik o opravy a nova data, jakoz i dodat nové
uZivatelské moznosti stavajicimu aplikaCnimu rozhrani. Podstatnou Cast prace predstavuje
provazani enzymologickych odkaz(i obsazenych ve slovniku se svétovymi databazemi enzymda.
Druhym ukolem je prozkoumat moznosti pfipravy sazby tist€ného vydani z téchto novych, ve
formatu XML ulozenych dat. Nalezeni rozumné cesty jak tohoto dosahnout umozni, aby
budouci produkce Vydavatelstvi VSCHT Praha nebyla stale vazana na velice pracné prevadéni
podkladt mezi nejriznéjSimi formaty, z nichz zatim zadny neni vhodny pro publikovani v tisténé
i elektronické formé zaroveri.
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Sekce: Kovové materialy

Recyklace odpadnich Zn-stért

Autor: Tereza Bélkova
Rocnik: 5.
Ustav: Ustav kovovych materialt a korozniho inzenyrstvi

Skolitel:  Ing. Petr Dvorak

Cilem predlozené prace bylo ovéfit moznosti vyuziti Zn-stért k neutralizaci odpadni H,SO, ze
zpracovani odpadnich AKU baterii za souasného zkoncentrovani zinku do komeréné
vyuzitelnych slouéenin. Zn-rafinacni stéry vznikaji pfi oxidacnim odstranovani Zn ze surového
olova. Stéry obsahuji cca 76% Pb hlavné ve formé& PbO a 12% Zn jako ZnO a zbytkovy NaOH.
V souCasné dobé se skladkuji, coZ je nejen ekologicky naro¢né, ale i neekonomické vzhledem
k rostoucim cenam Zn a Pb. To samé plati o vyuziti odpadni H,SO,. Zakladem navrzeného a
laboratorné ovéfovaného hydrometalurgického zpracovani Zn-stéra je jejich louzeni v odpadni
H,SO, za podminek téméF selektivni extrakce Zn a pfechodu nedlistot, zejména Fe do Pb-
louzence. Po oddéleni louzence, ktery obsahuje cca 85% Pb, se zinek ziskava z vyluhl jako
smés uhli¢itanu a zasaditych uhli¢itand s obsahem cca 42% Zn. Produkty navrhované recyklace
jsou pfimo vyuzitelné pro vyrobu surového Pb a jako vychozi surovina pro elektrolytickou
vyrobu Zn nebo jeho slouc¢enin.

Struktura a vlastnosti slitiny AIMn5 vyrobené postupem praskovée

metalurgie
Autor: Juda Cizkovsky
RocCnik: 4.
Ustav: Ustav kovovych materiald a korozniho inzenyrstvi
Skolitel:  Ing. Alena Michalcova

Rychle ztuhlé slitiny hliniku s pfechodnymi kovy maji nanokrystalickou az amorfni strukturu.
Tyto materialy se vyznacuji vybornymi mechanickymi vlastnostmi a zejména vyrazné vysSi
tepelnou stabilitou v porovnani s konvencnimi tvafenymi a slévarenskymi hlinikovymi slitinami.
Cilem této prace bylo popsat strukturu a zakladni mechanické vlastnosti slitiny AIMn5 vyrobené
technologii praskové metalurgie. Slitina byla nejprve pfipravena ve formé rychle ztuhlého pasku
metodou melt spinning. Pasek byl poté extrudovan za tepla. U vyrobeného materialu byly
rovnéz sledovany zmény mechanickych vlastnosti za zvySenych teplot.

Vyuziti vapencové metody pro extrakci Li z cinwalditovych

koncentratu
Autor: Lubomir Havlak
RocCnik: 4.
Ustav: Ustav kovovych materiald a korozniho inzenyrstvi

Skolitel:  Ing. Hong Vu, Ph.D.

Cilem prace bylo aplikovat vapencovou metodu pro extraci Li z lithiovych cinwalditovych
koncentratll ziskanych z gravitacnich odpadl po tézbé Sn-W rud na Cinovci. Bylo zkouSeno
spékani Li-cinwalditového (slidového) koncentratu s uhliCGitanem vapenatym pfi teplotnim
rozmezi od 775 - 925°C po dobu 1h (pomér CaCOs: Li-koncentrat = 1: 4-6). Jemné rozemleté
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specence byly louzeny ve vodé pii 80-90°C, pfi k:p=5:1 nebo 10:1 po dobu 3 h. Z namérenych
vysledkd vyplynulo, Ze nejvy$Si ucinnosti pfechodu Li do roztoku pfi k:p=5:1, tj. 79 %, se
dosahne pfi louzeni rozemletych rychle ochlazovanych specenct pfipravenych pfi teploté 850°C
(pomér CaCOsj: Li-koncentrat = 5:1). ZvySenim poméru kip na 10:1 Ize dosahnout zvySeni
ucinnosti pfechodu Li do roztoku na 81 % pro rychle ochlazené specence pfipravené ze smési
CaCOg;:Li-koncentrat = 5-6:1. Vzhledem k naslednému nutnému zahusténi Li-vyluhd pfed
separaci LioCO3; bude z ekonomického hlediska u¢elnéjsi louzit spe€ence pfi k:p = 5:1.

Struktura a vlastnosti rychle ztuhlych slitin Mg-Ni

Autor: Jan Hruska
Rocnik: 3.
Ustav: Ustav kovovych materialt a korozniho inzenyrstvi

Skolitel:  doc. Ing. Dalibor Vojtéch, Ing. Magda Mortanikova

Slitiny hof¢iku a niklu jsou perspektivnimi materialy pro uchovavani vodiku pro palivové ¢lanky
diky své schopnosti absorbovat jeho relativné velky objem. Vedle klasickych krystalickych slitin
Mg-Ni se uvazuje i o slitinach s jemnozrnnou az amorfni strukturou pfipravenych metodami
kinetikou absorpce a desorpce vodiku.

Cilem této prace je popsat mikrostrukturu a fazové slozeni rychle ztuhlych tenkych pasku slitin
MgNi21 a MgNi14 pfipravenych metodou melt spinning.

Optimalizace podminek uchovavani vodiku ve slitiné Mqg-Ni

Autor: Vitézslav Knotek
Rocnik: 3.
Ustav: Ustav kovovych materialt a korozniho inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Pavel Novak, Ph.D.

V sou€asné dobé je vodik povazovan za vhodné ekologické palivo budoucnosti, které je mimo
jiné pouzitelné i v dopravé. Pro jeho praktické rozSifeni je nutné nalézt jednoduchy zplisob
bezpetného uchovavani vodiku. Jako velmi perspektivni varianta se jevi reversibilni
uchovavani vodiku v hydridech lehkych kovid a to hof€iku nebo lithia. Hof€ik se vyznadluji
schopnosti pojmout velké mnozstvi vodiku (7 hm.%), avSak kinetika vzniku hydrid( i uvolfiovani
vodiku je nepfizniva. Pro zlepSeni kinetiky je tfeba vyrobit slitinu hof¢iku s kovem, ktery pusobi
jako katalyzator adsorpce a desorpce vodiku. V pfipadé slitin hof¢iku s niklem dochazi
k ukladani vodiku do intermetalickych fazi Mg.Ni za vzniku ternarnich hydrid( MgoNiH,.

Cilem této prace bylo optimalizovat podminky uchovavani vodiku ve slitiné MgNi48, pfipravené
indukénim tavenim, obsahujici faze a-Mg a Mg:Ni. Syceni vodikem bylo provadéno
elektrolyticky v prostfeni KOH. Volitelné parametry byly teplota elektrolytu, napéti a doba
syceni. Byla vyhodnocena zavislost mfizkovych parametrd pfitomnych fazi na podminkach
syceni.
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Soudrznost zinkované oceli s betonem

Autor: Stépan Krticka

Roénik: 4.

Ustav:  Ustav kovovych materiald a korozniho inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Milan Koufil, Ph.D.

Soudrznost oceli s betonem je povazovana za zakladni pozadavek pro zajisténi plné funkénosti
Zelezobetonové konstrukce z hlediska nosnosti. V pfipadé pouziti zinkované oceli vznika
nebezpedi ztraty soudrznosti. Pfi¢inou je vodik, ktery se vyviji v prvni fazi expozice zinkované
oceli v alkalické betonové smési. Prezentovana prace kriticky hodnoti zpUsoby testovani
soudrznosti oceli s betonem a realizuje nové zplsoby testovani a pomoci nich porovnava
objektivhé soudrznost zinkované oceli a uhlikové oceli bez povrchové Upravy. Z dosazené
vysledky ukazuji, Ze mezi soudrznosti zinkované a uhlikové oceli s betonem neni vyznamny
rozdil.

Vyuziti mikroelektrochemickych technik k hodnoceni strukturnich
zmeén v ocelich

Autor: Jakub Minafik

Roé¢nik: 5.

Ustav: Ustav kovovych material(i a korozniho inzenyrstvi
Skolitel:  doc. Ing. Jaroslav Bystriansky, CSc.

Cilem semestralni prace bylo navrhnout nékolik uspofadani mikroelektrod pro lokalni
elektrochemicka polarizacni méfeni. Byly vytvofeny ftfi varianty mikroelektrod: nepritocna
mikroelektroda, prutoéna mikroelektroda s integrovanou referentni elektrodou a pratoéna
mikroelektroda s referentni elektrodou v elektrolytickém mustku. Jejich funkce byla ovéfovana
na korozivzdornych ocelich FeCr18 a FeCr18Ni10 — obé po rozpoustécim zihani a oceli
FeCr18Ni10 po modelovém zcitlivujicim zihani. Vysledky dosazené pomoci mikroelektrod jsou
dobfe reprodukovatelné a srovnatelné se standardnimi elektrochemickymi postupy.

Struktura smérové krystalizovaného kompozitu in-situ na bazi Ti-

Al-Si
Autor: Michal Novak
Rocnik: 5.
Ustav: Ustav kovovych materialt a korozniho inzenyrstvi

Skolitel:  doc. Dr. Ing. Dalibor Vojtéch

Slitiny na bazi Ti-Al-Si se vyznacuji velmi vysokou tvrdosti a odolnosti proti oxidaci
za zvysenych teplot. Jejich nevyhodou je velmi nizka houzevnatost zplsobena pfitomnosti
nahodné orientovanych kfehkych fazi silicidd. Oc&ekava se, zZe pfipravou smérové
krystalizovaného in-situ kompozitu na bazi Ti-Al-Si Ize pfipravit material, jehoZz mechanické
vlastnosti budou vyrazné lepsi.

Cilem prace je popsat strukturu smérové krystalizovaného in-situ kompozitu tvofeného fazemi
TizAl + TisSi;. Za timto uCelem byla vyhodnocena morfologie silicidu tvoficich vyztuzujici fazi,
v zavislosti na podminkach krystalizace.
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Kovoveé elektrody pro méreni zmény pH na povrchu katodicky
chranéného potrubi

Autor: Ales Pelikan
Roénl’k: 5.
Ustav: 106

Skolitel:  Ing. Milan Koufil, Ph.D., prof. Ing. Pavel Novak, CSc.

Prace pojednava o méfeni pH kovovymi elektrodami pro potfeby sledovani zmény pH v oblasti
vady organického povlaku potrubi pfi zapojené katodické ochrané. Pro méfeni byly k dispozici
titanové elektrody aktivované rdznymi kombinacemi oxid( iridia a ruthenia, dale iridiové
elektrody aktivované oxidy iridia. Specifickym parametrem pro pouZiti u katodické ochrany se
ukazalo byt vysoké pH, které nejsou vSechny elektrody schopné prokazatelné zméfit. Ze
zkouSenych elektrod nejlepSich vysledkd dosahovaly elektrody na bazi iridia aktivované oxidy
iridia vyrobené metodou ,carbon melting“. Z elektrod na titanovém substratu by se patrné daly
pouzit elektrody aktivované oxidy iridia a ruthenia s pfihlédnutim k mozné odchylce ve vysokych
hodnotach pH.

Struktura a vlastnosti slitin hor¢iku pro uchovavani vodiku

Autor: Filip Prdsa

Roénik: 3.

Ustav: Ustav kovovych materialti a korozniho inZzenyrstvi
Skolitel: Ing. Pavel Novak, Ph.D.

Je uvadéno, Ze za predpokladu sou€asného objemu tézby vystaci znamé zasoby ropy pouze
na dalSich 43 let. Toto tvrzeni vede k hledani jinych zdroji energie, mezi kterymi zaujima pfedni
misto vodik. Pro praktické pouziti je nezbytné vyvinout bezpec¢né metody uchovavani vodiku
pro rizné aplikace. Jednou z technologicky vyznamnych variant je uchovavani vodiku formé
kovovych hydrid(.

Cilem této prace bylo popsat mikrostrukturu a fazové slozeni vybranych slitin hofCiku (MgNi48,
MgCu57, MgCu30AI20), které budou testovany jako mozné systémy pro uchovavani vodiku.
Byla studovana mikrostruktura a fazové slozeni slitin pfipravenych vakuovym induk&énim
tavenim. Soucasti prace je rovné&z porovnani chovani téchto slitin pfi elektrolytickém syceni
vodikem v prostfedi KOH.

Struktura a vlastnosti slitiny AICr6Fe2Ti1 vyrobené postupem
praskové metalurgie

Autor: Filip Sanék

RocCnik: 2.
Ustav: Ustav kovovych materiald a korozniho inzenyrstvi
Skolitel:  Ing. Alena Michalcova

Rychle ztuhlé slitiny hliniku s pfechodnymi kovy maji nanokrystalickou az amorfni strukturu.
Tyto materidly se vyznacuji vybornymi mechanickymi vlastnostmi a zejména vyrazné vysSi
tepelnou stabilitou v porovnani s konvenénimi tvafenymi a slévarenskymi hlinikovymi slitinami.
Mezi prvky, které se nejvice podileji na zvySeni tepelné stability patfi chrom, Zelezo a titan.

Cilem této prace bylo popsat strukturu a zakladni mechanické vlastnosti slitiny AICr6Fe2Ti1
vyrobené technologii praskové metalurgie. Slitina byla nejprve pfipravena ve formé prasku
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rozstfikovanim taveniny. Tento prasek byl poté extrudovan za tepla. U vyrobeného materialu
byly rovnéz sledovany zmény mechanickych viastnosti za zvySenych teplot.

Vlastnosti kiemikovanych vrstev na titanu

Autor: Véclav Sefl
Rocnik: 3.
Ustav: Ustav kovovych materialt a korozniho inzenyrstvi

Skolitel:  doc. Dr. Ing. Dalibor Vojtéch, Ing. Magda Mortanikova

Titan je diky dobrému poméru pevnosti a hustoty perspektivnim materidlem pro pouziti
v leteckém, kosmickém i chemickém primyslu. Pouziti titanu je vS8ak omezeno zejména jeho
Spatnou odolnosti proti vysokoteplotni oxidaci nad 550°C. Jeden ze zpusobl( povrchové
ochrany titanu jsou tenké vrstvy obohacené kiemikem vyrobené kombinaci postupu PVD a
tepelného zpracovani.

Cilem prace je popsat vliv podminek tepelného zpracovani na strukturu a vlastnosti
povrchovych vrstev obohacenych kiemikem.
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Sekce: Materialové inzenyrstvi

Méreni teplotni zavislosti vodivosti senzorl (3Tscan)-
automatizace pomoci LabView

Autor: Antonin Doupal

Rocénik: 5.

Ustav: Ustav inZenyrstvi pevnych latek
Skolitel: Doc. Ing. Vladimir Myslik, CSc.

Prace se zabyva méfenim teplotni zavislosti vodivosti chemickych senzoru pfipravenych pulsni
laserovou deposici (PLD). Teplotni zavislost se méfi v rozsahu teplot 80 - 350°C pfi
pravidelném stfidani méfeného a referencniho plynu (oxidujici resp. redukujici atmosféry).
Cilem prace je automatizace méreni, sbéru dat a jejich zpracovani v€etné regulace pracovni
teploty senzoru. Aparatura bude ovéfena zméfenim funkcnich vzorkd chemickych senzor(
pfipravenych metodou PLD. K fizeni experimentu se pouzije pfidavna PCI kareta, ovladaci
program bude vytvofen v prostiedi LabView. Metodika méfeni umozni priibézné odeditat
rezistivitu senzoru pfi zvolené atmosféfe a zvoleném prubéhu teploty. Na zakladé zmérenych
dat bude vyhodnocena zavislost citlivosti senzoru na teploté. Vysledky méfeni budou
zpracovany graficky v programu MS Excel.

Adsorpce oxoaniontt Se(lV)a Se(VI) na modifikované jilové

mineraly
Autor: Lenka Herzogova
Rocnik: d.
Ustav: Ustav chemie pevnych latek
Skolitelka: Ing. Barbora DousSova, CSc.

Cilem této prace bylo proméreni sorpénich fad Se(lV) a Se(VI) na upravené a neupravené
odpadni jilové materialy. Byly pouzity 2 kalcinované kaoliny z oblasti Horni BFizy, které se liSily
zastoupenim zakladnich stavebnich mineraltd. Sorpce Se(lV) a Se(VI) z vodnych roztokd byly
provadény jednak na puvodnich jilovych mineralech pfi snizeném pH roztokd Se(lV) 5,5 a
Se(VI) 4,3, jednak na modifikovanych jilech upravenych ionty Fe(ll) (syceni 0,6M FeSO,.7H,0),
Fe(lll) (Uprava pomoci Fe(NOs)s) a Al(lll) (Uprava pomoci AICl;.6H,0). Sorpcni kapacity byly
stanoveny pfi pH roztoku Se(lV) okolo 5,5 a Se(VI) okolo 4,3. Navazka sorbentl, pfi které
dochazi k ucinné sorpci, se pohybovala v rozmezi od 5 do 20g/l. Doba ustanoveni rovnovahy
mezi pevnou a kapalnou fazi byla 72 hodin.

Priprava uhlikovych nanovrstev

Autor: Tomas Hubadek

Roc¢nik: 4.

Ustav: Ustav inZenyrstvi pevnych latek
Skolitel: Prof. Ing. V. Svorgik, DrSc.

Deponované uhlikové vrstvy, by mohli najit uplatnéni jako substrat pro péstovani bunék napf.
pfi |éCbé ztraty kozniho krytu. V této praci byly tyto vrstvy pfipraveny depozici z uhlikovych
vlaken v napafovacim zafizeni. U téchto vrstev byla studovana jejich homogenita a tloustka
pomoci profilometru pfi rdznych podminkach naparovani, vrstvy byly pfipraveny na rozdilnych
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substratech sklo, kfemik, polyethylentereftalat. Po naneseni uhliku napf. na sklo byla naméfena
homogenni deponovana vrstva do vzdalenosti cca. 1,5 cm od stfedu vzorku. PFi zvySujici se
vzdalenosti od zdroje uhliku klesa tloustka nanesené vrstvy.

Termodynamicka predikce fazovych diagramu ternarnich systému
Ga—-Mn—-N aGa—-Cr—N

Autor: Dusan Kovaé
RocCnik: 5.
Ustav: Ustav inZenyrstvi pevnych latek

Skolitel:  Prof. Ing. J. Leitner, DrSc.

GaN a dalSi slouceniny typu A3;Bs pFi dotaci prvkem ze skupiny 3d pfechodnych kovl (napf. Cr,
Mn nebo V) vykazuji feromagnetické vlastnosti s relativné vysokymi hodnotami Curieovi teploty
Tyto tzv. zfedéné magnetické polovodiCe jsou zkoumany s ohledem na jejich mozné vyuziti
v oblasti spintroniky. Dulezitymi faktory pro tyto systémy jsou: rozpustnost kovl v GaN,
schopnost koexistence a moznost precipitace rlznych fazi v systému. Prace je zaméfena na
vypocet fazovych diagraml ternarnich systémi Ga — Mn — N a Ga — Cr — N, které slouzi
k posouzeni termodynamicky pfedpokladu pfipravy téchto fazi. Pro vypocet byla pouzita data
prevzata z literatury, odhadnuta na zakladé empirickych postupu a v pfipadé ternarnich nitridd
MnzGaN a CrzGaN vypodtena pomoci ab initio vypoctl. Vypoctené Udaje byly porovnany
s experimentalnimi vysledky.

Pfiprava a rust monokrystalt Pbl,

Autor: Robert Kral

Roénik: 5.

Ustav: Ustav chemie pevnych latek

Skolitel: prof. RNDr. Bohumil Kratochvil, CSc.

Ing. Marie Matuchova, CSc.

Cilem nasi prace je vypéstovani monokrystalt Pbl,, u kterych chceme nasledné sledovat jejich
detekéni vlastnosti, pfedevSim u energeticky bohatych zafeni jako jsou RTG a y zareni.

Pro dosazeni vétsi Cistoty si potfebny material sami pfipravujeme pfimou syntézou z prvkd Pb(l)
a lx(g) v reakéni kiemenné ampuli za reakénich podminek t = 700°C.

| tak je ziskany material stale jesté znaéné znecistény, proto je nutné ho jesté precistit zonalnim
tavenim.

Z takto precistétného materialu pak péstujeme monokrystaly Pbl, metodou Bridgman —
Stockbarger.

Na ziskanych vzorcich pak studujeme a kontrolujeme slozeni a strukturu pomoci RTG
fluorescence a difrakce.
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Selen v zivotnim prostredi

Autor: Stanislava Krejcova

Rocnik: 3.

Ustav: Ustav chemie pevnych latek
Skolitel: Ing. Barbora Dougova, CSc.

Selen je 34. prvkem periodické soustavy prvki. Radi se mezi polokovy a chemickymi
vlastnostmi se podoba arsenu a sife, s nimiz sousedi v periodické tabulce prvku. V pfirodé se
vyskytuje jak volny, tak vazany ve slou¢eninach, v oxidacnich stavech 0, —II, IV a VI. Objevuje
se ve dvou modifikacich, jako amorfni Eerveny selen nebo jako krystalicka Seda forma.

Selen je prvkem jak esencialnim, pro zivot organismd nezbytnym, tak toxickym. V organismu
ma antioxidacni vlastnosti, jeho nedostatek muze vést ke snizovani imunity a vzniku nékterych
zavaznych nemoci. SouCasné se vSak vorganismu kumuluje, je karcinogenni a napf.
zpomaluje metabolismus.

Pro Zivotni prostfedi je nebezpecny hlavné odpadni selen, ktery se do pfirody dostava zejména
pfi spalovani fosilnich paliv(v nich ¢asto nahrazuje siru), pfi spalovani méstskych odpadu, dale
pak pfi riznych chemickych vyrobach (méd, nikl, sklo, polovodiCe, plasty, barviva a keramika).
V Ceské republice je v soucasnosti asi 16 subjektd nakladajicich se selenem a jeho
slou¢eninami. Nékteré tyto podniky se selenem pfimo pracuiji, jiné ho jen zpracovavaji jako
odpadni surovinu.

Vlastnosti metalickych nanovrstev

Autor: Radek Nozicka

Roénik: 5.

Ustav: Ustav inzenyrstvi pevnych latek
Skolitel: Ing. Jakub Siegel

Kovové vrstvy se uplatiiuji v elektronice jako pasivni (kondenzatory) ¢i aktivni (soucasti
logickych obvodl, propokovaci vrstvy, bioCipy) soucastky. V potravinafském primyslu pak
zejména jako obalovy material nebo folie pro mikrovinny ohfev. Tato prace se zabyva
charakterizaci vrstev Au, Ag, Pt a Pd pfipravenych metodou katodového naprasSovani. Vrstvy
byly deponovany na substraty kfemiku, skla a PET (polyethylentereftalat) v zavislosti na dobé
naprasovani. Studovana byla tlouStka a ploSna rezistance vrstev. Tloustky byly méfeny
profilometrem Hommel Tester a metodou AFM (atomic force microscopy). S rostouci dobou
depozice roste tloustka napradené vrstvy a klesa plosSna rezistance a tento vysledek zavisi na
substratu a deponovaném kovu.

Hydrotermalni aktivita suevitu

Autor: Michaela Petfickova

Roénik: 5.

Ustav: Ustav inZzenyrstvi pevnych latek
Skolitel: Ing. D. Kolou$ek CSc.

Zeolity jsou mikroporézni krystalické aluminosilikaty, které v pfirodnich podminkach vznikaji ze
sklovitych materiald po dopadu meteoritld. V prfedkladané praci byly studovany optimalni
podminky mineralizace suevitu (skla) pochazejiciho z impaktniho krateru Ries v Némecku.
Cilem prace bylo nalézt obdobné podminky zeolitické mineralizace, jaké panovaly v krateru
Ries pfi formovani zeolitd. Byly sledovany kvalitativni zmény v zeolitovych populacich
v zavislosti na poméru koncentraci NaOH a KOH, resp. NaOH a zdroje Li (lithného vodniho
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skla). Fazové slozeni hlavnich produktd v systému NaOH:KOH se ménilo od analcimu
k merlinoitu a phillipsitu ve sméru rostouci koncentrace K+ iontl. Pfidavky Li+ iontld ve formé
lithného vodniho skla k roztoku NaOH nevedly ke vzniku zeolit(, které by Li obsahovaly jako
hlavni komponent. Ve vzorcich byly charakterizovany Na-zeolity s pouze nevyraznym obsahem
Li, konkrétné analcim a zeolit P. Hydratovany kation Li+ zfejmé& pusobil jen jako mineralizator.
Pfebytecné Li se hromadilo v amorfni gelové fazi, resp.v krystalcich silinaitu (LiNaSi205).2H20.
Bylo prokazano, Ze je mozno aplikovat postupy, které jsou bézné v experimentalni mineralogii,
na procesy probihajici desitky let v pfirodé.

Dvojité perovskity La.,Sr1:xCoRuOg

Autor: Petr Tome$

Roénik: 5.

Ustav: Ustav inZenyrstvi pevnych latek

Skolitel: Prof. Ing. David Sedmidubsky Dr., Dr. Ing. Jifi Hejtmanek, Csc.

Dominantni vliv na elektrické a magnetické vlastnosti dvojitych perovskitl obecného vzorce
A1+A'14xBB’Og (kde A je lantanoid, A’ je kov alkalickych zemin, B,B’ jsou dva rizné pfechodové
kovy) ma elektronova konfigurace kovh B a B’. V pfipadé studovaného systému La;.
xor1:xCORuUOg se otevira veliky prostor pro diskusi o typu interakci mezi kationty Co a Ru. Po
teoretické a experimentalni strance se ukazuje, Ze pfevazujici roli vtomto systému maji
antiferomagnetické interakce a nejpravdépodobné&j§i mozné spinové stavy jsou Ru®* a Co?* ve
stavu vysokého spinu. Cilem této prace bylo pfipravit sadu vzorkll o x = <0,1> a zjistit vliv
zmény formalni valence (BB’) pomoci heterovalentni substituce (AA’). Tyto vzorky byly
pfipraveny klasickym keramickym postupem a jejich fazové slozeni bylo zkoumano rentgenovou
difrakéni analyzou. Prfedstavu o elektrickém transportu mame z méreni mérného elektrického
odporu, ktery vykazuje polovodi¢ové chovani, dale tepelné vodivosti a Seebeckova koeficientu,
ktery popisuje jev generace elektrického napéti pfi pfiloZzeném tepelném gradientu. Magnetické
chovani bylo charakterizovano na zakladé méfeni magnetického momentu v proménlivém poli
do 5T a magnetické susceptibility v poli 0.1T.
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Sekce: Organicka chemie Il A

Perfluorované rozvétvené stavebni bloky

Autor: Mario Babunék

Ro¢nik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

Cilem mé prace je syntéza vysoce fluorovanych rozvétvenych sekundarnich a . F
terciarnich kyslikatych stavebnich blok(l jako intermediat(i pro fluorofilni ligandy.
Nejprve jsem transformoval perfluorhexyljodid na kliCovy meziprodukt,
perfluorhexylmagnesium-jodid, staly pouze za nizkych teplot. Jeho plsobenim
na chlortrimethylsilan jsem pfipravil trimethyl(perfluorhexyl)silan, reakci s diethyl-
karbonatem vznikl perfluortrideka-7-on. Tento keton neposkytuje reakci
s vySeuvedenymi fluorovanymi intermediaty odpovidajici terciarni alkohol,
pravdépodobné z divodu jejich nizké stability a stérického branéni reakéniho
centra. Perfluortrideka-7-on reagoval s KF za vzniku perfluoralkoxidu, jehoz
alkylace v sou¢asné dobé studuiji.

Jako prvni krok v teoretickém studiu reakci rlznych typd vysoce fluorovanych
alkoxiddl jsem pomoci ab initio a DFT metod analyzoval rozdily v jejich geometriich
a elektronoveé distribuci.
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Svntéza rigidnich polyaromatickych dialdehydu a jejich
nasledna [3+3]-cyklokondenzace s trans-1,2-
diaminocyklohexanem

Autor: Jifi Hlinka

Roénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie (UOCHB AV CR)
Skolitel: Dr. Ing. Jana Hodacova

V literatufe popsana kondenzace tereftaldehydu s trans-1,2-diaminocyklohexanem poskytuje
takfka kvantitativné makrocyklickou hexa-Schiffovu bazi trojuhelnikového tvaru. Cilem této
prace je studium cyklokondenzacni reakce s dalSimi rigidnimi aromatickymi dialdehydy. Pomoci
Suzuki-Miyaura cross-couplingu byl pfipraven triaryldialdehyd 1, jehoz [3+3]-kondenzaci byla
ziskana Schiffova baze, ktera byla dale redukovana na makrocyklicky hexaamin. Jako druhy byl
syntetizovan diarylacetylendialdehyd 2. Pfi jeho syntéze byla ovéfovana mozZnost vyuziti
Sonogashirova couplingu i klasickych postupl organické syntézy.
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Syntéza N-substituovanych alloxanu
pro pripravu lipofilnich 3-alkylflavint

Autor: Viktor Mojr

Roc¢nik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Radek Cibulka, Ph.D.

Lipofilni derivaty flavinu pfedstavuji potencialni oxidaéni Cinidla pro reakce v organizovanych
prostfedich (micely, vesikly apod.). Vhodnym postupem pro syntézu flavinG s lipofilni skupinou v
poloze 3- by mohla byt kondenzace N-alkylalloxan( s pfislusnym benzen-1,2-diaminem
(Schéma 1). Doposud vS8ak nebyla publikovana obecna metoda pro pfipravu
monoalkylalloxanu.

s

H.C NH
; T o
0« _N_ _O 0~_ _N_ _O H.C N. N_ __O

IR g
H N N P N
R HO R H3BO, H.C N R
H HO 3
o) o)

O Schémat

R= CHj, C,H,, Cy,Hps BN

V praci byl navrzen obecny postup pro pfipravu N-alkylalloxanl zalozeny na oxidaci N-
alkylbarbiturové kyseliny oxidem chromovym (Schéma 1). Substituované barbiturové kyseliny
byly ziskany kondenzaci pfislusné monoalkylmocoviny s kyselinou malonovou, resp.
diethylmalonatem.

Vvyuziti spiroslouc¢enin v chemii thiacalix[4]arent

Autor: Katefina Polivkova

Roénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Prof. Ing. Pavel Lhotak, CSc.

Cilem této prace je pfipravit spiroslouceniny
thiacalixaren(i, ze kterych lIze nasledné dvoukrokovou Bu'
syntézou pfipravit thiacalixareny s jednou hydroxylovou
skupinou na spodnim okraji substituovanou amino

skupinou. Reakci p-terc-butylthiacalix(4)arenu S S

s chloraminem-T se nam podafilo ziskat nejen Ol

monospiro, ale v menSim mnozstvi i dispiro sloueniny. gt HO Bu'
Proto je na$i pfisti snahou zménit reakéni podminky tak, 00

aby vznikala pfevazné dispiroslou¢enina. Spiroslouc¢eny S S

jsme bohuzel neziskali obdobnou reakci

s thiacalixarenem bez terc-butylovych skupin na hornim
okraji. Pfi vyméné hydroxy skupiny za amino skupinu
bylo pouzito jako vychozi latky monospirothiacalixarenu.
Problémem v této syntéze je mezistupen, pfedstavovany
tvorbou hydrazonu, ktery se i pfes stejné reakéni
podminky nepodafilo vzdy zopakovat.

Bu'

46



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemické technologie
SVK 24.11.2006

Syntéza novych monomert na bazi 6,7-dialkoxythieno-
[3,2-blbenzothiofenu pro vodivé organické polymery

Autor: Jan Puchovsky

Roénik: 2.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Prof. Ing. Jiti Svoboda, CSc.

thienoindolu jsme navrhli rozS$ifit uvedenou skupinu o sérii 6,7-dialkoxysubstituovanych
thieno[3,2-b]benzothiofend.
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Cilem této prace bylo vypracovat syntézu vhodného meziproduktu, jehoz derivatizaci budou
ziskany cilové materialy.

Studium cvkloadi¢nich reakci polyfluorovanych alkynu.

Autor: Martin Schindler

Roénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc

Pfedmétem mé prace je pfiprava polyfluoralkylovanych alkynt a studium jejich
cykloadi¢nich  reakci, vedoucich k substituovanym  benzenim a
cyklopentadien(im.

Nejprve jsem pfipravil ethyn chranény fenyl(dimethyl)silylovou skupinou reakci
ethynylmagnesiumbromidu s chlor(fenyl)dimethylsilanem. Tento ethyn jsem
reagoval s BuLi a poté s 2-(perfluorhexyl)ethyl-triflatem za vzniku odpovidajiciho
chranéného polyfluorovaného alkynu. Jeho reakce s Negishiho Ccinidlem
(BuyZrCp,) nevedla k odpovidajicimu zirkonacyklopentadienu. Deprotekci tohoto
alkynu KF jsem dale pfipravil odpovidajici terminalni polyfluoralkyn. V soucasné
dobé studuji jeho alkylaéni reakce.

V teoretické ¢asti jsem porovnal pomoci ab initio a DFT vypoCetnich metod
elektronové hustoty polyfluoralkylovanych alkynd na trojné vazbé v zavislosti na
délce nefluorované spojky.
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Bananovité kapalné krystaly na bazi derivatt 3-chlor-6-
hydroxybenzo[b]thiofen-2-karboxylové kyseliny

Autor: Petr Spadek

Roénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Prof. Ing. Jiti Svoboda, CSc.

Cilem této prace je design a syntéza novych nesymetrickych bananovitych kapalnych krystald,
u nichz je jako centralniho jadra vyuzita 3-chlor-6-hydroxybenzo[b]thiofen-2-karboxylova
kyselina. Bude diskutovana syntéza centralniho jadra i vystavba cilové struktury.

(0] Cl
S
C,4H,0 (o) \©\

COOC, H,,

Studium pfripravy isokyanatti z amint pomoci trifosgenu

Autor: Zuzana Vobecka

Roénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Mgr. Roman Holakovsky, Ph.D.

Aminy reaguji s trifosgenem za vzniku isokyanatu.

Cl )(1 Clg,
3 R—NH.4+ C — > 3 R-NCO + 6 HCl
2 C|>ko o~ ¢l

Pfi této reakci se trifosgen rozpada na tfi molekuly fosgenu a ten pak dale reaguje s aminem.
Pouziti samotného fosgenu (Cl,C=0) je nebezpelné a nepraktické, a proto se hledaly jeho
nahrady. Naopak krystalicka, stabilni pevna latka trifosgen (Cl;C-O-C(O)-O-CCl3) se pfepravuje
a skladuje jednodude, diky jeji relativné nizké té€kavosti nejsou nutna zvy3ena bezpelnostni
opatfeni a jeji mnozZstvi se lépe odméfuije.

Vzhledem k tomu, Ze provedeni reakce popsana v literatufe se vyrazné liSi, cilem prace je
optimalizovat reakéni podminky a rychlost reakce v zavislosti na nich.

Reakci bychom radi sledovali pomoci NMR spektroskopie, kterou si mizeme méfit sami, a jako
alternativni zpUsob zjisténi postupu reakce jsme zvolili IC spektroskopii, kterou nam méfi
centralni laboratofe VSCHT.

Substituent R je butyl, 2-butyl, terc-butyl, fenyl, benzyl, 3,5-bis(trifluormethyl). Ziskané poznatky
budou dale vyuzity pro pfipravu isokyanatl z amind na bazi binaftalent, porfyrin(i a calixarend.
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Sekce: Organicka chemie ll B

Syntéza derivatu 9.9 -spirobis(fluorenu)

Autor: Michal Buchta

Roénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie (JOCHB AV CR)
Skolitel: Ing. Petr Holy, CSc.

Konstrukci kovalentnich &tvercovych struktur je mozno uskutecnit s vyuZitim rigidnich uzlovych
stavebnich prvkl, které nesou ortogonalné orientované funkéni skupiny vyuzitelné pro
kovalentni propojeni uzld ve dvou kolmych smérech. Tyto pozadavky spliuji derivaty 9,9'-
spirobis(fluorenu), jehoz rigidni skelet v dusledku centralni spiroanelace orientuje aromaticka
jadra do dvou kolmych rovin. Ukolem prace bylo syntetizovat vychozi 9,9 -spirobis(fluoren)
reprodukci znamych postupl a dale ovéfit regioselektivitu substituénich reakci predevSim pfi
disubstituci zakladniho skeletu. Acetylaci a naslednou haloformovou reakci byla pfipravena
2,2°-[9,9 -spirobis(fluoren)]dikarboxylova kyselina 1 a nitraci a redukci nitroskupin 2,2"-diamino-
[9,9-spirobis(fluoren)] 2.

0.0 cooH 0.0 NH,
0.0 COOH Q.O NH,

Ovéreni syntetické dostupnosti derivatll 1 a 2 v racemicRé formé je vyznamné pro nasledné
pokusy o jejich optické Stépeni.

Axialné chiralni makrocyklické polyaminy

Autor: Kristyna Burglova

Roénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie (UOCHB AV CR)
Skolitel: Dr. Ing. Jana Hodacova

Cilem prace je syntéza novych makrocyklickych polyaminu
obsahujicich axialné chiralni biarylovou jednotku a studium
jejich komplexacnich vlastnosti.

Jako prvni byl pfipraven makrocyklus 1 reakéni sekvenci, CONH NH
ktera vychazi z N,N'-bis(2-aminoethyl)propan-1,3-diaminu a )
kyseliny 6,6'-dimethylbifenyl-2,2'-dikarboxylové. Makrocyklus CONH NH

1 byl syntetizovan jak v racemické, tak opticky aktivni formé.
Déle planujeme redukci amidovych skupin a studium
komplexacnich vlastnosti makrocyklického Ilaktamu 1 a
tetraaminu, ktery vznikne redukci laktamu 1.

- (
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Stavebni bloky pro pripravu polyfluoralkylovanych
tripyrazolylmethan.

Autor: Martin Holan

Rocénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie

Skolitel: Doc. Ing. Jaroslav Kvicala, CSc.
Tripyrazolylmethany jsou moZnou alternativou cyklopenta-
dienylovych ligandi pro komplexaci kovl. Cilem mé prace je

pfiprava polyfluoralkylovanych analogul tripyrazolylmethant jako
nového typu fluorofilnich ligandd. Prvni varianta syntézy pfes
perfluoralkylované B-diketony nebyla uUspésna, protoze enolat
pfipraveny z acetylacetonu nereagoval ani s 2-(perfluorhexyl)-
ethyljodidem, ani s reaktivnéjSim 2-(perfluorhexyl)ethyl-triflatem.
Druha varianta vychazi z funkcionalizace tripyrazolylmethan( a
nasledného couplingu katalyzovaného prechodnymi kovy.
Nejprve jsem podle publikovanych postupl pfipravil dva vychozi tripyrazolylmethany. Jodace
tripyrazolylmethanu v pfitomnosti  (NH4).Ce(NO3)s poskytla tris(4-jodpyrazolyl)methan.
V sou€asné dobé studuji Heckovu reakci toho substratu s (perfluorhexyl)ethenem a dalSimi
alkeny.

Jako prvni krok ke studiu této reakce pomoci ab initio a DFT metod jsem optimalizoval struktury
nékolika jodovanych i nejodovanych tripyrazolylmethand.

Studium stereoselektivni redukce v syntéze prostanoidu

Autor: Eva Hole¢kova

Ro¢énik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Vaclav Kozmik, CSc.

V ramci spole¢ného projektu MPO naSeho ustavu s firmou Nerapharm Neratovice na inovaci
vyroby prostanoidd byla studovana stereoselektivni redukce C-15 oxoskupiny ve skeletu
prostanoidd NaBH, na anorganickych nosicich.

O ° °
: i Q—*<

NaBH,

—_——
sorbent

PhPhCOO

PhPhCOO

O,
X

R
© Ho R H

V patentové literatufe je uvedena neobvykla stereoselektivni redukce tetrahydridoboritanem
sodnym v pfitomnosti silikagelu. Mym Ukolem bylo provéfit udaje patentovanych postupu a dale
zkoumat vliv riznych podminek a nosicu na pribéh této stereoselektivni redukce. Reakce byly
provadény nejen na meziproduktech synteticky vyrabénych prostanoidu, ale i na ketonech
pfipravenych z vySe uvedenych enond.
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Priprava aromatickych aldehydu a jejich modifikace

Autor: Martin Kotyza

Rocnik: 3

Ustav: Ustav organicka chemie
Skolitel: Ing. Ondfej Kundrat

Tato prace je zaméfena na pfipravu a modifikaci
aromatickych aldehydd, které jsou nepostradatelnymi
prekurzory pro dal§i moderni organické syntézy (v nasi
laboratofi napf. pro syntézy porfyrind, jez jsou cenény
predevSim diky svym unikatnim komplexaénim vlastnostem).
Jedno- az nékolikastupfiovymi syntézami byly pfipraveny
razné substituované aromatické aldehydy (vCetné
formylderivatll calixaren(l), znichz nékteré byly dale
modifikovany. Zmény byly s uspéchem provadény jak na
vlastni karbonylové funkci, tak i na fetézcich vazanych na
aromatické jadro.

Nukleofilni adice na stericky branénou karbonylovou skupinu

Autor: Michal Mészaros

Rocnik: 2.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Svatava Voltrova, CSc.

Cilem prace je ovéfeni prubéhu Deckerovy oxidace u pyridiniovych soli nesoucich v para
poloze substituentu vazaného na dusik elektronakceptorni skupiny a studium reaktivity stericky
branéného karbonylu produktl. Oxidaci 1-aryl-2,4,6-tetrafenylpyridiniovych soli byly ziskany
pfislusné 1-aryl-2-benzoyl-3,5-difenylpyrroly, které byly podrobeny reakci s primarnimi aminy za
tvorby pfislusnych imind.

Vliv reakénich podminek na kyanaci 3-chlor-2-
chlormethylbenzo[5]thiofenu

Autor: Arnost Seidler

Rocénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Vaclav Kozmik, CSc.

PFi syntéze novych homologickych amidl derivatl 2-(benzo[b]thiofen-2-yl)acetamid(i, u nichz
z methylestert substituovanych benzo[b]thiofen-2-karboxylovych kyselin. Pfi pfipravé novych
typd amidd byl pfekvapivé pozorovan nestandardni pribéh nékterych reakci, napf.reakce
s kyanidovym aniontem.
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Cilem této prace bylo tyto nestandardni pfemény provéfit v zavislosti na reakénich podminkach.

Nova strateqgie syntézy distalnich dinitroderivatt calix[4]arenu

Autor: Filip Sembera

Roc¢nik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Jan Budka, Ph.D.

V nasi laboratofi se mj. zabyvame designem a syntézou
receptorl aniontl na bazi calix[4]arenu. Jako velmi efektivni se
ukazaly distalni bis(ureido) derivaty v 1,3-alternujici konformaci.
Zakladnim problémem jejich syntézy je pfiprava dinitroderivatu,
ktery se redukci pFfevadi na odpovidajici diaminoderivat.
Dinitroderivat se pfipravuje nitraci dialkylderivatu a naslednou
alkylaci na 1,3-alternujici dinitroderivat. Prvni reakce probiha
s nizkym vytéZkem, druha reakce poskytuje kromé 1,3-
alternujiciho derivatu také vice nez dvojnasobné mnozZstvi
Castené konického — pozadovany produkt je nutno separovat
pomoci sloupcové chromatografie.

Nova strategie spociva v pfipravé distalniho dibromderivatu
(dvoustupriova syntéza s dobrymi vytéZky, bez chromatografické separace), jeho nitraci na
volnych benzenovych jadrech (viz obrazek) a nasledném odstranéni bromu a redukci
nitroskupin na amin, pokud mozno v jednom kroku. Tato syntéza zvysi dostupnost mnoha
novych receptor(, zvlasté, podafi-li se ji aplikovat i na obdobny koénicky derivat.

Syntéza a vyzkum vlastnosti novych derivatti calix[4]larenu

Autor: Oldfich Hudec€ek

Roc¢nik: 0. (4. roénik MSSCH Praha)
Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Prof. Ing. Pavel Lhotédk CSc.

Reakci tetraaminocalix[4]arend s pyridinkarboxylovymi
kyselinami vznikaji amidy, jejichz NMR spektra jsou
zasadné ovlivnéna zplUsobem substituce pyridinového
jadra. Zatimco derivaty 2- a 3- pyridinkarboxylovych
kyselin maji v NMR spektrech oekavanou C,, symetrii,
derivaty isonikotinové Kkyseliny vykazuji komplikované
NMR spektrum, naznacuijici jejich agregaci do slozitéjSich
supramolekularnich atvara. V ramci pfedlozené prace byly
pfipraveny derivaty nesouci dlouhé alkylové fetézce, které
diky zvy8ené rozpustnosti umoziuji vyzkum dynamického
chovani téchto latek v roztoku.
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Sekce : Organicka chemie |

Nova univerzalni metoda syntézy 1,2-alternujicich derivatl
calix[4]arenu

Autor: Alexandra Bila

Roénik: 4.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Jan Budka, Ph.D.

V ramci syntézy novych receptorll byla vyvinuta zcela nova
metoda syntézy 1,2-alternujicich derivatd p-terc-butyl-
calix[4]arenu. Syntéza spociva ve dvou krocich: (1) proximalni
dialkylace zakladniho p-terc-butyl-calix[4]arenu a (2) nasledna
druha alkylace provadéna za specifickych podminek, které
vedou k 1,2-alternujicimu produktu. Prvni reakce byla
optimalizovana na 90 % vytézek, pro druhou byla serii reakci
stanovena vhodna kombinace reakéni doby, teploty, baze a
rozpoustédla, ktera vede az k 80 % 1,2-alternujiciho
tetraalkylderivatu (viz obrazek). Syntéza je zcela univerzalni,
pro srovnani byly jako alkyly pouzity propyl, hexyl, benzyl a
ethoxykarbonylmethoxy.

Pfipraveny derivat byl ipso-nitraci a naslednou redukci
pfeveden na tetraaminocalix[4]aren, ktery reakci s isokyanaty poskytuje tetraureido-receptory,
které jsou velmi vhodné a €asto vyuzivané pro komplexaci aniontu.

I

Svyntéza kapalnych krystall
s benzothiofenovym centralnim jadrem

Autor: Adam Henke

Roénik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Prof. Ing. Jifi Svoboda, CSc.

V ramci pfipravy a systematického studia kapalnych krystall lomeného tvaru byl v nedavné
dobé zaveden novy, vtéchto materidlech dosud nepouzity benzothiofenovy skelet jako
centralni jadro. Jeho 2,6-substituované derivaty vykazovaly vznik nematické, smektické a u
chiralnich slou€enin vznik ferroelektrické faze. Vramci naSeho studia jsme navrhli a
syntetizovali nové typy mesogenl s uvedenym centralnim jadrem, tentokrat odvozené od 2,5-
disubstituovaného benzothiofenu, kde heterocyklicka ¢ast je orientovana vné zalomeni.

R,0 o)
N /®/000R2
o

V tomto pfispévku budou prezentovany syntetické pfistupy vedouci k syntéze samotného
vhodné substituovaného benzothiofenového jadra a nasledné pak k jednotlivym novym
kapalnym krystalim. Déale bude diskutovano mesomorfni chovani nové pfipravenych derivati.
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Metody syntézy nitroderivatu a sulfoderivatt thiacalix[4]arenu
a chemie sulfonylcalix[4]larenu

Autor: Jifi Jirasek

Ro¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Jan Kroupa

Zatimco nitraci klasického calix[4]arenu lze provadét bez
podstatnych komplikaci, v pfipadé thiacalix[4]arenu dochazi
paralelné k nezadouci oxidaci sulfidickych mustkd. Tim jsou
moznosti nitrace thiacalix[4]arenu znacné& omezeny. Na druhé
strané sulfonaci thiacalix[4]arenu lze provadét velmi snadno.
Ktéto reakci zcela postaCuje koncentrovana kyselina sirova.
Snadny pribéh této reakce umozfiuje provadét i tzv. ipso-
sulfonaci  terc-butylové  skupiny.  Syntézy  sulfoderivati
thiacalix[4]arenu Ize vyuZit i k nepfimé nitraci thiacalix[4]arenu,
ktera spocCiva v nahradé snadno odstupujici sulfoskupiny za
nitroskupinu. R = SO,H, NO,
Mustkové atomy siry thiacalix[4]arenu Ize podrobit celé Fadé

oxidacnich reakci, a to na sulfoxid nebo sulfon. Sulfonylcalix[4]aren se v8ak vyznamné lisi ve
své reaktivité od thiacalix[4]arenu, takZe alkylace hydroxyskupin v pfipadé sulfonylcalix[4]arenu
je omezena fadou specifickych faktoru.

Novy pristup k syntéze 6-allyl purinovych derivatl za
Cu(l)-katalyzy

Autor : Martin KleCka

Ro¢nik : 5.

Ustav : Ustav organické chemie
Skolitel : Prof. Ing. Dalimil Dvorak, Csc.

Mnoho strukturné modifikovanych purinovych derivatd vykazuje vyznamnou biologickou aktivitu
sahajici od antivirotik pfes antineoplastika az po antileukemika. 6-Allylpurinové derivaty byly
pfipraveny Cu(l)-katalyzovanou reakci (9-benzyl-9H-purin-6-yl)magnesiumchloridu
s allylhalogenidy. V nékterych pfipadech je reakce provazena allylovym pfesmykem. V kyselém
prostfedi dochazi k presmyku dvojné vazby do konjugace s purinovym jadrem.

RS R?

| .|
R

N)IN\> 1. i-PrMgCl R!
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Klecka M., Tobrman T., Dvorfak D., Collect. Czech. Chem. Commun. 2006, 77(8), 1221-1228.
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Amfifilni flaviniové soli jako katalyzatory oxidace sulfidu ve
vodném prostredi

Autor: Lenka Markova

Roénik: 5.

Ustav: Ustav organicka chemie
Skolitel: Ing. Radek Cibulka, Ph.D.

Flavin-4a-hydroperoxid vystupuje jako univerzalni oxidacni €inidlo v monooxygenasach, coz
inspirovalo fadu autord kjeho wvyuziti v organické syntéze. V laboratofi lIze flavin-4a-
hydroperoxid generovat z pfislusnych 5-alkylflaviniovych soli reakci s peroxidem vodiku
(Schéma 1). Po oxidaci substratu flavin--4a-hydroperoxidem dochazi k opétovnému obnovovani
flaviniové soli, ktera tak pusobi jako katalyzator.

R R
| |
HsC N._N_O H,Oo -H* H3C N._N_DO
Z \l// 207, = \|¢
%
T CLLY
HaC )N CHs H3C J o s
NO)
ClOy ° Schéma 1 Oy

Flaviniové soli byly doposud testovany jako oxidacni c&inidla v homogennich nevodnych
prostfedich. V nasi praci byly pfipraveny systémy tvofené amfifilnimi flaviniovymi solemi

zabudovanymi v kationickych &i anionickych micelach, které byly studovany jako katalyzatory
oxidace sulfidli za mirnych podminek (laboratorni teplota, vodné prostredi).

Studium selektivity alkylacnich reakci vedoucich ke guaninovym

derivatim
Autor: Martin Pluskal
Rocnik: 3.
Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Igor Linhart CSc.

Atakem nukleofilnich center v DNA vznikaji takzvané DNA adukty, jejichz pfitomnost mize vést
k chybé pfi transkripci nukleové kyselinyktera a v kone¢ném dusledku mize vést az ke vzniku
rakovinného nadoru. Derivaty nukleovych bazi, které vznikaji odStépenim z takto modifokované
DNA jsou vylou€ovany v moci a mohou byt v ni stanoveny hmotnostni spektrometrii, k ¢emuz
je ovéem zapotfebi autentickych standarda.

Mezi nejvyznamnéjsi adukty patfi N7-alkylguaniny. Cilem mé prace je tedy porovnat selektivitu
alkylaci provadénych za pomoci modelovych alkylaénich ¢&inidel (butyl- a allylboromid) na
vybranych prekursorech guaninu, tedy 2-amino-6-chlorpurinu, Nz
(dimethylaminomethylen)guaninu, 7-methyl-10-o0x0-9,10-dihydropyrimido[7,2-a]purinu, 2-[(N,N-
dimethylaminomethylen)imino]-6-chlorpurinu,  5-acetyl-6,7-diacetoxy-5,6,7,9-tetrahydro-9-oxo-
3H imidazo[1,2-a]purinu, které lze po alkylaci pfevést hydrolyzou na guaninové derivaty.
Selektivita alkylaci byla srovnana s pomérem N7-H a N9-H isomert prekursorl guaninu
zjisténym kvantové chemickym vypoctem.
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Novy zpusob pripravy diaminocalix[4]arent
v 1,3-alternujici konformaci

Autor: Veronika Raindlova
Ro¢nik: 4.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Markéta Simanova

Calixareny jsou velmi dobfe znamé makrocykly, pouzZivané jako receptory pro rozpoznavani
kationtd, aniontd a neutralnich molekul. Efektivni silné interakce s anionty tvofi zejména bis-
ureido derivaty v 1,3-alternujici konformaci, které se staly predmétem naseho badani.

Syntéza 1,3-alternujicich diaminocalix[4]aren( neni jednoducha. Béhem procesu se objevuiji
potize s CiSténim reakEni smési a produkt je ziskavan v relativné nizkych vytézcich (méné nez
20 %). Nova syntéza tedy vychazi ze snadno dostupného 1,3-alternujiciho dibromcalix[4]arenu,
ktery je transformovan na diamino derivat reakci s ftalimidem v pfitomnosti vhodného
katalyzatoru (Cu, CuyO, Cul). Poslednim krokem pro ziskani pozadovaného
diaminocalix[4]arenu v 1,3-alternujici konformaci je reakce s hydrazinem.

Nyni se vénujeme dalSimu vhodnému zplsobu zavedeni aminoskupiny na bromderivat pomoci
organokovovych ¢&inidel a p-toluensulfonylazidu.

kat

2.N,H,

R* = chiralni alkyl

Syntéza a reakce 4-vinyloxepinu

Autor: Jan Scharff

Roc¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Igor Linhart, CSc.

Oxepiny/arenoxidy jsou latky schopné ataku na nukleofilni centra DNA a proteinu. 4-Vinyloxepin
/styren-3,4-oxid vznika pravdépodobné biotransformaci styrenu, obdobné jako fenyloxiran.
Zatimco reaktivita fenyloxiranu je dobfe znama, obtizné dostupny 4-vinyloxepin je prozkouman
pouze minimalné.

Cilem prace byla optimalizace obtizné reprodukovatelné syntézy (Birchova redukce, substitu¢ni
a adi¢ni bromace, epoxidace a eliminace) a samotné reakce 4-vinyloxepinu, pfedevsim reakce
s methyl-N-acetylcysteinatem jako model reaktivity in vivo.
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Studium reaktivity substituovanych 6-chlor-2-
hydroxymethylpurinu:
Syntéza potencialnich inhibitorti cyklin-dependentnich kinaz.

Autor: Miroslava Sigkova

Roénik: 5.

Ustav: Ustava organické chemie
Skolitel: Prof. Ing. Dalimil Dvorak, CSc.

Substituované 6-chlor-2-hydroxymethylpuriny mohou byt pfipraveny reakci 9-substituovanych 6-
chlorpurin-2-ylmagnesiumchloridu s aldehydy. Byla studovana reaktivita téchto latek pfi
Suzukiho reakci, Sonogashirové reakci a pfi nukleofilni substituci aminy. Takto pfipravené
derivaty pfedstavuji analoga inhibitort cyklin-dependentnich kinaz - Olomoucinu a Roscovitinu.
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Stereoselektivni redukce enontl v syntéze prostanoidu

Autor: Jifi Zurek

Ro¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Prof. Ing. Jifi Svoboda, CSc.

V ramci spoluprace naseho Uustavu sfirmou Nerapharm Neratovice na inovaci vyroby
prostanoidd byla studovana stereoselektivni redukce C-15 oxoskupiny ve skeletu prostanoidd.

PhPhCOO
R

Vzhledem k narokim na stereoselektivitu redukce byl jako redukéni Cinidlo zvolen komplex
boranu s chiralnim oxazaborolidinem. V pfispévku bude diskutovana pfiprava vhodnych
katalyzator( a pribéh stereoselektivnich redukci.
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Sekce: Organicka technologie

Baeyer-Villigerova oxidace cyklickych ketont

Autor: Tomas Floris

Roc¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Ladislav Kurc, CSc.

Baeyer-Villigerovou (B-V) oxidaci se rozumi pfeména latky s karbonylovou skupinou na
prislusny ester kyseliny. Substratem tedy muze byt alifaticky nebo cyklicky keton nebo aldehyd,
oxidaénim C¢inidlem peroxokyseliny nebo peroxid vodiku. Ten predstavuje ekologickou a
ekonomickou alternativu peroxokyselinam. Oxidace peroxidem vodiku vyzaduje pUsobeni
katalyzatoru. Ten dosud neni primyslové vyrabén, coz omezuje praktické vyuziti této reakce.
Cilem prace je testovani heterogennich katalyzatorud, kterymi jsou zeolity typu beta a MCM-41
modifikované cinem. Jejich pfiprava byla zajiStovana externimi pracovisti. Klicovymi problémy
byla mala aktivita katalyzatort pro B-V oxidaci, tedy vysoka koncentrace katalyzatoru v reakéni
smési, nezadouci rozklad H,O, a omezena rozpustnost reagujicich slozek, tedy tvorba dvou
kapalnych fazi.

Rychlost rozkladu H,O, =zavisi na jeho koncentraci. Katalyzator s nejvétS§im poctem
Lewisovskych center (KBC-1) byl dezaktivovan za pfiblizné stejnych podminek nejvice.
Rychlost rozkladu H,O, v zavislosti na ¢ase nelze popsat jednoduchym mocninovym modelem.
Katalyzatory se vzhledem ke kladnym vysokym fadim reakce vlivem pusobeni H,O,
pravdépodobné dezaktivuji. Katalyzatory beta ,kockolir* byly pro B-V oxidaci cyklododekanonu
zcela inaktivni. U reak&nich systémd byla vyhodnocovana rychlost reakce. Reakce probihaly
zpravidla vzdy s nizkou konverzi selektivitou na lakton. Za danych reakénich podminek jsou
testované katalyzatory pro komeréni pouziti zcela nevhodnymi.

Zvyseni rychlosti hydrogenace styrenu periodickym davkovanim
reakCni smeési

Autor: Katefina Frnochova

Roc¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Doc. Ing. Vratislav Tukag, CSc.

Pfi prdmyslové ethylenové pyrolyze vznika kromé hlavnich produktd — ethylenu a propylenu i
pyrolyzni benzin. Pfed tim, nez je pyrolyzni benzin dale zpracovavan, je nutné provést
hydrogenaci olefin(i, které ho znecistuji, protoze olefiny v pyrolyznim benzinu jsou nestalé,
polymeruji a tvofi smoly, které zanaSeji zafizeni a deaktivuji katalyzator.

Jako modelova reakce pro hydrogenaci olefini byla vybrana hydrogenace 10 hm.% styrenu
v toluenu na katalyzatoru 0,1% Pd/Al,O3 ve tvaru kuli¢ek o priméru 3 mm typu ,egg shell“ v
poloprovoznim zkrapéném reaktoru. Poloprovozni zkrapény reaktor je umistén ve Vyzkumné
zakladné Chemopetrolu Litvinov a tam také veSkera méfeni probéhla. Modelova reakéni smés
o vstupni teploté 30°C byla do reaktoru nastfikovana kontinualné nebo pulzné, zatimco vodik o
tlaku 200 kPa proudil do reaktoru kontinualné. Experimentu, které byly provedeny, bylo deset a
liSily se parametry modulace nastfiku kapaliny - délkou periody a splitem.

Cilem této prace bylo naméfena data vyhodnotit pomoci programd Excel a Matlab. Urcit vliv
modulace nastfiku kapaliny na rychlost reakce a tedy vykon reaktoru, na primérnou teplotu v
lozi reaktoru, na ucinnost smocCeni povrchu katalyzatoru a na tlakovou ztratu. Soucasti
hodnoceni bylo téZz stanovit rychlostni konstantu deaktivace katalyzatoru v prabéhu
experimentd.
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Vliv polohy a poétu methylovych substituentll na pyrolyzu

isoalkanu
Autor: Sona Katreniakova
Rocnik: d.
Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Lucie Starkbaumova

Cilem prace bylo studovat vliv polohy a poctu methylovych substituentll na pribéh pyrolyzy
isoalkanu. Jako modelova Fada latek byla zvolena skupina uhlovodiki se sedmi uhliky
v molekule, které jsou bohaté zastoupeny v benzinovych surovinach a jsou komeréné dobfe
dostupné (methylderivaty o Cistoté > 99,5 %). K analyze chovani téchto uhlovodikl byla pouzita
pyrolyzni plynova chromatografie. Touto technikou byly stanoveny distribuce primarnich
produktd (prvni generace produktl) pyrolyzy testovanych uhlovodikd. Experimenty byly vedeny
pfi riznych teplotach (700 a 815 °C) a dobach zdrzeni v reaktoru (pratok nosného plynu 50 —
250 ml.min™"). Na zakladé naméFenych distribuci primarnich produktd byla odvozena reakéni
schémata pyrolyzy jednotlivych uhlovodiku. Jejich reaktivity byly porovnavany podle celkové
konverze dosazené za standardnich podminek. Reaktivita téchto uhlovodikl rostla se
zvysujicim se pocétem substituent(l, coz souvisi s rozdilnymi typy uhlik( (primarni, sekundarni,
tercialni a kvartérni) a jejich mnozZstvim v testovanych uhlovodicich. Byl prokazan vyrazny vliv
poctu substituentd a jejich polohy na dosazenou konverzi vychozi latky i na distribuci produkta.
S rostouci rozvétvenosti molekuly napfiklad klesal vytézek ethylenu a vytézek propylenu byl
negativné ovlivnén pfitomnosti kvartérniho uhliku v molekule testovaného uhlovodiku.

Vliv velikosti ¢astic aktivniho kovu na stabilitu adsorbovaného

komplexu
Autor: Jifi Svréek
Roénl’k: S
Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Petr Kacer Ph.D.,

Prof. Ing. Libor Cerveny, DrSc.

Katalyticka reakce, interakce katalyzator — substrat, je ovlivnéna Fadou faktorl, mezi néz
neodmyslitelné patfi strukturni vlivy, zejména vliv aktivhiho mista katalyzatoru a reagujici
molekuly. Na Ffadé platinovych nosic¢ovych katalyzatort liSicich se svou velikosti aktivniho kovu,
byla detailné studovana hydrogenacni pfeména alkenickych alkoholli — vzajemné se liSicich
polohou C=C terminalni vazby a OH skupiny. Hlavnim cilem prace bylo poukazat jednak na vliv
molekularni struktury téchto substrati a také na vliv velikosti ¢astic aktivniho kovu katalyzatoru
na stabilitu adsorbovaného komplexu, ktery je jednou z kliCovych struktur vznikajicich pfi
hydrogenacni pfeméné.

Kinterpretaci ziskanych vysledkl byla pouzita experimentalni data ziskana z kinetickych
experimentu, ktera byla porovnavana s daty ziskanymi teoretickymi vypolty na bazi
molekularniho modelovani a to jak, vlastnich adsorbovanych komplex(i na heterogennich
katalyzatorech, tak jejich vhodnych teoretickych aproximaci (modell). Ziskané vysledky
umoznily nejen interpretovat uvedeny molekularni strukturni vliv, ale pfedevSim navrhnout
model pro predikci chovani dalSich alkenickych hydroxysloucenin na platinovych nosi¢ovych
katalyzatorech.
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lontové kapaliny v asymetrické katalyze

Autor: lvana Cerna

Rocnik: 4.

Ustav: Ustav organické technologie

Skolitel: Ing. Lukas Bartek, Ph.D., Doc. Dr. Ing. Petr Kluson

lontové kapaliny jsou povazovany za alternativni rozpoustédla pro organickou syntézu.
Dlvodem jsou jejich mozny pozitivni vliv na selektivitu fady reakci a dale moznost vést
homogenni katalytické pfemény za podminek podobnych heterogennimu uspofadani. Mezi
jednotlivymi molekulami plsobi silné coulombické interakce, které jsou pfi€inou jejich vysoké
tepelné stability a nizké tenze par v Sirokém teplotnim rozmezi. Zaroven vykazuji zajimaveé
fazové chovani jak v systémech s organickymi rozpoustédly, tak s vodou a tim umoZzauji vyuziti
dvoufazovych systém(l. Nejzajimaveéjsi je ovSem moznost jemného nastaveni jejich fyzikalnich
vlastnosti (rozpustnost, misitelnost), diky které mohou byt strukturné optimalizovany pro dané
pouziti. V této uvodni studii byly pouzity dvé strukturné blizké iontové kapaliny imidazoliového
typu jako potencialni reakéni medium. Zvolenou modelovou reakci je enantioselektivni
hydrogenace methyl-3-oxobutanoatu na pfislusné optické izomery methyl-3-hydroxybutanoatu
na homogennim katalytickém komplexu Ru-BINAP. Aplikace tohoto druhu media umozniuje
snadnou separaci produktu z reakéni smési extrakci a zaroven stabilizaci a recyklaci jinak
drahych homogennich katalyzator(.

Katalyzator pro reduktivni alkylaci 4-aminodifenylaminu acetonem

Autor: Sarka Jasenska

Roénik: 4.

Ustav: Ustav Organické technologie
Skolitel: Doc. Ing. B. Dvofak, CSc.

Reduktivni alkylace 4-aminodifenylaminu(4-ADFA) acetonem je poslednim ze syntéznich
stupfill primyslové realizované technologie antioxidantu Duslox IPPD vyrabéného slovenskou
firmou Duslo Sala. Zminény typ antioxidantu je pouZivan v gumarenské technologii k potlageni
ucinku UV-zafeni na starnuti pryze. Reduktivni alkylace je ucinné urychlovana bifunkénim
katalyzatorem na bazi médi ESM 465 vyrabénym firmou Eurosupport Litvinov. Kovova méd
efektivné katalyzuje hydrogenaci dvojné vazby ketiminu vzniklého kysele katalyzovanou
kondenzaci 4-ADFA acetonem. Kyselé vlastnosti zajistuje silikatovy nosi¢ katalyzatoru.
Podstatou této prace je cilenou modifikaci nosi¢e katalyzatoru ESM 465 zvysit jeho selektivitu
prfedevSim v reakci ke vzniku N,N-dialkylderivatu 4-ADFA. Jiz dfive realizované zvysSeni
selektivity pfidavkem silné kyselého alumosilikatu bylo nahrazeno zvySenim kyselosti
stavajiciho nosi¢e upravou jeho slozeni: zménou molarniho poméru SiO2/MgO a inkorporaci
Zelezité slozky. Nové navrzeny katalyzator oznaceny ESM 467L by mohl nahradit dosud
pouzivany médnatochromity katalyzator od ruského dodavatele z Kemerova.
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Optimalizace Canizzarovy reakce kuminaldehydu

Autor: Zdenék Krpelik

Rocénik: 4.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Antonin Marhoul

Prof. Ing. L. Cerveny, DrSc.

Canizzarova reakce je obecné definovana jako disproporcionace aldehyd(l. NejCastéji byva
popisovana jako reakce benzaldehydu na kyselinu benzoovou a benzylalkohol, které se
vyuzivaji jako vychozi latky pro dalSi dulezité reakce.

Cilem této prace bylo pfipravit kuminovou kyselinu, ktera by mohla byt vyuzita pro naslednou
pfipravu dalSi fady latek, z nichz nejdilezitéjSi je vonna latka zvana Mayol. Pomérné snadna
cesta pro pfipravu nami zadané kyseliny je pravé Canizzarova reakce, kdy z kuminaldehydu je
mozné pfipravit pravé Zadanou kyselinu kuminovou a kuminovy alkohol, které je mozné
nasledné oddélit destilaci. Pro mozZzné vyuzZiti Canizzarovy reakce pro disproporcionaci
kuminaldehydu bylo nutné provést optimalizaci reakénich podminek, zvlasté pak nalézt vhodné
rozpoustédlo.

Hydrogenace butyl-sorbatu pomoci Ru- katalyzatoru

Autor: Ivana Lusticka

Roénik: 4.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. EliSka Leitmannova

Butyl-cis-hex-3-enoat mlze byt jednou ze surovin pro pfipravu jednoho z listovych alkoholu, cis-
hex-3-en-1-olu. Hydrogenace dienickych slou¢enin na jejich cis-hex-3-enové derivaty lze
realizovat s pouZitim  homogenniho rutheniového pentamethylcyklopentadienylového
polosendvi¢ového komplexu, kde druhym ligandem je pravé hydrogenovana dienicka latka.
Hydrogenace butyl-sorbatu (butyl-trans,trans-hexa-2,4-dienoatu) na butyl-cis-hex-3-enoat byla
realizovana v homogennim a dvoufazovém (katalyzator je rozpustén v polarnim rozpoustédle a
produkty v nepolarnim) uspofradani. Z hlediska mozného pozdé&jSiho vyuziti katalyzatoru
v primyslové praxi je vhodné homogenni katalyzatory pfevadét na heterogenni -
heterogenizovat. Katalyzator byl proto imobilizovan s vyuzitim iontové vymény na mineral
montmorillonit K10 a takto imobilizovany katalyzator byl také pouZit pro hydrogenaci butyl-
sorbatu.

Povrchoveé Upravy pomoci funkénich nanocastic

Autor: Magdalena Morozova

Roénik: 4. ro¢nik

Ustav: Ustav organické technologie

Skolitel: Ing. Hana Bartkova, Doc. Dr. Ing. Petr Kluson

Tenké nanoskopické vrstvy na bazi kovovych oxidi mohou pfi zachovani vzhledu puvodniho
materialu vyznamné modifikovat jeho vlastnosti. Vysoky specificky povrch, uspofadana
struktura zakladnich nanoc&astic, transparentnost, mechanickd a chemicka odolnost a
pfedevdim jasné definovand a objektivné meéfitelna funk&nost povrchové modifikovaného
materialu (fotony indukovana samodistitelnost, antibakterialni Ga¢innost, pozménéna smacivost,
schopnost filtrovat destruktivni UV zafeni, atd.) jsou vlastnostmi, které mohou byt pfi spravném

61



Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze
Fakulta chemické technologie
SVK 24.11.2006

technologickém postupu ,pfeneseny“ na plvodni material. Ve své praci jsem se zabyvala
povrchovou modifikaci umélého kamene a keramickych dlazdic s cilem zvysit jejich uzitné
vlastnosti. Zakladnim postupem pro vytvafeni téchto ochrannych struktur byla postupna
transformace kapalnych kovovych alkoxidl procesem sol-gel, zpravidla v prostfedi micelarniho
vzoru a jejich kalcinaéni finalizace. U v8ech upravenych povrchli byla sledovana jejich
samodistitelnost (fotokatalyticky rozklad methylesteru kyseliny stearové) a pozménéna
povrchova smacivost.

Hydrogenace butylesteru kyseliny p-isopropylbenzoové

Autor: Petr Jansa

Ro¢nik: 3.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Antonin Marhoul

Prof. Ing. L. Cerveny, DrSc.

Mayol je vonna latka, ktera je na trhu velice Zadana, a studium jeji pfipravy patfi mezi prestizni
zalezitosti chemie vonnych latek. V syntéze této vonné latky existuje vice postupt, kterymi je
mozné mayol pfipravit. Cilem této prace bylo ovéfit schiidnost pfipravy prekurzoru (butylesteru
4-isopropylcyklohexankarboxylové  kyseliny) mayolu  z kyseliny  p-isopropylbenzoové
hydrogena&nimi reakcemi.

Pfed vlastni hydrogenaci je nutné pfevést karboxylovou kyselinu na ester, aby nedochéazelo
k agresivnimu ataku katalyzatoru karboxylovou skupinou. Proto byl jako prvni krok pfipraven
butylester p-isopropylbenzoové kyseliny azeotropickou esterifikaci. Nasledné byla provedena
hydrogenace benzenového jadra ziskaného esteru na niklovém katalyzatoru (Ni/Al,O3) pfi
vysokém tlaku a teploté. Smés ziskana hydrogenaci byla rozdélena rektifikaci a vedlejsi
produkty byly stanoveny pomoci GC/MS.
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Sekce: Vyroba, analyza a vyuziti |éCiv

Laboratorni priprava praskové smeési pro vyrobu tabletovaného léciva

lisovanim
Autor: Hana EliaSova
Rocnik: 3.
Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Lucie Bfenkova

Jednou z cest vyroby tablet je pfimé lisovani homogenni smési ucinné latky a pomocnych
latek. PFi laboratornich experimentech, které jsou nutné pro navrh vyrobniho procesu, byla
vénovana pozornost dvoustupfiové homogenizaci praskové smési. Prvnim stupném
homogenizace je triturace (smichani ucinné latky s malou ¢asti pomocnych latek), ktera probiha
ve valcovité nadobé s trojrozmérnym otacivym pohybem. Analyzou vzork( odebranych
z riznych mist homogenizované smési kapalinovou chromatografii byla stanovena optimalni
frekvence otaCek nadoby a doba triturace. Nasledovala vlastni homogenizace (smichani
trituraCni smési s dalSimi pomocnymi latkami) v nadobé jehlanovitého tvaru, ktera se otaci
v Sikmé poloze okolo své osy. Stejné jako u triturace byla i zde analyzovana rovnomérnost
koncentrace uc€inné latky v homogenizované smési. Ze ziskanych dat byl navrzen kineticky
model homogenizace, ze kterého vyplynulo, Ze u€innost miseni jedné ota¢ky nadoby je vétsi pfi
nizsi frekvenci otaCeni a Ze je proto nutné soucasné optimalizovat dobu homogenizace a
frekvenci ota¢eni nadoby.

Mivacurium — cholinergni blokator: Vyvoj stereoselektivnhiho
technologického postupu

Autor: Lenka Fricova

Rocénik: 4.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing.Petr Kacer, Ph.D.,

Prof.Ing.Libor Cerveny, DrSc.

Mivacurium pfestavuje moderni cholinergni blokator, ktery se pouziva jako jedna ze soucéasti
moderni kombinované celkové anestézie. Myorelaxa¢ni u€inky Mivacuria vyvolané blokadou
ACh-receptoru zabranuji svalovym kontrakcim a zabezpecuji tak neruSeny chirurgicky vykon.
Mivacurium oproti ostatnim farmakim z uvedené skupiny lé€iv vykazuje kratkou dobu blokace
ACh-receptorli, coz umozruje citlivé fizeni myorelaxace, navic postrada fadu nezadoucich
vedlejSich ucCinkld. Predkladana prace se zabyva vyvojem technologického postupu pfipravy
uvedeného myorelaxancia. Dlraz byl kladen na optimalizaci kliCového vyrobniho stupné —
asymetrické hydrogenace cyklického iminového skeletu. Tento krok byl feSen s vyuzitim Ru(ll)-
komplext ,Noyoriho® typu, jejichz pfipravé, charakterizaci, kinetickému testovani a nasledné
jejich heterogenizaci byla vénovana znaéna pozornost. Cilem optimalizacnich experimentld bylo
vyhodnotit a kvantifikovat celou fadu parametrt s kliCovym vlivem na stereoselektivni pribéh
reakce. Vysledkem uvedené ¢innosti bylo navrZeni vyrobniho postupu zahrnujiciho
asymetrickou transfer hydrogenaci na heterogenizovaném Ru-(Il)-komplexu Noyorihu typu,
ktery vykazuje dobrou aktivitu, vysokou stereoselektivitu a vytézek. Jako vedlejsi produkt fady
optimalizacnich experimentl byla ziskana fada poznatkl, které jsou dulezitym pfispévkem
k popsani zatim neznamého reakéniho mechanismu asymetrickych hydrogenaci na
rutheniovych komplexech ,Noyoriho® typu.
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Studium segreqgace slozek praskové smési pri vyrobé tabletovaného légiva

Autor: Jana Krulikovska

Roénik: 4,

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Lucie Bienkova

V soucasnosti je pfimé lisovani jednim z nejpouzivanéjsich zpGsobu vyroby pevnych lékovych
forem. Tento trend se rozviji diky pomocnym latkdm, které jsou dobfe tekouci a stladitelné.
Potencialnim problémem tohoto procesu miize byt segregace slozek smési, ktera zabranuje
vzniku a zejména stabilité dokonale zhomogenizované praskové smeési. Proto cilem této prace
bylo vyvinout metodu testovani sklonu sypkych smési k segregaci. Experimenty probihaly
ve specialni segregacni cele upevnéné v laboratorni tfepaCce. Vzorky smési byly analyzovany
vysokotlakou kapalinovou chromatografii. Byl testovan vliv riznych poloh segregacni cely na
hlavni mechanismus pribéhu segregace ucinné latky ve smeési. Témito mechanismy jsou
perkolace (propad d&astic), fluidizace (vznos c¢astic) a adheze (pfilnavost). PFi pokusech
s vertikalnim upevnénim cely dochazelo k akumulaci ucinné latky v jeji horni ¢asti segregacnim
mechanismem fluidizace, naopak pfi horizontalnim upevnéni k segregaci perkolaci. U vSech
experimentu byl prokazan silny vliv adheze na stény cely. Vyvinutou metodikou byly hodnoceny
také uméle pfipravené binarni smési obsahujici vzdy ucinnou latku a jednu z pomocnych latek.
NejvyraznéjsSi tendence k segregaci byla pozorovana u smési slozek, které maji nejvétsi rozdil
v distribuci velikosti Castic.

Vyvoj nové neinvazni diagnostiky bronchialniho asthmatu

Autor: Kamila Syslova
RocCnik: 4.
Ustav: Ustav organické technologie

Skolitel:  Ing. Petr Kager Ph.D.

V&asna diagnostika asthma bronchile je dulezitd z hlediska zahajeni uc€inné terapie a
minimalizace poskozeni pacienta. V souCasné dobé v praxi pouzivané diagnostické metody
spocivaji v kombinaci invazivnich a semi-invazivnich metod, které jsou pro pacienta zatéZujici a
v pfipadé déti az stresujici zalezZitosti. Analyza dechového kondenzatu je pomérné novou
metodou, ktera predstavuje alternativni cestu, kterou je mozné charakterizovat jako zcela
neinvazivni a i pro détského pacienta nezatéZujici. Princip metody spociva v kvantifikaci
specifickych latek - ,biomarker(“ pro uvedené onemocnéni vyskytujicich se v kondenzatu
vydechovaného vzduchu. Koncentracni hladina biomerkeru je v disledku probihajici zanétlivé
reakce v dychacich cestach a plicich vyznamné zvySena.

Vysledkem experimentalni €innosti v této oblasti je vypracovani zcela originalni metody
kombinujici vysoce specifickou separaci biomarker — immunoafinitni extrakci, jejiz principem je
reakce monoklonalni protilatky s pfislusSnym markerem, s dostate¢né citlivou a selektivni
detekéni metodou — hmotnostné-spektrometrickou analyzou, ktera umoziuje kvantifikaci téchto
specifickych latek. Vypracovana metoda mize byt charakterizovatelna vysokou citlivosti, nizkou
chybou stanoveni (<15%) a vysokou reprodukovatelnosti a v neposledni fadé je mozné
konstatovat, Ze uvedena metoda je pfipravena pro dalSi rozSifeni pro paralelni stanoveni
dalSich biomarkeri obsazenych v dechovém kondenzatu v jediné analyze, stejné jako v sobé
zahrnuje moznost pfipravy ,bio-chipu® pro rutinni, ¢asové nenaro¢né stanoveni konkrétniho
biomarkeru pro rychlou a v€asnou diagnézu celé fady plicnich onemocnéni.
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Solvatomorfie dihydroergotamin vinanu

Autor: Michaela Rébsteckova
Roénik: 5.

Ustav: Ustav chemie pevnych latek
Skolitel: Ing. Jan Cejka, Ph.D.

Dihydroergotamin patfi do skupiny namelovych alkaloid(l. Je to farmaceuticka latka —
antidepresivum, ktera je podobné jako fada dalSich namelovych alkaloidd produkovana
parazitickou houbou pali¢kovici nachovou (Claviceps purpurea). Namelové alkaloidy jsou
znamé svou neselektivni afinitou k rlznym typdm receptord (napf. dopaminovy,
serotoninovy).

Zabyvame se solvatomorfii dané latky, coz je schopnost latky tvofit krystaly zabudovanim
molekul rozpoustédla do struktury. Z farmaceutického hlediska je hledani solvatomorfnich
sloucenin dulezitym ukolem, nebot rizné solvatomorfy mohou mit rozdilny farmakokineticky
profil a biologické ucinky.

Krystaly ergotaminu pfipravujeme krystalizaci z alkoholll a jejich strukturu vyhodnocujeme
pomoci RTG difrakce monokrystald. Dosud znama krystalova struktura vinanu
dihydroergotaminu je nepfesna, molekuly rozpoustédla se nepodafilo lokalizovat. Cilem
prace je zmapovat distribuci molekul riznych rozpoustédel v rozsahlych kavitach uvnitf dané
struktury.

Ve struktufe vinanu dihydroergotaminu methanol solvatu byly lokalizovany molekuly
methanolu ve dvou pozicich s polovicni okupanci. Molekula vinanu dihydroergotaminu
ethanol solvatu je vtéto dobé& zpracovavana. Monokrystaly, vhodné pro rtg strukturni
analyzu, krystalizované z jinych vyssich alkoholu se prozatim nepodafilo pfipravit.

Strukturni analyza a charakterizace oxetint

Autor: Petr Kolar

Roénik: 5.

Ustav: Ustav chemie pevnych latek

Skolitel: prof. RNDr. Bohumil Kratochvil, DSc.

PFi vyvoji nové farmaceutické aktivni substance a finalni Iékové formy je nedilnou soucasti
vyzkumu znalost krystalové struktury zkoumané latky**. V krystalové struktufe léCiva se odrazeji
jeho vlastnosti jako napf. bod tani, habitus, stabilita, rozpustnost, farmakokineticky profil nebo
biodostupnost. Velice dllezita je také znalost absolutni konfigurace na asymetrickych uhlicich.
Dva rGzné enantiomery, pfipadné racemicka smés mohou mit odliSné (mnohdy i fatalni)
farmaceutické ucinky, pfiklad Thalidomidu**.
Skupina oxetinl predstavuje farmaceuticky G¢inné substance pouzivané klécbé stresové
mocové inkontinence, depresivnich poruch, poruch pozornosti s hyperaktivitou a
neuropatickych bolesti. Cilem prace bylo popsat absolutni konfiguraci na asymetrickych uhlicich
ve strukturach N-Me-duloxetinu a N-benzyl-atomoxetinu. Navic jsme se pokusili zménou
krystalizaCnich podminek najit dalSi polymorfni formy téchto latek. K identifikaci a charakterizaci
byla pouzita RTG strukturni analyza na monokrystalu a RTG praskova difrakéni analyza.
** Chem. Listy 88, 628-635, 1994

Chem. Listy 96, 330-335, 2002
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Vvyuziti technik stereoskopické vizualizace pro zobrazovani
vysledkll RTG strukturni analyzy

Autor: Vojtéch Sadek

Roé¢nik: 3.

Ustav:  Ustav chemie pevnych latek
Skolitel:  Dr. Ing. Michal Hu$ak

Clovék, ktery vidi dobfe ob&ma ogima, vidi prostorové, protoze mozek je schopen odhadovat
hloubku ze dvou mirné odliSnych dvojrozmérnych obrazl pfijimanych z obou oé&i. Pro
pochopeni struktury komplikovanych objektl, kterymi jsou napfiklad i molekuly je vyhodné
tohoto efektu nazyvaného stereoskopicka vizualizace vhodné vyuzit.

Cilem prace je pocitatova aplikace napsana v jazyce C++ umozfujici rGzné metody
stereoskopického zobrazeni molekul, ziskanych jako vysledek rentgenové strukturni analyzy.
Nejdfiv se musi data nacist ze soubort formatu CIF, nasledné dopocitat pfipadné chybéjici
udaje a transformovat do kartézskych souradnic. Graficky vystup je potom vytvafen v prostredi
OpenGL a GLU s vyuzitim extenze pro mimoobrazovkové vykreslovani do textur a skriptovanim
na grafickém procesoru. V progamu jsou implementovany nasledujici techniky umoznujici 3D
stereoskopické zobrazeni: anaglyph, aktivni 3D vystup, prokladany obraz, projekce technologii
Infitec a Sharp 3D stereo monitor.

Program by mél slouzit jako ukazka implementace nékterych stereoskopickych zobrazovacich
technik, k porovnani rychlosti a vysledk( riznych technik a také bude pouzitelny tfeba jako
pomucka pfi navrhovani modifikaci 1éCiv a pfi vyuce krystalografie.

Atorvastatin, nejprodavanéjSi lék na svété

Autor: Michaela Hajkova
Rocnik: 3.
Ustav: Ustav chemie pevnych latek

Skolitel:  Prof. RNDr. Bohumil Kratochvil, DSc.

Atorvastatin je aktivni farmaceuticka substance ze skupiny statind. Inhibituje klicovy krok
syntézy cholesterolu v lidském téle a fadi se tak mezi hyperlipidemika.

Vychazela jsem pfedev§im z poradi nejprodavanéjsich Iékd, ve kterém je atorvastatin podle
agentury IMS Health na prvnim misté jiz od roku 2001. Divodem je stale se zhorsujici zZivotni
styl ,zemi zapadniho svéta“. Svétovy prodej Lipitoru za rok 2005 €ini 12,9 miliard USD. Lipitor je
originalni 1ék firmy Pfizer, ale po vyprSeni patentové ochrany se na trhu objevily dalSi léky
s atorvastatinem jako aktivni substanci, tzv.generika.

Patenty chrani jak jednotlivé moznosti syntézy, tak i polymorfy atorvastatinu, kterych je okolo
40.

Farmaceuticky pramysl se stale vice orientuje na hledani novych moznosti syntézy a novych
polymorfu jiz existujicich substanci vzhledem k nejistoté investice pfi vyvoji novych Iéku. Tento
jev je aktualné jesté podporfen ocekavanym vyprsenim patentovych ochran fady Iéka v letech
2006-2007.
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Méné rozpustné soli lisuridu

Autor: Hana Markova
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Skolitel: Ing. Jan Cejka, Ph.D.

Lisurid je semisynteticky namelovy alkaloid pouzivany mimo jiné jako antiparkinsonikum. P¥i
IéEbé Parkinsonovy choroby se lisurid pouziva v prvni fazi tohoto onemocnéni. V organismu
plUsobi jako agonista D1 a D2 dopaminovych receptorll. Pro terapii je vyhodné pouzivat
agonisty s del§im polo¢asem rozpadu, proto je cilem prace pfipravit méné rozpustnou sul
lisuridu.

Optimalizace biodostupnosti zlepSi ucinek lisuridu, prodlouzi dobu jeho uzivani a oddali se tak
DOPA terapie, ktera pfinasi fadu vedlejsich ucinku.

V soucasné dobé se pfi terapii pouziva snadno rozpustna sul lisurid maleinat.

V ramci prace se prozatim podafilo pfipravit monokrystaly soli kyseliny hydroxy naftoové.
Vysledky a interpretace rentgenové strukturni analyzy budou soucasti prezentace.
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