Sekce:

Komise:

Prfedseda:

Clenové:

Sekce:

Komise:

Predseda:

Clenové:

Sekce:

Komise:

Predseda:

Clenové:

Sekce:

Komise:

Predseda:

Clenové:

Slozeni komisi pro SVK 2013 na FCHI

Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi ( B 1ll, 9:00 )

Prof. Ing. Igor Schreiber, CSc.

Ing. Martin Kohout, Ph.D.

Ing. Jan Hronza, Ph.D. (Ricardo)

Ing. Martin Hubicka, Ph.D. (Lovochemie)
Ing. Michal Vonka

Ing. Richard Pokorny

Procesni a chemické inzenyrstvi 1 ( B 139, 9:00)

Prof. Ing. Frantiek Stépanek, Ph.D.
Ing. Jaromir Pocedic, Ph.D.

zastupce sponzora (Mondi)

Ing. Frantigek Plat, Ph.D. (Skoda Auto)
Ing. Pavel Beranek

Ing. Jaroslav Kotowski

Procesni a chemické inzenyrstvi 2 ( knihovna B141b, 9:00)

Doc. Ing. Dalimil Snita, Ph.D.

Mgr. Jaroslav Hanus, Ph.D.

zastupce sponzora (Momentive)

Ing. Tomas Jindra, Ph.D. (Pure Bohemia)
Ing. Josef Chmelaf

Ing. Martin Ullrich

Procesni a chemické inzenyrstvi 3 ( B03, 9:00)

Doc. Ing. Michal Pfibyl, Ph.D.

Ing. Otto Hadac, Ph.D.

Ing. Marek Bobak, Ph.D. (Membrain)

Ing. Lucie Rottrova (Chemoprojekt Nitrogen)
zastupce sponzora (Medicem)

Ing. Libor Labik



Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Datum a misto konani:

Pocet ucastniku: 8

22.11. 2013 v 9:00 v poslucharné Blll

. Konopka
9:00 Ladislav

Modeling of triboelectrification in polymer systems

9:20 |Kubova Petra

Predpovéd pohybu osob pfi pozarni evakuaci

. Leskovjan
9:40 Martin

Simulace starnuti automobilového katalyzatoru
pro adsorpci a redukci NOy

10:00 Pelc Vaclav

Navrh procesniho simulatoru v prostredi jazyka
MATLAB

10:20

prestavka

10:40 |Pospisil Martin

Modelling of diffusion and capillary condensation in
percolating network system

11:00 |Sladek Viktor

Software for virtual tablet dissolution testing

11:20 |Voclova Malvina

Mathematical modelling of foam formation by
spinodal decomposition mechanism

11:40 |Zitkova Anna

Modelovani depozice nanocastic pri
elektrorozprasovani




Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Modeling of triboelectrification in polymer systems

Autor: Bc. Konopka Ladislav
Ro¢nik: M2
Ustav: Ustav chemickeho inZenyrstvi

Skolitel:  Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

In everyday life we often come in contact with electrostatic charge located on the surfaces of
materials. Triboelectrification, i.e., charging by the friction is considered to be the crucial
phenomenon, causing the charge separation most frequently. Triboelectrification is observed
also for objects made of the same material. Although triboelectrification is a ubiquitous feature
of industrially important dry particulate systems, its origin is regrettably understood only poorly.
Charging is very complex problem (with the true physical base in quantum mechanics), affected
by many parameters of the system, the material and the environment and it is difficult to
correctly interpret experiments even in system like polymer reactor with particles of the same
material. Thus mathematical modeling has to be involved as atool for better
understanding.Mathematical model including particle-particle and particle-wall interactions in
fluidized-bed polymer reactor with consequent ftriboelectric charging was developed. The
Discrete Elements Method based on Newton’s force law is utilized. Since solid polymer particles
in the gas-dispersion reactor are considered, the particles motion and mechanics is influenced
and described by elastic contact, adhesion, friction and electrostatic effects. Presented model
thus provides better insight into unwanted processes like sheeting or particle aggregation taking
place in the polymerization reactor.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Predpovéd pohybu osob pri pozarni evakuaci

Autor: Bc. Petra Kubova
RocCnik: M1
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel:  Doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Predkladana prace je zaméfena na pfedpovéd pohybu osob z prostoru zasaZzeného pozarem
pomoci pocitaCového simulaéniho programu FDS+Evac. Evakuace osob z objektu zasaZeného
pozarem je velmi dulezita problematika, ktera pfimo vede k ochrané lidskych zivot(. Pohyb a
chovani lidi béhem pozarni evakuace mulze byt ovliviiovan jak pozarem samotnym, tak
psychickymi reakcemi na stresovou situaci. Zvolenou modelovou situaci je poZar v 5.NP
studentské koleje VOLHA v Praze. Evakuaéni model obsahuje algoritmus vybéru unikového
vychodu jedincll, jehoz vstupnimi parametry jsou hustota koufe, toxicita spalin a viditelnost
dostupnych unikovych vychodl. Hlavnim cilem této prace je parametricka studie vlivu téchto
parametri na chovani osob pfi evakuaci a vybér unikového vychodu.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Simulace starnuti automobilového katalyzatoru
pro adsorpci a redukci NO,

Autor: Bc. Martin Leskovjan
RocCnik: M2
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel:  Ing.Petr Kogi, Ph.D.



Automobilové katalyzatory béhem svého provozu podléhaji starnuti, které vede k postupné
zhorSovani jejich u€innosti (deaktivaci). Jednim z faktor( ovliviujicich starnuti katalyzatoru je
teplotni namahani, coZz se projevuje zménami ve struktufe katalytické vrstvy — slinutim a
zmenSenim aktivniho povrchu katalytickych center. Tato prace navazuje na laboratorni méfeni
prumyslového vzorku katalyzatoru s ukladanim a redukci NO, (typ NSRC) a zabyva se jeho
ztotoZznénim s 1D matematickym modelem. Nejprve byly vyhodnoceny série méfeni se vzorky
Cerstvého katalyzatoru (zapalné kfivky oxidace CO a HC, adsorpce a redukce NO,, ukladaci
kapacita kysliku). Nasledné byly stejné experimenty vyhodnoceny i s vzorkem téhoz
katalyzatoru ke konci pfedepsané Zivotnosti. Porovnanim vyhodnocenych dat bylo mozné
kvantifikovat rozdily mezi &erstvym a deaktivovanym vzorkem katalyzatoru. Model najde
uplatnéni pfi navrhovani systému pro oSetfeni automobilovych spalin v primyslové praxi.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Navrh procesniho simulatoru v prostredi jazyka MATLAB

Autor: Bc. Vaclav Pelc
Roénik: M2
Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi

Skolitel:  Prof. Ing. Dalimil Snita, CSc.

V soucasné dobé existuje na trhu Ffada procesnich simulatord. VétSinou se jedna o komeréni
produkty, jejichz licen¢ni poplatky jsou velmi vysoké. Obsluha takovychto programi vyzaduje
kvalifikovany personal. Pro feSeni jednodusSich nebo specialnich uloh je ¢asto vyhodnéjsi vyvoj
vlastniho simulaéniho software, ktery mize byt navic uzplsoben pro konkrétni ucely. Cilem
prace je adaptace jiz existujici beta verze procesniho simulatoru vyvinutého v Matlabu.
Upraveny simulacni program bude demonstrovan porovnanim FeSeni smycky reaktoru

s recyklem klasicky (,ru¢né&“) a v prostfedi Matlabu. Pfedkladané feseni je ovSem mozné pouzit

vvvvvv

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Modelling of diffusion and capillary condensation in
percolating network system

Autor: Martin Pospisil

Ro¢nik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel:  Mgr. Alexandr Malijevsky, Ph.D; Prof. Ing. Frantisek St&panek, Ph.D.

Microporous materials are utilized in broad spectrum of applications. One field of interest is
controlled transport and targeted release of substances encapsulated in particles with
microporous walls. Diffusion creep starts to occur as the result of concentration gradient
between inner and outer environment when such particle is put in agueous environment as long
as the sufficient fraction of the pores is continuously filled by liquid. However, the diffusion creep
diminishes with appearance of discontinuities of liquid in the pores, while at some critical point
(percolation threshold) the diffusion stops effectively. Such discontinuities result from capillary
condensation. Pore surface could be modified to be responsive to exogenous stimuli (e.g.
temperature-responsive polymer brush) thus making the diffusion controllable. Aim of this
project is to construct a model describing percolation in microporous particle wall. The
framework of the model is bond percolation problem, where the porous system is represented
by 3-D graph: network (site) of cells (vertices) connected via channels (bonds). Capillary
condensation is then represented by fraction of the open channels. Theoretical results from the
project will be further used as a basis for practical laboratory experiments.



Sekce: Matematické modelovani v chemickém inzenyrstvi

Software for virtual tablet dissolution testing

Autor: Sladek Viktor

Ro¢nik: B3

Ustav:  Laboratof chemické robotiky
Skolitel:  Prof. Ing. Stépanek Frantisek, Ph.D.

In pharmaceutical industry, design of tablet formation process is a costly procedure
consuming substantial amount of active pharmaceutical ingredients (API) and requiring a lot
of time as well. The tablet structure determines the kinetics of API release which can be
experimentially characterized and reported in the form of a release curve. However, the
problem of determining the tablet structure which would match the required release curve
cannot be solved in an explicit way but requires to produce and test many tablets with
different structure. The goal of this project is to create a mathematical model able to
determine dissolution behavior of given tablet characterized by its shape, spatial distribution
of components and other physical properties determining interaction with solvent. The
procedure starts with the selection of tablet geometry from the library of basic shapes which
is then used for simulations of swelling and solvent diffusion through the tablet. The
simulation is based on DEM methodology, where the tablet is discretized into elements
described by their position, radius, and composition. The project also contains web based
user interface which controls the simulation back-end and allows easy access for any user.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Software for virtual tablet dissolution testing

Autor: Malvina Voclova
Ro¢nik: B3
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel:  Ing. Michal Vonka, Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymeric foams have many diverse applications including heat or sound insulation and
impact absorption. Open-cellular foams with cell size smaller than 10 um exhibit both
excellent heat and sound insulation properties. Such foams can be prepared not only by a
standard approach utilizing blowing agents, but also by spinodal decomposition route
suppressing the nucleation during rapid cooling of the initial homogeneous mixture of
polymer and a suitable solvent. Mathematical modelling of the foam formation by spinodal
decomposition is based on Cahn-Hilliard model and involves: (i) Flory-Huggins equation with
temperature-dependent interaction parameter describing the thermodynamics, (ii) diffusion of
species driven by the gradient of chemical potential, and (iii) Landau-Ginzburg functional
describing the local penalty function for phase interfaces. The temperature vs composition
phase diagram involving binodal and spinodal curves for upper-critical solution temperature
case were constructed for the considered system of polystyrene and cyclohexane. The
model allows understanding of the open-cellular foam formation and the influence of various
parameters on the resulting foam morphology. The model also serves for the optimization of
the foam formation and thus obtaining the micro-structured foams with superior thermal and
sound insulation properties.

Sekce: Matematické modelovani v chemickém inZenyrstvi

Modelovani depozice nanocastic pri elektrorozprasovani




Autor: Anna Zitkova

Roénik: B2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel:  Ing. Martin Kroupa, Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

ElektrorozpraSovani je metoda rozptylovani kapaliny pomoci elektrického pole. Kapicky se
diky vypafovani rozpoustédla a silnému elektrickému poli postupné rozpadaji na malé
Castice. Touto metodou se daji vyrabét velmi tenké vrstvy nanocastic z rliznych materialu.
Jejich vyuziti je velmi Siroké pfedevSim v oblasti energetiky, |ze je vyuzit napf. pro vyrobu
superkapacitorti ¢i fotovoltaickych ¢lankd. Viivem podminek jako jsou teplota, napéti, apod.
vznikaji pfi depozici nanocCastic vrstvy o rizné struktufe. Na§ model popisuje dynamiku
pohybu &astic pfi depozici na desku a rovnéz pocita intenzitu elektrického pole a v zavislosti
na ni elektrickou silu, ktera plsobi na jednotlivé ¢astice. Zahrnuty jsou rovnéz dalsi sily,
které pusobi mezi ¢asticemi a mezi ¢astici a okolnim prostfedim. Vysledkem je dynamicky
model depozice &astic ve dvou prostorovych dimenzich. Pomoci tohoto modelu Ize simulovat
napf. vliv jiZz deponovanych &astic na Castice dopadajici a vznik nerovhomérnosti pfi
nanaseni. Program pouzijeme i pro studium vlivu dalSich podminek pfi rozpraSovani na vznik
raznych struktur deponovanych vrstev.
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Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Remote Manipulation with Micro Lablets

Autor: Viktorie Cermochova

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Ale$ Zadrazil, Ph.D.

Our project is a part of a joint collaboration which will lead to the design and fabrication of
lablets (100 uym) - programmable microscale electronic chemistry forming a bridge between
electronic and chemical computing.

Our part in the project is manipulation and assembly of lablets. We are working with the
lablets formed from a polymer (Ordyl FP415) of which one side is coated with 2-4 um thick
gold layer. The remote manipulation of the lablets will be carried out by attaching oil
microdroplets containing iron oxide nanoparticles (with hydrophobic coating) to the lablets
surface. By placing such obijects into controlled magnetic field we will be able to navigate the
lablets to its destination place.

The initial step of the task was chemical modification of the Au surface in order to make it
hydrophobic (more preferential to the oil phase) and preparation of kerosene-in-water (O/W)
emulsion stabilized with Tween 80 with dispersed iron-oxide nanoparticles (stabilized with
oleic acid) in the oil phase. We will show the successful attachment of the oil microdroplets to
the lablets and the lablets’ movement towards a magnetic gradient.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Priprava a charakterizace superkapacitort na bazi MnO,

Autor: Romana Fojtikova

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi

Skolitel: Ing. Petr Mazur, Ph.D., doc. Dr. Ing Juraj Kosek

Rozvoj elektrickych zafizeni pfinasi zvysenou poptavku po mobilnich ulozistich elektrické
energie. Superkapacitory se ve srovnani s klasickymi kondenzatory vyznacuji
mnohonasobné vy38i specifickou kapacitou a souasné ve srovnani s konvenénimi
sekundarnimi bateriemi vétSim mérnym vykonem. Diky svym vilastnostem nalézaji
superkapacitory Siroké uplatnéni v mnoha aplikacich. Pro pfipravu elektrod jsme zvolili
nenakladnou metodu elektrorozpraSovani, ktera umozZniuje generovat a nanadet Castice
oxidu kovl o velikosti nékolik desitek nanometrd, coz se pozitivné projevuje na zvétSovani
povrchu rozhrani elektroda/elektrolyt. Pomoci elektrospreje vlastni konstrukce jsme nanaseli
Castice oxidu manganu na ocelovou folii. Takto pfipravené elektrody byly charakterizovany
fadou metod (Ramanova spektroskopie, AFM, SEM, aj.) a jejich nasledna modifikace
pomoci cyklické voltametrie vedla k vyznamnému zvySeni specifické kapacity nanesené
vrstvy (> 100 F/g). Vysledny elektrochemicky ¢lanek slozeny z pfipravenych elektrod byl
charakterizovan metodami chronopotenciometrie a impedanéni spektroskopie, pficemz byly
pozorovany superkapacitni vlastnosti. Vzhledem k dosazenym vysledkim se metoda
elektrorozprasovani v kombinaci s pouzitim oxidu manganu jevi jako efektivni zpusob vyroby
superkapacitord.



Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Termoresponsivni nebiologicka chemotaxe pro vyuziti v
mikro a nanochemii

Autor: Matéj Novak

Ro¢nik: B3

Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi
Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Chemotaxe je definovana jako orientovany pohyb objektu podél chemického gradientu.
Podobné jako zvifata, ktera dokazou pomoci €ichu urcit rostouci koncentraci nékterych latek
ve vzduchu a lokalizovat tim zdroj potravy, maji napfiklad i mikroorganismy své zpusoby, jak
se pohybovat v okoli za u€elem ziskani zivin, uniku pfed hrozbou nebo splnéni urcitého
ukolu. Principy, podle kterych chemotaxe probiha, jsou rizné a daji se vyuzit pfi prfepravé
umeéle vytvorenych mikro- a nanocastic (tzv. chemickych robott). Cilem naSi prace je
prozkoumat tyto procesy a vyuzit je k efektivnimu transportu latek do mist, kde provedou
cilovy ukol nebo napfiklad zméni svou strukturu. PfedloZena prace se zabyva studiem
chovani kapek dekanolu v dekanoatu sodném, které se po pfidani NaCl do systému zacinaji
orientované pohybovat k této soli. Chovani je zkoumano v systémech rizné geometrie, od
Petriho misek az po jednoduché labyrinty. Dale je studovan pfipad, kdy je sul uzaviena
v parafinu a za€ne difundovat az po vyuziti externiho ohfevu, tedy kdy je cely systém navic
termoresponsivni. Praktické vyuZiti studia chemotaxe tohoto typu je napf. pfi €isténi téZko
dostupnych mist, kdy jsou kapky schopny samy vyhledat cilovou lokalitu a tam fizené
vyloudit aktivni latku.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Bobtnani polyolefinovych ¢astic

Autor: Bc. Martina Podivinska

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Klara Smolna, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polyolefiny jsou semi-krystalické polymery, z nichZ nejzndmé;jsi polyethylen (PE) a propylen
(PP) predstavuji vice nez polovinu objemu vSech vyrabénych plastd. Sorpce monomernich
slozek v semi-krystalickych polyolefinech je dllezitym jevem nejen béhem polymerace, ktera
probiha v pfipadé katalytické polymerace v plynné Ci kapalné-disperznich reaktorech, ale i
pfi nasledném zpracovani. Sorpce v semi-krystalickych polymerech probihd vyhradné v
amorfni fazi a byva ovlivnéna pevné svazanymi krystalickymi lamelami. Bobtnani polymeru
ovliviiuje sorp&ni proces, napfiklad snizuje vliv elasticky omezenych fetézcl a zvySuje tak
sorpci. Gravimetricka sorp&ni data jsou korigovana na vztlakovou silu, kde vyznamnou
slozku tvofi i nabobtnaly objem &astic. Proto je dllezité studovat bobtnaci proces oddélené.
Zména objemu jednotlivych PE C&astic byla experimentalné zjisténa pomoci video-
mikroskopické aparatury s tlakovou sorp&ni celou. Tento pfispévek diskutuje: (i) vliv bobtnani
PE dcastic etylenem a 1 hexenem na vyhodnoceni gravimetrickych dat pfi rdznych
pramyslové dulezitych teplotach, (ii) vliv krystalinity na bobtnani PE ¢&astic, a (iii) nevratné
bobtnani, které Ize pozorovat pfi sorpci 1-hexenu.



Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Optimalizace vyroby zlatych mikroelektrod metodou UV
litografie

Autor: Petr Polezhaev

Roénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jifi Lindner, Ph.D.

Mikroelektrody se pouZzivaji v mikrofluidice napf. pro elektrokinetické ¢erpani a miseni tekutin
Ci elektrochemickou detekci latek. Naro¢nost jejich vyroby s klesajicimi rozméry roste.
Mikroelektrody se v nasi laboratofi vyrabi pomoci UV litografie s vyuzitim le$téné médi jako
ob&tovaného kovového substratu. Uspésnost vyroby mikroelektrod s charakteristickym
rozmérem mensim nez 30 uym je vSak pomérné nizka a zda se, Ze zavisi na odrazivosti a
drsnosti povrchu médi. Jednou z hypotéz je, ze povrch lesténé médi je pro dalSi zpracovani
pfili§ hladky, zvySeni jeho drsnosti leptdanim by mohlo zvySit jeho adhezi v dalSich fazich
procesu. Cilem této prace bylo nalézt vhodné &inidlo pro leptani povrchu médi, upravit
parametry UV litografie (expozi¢ni €as, doba vyvolavani) pro leptany povrch a posoudit, zda
naleptani povrchu pfinese pozitivni vysledky. Leptani bylo provadéno v roztoku 1) kyseliny
dusi¢né, 2) persiranu sodného a 3) chloridu Zzelezitého. Hotové mikroelektrody byly
zkoumany pod mikroskopem a studovany jejich rozméry a pfipadné defekty. Z vysledki
plyne, Ze leptanim a upravou parametru litografie Ize téméF pfesné dodrzet Zadané rozméry
mikroelektrod a omezit tvorbu defektu.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Priprava a charakterizace nano- a mikroporéznich
polymernich pén

Autor: Bc. Adam Rygl

Rocnik: M1

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Andra Nistor, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymerni pény délime podle struktury na pény s uzavienymi nebo otevienymi pory. Jestlize
je velikost p6rd mensi nez 10 uym ¢i dokonce mensi nez 100 nm, pak nazyvame takovéto
pény mikro- resp. nanopéreznimi. Vzhledem k velikosti porQ a vysoké porozité maji tyto pény
unikatni vlastnosti. Nano- a mikroporézni polymerni pény s uzavienymi péry (burikami)
nachazi vyuziti jako tepelné &i dielektrické izolanty s vybornymi mechanickymi viastnostmi a
nizkou spotfebou materialu. Jejich tepelna vodivost mize byt az ftfikrat nizSi nez u
standartnich pén. Naproti tomu pény s otevienymi pory maiji lepSi absorpéni a zvukové
izolaCni vlastnosti, coz je predurCuje k potencialnimu vyuziti jako nosicd v tkarnovém
inzenyrstvi, adsorpCnich kolonach €i membranach a jako zvukové izolatory. V této praci
prezentujeme dosazené vysledky pfipravy mikro- a nano-celularnich polystyrenovych pén.
Systematicky jsme studovali vliv impregnacnich (v superktickém CO,) a vypénovacich
podminek na vyslednou strukturu pén. Optimalizaci podminek se nam podafilo pfipravit pény
s primérnou velikosti bunék pod 1 um. Polystyrenové pény s otevienymi pory byly
vypéfiovany metodou teplotné indukované fazové separace, konkrétné tzv. spinodalni
dekompozici. Za timto u€elem byla navrZzena a postavena nova aparatura a dale byly
provedeny prvotni experimenty.



Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 1

Superparamagnetické nanocastice - optimalizace pripravy
Z hlediska maximalni iuc¢innosti pro radiofrekvencni ohrev

Autor: Jan Sopousek

Ro¢nik: B3

Ustav: Chemického inZzenyrstvi
Skolitel: Mgr Jaroslav Hanu$§, PhD.

Prace se zabyva pfipravou a charakterizaci nanocastic tvofenych oxidy Zeleza s citratovym
stabilizaCnim ¢inidlem. Tyto biokompatibilni nanoCastice mohou nachazet uplatnéni jak
pfimo v [éCbé pomoci magnetické hypertermie, tak i pro uvolhovani aktivnich latek, lokalné
ovlivnitelného pomoci magnetického pole.

Cilem prace bylo identifikovani parametru, které jsou kliCové pro maximalni uc¢innost ¢astic
z hlediska radiofrekvencniho ohfevu, a hlavné nalezeni zpusobu, jak tyto optimalizované
Castice pfipravit. Z reSerse bylo zjisténo, ze stézejni je pravdépodobné velikost ¢astic a ze by
se tato velikost méla pohybovat nékde kolem 15 nm. Prace se pak zaméfila na nalezeni
vhodnych parametrl pfipravy pro vytvofeni co mozna nejhomogenéjsi distribuce Castic
s pozadovanou velikosti. Castice byly pfipravovany kondenzaéni reakci oxid(i Zzeleza pomoci
amoniaku v dusikové atmosféfe, pficemz parametry reakce byly cilené ménény. Pro
charakterizaci €astic z jednotlivych vsadek byl pouzit transmisni elektronovy mikroskop a
Zetasizer vyuzivajici dynamicky rozptyl svétla, byl stanoven zetapotencial ¢astic a mérny
absorbovany vykon v radiofrekvenénim poli. Vhodné parametry, které umoziuji pfipravu
nanocastic s velkym mérnym absorpénim vykonem byly nakonec Uuspésné nalezeny.
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Konstrukce zinko-vzduchového palivového ¢lanku

Autor: Bc. Jan Dundalek

Roc¢nik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D., Ing. Josef Chmelaf, Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Rostouci ceny pohonnych hmot a mnozici se obavy o zasoby ropy stimuluji rozvoj
alternativnich zdroji energie pro automobily. Hlavni pozornost je zaméfena na elektrické
zdroje energie, kterymi jsou zejména palivové &lanky &i sekundarni baterie. V minulosti se
uvazovalo vyuziti vodikovych palivovych ¢&lankd, ov8em nikdy nedoSlo k jejich komereni
aplikaci ve vozidlech. Alternativou k vodikové technologii mohou byt zinko vzduchové
palivové ¢lanky, které funguji na principu oxidace zinku v alkalickém prostfedi vzdusnym
kyslikem. Pfi srovnani s vodikovymi palivovymi &lanky dosahuje sice systém zinek vzduch
30krat mensi specifickou energie (Wh/kg), ale vyznacuje se vyssi bezpeénosti, protoZze zinek
netvofi vybusnou smés se vzduchem, dale niz8i cenou vzhledem k vyuziti neplatinovych
katalyzator( pro redukci kysliku a také vys$Sim elektromotorickym napétim. Cilem této prace
je sestaveni a ovéfeni funkce rlznych konstrukci laboratorniho zinko vzduchového
palivoveho €lanku, které byly navrzeny na zakladé literarni reSerSe.
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Tvorba 3D rozliSenych vrstev pro sledovani adheze pomoci

MRI
Autor: Jakub Dvofrak
Rocnik: B3
Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi 3
Skolitel: Ing. Nina SarvaSova, Prof. Ing. FrantiSek Stépanek, Ph.D.

Zobrazovani pomoci magnetické rezonance (MRI) je nedestruktivni metoda umoznujici
ziskat obraz fezu nebo vnitfni struktury zobrazovaného objektu. Je to tedy vhodna metoda
pro zobrazovani 3D rozliSenych poréznich vrstev, které mohou byt dale pouzité napfiklad
jako simulaéni prostfedi pro studium adheze mikrogastic v 3D v komplexnim prostfedi
pomoci MRI. Tato prace se zabyva tvorbou 3D rozliSenych poréznich vrstev uréenych na
vySe uvedené typy experimentld. Porézni vrstvy byly vytvofeny metodou pevné matrice
tvofené krystaly NaCl v rlznych velikostnich frakcich. Na tvorbu samotnych cel byly v této
praci vyuzity dva materialy, agar a Polydimethylsiloxan (PDMS). Hydrofilni agar se ukazal byt
nevhodnym pro tvorbu podobnych vrstev z dlvodu deformace vnitfni struktury po odstranéni
matrice. Na rozdil od agaru, PDMS je strukturalné stabilni po odstranéni matrice a
zachovava si kanalkovy charakter i za vySSich teplot a tlak. Z danych ddvoda byl pro dalsi
experimenty zahrnujici modifikaci vlastnosti ziskanych 3D rozliSenych vrstev a samotnou
adhezi vybranych mikro¢astic pouzity PDMS. Modifikace povrchu byla zatim provedena
pomoci poly-L-lysinu a bylo zjiSténo, Ze tato modifikace vedouci k hydrofilité povrchu
zpUsobila lepSi adhezi kfemikovych nanocastic.
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Gravimetrické méreni sorp¢nich rovnovah v polymerech

Autor: Katefina Haskovcova

Roc¢nik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Josef Chmelaf, Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Polymery jsou prakticky uzite€né materialy, coz potvrzuje jejich obrovska ro€ni produkce a
mnozstvi aplikaci. Znalost rozpustnosti nizko-molekularnich latek (zejména monomer(l) v
polymerech je velice dllezita pfi optimalizaci jejich vyroby (rychlost polymerace) a
nasledného zpracovani (napf. odplynéni produktl). V nasi laboratofi pouzivame k méreni
sorpénich rovnovah gravimetrickou aparaturu, jejimz zakladem jsou vahy s magnetickym
zavésem. Velkou vyhodou této metody je, ze mizeme méfit za vysokych teplot (az 400°C) a
tlak (az 350 bar). V ramci této prace byly naméreny rozpustnosti ethylenu ve: (i) vzorcich
houzevnatého polypropylenu (hiPP) s rdznymi obsahy kauCukové faze a (ii) vzorcich
polyethylenu (PE) s rozdilnymi hustotami. U obou polymeri jsme sledovali zavislost
rozpustnosti ethylenu na teploté. U hiPPu nas dale zajimal vliv obsahu kauukové faze na
rozpustnost a také samotna rozpustnost v této fazi. U PE byl studovan pfedevSim vliv
hustoty a zména rozpustnosti pfi pfechodu do taveniny. Ziskana data jsou dllezitym
prispévkem ke komplexni studii danych materialt, ktera zahrnuje téz vysledky difuznich a
morfologickych méfeni.

Sekce : Procesni a chemické inzenyrstvi 2

Priprava a charakterizace c¢astic slouzicich k biologicky
fizenému vylué¢ovani submikrometrovych objektt

Autor: Petra Janska

Rocénik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Jitka Cejkova, Ph.D.

Cilem predloZené prace je pfipravit a charakterizovat hybridni mikro¢astice obsahujici zivé
buriky, které by mohly slouzit k fizenému vylu€ovani submikrometrovych objektd. Kvasinky
zapouzdiené do mikroCastic dokazi necinné prezivat po nékolik tydnd, po pfidavku zivin se
vSak zacCnou bunky délit, coz vede k destabilizaci Castice a naslednému prasknuti a
vylou€eni veSkerého obsahu. Zapouzdfime-li do takovéto mikrokapsle vedle kvasinkovych
bunék napf. nosi¢ IéCiva, pesticidu nebo antibakterialni latky, jsou tyto nosi¢e uvolnény do
prostfedi pouze za urlitych podminek (pfitomnost zivin, vhodna teplota pro rist kvasinek).
Jednim ze zpusobu, jak enkapsulovat kvasinky do &astic, je pfiprava colloidosomu (Castic
tvofenych monovrstvou koloidnich ¢astic) pomoci Pickeringovych emulzi. Touto cestou se
povrchové upravené koloidni €astice samousporadavaji na rozhrani olejné a vodné faze,
C¢imz stabilizuji kapi¢ky dispergované faze, ktera obsahuje kvasinky. V této praci byl
zkouman pomér olejné a vodné faze, koncentrace a povrchovy naboj bunék a kfemicitych
koloidnich &astic vedouci ke vzniku stabilni Pickeringovy emulze bez pouziti povrchové
aktivnich latek.
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Syntéza a adhézne viastnosti modifikovanych nanocastic
na ADH antigén

Autor: Juraj Petrik

Rocénik: B2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. FrantiSek St&panek, Ph.D.

Karcinogén prsnika predstavuje v svetovom meradle naj¢astejSie diagnostikovanu nadorovu
chorobu, ktora je su€asne naj¢astejSou pri¢inou umrtia Zien na rakovinu. Preto je potreba
hladat' rieSenia na lieCbu tohto a dalSich ochoreni. Jednou z moznosti lieCby méze byt, v
blizkej buducnosti, cielené doru€ovanie aktivnych latok pomocou Strukturovanych nano- a
mikroc¢astic. Bolo dokazané, ze nadorové bunky karcindmu prsnika, oznacované ako MCF-7
maju na svojom povrchu naviazany antidiureticky hormén (ADH, alebo tiez vazopresin)
prostrednictvom transmembranovych receptorov spriahnutymi s G-proteinmi. Tato vazba
bola dokazana aj pri inych typoch nadorovych buniek, napr. pficnych alebo prostaty. Cielom
prace bolo overit adhézne vlastnosti nano€astic modifikovanych protilatkou anti-ADH na
Specialne upravené sklicko, potiahnuté antigénom ADH, ktoré malo simulovat povrch
nadorovych buniek. Adhézne experimenty boli uskuto¢fiované v prietokovej cele pri réznych
podmienkach (zmena rychlosti prietoku, Cas pdsobenia) za cielom zistenia pevnosti
Specifickej vazby protilatka — antigén. V buducnosti by sme chceli aplikovat adhézne
experimenty do 3D prostredia, a charakterizovat' vlastnosti vazby protilatka - antigén v tomto
prostredi.
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Selektivni separace kovl z odpadnich roztoku

Autor: Jakub Sznapka

Roénik: M2

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: prof. Ing. Dalimil Snita CSc.

V dobé stale se rozvijejiciho elektrotechnického a fotovoltaického priimyslu roste spotfeba
drahych kovu, jako je napfiklad zlato, stfibro, indium, galium. Tyto kovy jsou soudasti
neobnovitelnych zdrojli surovin a je zapotfebi jejich opétovna recyklace.

Cilem této prace je separace médi, india a galia z odpadnich roztokd pomoci vybranych
metod. Byly pouzity dva postupy — selektivni extrakce a srazeni s naslednym selektivnim
rozpousténim. Z laboratornich vsadkovych experimentl byla ziskana rovnovazna data pro
selektivni extrakce a srazeni kyselinou Stavelovou. Primyslové je extrakce koncipovana jako
kontinualni proces, proto byla zkonstruovana protiprouda kolona, ktera by v budoucnu méla
byt soucasti pramyslového pilotniho projektu. Nakonec byly oba postupy ekonomicky
porovnany z hlediska jejich aplikovatelnosti do realnych provozu.
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Regenerace zinku pro palivovy ¢lanek zinek vzduch

Autor:  Bc. Ivo Snajdr

Ro¢nik: M1

Ustav:  Ustav chemického inzenyrstvi

Skolitel: Ing. Jaromir Pocedi¢, Ph.D., Doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Palivové ¢lanky nachazeji uplatnéni pfedevdim v situacich, kdy je potfeba mobilni zdroj
elektrické energie o vysoké kapacité, napfiklad pro elektromobily. NejdiskutovangjSim je
vodikovy palivovy Clanek, ktery je ale vzhledem k nizké ucinnosti, vysoké cené komponent a
potfebé rozsahlé infrastruktury neekonomicky a nikdy se nedostal do sériové vyroby pro
vyuziti v elektromobilech. Jako alternativu Ize vyuzit napfiklad palivovy ¢lanek zinek-vzduch,
ve kterém se Castice zinku oxiduji / rozpou$téji na hydroxid zine€naty za vyuziti vzdusného
kysliku. Tento palivovy ¢lanek Ize znovu nabit béhem jedné minuty doplnénim suspenze
zinku.

Cyklicka energeticka uc€innost zinko-vzduchového palivového ¢lanku je ovlivnéna zejména
energetickou naro&nosti zp&tného nabiti, tj. redukci Zn?* na Zn°. Volba spravného postupu
regenerace zinkové suspenze je rozhodujicim faktorem, ktery ovliviiuje celkovou
ekonomickou rozvahu palivového ¢&lanku Zn-vzduch. V praci porovname rGzné metody
ziskani  zinku zoxidu zine€natého: (i) pyrometalurgicky, (i) hydrometalurgicky
(elektrochemicky) a (iii) solarni termickou redukci.
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Inovace metody InkJet a jeji pouziti pro vytvoreni

mikrogastic
Autor: Damian Gorny
Roc¢nik: B3
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Prof. Ing. FrantiSek Stépanek, PhD.

Cilem prace je priprava mikrocastic pomoci metody InkJet a inovace této techniky.
Technologie Inkdet vyuziva tiskovou hlavu schopnou s vysokou frekvenci generovat
mikroskopické kapi¢ky konzistentni velikosti. Tato metoda je velice vhodna pro pfipravu
mikrocastic, které mohou obsahovat nékolik komponent, fadové i desitek komponent. Tyto
Castice pak mohou slouzit jako aktivni nosiCe IéCiv Ci jinnych aktivnich latek, které jsou
uréeny napfiklad na cilené €isténi téZko dostupnych mist.

Vlastni prace spociva v nastaveni a parametrizaci tiskové hlavy. Dale pak zkoumani vlivu
matri¢ni kapaliny a to pfedevsim jeji viskozity pfed zesitovanim na gel. Inovace spocivala v
pfidani laseru do aparatury. Laserovy paprsek prochazel pfes proud generovanych kapek a
tim odpafil ¢ast vody z kapalného roztoku. Nasledné byly do &astic uzavirany rizné latky,
napfiklad lipozomy, kvasinky, nanocCastice Zeleza a B12. Z €astic pfipravenych z matriCnich
roztoki o rlznych viskozitach, ve kterych byl uzavien vitamin B12, bylo zkoumano
vylu€ovani vitaminu.
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Zmeény ucinnosti redukce NO, pri starnuti katalyzatoru

NSRC
Autor: Radim Hulik
Roénik: M2
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Ing. Petr Koéi, Ph.D.

Vznétové (dieselové) motory spaluji palivovou smés s piebytkem vzduchu (chuda smés), na
rozdil od zazehovych motor(, které spaluji smés stechiometrickou. Spalovani chudé smeési
vede k niz§i spotfebé paliva, ale také k problémim s emisemi oxidd dusiku (NO,). Aby byly
splnény nejnovéjsi normy (EURO VI) je nutné vybavit dieselové automobily mimo jiné i
deNO, katalyzatorem. Pro tento ucel mlze slouzit katalyzator s ukladanim NO, (NSRC),
ktery pracuje na principu periodické adsorpce (deldi faze) a nasledné rychlé redukce
nahromadénych oxid dusiku pomoci kratkodobého obohaceni palivové smési.

Tato prace porovnava vystupni koncentrace NO,, NH; a N,O cCerstvého a pouzitého
katalyzatoru NSRC v laboratornim reaktoru pfi provoznich teplotach od 150°C do 500°C. Pro
mérfeni byly pouzity syntetické plyny simulujici skuteénou smés plynd ve vyfukovém potrubi.
Pro redukci NO, byly pouzity CO, CsHs a H,, a to jak samostatné tak i ve smési. Ze
ziskanych dat byly vyhodnoceny selektivity produktd (N,, NH;, N,O) a celkova konverze NO,.
Takto ziskana data v praxi slouzi k navrhu velikosti, umisténi a strategie fizeni katalytického
konvertoru tak, aby byly spinény emisni normy po celu dobu zivotnosti katalyzatoru.
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Experimentalni studium elektrostatického nabijeni
polymernich ¢éastic a filmu

Autor: Simon Jantac

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inZenyrstvi

Skolitel: Ing. Jifi MarSalek, doc. Dr. Ing. Juraj Kosek

Elektrostatické nabijeni polymernich ¢astic a filmd je vyznamnym pramyslovym problémem,
ktery stale neni zcela prozkouman a pochopen. Napfiklad vyroba polyethylenu v plynné-
disperznich reaktorech je doprovazena generaci elektrostatického naboje, ktery zplsobuje
tvorbu aglomeratl a muze dojit az k nucené odstavce reaktoru. Tato prace popisuje nasi
snahu o experimentalni studium problematiky elektrostatického nabijeni, vybijeni a regulace.
Elektrostaticky naboj vygenerovany rGznymi dobfe charakterizovanymi procesy je
stanovovan pomoci indukce ve Faradayové hrnci. Pomoci korénového vyboje muzeme
dosahnout limitni povrchovou hustotu naboje na studovaném materialu. Prvni série
experimentl systematicky studovala tribonabijeni stejnych materiala pfi vzajemném treni
(PE, PS, sklo). Experimenty byly navrzeny tak, aby byl vzdy simulovan proces styku Castice
a stény. U kazdého z vySe uvedenych materiald jsme pozorovali odliSné chovani. Nasim
cilem je popsat mechanismus nabijeni polymernich ¢astic a filmd a navrhnout, jak pfi vyrobé
a uchovavani téchto materiald snizit elektrostaticky naboj. Doposud ziskané vysledky
poukazuji na komplikovanost celé problematiky a na potfebu hlubsiho zakladniho vyzkumu.
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Rizena manipulace mikrokapek pomoci elektrického pole

Autor: Elvira Khafizova

Rocnik: B3

Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: doc. Ing. Pribyl Michal, Ph.D.

V biologickych a medicinskych aplikacich ¢asto vznika potfeba adresovat roztoky ¢i analyty k
ur€itému mistu v systému. Toho je mozné docilit pomoci elektrokinetickych jevu, napfiklad
pomoci elektroforézy, elektroosmdzy Ci dielektroforézy.

Cilem prace je navrh a vyroba mikrofluidniho €ipu, vhodného pro vyzkum adresovani
rozptylenych kapek do specifickych mist mikrofluidniho €ipu s vyuZitim elektrickych poli. Pfi
pokusech se pouzivaji vodné roztoky polyethylenglykolu s molekulovou hmotnosti okolo
4000 g/mol (PEG 4000) a roztok hydrogenfosforeCnanu draselného a
dihydrogenfosforeénanu draselného o pH=7. Mikro€ip byl navrzen v programu MatLAB a
vyroben pomoci frézovani, lisovani a UV litografie. Ustaleny tok mikrokapek v kanalu a
generovani segmentovaného toku je zajisténo ¢erpadlem GEMINI 88KD.
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Predikce prikonu v mechanicky michaném aerovaném

reaktoru
Autor: Anna Krejci
Roc¢nik: B3
Ustav: Ustav chemického inzenyrstvi
Skolitel: Doc. Dr. Ing. Tomas Moucha

Cilem prace je predikce pfikonu michadel v mechanicky michanych disperzich kapalina —
plyn. Se znalosti potfebného pfikonu je mozné predikovat primérna stfizna napéti v kapaliné
a objemovy koeficient pfestupu hmoty. Pfikon michadel je zejména zavisly na otackach
michadla, mnozstvi pfivadéného plynu, typech a velikostech michadel a geometrickém
uspofadani nadoby. Jejich vhodnym nastavenim lIze dosahnout snizeni energetické
naro¢nosti mechanického michani, a tim Uspory nakladd na provoz téchto aparatd. Pfikon
michadel je také dulezitym faktorem pfi zvétSovani méfitka mechanicky michanych nadob.
Méreni pfikonu v neaerovanych a aerovanych vsadkach bylo provedeno pfi rlznych
frekvencich otacek a pratocich plynu, v nadobé jak laboratorniho (prdmér nadoby T=30 cm),
tak poloprovozniho méfitka (T=60 cm), pro koalescentni a nekoalescentni kapaliny. Zejména
dilezité jsou nekoalescentni kapaliny, protoze svym chovanim odpovidaji vétSiné
prumyslovych vsadek. Pro predikci pfikonu v mechanicky michanych probublavanych
nadobach byly sestaveny korelacni rovnice zohlednujici velikost nadoby a typ pouzitého
michadla. Tyto rovnice byly také porovnany s literaturou.
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Ackoliv jsou polymery jednim z nejrozSifenéjSich materiald a maji Siroké spektrum aplikaci,
presto stale neni zcela objasnéno jejich vnitfni usporadani (tj. morfologie). Pfitom na
morfologii zavisi aplikaéni charakteristiky, at uz mechanické a optické vlastnosti, teplota
meéknuti ¢i sorpéni a difizné-bariérové vlastnosti. Pro optimalizaci pramyslové vyroby a vyvoj
novych produktl je nutna znalost metod charakterizace morfologie polymernich materiala. V
této praci je charakterizace polymeru provadéna technikou nuklearni magnetické rezonance
v Casové doméné (TD-NMR) pomoci experimentl Free induction decay (FID), Hahn-Echo a
Saturation recovery. Hlavni naplni méfeni bylo zjisStovani relaxacnich ¢asl a obsahu fazi v
riznych vzorcich polyethylenu (PE). Byly pozorovany zmény v obsahu jednotlivych
polymernich fazi s rostouci hustotou a pro vzorky PE se stfedni a nizkou hustotou byla
identifikovana polymerni faze, kterd doposud nebyla popsana v literatufe. Tato nova
interpretace morfologie byla zalozena na porovnani relaxacnich ¢asu jednotlivych fazi. Dale
byla studovana sorpce organickych latek v polystyrenu a PE. Vlivem sorpce dochazi ke
zménam pohyblivosti polymernich Fetézcl, coz vede ke zménam relaxacnich konstant a
umozfiuje sledovat sorpéni procesy pomoci TD-NMR méfeni.
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Targeted drug delivery with release on demand property is a very promising concept of
treating various illnesses (cancer, cardiovascular diseases or diabetes) in the future.
Modified holow mesoporous silica nanoparticles could serve as a delivery vessels of an
active substance in this method and could find a wide range of applications in industry as
well. The particles could be either autonomous or serve as an inner compartment of larger
chemical robots. The goal was to prepare surface modified hollow porous magnetic silica
nanoparticles (100 — 300 nm) with composite iron oxide. The final particle should have
properties of a living organism except the ability of reproduction and evolution. That means it
is capable of movement in the surrounding environment, material exchange and controled
accumulation or release of substances. The nanoparticles were precipitated from (3-
aminopropyl)ethoxysilane and tetraethoxysilane at phase interface of water — oleic acid
nanoemulsion. An electrostatic bonding method was used to prepare nanoparticles with
surface modified by iron oxide. For this, iron oxide nanoparticles with positive surface charge
had to be prepared and they were mixed with negatively charged silica nanoparticles.
Characterisation of the resulting nanoparticles was done by TEM, DLS, ELS, electro-
magnetic heating, BET and release kinetics of a model substance was measured.
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Strategicky planované zvyseni podilu elektfiny z obnovitelnych zdroji v energetickém mixu
EU do roku 2020 a podporovana energeticka koncepce ucinnéjsi distribuce elektfiny motivuji
k vyvoji novych zafizeni pro lokalni ukladani elektrické energie. Vyznam zmifnovanych
systém( spociva v zajisténi kvality a stability dodavek proudu odbératelim. Vanadova
redoxni prutocna baterie (VRPB) se ukazuje jako vhodny kandidat, vyhodou tohoto ulozisté
je zejména kapacita (kWh) regulovatelna objemem elektrolytt a vysoka ucinnost. Doposud
bylo béhem vyvoje VRPB v naS8i laboratofi dosazeno energetické ucinnosti 83 % pfi
proudové hustot& 56 mA/cm?, coZ jsou hodnoty pfijatelné i pro primyslové vyuZiti systému.
Nedilnou soucasti vyvoje baterie je vyvoj zafizeni pro pfipravu elektrolytd z V,0s metodou
reduktivniho rozpousténi v H,SO,. Cilem prace je navrh, konstrukce a ovéreni funk&nosti
membranového elektrolyzéru, ktery navazuje na nami vyvinuté systémy pfredchozich
generaci. Inovace spociva v pfevodu systému z planparalelni do koaxialni geometrie, ¢imz
lze zasadné snizit investicni naklady zmenSenim ploch drahych iontové-vyménnych
membran a platinované anody. Funkénost sestaveného elektrolyzéru byla ovéfena pomoci



galvanostatické elektrolyzy smési V.05 a roztoku H,SO,, za soucasného monitorovani
pomoci konduktometrie a spektroskopie ve vidi.
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