Témata moZnych bakalarskych praci na Katedre fyzikalni chemie
Vedecko-vyzkumna cinnost se na Katedre fyzikalni chemie realizuje ve ctyrech skupinach, a to
() Povrchovad chemie a katalyza, (b) Kinetické jevy ve sklotvornych systémech, (c) Preména olejii na

cenné produkty a (d) Aplikovana chemicka kinetika a farmakokinetika.

Skupina Povrchova chemie a katalyza

Adsorpce a separace alkan/alken C2 a C3 uhlovodiki

e prof. Ing. Roman Bulédnek, Ph.D.

e V ramci tohoto bloku témat by byla studovana interakce nasycenych a nenasycenych
uhlovodikl s nové syntetizovanymi tzkoporéznimi zeolity. Bakalafské prace na toto téma by
byly zaméfeny na experimentélni studium a) IC spekter adsorbovanych molekul uhlovodiki
(rozliSeni jednotlivych komplexii rozdily ve frekvenci vibrace specifickych vazeb), b)
adsorpCnich tepel kalorimetrickymi technikami, c) adsorpénich rovnovah méfenim
volumetrickych ¢i gravimetrickych izoterem za riznych podminek (urCeni adsorp¢nich a
pracovnich kapacit), a d) studium realnych separaci mefenim prurazovych kiivek (uréeni
realnych separacnich ucinkli adsorbentu).

Adsorp¢ni teplo a jeho stanoveni

e prof. Ing. Roman Buléanek, Ph.D.

e V ramci tohoto tématu bude feSena problematika stanoveni tepelného zabarveni adsorpénich
dé€ji. Znalost adsorp¢niho tepla je velmi dalezitym chemicko-inzenyrskym a technologickym
parametrem kazdého adsorpéniho procesu. Navic nam hodnota adsorp¢niho tepal a jeji zavislost
na adsorbovaném mnozstvi pifinds$i fady nepfimych informaci o charakteru interakce
adsorbované ¢astice s povrchem adsorbentu i o charakteru tohoto povrchu. Bakalafska prace se
bude zabyvat experimentalnimi aspekty stanoveni adsorpcnihop tepla pomoci rtznych
experimentalnich piistupd.

Struktura a vlastnosti aktivnich mist v katalyzatorech obsahujicich bér

e prof. Ing. Roman Buléanek, Ph.D.

e V ramci tohoto bloku témat by byla studovana katalyticka uc¢innost katalyzatori obsahujicich
b=or v oxidativni dehydrogenaci lehkych nasycenych uhlovodikli (C2-C4) na pfislusné alkeny
v katalytickém systému pevna latka —plyn. Bakalaiské prace by se veénovaly a) sythéze
pokrocilych nanesenych katalyzatort (jako nosi¢e by byly pouzity rizné strukturované SiO2,
Al203, Ti02, ZrO2 nebo Mg0), b) fyzikalné chemické charakterizaci pfipravenych i pouzitych
katalyzatorti pomoci rtiznych spektroskopickych technik (IC, Raman, XPS) a ¢) katalytickym
testim v laboratornich mikroreaktorech.

In-situ charakterizacni techniky jako néstroj vyzkumu aktivnich center pevnych katalyzatora

e prof. Ing. Libor Capek, Ph.D.

e In-situ techniky jsou jedine¢né diky moznosti vyuziti méfeni materiali piimo za reakénich
podminek ¢i za specifickych podminek Gpravy materialti. To lze vyuzit k odhaleni aktivnich
center heterogennich katalyzatort, které jsou zodpovédné za aktivitu daného materialu.
Bakalarska prace je zaméfena na popis in-Situ DRS a in-situ DRIFT charakteriza¢nich technik.
Zhodnoceni jejich ptinosu pfi vyzkumu aktivnich center pevnych katalyzatorii v heterogennich
katalytickych reakcich. Experimentalni cast je zaméfena na vyuziti téchto technik pfi
charakterizaci transformace hydrotalcitd na smésné oxidy a rekonstruované hydrotalcity, které
se vyuzivaji pii pfipravé alternativnich paliv.




Studium a syntéza acidobazickych vlastnosti pevnych katalyzatort na bazi hydrotalcitli a smésnych

oxidd, vyuzitelnych k vyrobé biopaliv

prof. Ing. Libor Capek, Ph.D.

Materialy na bazi hydrotalciti jsou hojné vyuZzivané v oblasti mediciny, povrchovych tprav,
elektrochemie a heterogenni katalyzy se zaméfenim na vyrobu alternativnich zdroji energie.
Bakalafska prace je zamétena na popis znalosti o acidobazickych vlastnostech hydrotalcitii a
smésnych oxidl. Experimentalni ¢ast je zameéfena na piipravu téchto pevnych katalyzatort a
studium jejich acidobazickych vlastnosti s ohledem na jejich vyuziti v heterogenni katalyze.

Vyuziti pamét'ového efektu pri studiu heterogennich katalyzatort na bazi hydrotalcita

prof. Ing. Libor Capek, Ph.D.

Materialy na bazi hydrotalcit jsou hojné vyuzivané v oblasti mediciny, povrchovych tprav,
elektrochemie a heterogenni katalyzy se zaméfenim na vyrobu alternativnich paliv. Bakalaiska
prace je zaméfena na zhodnoceni potencidlu tzv. pamétového efektu pii vyuziti
rekonstruovanych hydrotalcitd jako pevnych katalyzatorti. Experimentalni ¢ast je zaméfena na
ptipravu rekonstruovanych hydrotalcitt a studium jejich acidobazickych a texturnich vlastnosti.

Potencial pratokového (mikro) foto-reaktoru, vyuzivajici fotokatalyzatory ve formé tenkych vrstev

nanesenych na skelnych materialech

prof. Ing. Libor Capek, Ph.D., Ing. Lada Dubnové

Fotokatalyza je dnes velmi popularni oblast vyzkumu. Bakalatska prace mtze byt v této oblasti
sméfovana do dvou rdznych oblasti. 1. Diraz bude kladen na popis mikro fotoreaktort
pouzivanych V rdmci riznych fotokatalytickych procesti. Experimentalni ¢ast prace mtze byt
zaméfena na pripravu fotokatalyzatoru naneseného ve formé tenké vrstvy a studium
fotokatalytického chovani tohoto materialu v pritokovém mikro foto reaktoru. 2. Diraz bude
kladen na moznosti syntézy fotokatalytickych materiali a jejich nanaseni v podobé& tenkych
filmG na skelné materialy vyuzitelné a navrzené specidlné€ pro prutokovy mikrofotoreaktor. Jde
o velmi atraktivni typ ukotveni fotokatalyzatoru umoziujici jeho dalSi praktické vyuZziti.
V ramci bakalarské prace je rovnéz mozna spoluprace s Institutem environmentalnich
technologii.

Potencial fotokatalytickych procesu pro degradaci organickych latek v odpadnich vodach

prof. Ing. Libor Capek, Ph.D., Ing. Lada Dubnova

V soucasné dob¢€ je znacna pozornost zaméfena na odstranéni 1é¢iv z odpadnich vod. Prave
fotokatalyza mlize predstavovat velmi uziteCny zpisob, jak tohoto dosahnout. Teoreticka Cast
bakalaiska prace je zaméfena na zhodnoceni potencialu fotokatalytické degradace organickych
latek (1é¢iv) z odpadnich vod. Zejména pak jde o popis soucasného stavu vyzkumu v této
oblasti. V ramci experimentalni ¢asti muze byt pozornost zaméfena na fotokatalytickou
degradaci modelové organické latky.

Fotokatalyzatory na bazi oxidu titani¢itého a zvvySeni efektivity fotokatalytického procesu

prof. Ing. Libor Capek, Ph.D., Ing. Helena Drobna, Ph.D., Ing. Lada Dubnova

TiO2 je jednim z nejpouzivanéjSich fotokatalyzator, ovSem jeho aplikace jsou omezeny
nekterymi vlastnostmi dan¢ho materialu, které Ize vylepsit jeho modifikaci, ¢imZ lze rozsifit
moznost vyuziti fotokatalyzatoru a zlepsit fotokatalytickou aktivitu. Bakalarska prace mtize byt
Vtéto oblasti sméfovana do dvou rdznych oblasti, vzdy svyuzitim S$iroké skaly
charakterizacnich technik a s dirazem na aplikacni vyuziti uvedené skupiny materiald.

1. Syntéza kovem/nekovem dopovanych TiO; fotokatalyzatorti a studium jejich optickych,
elektronovych a strukturnich vlastnosti.

2. Syntéza fotokatalyzator s heteropfechodem a studium jejich optickych, elektronovych a
strukturnich vlastnosti.



Fotokatalytické stépeni vody
e prof. Ing. Libor Capek, Ph.D., Ing. Helena Drobna, Ph.D., Ing. Lada Dubnova
e Fotokatalytické §tépeni vody predstavuje velmi atraktivni zpiisob ziskani vodiku. Bakalaiska
prace je zaméfena na popis a zhodnoceni potencidlu fotokatalytického Sté€peni vody.
Experimentalni Cast je zamétena na piipravu praSkovych fotokatalyzatord a studium jejich
aktivity ve vsadkovém fotoreaktoru. V ramci bakalaiské prace je rovnéZ mozna spoluprace
S Institutem environmentalnich technologii.

Zpusoby vyroby vodiku s vyuZzitim zelené chemie (teoreticka prace)
e prof. Ing. Libor Capek, Ph.D.
o Bakalaiska prace tykajici se novodobych technologickych procest slouzici k vyrob¢ energie ve
formé ¢istého vodiku, vyuzitelného naptiklad pro palivové ¢lanky, které jsou jednim ze sméra
alternativnich paliv z oblasti zelené chemie.

Studium ko-adsorpce chromatografickymi metodami.

e doc. Ing. Pavel Ci¢manec, Ph.D.

e Predpokladana prace se bude zabyvat teoretickou reSersi metod studia ko-adsorpce plynnych
latek na pevnych materialech a jejich experimentalnim méfenim s vyuzitim chromatografickych
technik (metody ZLC a prarazovych kiivek) s cilem ziskat realngj$i popis interakce
adsorbovanych latek s povrchem i mezi sebou za Groven jednoduché teorie idealni adsorpce
(IAST).

Studium adsorp¢ni kinetiky a rovnovazného chovani gravimetrickou metodou.
e doc. Ing. Pavel Ci¢manec, Ph.D.
e Predpokladana prace se bude zabyvat studiem adsorpce a difuze plynnych latek v zeolitickych
materiadlech s vyuzitim vybudované gravimetrické metody. Soucasti prace bude i literarni
reSerSe na téma dosud publikovanych vysledkli a metod vyhodnoceni experimentalnich udaja.

Vyuziti studia kinetiky probe reakci ke studiu acidobazickych vlastnosti zeolitt.

e doc. Ing. Pavel Ci¢manec, Ph.D.

e Predpokladana prace se bude zabyvat teoretickou reSer§i a experimentalnim méfenim
kinetickych parametri testovaci reakce (probe reakce) k charakterizaci acidobazickych
vlastnosti zeolitickych materiald. Je predpokladano vyuziti metody teplotné programované
povrchové reakce (TPSR) v kombinaci s klasickymi katalytickymi testy.

Skupina Kinetické jevy ve sklotvornvch systémech

Studium povrchové mobility v tenkych vrstvach chalkogenidovych materiala

e Ing. Jaroslav Bartak, Ph.D.

e Vyuziti nanoindentace a mikroskopie atomarnich sil pro stanoveni viskézniho chovéni a
samodifuze v tenkych vrstvach a povrsich chalkogenidovych sklotvornych materialt.. Studium
je zaméfeno na ziskani a popis teplotni zavislosti viskozity v blizkosti teploty skelného
pfechodu. Prace je vice zaméfena na analyzu experimentalnich dat a vypocty viskozity a
difizniho koeficientu.

Piimé sledovani riistu krystalii v amorfnich materialech pomoci mikroskopickych metod

e Ing. Jaroslav Bartak, Ph.D.

e Studium rychlosti ristu krystald v amorfnich materidlech (chalkogenidova skla, amorfni
organicka skla) pomoci optické mikroskopie. Vyuziti teplotni zavislosti rychlosti ristu ke
stanoveni kinetickych parametrd rastovych modelti a k predikci rychlosti ristu v Sirokém
teplotnim intervalu. Prace je experimentalné zamétfena.




Studium porvrchového napéti v chalkogenidovych sklotvornych materidlech

Ing. Jaroslav Bartak, Ph.D.

Studium povrchového napéti v oblastech taveniny, podchlazené taveniny a skla v
chalkogenidovych sklotvornych materidlech. Ke studiu je vyuZito popisu tvaru visici kapky a
kapky leZici na podlozce a dale analyzy thlu smaceni riznych kapalin na povrchu studovaného
materialu. Prace je experimentalné zaméiena.

Stanoveni fazovych diagramu smési

Ing. Jana Shéanélova, Ph.D.

Vyuziti diferencidlni skenovaci kalorimetrie ke stanoveni fazovych diagramti pfevazné
chalkogenidovych smési. Stanoveni oblasti sklotvornosti, krystalizacnich teplot, teplot tani a
eutektik. Identifikace krystalickych fazi pomoci praskové rentgenové difrakce.

Studium kinetiky krystalizaénich procesu

Ing. Jana Shanélova, Ph.D.

Studium krystaliza¢nich procesit v amorfnich materidlech jako jsou chalkogenidova skla,
amorfni oxidy nebo 1éCiva s vyuzitim diferencidlni skenovaci kalorimetrie v kombinaci s
mikroskopickymi technikami. Popis nuklea¢niho chovani a nasledného rastu krystalt. Nalezeni
pravdépodobného kinetického modelu krystalizaéniho procesu.

Modelovani krystaliza¢nich procest

Ing. Jana Shéanélova, Ph.D.

Modelovani krystaliza¢nich procesti v amorfnich materialech na zdklad¢ fyzikaln€ podlozeného
mechanismu nukleace, ristu krystalil, velikosti zrn praskovych materialti a teplotniho programu.
Porovnani simulovaného pribéhu se skute¢nymi pribéhy stanovenymi na zakladé diferencialni
skenovaci kalorimetrie a mikroskopie.

Skupina Preména oleji na cenné produkty

Biomaziva jako nahrada za ropna maziva

doc. Ing. Martin Hajek, Ph.D.

Maziva maji dtlezitou uloho pfi riznych procesech (sniZzeni opotiebeni, odvod tepla, ...) a
vyrabéji zejména z ropy. Prace se zabyva moznostmi nahrady maziv pomoci rostlinny oleji
(obnovitelné zdroje), které lze epoxidaci pfeménit na latky s obdobnymi vlastnostmi jako
maziva z ropy. Jedna se o experimentalni préci: epoxidace oleju (pfipadné esterti z nich
pripravenych) tak aby spliovaly pozadavky pro maziva. Prace probiha ve spolupraci s Paramo
a.s.

Bioetanol, jeho vyroba a vyuziti

doc. Ing. Martin Hajek, Ph.D.

Prace se bude zabyvat popisem moznosti vyuziti (bio)ethanolu. Bioethanol, jako surovinu
vyrabénou z obnovitelnych zdroji pomoci fermentace, 1ze vyuZzit pro vyrobu mnoha dalSich
latek, které jsou v soucCasnosti vyrabéné z ropy (butanol, hexanol, aceton...). Prace muze byt
experimentalni (spoluprace s ORLEN, UniCre) a zabyvala by se katalytickou pfeména etanolu
na dals$i produkty.

Vyuziti epoxidovanych oleju pro pfipravu biopolymert

doc. Ing. Martin Hajek, Ph.D.

Biopolymer se pfipravuji polymeraci monomerd vyrobenych z obnovitelnych surovin,
zejména z rostlinnych oleji. Monomery lze ptipravit z riiznych typi olejt, estert nebo mastnych
kyselin epoxidaci peroxidem vodiku. Jednd se o experimentalni praci porovnani riznych
zpUusobi piipravy monomert a jejich naslednou polymeraci.



Heterogenni katalyzatory a jejich syntéza

doc. Ing. Martin Hajek, Ph.D.

Heterogenni katalyzatory jsou Siroce pouzivané v chemii pro vyroby riznych latek. Prace se
zabyva vyuzitim a porovnanim rtznych typi katalyzdtord zejména pro piipravu biopaliv
(bioethanol, biobutanol, bionafta, biomethanol ...). Experiemtalni ¢ast je mozna (spoluprace s
ORLEN, UniCre): syntéza katalyzatord a jeho testovani ve vybranych reakcich.

Potencial alternativnich pohoni zejména v dopraveé

doc. Ing. Martin Hajek, Ph.D.

V doprave se zacinaji vice uplatiiovat rizné alternativni pohony misto ropy (biopaliva, elektfina,
vodik). Prace bude zamétfen na popis a porovnani jednotlivych druhti pohonti véetné jejich
vyhod a nevyhod.

Skupina Aplikovana chemicka Kinetika a farmakokinetika.

Tablety potahované 3D tiskem a ,.alcohol-induced dose dumping effect*

doc. Ing Alena Komersova, Ph.D.

»Alcohol-induced dose dumping effect predstavuje vazny problém zejména u pevnych
1ékovych forem s prodlouzenym uvoliiovani ucinné latky. Tato experimentalni BP je zamétena
prostudovani moznosti eliminace vlivu alkoholu na uvolfiovani 1é¢iva pomoci potazeni tablet
vhodnym polymerem s vyuzitim 3D tisku.

Studium procesu botnani polymernich filma z nerozpustnych derivata hyaluronanu

doc. Ing Alena Komersova, Ph.D.

Polymerni filmy zalozené na polysacharidu hyaluronanu (HA) jsou zajimavymi materialy s
potencidlem pro vyuziti v medicin€é. Pro piipravu filmi jsou vyuZzivany zejména ve vode
nerozpustné derivaty HA, kdy je moZné volbou stupné modifikace vhodné nastavit
biodegradabilitu filmu. Tato experimentalni bakaldiska prace je realizovana ve spolupraci s
firmou Contipro, s.r.o. a jejim cilem je studium kinetiky procesu bobtnani filmt z lauroyl
derivati HA.

Kombinace alginatu a hypromeldzy v 1ékovych formach

doc. Ing. Alena Komersova, Ph.D.

Hydroxypropylmethylceluloza (HPMC) v kombinaci s riznymi pfirodnimi polymery, napf.
polysacharidy, se ve farmaceutické technologii vyuziva pti ptipravé riznych 1ékovych forem.
Tato teoreticka bakalafska prace je zamefena na moznosti pouziti HPMC v kombinaci s alginaty
v ruznych lékovych formach, zejména pak pti pfipravé matricovych tablet na bazi
polyelektrolytového komplexu, které umoziuje fizené uvoliiovani l1éciva.

Vliv alkoholu na disolu¢ni chovani matricovych tablet na bazi karagenanu

doc. Ing. Alena Komersova, Ph.D.

,Alcohol-induced dose dumping effect predstavuje vazny problém zejména u pevnych
1ékovych forem s prodlouzenym uvoliiovani uc¢inné latky. Tato experimentalni BP je zamétena
studium disoluéniho chovani matricovych tablet na bazi polyektrolytového komplexu chitosan-
karagenan za ptitomnosti alkoholu v disoluénim médiu.



