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Fuzzy modelovani procesu mokré granulace lé¢iv

Autor:  Jana KalCikova

Rocnik: 4.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Lucie Bfenkova

Prace se zabyva fuzzy modelovanim procesu mokré granulace, ktery je kliCovou fazi vyroby
pevnych lékovych forem s vysokym obsahem ucinné latky. Pro navrh a optimalizaci modell byla
pouzita experimentalni data, naméfena na provoznich granulatorech akciové spole€nosti
Zentiva - LéCiva v Praze. V souladu s poZzadavky provozni praxe byly navrzeny dva fuzzy modely,
sestavené v prostfedi programového systému Matlab Fuzzy Logic Toolbox. Vystupy modelU tvofi
mnozstvi pfidané vody potfebné k optimalnimu zvihéeni granulované smési a pfikon motoru
hlavniho michadla granulatoru v okamziku dosaZeni optimalniho sloZzeni granulatu. Vstupni
veliCiny charakterizuji tvar a distribuci velikosti ¢astic ucinné latky. Praktickymi vystupy modell
jsou nomogramy, podle kterych Ize optimalizovat mnozstvi pfidavané vody a predikovat pfikon
motoru hlavniho michadla pfi dosazeni pozadovaného stupné zgranulovani smési.

Analyza produktti a mechanismu pyrolyzy alkanti

Autor:  Sona Katreniakova

Roc¢nik: 3.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Doc. Ing. Zdené&k Bélohlav, CSc.

Linearni nasycené uhlovodiky tvofi nejdlilezitéjSi souCast benzinovych, stfednévroucich i
vySevroucich surovin pro ethylenovou pyrolyzu. K analyze chovani alkanl z hlediska distribuce
produktu pyrolyzy byl pouzit laboratorni reaktor jako soucast pyrolyzni plynové chromatografie.
Celkem bylo laboratorné testovano 17 uhlovodiki od ethanu az po dokosan (C,,). Vytézky
nejdllezitéjSich produktd pyrolyzy jednotlivych uhlovodiki byly korelovany se zakladnimi
charakteristikami, pouzivanymi v praxi k hodnoceni surovin pro pyrolyzu, napf. normalnim bodem
varu nebo pomérem atom( vodiku a uhliku v molekule uhlovodiki. Hodnoty vytéZki produktd
pyrolyzy a zjisténé trendy v testované fadé alkan( byly analyzovany z hlediska souéasnych



Vliv dvojné vazby na pyrolyzu cyklickych uhlovodikti

Autor:  Martin Hradel

Rocnik: 4.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Daniela Vojtova

K hodnoceni vlivu dvojné vazby na pyrolyzu cykloalkend byla vyuzita pyrolyzni plynova
chromatografie. Laboratorni experimenty probihaly pfi standardni teploté 810 °C a také pfi
nizSich teplotach, zarucujicich velmi nizké konverze testovanych uhlovodikid. Vysledky
experimentd s nizkou konverzi pyrolyzovanych uhlovodikd umoznily hodnotit selektivitu
primarnich produktd pyrolyzy (prvni generace produktd). Vytézky produktl pyrolyzy cykloalkend
byly porovnany s vytézky pyrolyzy odpovidajicich cykloalkanu. Z vysledkd testl vyplynulo, Ze
vlivem elektronovych efektd dvojné vazby jsou cykloalkeny podstatné reaktivnéjsi nez
cykloalkany a Ze vliv dvojné vazby se projevuje i na rozdilné distribuci vytéZzk( pyrolyznich
produktu. Vysledky laboratornich testl byly konfrontovany s publikovanymi daty a pfedstavami o
produktech a mechanismu pyrolyzy cykloalken(.

Hydrogenace a hydrogenolyza isobutyrofenonu —
druhy reakéni krok syntézy ibuprofenu

Autor: Dana Vitvarova

Roénik: 4.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Martina Bejblova

Redukce karbonylovych slou¢enin na odpovidajici uhlovodiky v hydrogenaénim prostredi byva
Casto oznaCovana jako hydrodeoxygenace. Pfeména karbonylové skupiny na methylenovou muze
probihat tfemi mechanismy — hydrogenaéné dehydrataénim, hydrogena&né hydrogenolytickym, nebo
muze dochazet k pfimé hydrogenolyze vazby C=0. Studovana hydrodeoxygenace isobutyrofenonu na
isobutylbenzen je dllezitym reakénim krokem pfi vyrobé Ié¢iva ibuprofen.

Hydrodeoxygenace isobutyrofenonu byla studovana na Pd nosiCovych katalyzatorech. Jako
nosice byly pouzity vybrané zeolity a alumina. Cilem prace bylo sledovat vliv rozpou$tédla, nosice a
jeho kyselosti na pribéh studované reakce. Dal$i snahou prace bylo spojit prvni dva syntézni kroky
vyroby ibuprofenu - acylaci a hydrogenaci do tzv.“one—pot reaction“. Modelovou latkou pro tyto reakce
byl zvolen toluen.

Katalyzatory Pd nanesené na zeolitovych nosiCich se ukazaly jako velmi aktivni pro
hydrodeoxygenace isobutyrofenonu. PFi téchto pfeménach byl vylouc¢en hydrogena¢né—hydrogeno-
lyticky mechanismus, nebot pfislusny olefin nebyl zaznamenan v reakéni smési. Spojeni acylace a
hydrogenace zatim neprobiha podle pfedpoklad(l. Pfednostné dochazi k hydrogenaci aromatického
jadra toluenu. UspokoijivéjSich vysledkl bylo dosaZeno provedenim acylace s naslednou hydrogenaci.



Kontinualni Fentonova oxidace ve zkrapéném reaktoru

Autor: David Uhlif

Roc¢nik: 4.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: doc. Ing. Vratislav Tukaé, CSc.

S vyvojem Cistych technologii a stoupajicimi naroky na Cistotu procesnich a odpadnich vod je
nezbytné hledat nové technologické postupy odstranovani organickych nedistot z vod.

Tato prace je vénovana testovani kontinualni Fentonovy oxidace tzv. mokré oxidace ve zkrapé&ném
reaktoru za teploty a tlaku okoli. Pro oxidaci 0,5% roztoku fenolu peroxidem vodiku byly ovéfeny
katalytické Gginky extrudovaného aktivniho uhli a nasorbovanych iontt Zeleza. Uginek oxidace byl téz
sledovan v zavislosti na hydrodynamickych vlastnostech reaktoru, tlakové ztraté a mife smoceni
katalyzatorou.

Imobilizace Ru-BINAP chiralnich komplexti na oxidickych nosic¢ich

Autor:  Sérka Zarubova

Roc¢nik: 3.

Ustav:  Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Luka$ Bartek

V poslednich letech se v oblasti syntézy IéCiv klade velky diraz na pFipravu opticky Cistych
latek s definovanou absolutni konfiguraci, pfedevSim z ddvodd rozdilnych farmakologickych ucinku
stereoizomerl. V pfedkladané praci byla vénovana pozornost imobilizaci chiralniho komplexu Ru-
BINAP a jeho pouziti v hydrogenaci methyl-acetoacetatu (MAA) ve smyslu tvorby (R)/(S)-methyl-3-
hydroxybutanoatu. Reakce byly vedeny ve vsadkovém tlakovém reaktoru pfi teploté 303K a tlaku H,
5MPa v rozpoustédle methanolu. Kationicky komplex [RuCI((R)-binap)(p-cymen)]Cl byl imobilizovan
pomoci heteropolykyseliny (H3PW;,04) na oxidickych materidlech ze skupiny zeolitd (beta,
montmorillonit, mordenit, atd.) a rGzné aktivovanych formach Al,O; (bazicky, neutralné, mirné kysele,
kysele). Prace je zaméfena na hledani idedlniho nosiCe, zjehoz povrchu by se imobilizovany
katalyzator neuvolfioval do reakéniho média a jehoz katalytické vlastnosti by byly zachovény
v heterogenizované formé. PFi katalytickych testech byla sledovana aktivita, selektivita (ee, selektivita
vuci tvorbé acetalu) a mnozstvi vylouzeného komplexu (stanoveni pomoci AAS). Rovnéz byl zkouman
vliv acidity rdzné kysele aktivovanych Al,O3; na prubéh reakce a ucinek pfidavku malého mnozstvi
vody na snizeni tvorby acetalu.



Experimentalni a termodynamické hodnoceni stability
alkylcyklohexanti pri pyrolyze

Autor: Lucie Starkbaumova
Roc¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Petr Zamostny Ph.D.

Substituované cyklické uhlovodiky jsou typickou komponentou benzinovych surovin pro primyslovou
ethylenovou pyrolyzu. Ac¢koliv pfibliznou skladbu produktli pyrolyzy nékterych ¢lenl této skupiny Ize
nalézt v literatufe, dosud chybi ucelengjsi studie vlivu délky, po¢tu a vzajemné polohy substituentl na
stabilitu a skladbu produkt(. Tato prace byla zaméfena na studium monoalkylcyklohexanl a jejich
porovnani s cyklohexanem z hlediska reaktivity, selektivity primarniho Stépeni i vytézka pramyslové
zajimavych produktd. Laboratorni experimenty byly provadény na aparatufe pyrolyzni chromatografie
Shimadzu Pyr-4A za podminek blizicich se primyslové pyrolyze i pfi nizSi konverzi pro vyzkum
mechanismu primarniho §tépeni. Reaktivita jednotlivych testovanych uhlovodikl byla porovnavana na
zakladé zavislosti jejich konverze na teploté. Vysledky méfeni byly konfrontovany se stabilitou
odhadnutou z termodynamickych dat. Reaktivita uhlovodiki roste vFadé cyklohexan,
methylcyklohexan, ethylcyklohexan, propylcyklohexan. Mechanismy Stépeni testovanych latek byly
sestaveny na zakladé predpokladu dlouhych propagacnich fetézcl s uvazenim [(-Stépeni a
izomeracnich radikalovych reakci. Reakéni schémata poskytla vysvétleni vzniku vSech pozorovanych
produktd.

Katalyzator pro hydrogenolyzu methylestertl mastnych kyselin.

Autor: Andrej PoliS¢uk
Rocnik: S.
Ustav: Ustav organické technologie

Skolitel: Doc. Ing. Bohumir Dvorak, CSc.

Hydrogenolyza methylesterd mastnych kyselin je primyslové realizovanou technologii mastnych
alkohol(l, které jsou zadanou surovinou ve vyrobé tenzidi. Uvedena hydrogenolyticka reakce je
nejCastéji urychlovana médnatochromitymi katalyzatory Adkinsova typu nebo médnatymi katalyzatory
s obsahem zine¢naté slozky. Rozpousténi kovové médi kyselymi reakénimi meziprodukty je jednim
z problém( této primyslové syntézy. Nalezeni koroznéodolngjsiho katalyzatoru, v porovnani s Cu-Cr
katalyzatorem v sou€asné dobé uzivanym ve fy SASAL, ze sortimentu fy Eurosupport Litvinov bylo
vysledkem studia, prezentované |.Dudkovou v minulém roce.

Pokus o vysvétleni funkce cesia na zvySeni odolnosti médéné slozky v kyselém prostiedi a moznost
jeho nahrady levnéjsi sloZzkou bylo ukolem této prace. Podrobnou analyzou parametrické citlivosti
vybranych procesnich parametrl technologie katalyzatoru byly zjistény pFic¢iny dobré kyselostni
stability pramyslového katalyzatoru ESM 491 v technologii mastnych alkoholld. Cesna slozka nema
puvodné predpokladany vliv na korozni odolnost médéné slozky a mlze byt ze skladby katalyzatoru
odstranéna pokud neplni funkci aktivitniho promotoru, jako v pfipadé katalyzatoru pro nizkoteplotni
konverzi.



HPLC/MS télnich tekutin — novy rozmér v medicinalni

diagnostice
Autor: Lukas$ Chytil
Rocnik: 4.
Ustav: Ustav organické technologie
Skolitel: Ing. Petr Kacer, Ph.D., Ing. Marek Kuzma

V poslednich letech doslo k prudkému vyvoji v oblasti hmotnostni spektrometrie. Pfi€inou se
stalo objeveni novych ioniza¢nich technik (ESI, MALDI), které posunuly parametry hmotnostniho
rozsahu (> 1 000 kD) a citlivosti detekce (fmol/[l) k hodnotam, v kterych jsou pfitomny metabolity a
dalSi latky v télnich tekutinach, ¢imz doslo k expanzi této techniky do biologie a mediciny. Kombinace
selektivni a citlivé detekéni metody (MS) s vysoce ucinnou separacni technikou jakou pFedstavuje
kapalinova chromatografie (HPLC) tak nabizi zcela novy nastroj v diagnostice onemocnéni a
monitoringu procest odehravajicich se v zivém organismu. V pfedlozené praci bude na tfech
konkrétnich problematikdch demonstrovdna metoda HPLC/MS jako vysoce ucinny nastroj
v medicinalni diagnostice. Uvodni studie budou v&novany analyze dechového kondenzatu, jehoZ
sloZeni odrazi procesy bezprostfedné se odehravajici v plicich. Metabolity kyseliny arachidonové —
leukotrieny a isoprostany — obsazené v této télni tekutiné byly pouzity jako markery pro diagnostiku
asthma bronchiale, pfipadné monitoring oxidativniho stresu. Treti problematika bude vénovana
monitoringu koncentraci dulezitych latek (aminokyseliny, neurotransmitery) v krevni plazmé pfi
zatézovych testech na aplikovany intravenosné podavany inzulin.

Studium povrchovych komplexiu v heterogenni katalyze

Autor: David Karhanek
Rocnik: 2.
Ustav: Ustav organické technologie

Skolitelé: Ing. Petr Kacer, PhD.; Ing. Marek Kuzma

Molekularni modelovani v oblastech nejen homogenni, ale i heterogenni katalyzy nabyva na
vyznamu. UmozZriuje objasnit jiz znamé a predikovat neznamé reakéni meziprodukty i kompletni
reak&ni mechanismy probihajici na katalyzatorech.

Tato prace se zabyva teoretickym studiem adsorbovanych struktur nenasycenych latek na
katalyzatorech na bazi platinovych kovl. Organometalické komplexy nulvalentni platiny
(olefin)Pt(PPhj3), byly vybrany jako jednoduseny model k realnému kovovému systému.

Vliv struktury substratu na adsorptivitu olefinickych latek je vyhodnocen srovnanim sily vazeb
Pt-C v obou modelech. To je docileno vypoétem adsorpénich energii na povrchu Pt(111) v
prostfedi programu VASP (Vienna Ab-Initio Simulation Package) a disocia¢nich energii di-[1 vazeb
(nz-olefin)-Pt v organokovovovych slou¢eninach pomoci programu Gaussian 03°®.

V praktickém dasledku metoda mlze pomoci bez nutnosti experimentu urcit energeticky profil
a selektivitu hydrogenace smési nenasycenych latek na idedlnim kovovém katalyzatoru. Projekt byl
FeSen ve spolupraci s Ustavem materialové fyziky pfi Universitat Wien (Rakousko).



