Oddéleni fyziky vrstev a povrchu makromolekularnich struktur

Témata diplomovych praci 2016/2017

Studium zmén elektrické vodivosti emeraldinovych soli vystavenych pokojovym
a mirné zvySenym teplotam

kli¢ova slova: polyanilin, stdrnuti, rezistivita

Polyanilin (a to zejména ve form¢ emeraldinové soli) je pomérné perspektivni polymerni material s
dobrou elektrickou vodivosti, se kterym je pocitano pro fadu potencialnich aplikaci. Z tohoto
divodu je nutné studovat jeho dlouhodobou stabilitu, zejména stabilitu elektrické vodivosti.

Cilem zadané diplomové prace je sledovani vlivu riznych dopantli na stabilitu elektrickych
vlastnosti materialu vystaveného pokojovym ¢i mirn€ zvySenym teplotam. Bude studovan material
ptipraveny v UMCH AV CR, méfici aparatury jsou k dispozici na KMF u zadavatele diplomové
prace.

Prace ma experimentalni charakter.

Vedouci: RNDr. Jan Prokes, CSc.
e-mail: jprokes@semi.mff.cuni.cz

Opticka emisni spektroskopie nizkotlakého plazmové polymerac¢niho zdroje
klicova slova: plazmové zdroje, opticka emisni spektroskopie

Procesy plazmové polymerace vétSinou probihaji za tlaki nad 1 Pa. V nékterych typech
plazmovych zdroji vSak lze deponovat vrstvy i za tlakli <0,1 Pa, kdy uZ je proudéni plynu témét
bezsrazkové.

Cilem prace je ¢ast charakterizace nizkotlakého depozi¢niho zdroje plazmatu vyvinutého pro ucely
smérové depozice vrstev. Student se bude podilet na méfeni a vyhodnoceni optickych emisnich
spekter plazmatu.

Prace ma experimentalni charakter.

Vedouci prace: Mgr. Jaroslav Kousal, Ph.D.
e-mail; jarda@kmf.troja.mff.cuni.cz

In-situ elipsometrie plazmové polymernich vrstev

klicova slova: elipsometrie, tenké vrstvy

Vlastnosti tenkych vrstev 1ze dobfe studovat optickymi metodami. Velmi mnoho informaci 1ze
ziskat ze spektroskopické elipsometrie.

Cilem prace bude podilet se na stavbé a provozu in-Situ i ex-situ varianty spektroskopického
elipsometru Woollam. Zkouman bude proces depozice plazmové polymernich vrstev, ptipadné
jejich nanokompoziti s kovy a oxidy kovi.

Prace ma experimentalni charakter.

Vedouci prace: Mgr. Jaroslav Kousal, Ph.D.
e-mail: jarda@kmf.troja.mff.cuni.cz
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Studium homogenity elektrickych parametri organickych vodivych materiala v

pribéhu starnuti

kli¢ova slova: vodive polymery, elektricka impedancni tomografie, rezistivita

Polymerni materidly podléhaji i za béZnych podminek chemickym a strukturdlnim zménam, které
maji za nasledek postupnou zménu fyzikalnich vlastnosti. Pro Ucely testovani materidlovych
vlastnosti v laboratornich podminkadch se bézné¢ starnuti kontrolované urychluje (nejcastéji
zvySenim teploty). V piipadé vodivych polymert je nejvyznamnéjsi fyzikalni veli¢inou rezistivita.
V pribéhu starnuti jsou zmény rezistivity a vyvoj jejich nehomogenit odrazem promén chemickeé
struktury. Elektrickd impedan¢ni tomografie (EIT) umoziuje prubézné sledovat rozlozeni rezistivity
uvnitt méfeného objektu a tak nedestruktivné studovat homogenitu strukturalnich zmén.

Cilem prace je porovnat vliv starnuti na rizné pfipravené vodivé polymerni materidly na zakladé¢
prubézného mapovani rezistivity metodou EIT provadéného pii teplotnim starnuti.

Prace ma prevaizné experimentalni charakter.

Vedouci prace: RNDr. 1. Ktivka, CSec.
e-mail: krivka@semi.mff.cuni.cz

Piiprava viceslozkovych nanokompozitnich tenkych vrstev

klicova slova: nanocdstice, nanokompozit, tenké vrstvy

Nanokompozitni tenké vrstvy jsou jednou z aplikacné nejzajimavéjSich skupin materiali. To je
dano moznosti cilené¢ menit jejich vysledné vlastnosti v Sirokém rozsahu hodnot (napft. elektrickou
vodivost, optické vlastnosti, bioresponsivni a antibakteridlni vlastnosti). V soucasné dobé
nanokompozitni materidly kombinujici kov s dielektrickou matrici nachdzeji uplatnéni naptiklad ve
fotovoltaice, pfi vyrobé€ senzort, ¢1 v biolékatskych aplikacich.

Cilem prace je studium pfipravy vicesloZkovych nanokompozitnich vrstev pomoci metod
zalozenych na nizkoteplotnim plazmatu. Budou pfipraveny nanokompozitni vrstvy kombinujici
razné kovové nanoklastry (napt. Ag,Cu,Au) produkované pomoci agregacnich nanoklastrovych
zdroji s dielektrickou matrici (napf. plazmovy polymer, SiOx) deponovanou pomoci
magnetronového napraSovani, popiipadé¢ plazmovou polymeraci z plynného prekursoru. Bude
studovan vliv depozi¢nich podminek na vlastnosti vyslednych vrstev, zejména na jejich optické
vlastnosti, chemické slozeni a drsnost. Pozornost bude vénovana 1 stabilit¢ ptipravenych
nanokompozitnich vrstev ve vodném prostiedi.

Prace ma experimentalni charakter.
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Vedouci prace: RNDr. Ondfej Kylian, Ph.D.
e-mail: ondrej.kylian@gmail.com

Modifikace nanocastic pomoci tubulidrniho naprasovaciho systému

kli¢ova slova: nanocastice, plynovy agregacni zdroj, core-shell nanocastice

Pro vakuovou depozici nanocastic jsou v soucasné dobé hojn¢ vyuzivany plynové agregacni zdroje
Haberlandova typu, kde jako zdroj materidlu pro tvorbu Castic slouzi planarni magnetron. Jednou z
nevyhod planarnich magnetrontl je pomérné nizka vyuzitelnost terce, typicky pod 20%. V dasledku
tvorby erozni drdhy na ter¢i navic dochazi ke zméné magnetického pole na povrchu terce, coz vede
k casové nestabilit¢ takovéhoto systému. Jednim z feSeni je nahradit planarni magnetron tzv.
tubularnim naprasovacim systémem, kde dochédzi k rovnomérnému odpraSovani z celého povrchu
katody (terce) a navic, material ktery neni spotfebovan k tvorbé klasti se redeponuje opé&t na katodu
a nedochazi tak k jeho nezadoucimu ubytku a ke kontaminaci plynového agregac¢niho zdroje. Tento
systém muze byt také pouZit pro modifikaci jiz vzniklych nanocastic. V tomto pfipadé nanocastice
pfipravené pomoci plynového agregacniho zdroje budou pfi nasledném priletu magnetronem
poryvany materidlem katody.

V ramci diplomové prace budou zkoumany podminky pro G¢inné pokryti proletujicich nanocastic
materidlem napraSenym v tubularnim systému. Bude také zkoumana moznosti ptipravy nanocastic v
tomto systému. Bude zkoumano prvkové slozeni nanocéstic a jejich optické vlastnosti. Velikost
nanocastic bude analyzovana pomoci AFM, SEM ¢i HRTEM. Pomoci XPS a EDX bude zkouman
vliv pokryti nanocastice na vlastnosti jadra, zejména pak bude studovana jeho oxidace.

Zasady pro vypracovani

1) Seznamit se s problematikou pfipravy nanocastic pomoci plynového agrega¢niho zdroje.

2) Seznamit se s pouZivanym experimentalnim vybavenim.

3) Modifikovat nanocastice pfipravené v agregacnim zdroji s plandrnim magnetronem pomoci
tubularniho naprasovaciho systému a provést jejich zakladni charakterizaci.

4) Studovat vliv slupky u core-shell nanocastic na vlastnosti jadra, zejména pak oxidaci.

5) Provéfit moZnost pfipravy nanocastic pomoci tubularniho naprasovaciho systému.

Prace ma experimentalni charakter.

Vedouci prace: Mgr. Jan Hanus, Ph.D.
e-mail; jan.hanus@gmail.com

Oddéleni spektroskopie polymeru

Témata diplomovych praci 2016/2017

Studium dielektrického chovani kapalné-krystalickych materiala

klic¢ova slova: dielektricka spektroskopie, kapalné krystalické polymery

Dielektrickd spektroskopie predstavuje U€innou experimentdlni metodu vhodnou pro studium
struktury latek s permanentnim dipdlovym momentem. Pro studium fyzikalnich vlastnosti kapalné
krystalickych materidlii je tato metoda obzvlast vhodna vzhledem k tomu, Ze hlavni soucast
kapalnych krystalii - mezogenni jednotky — maji diky svém protdhlému tvaru znac¢ny dipolovy
moment, coz umozni sledovat zmény struktury téchto materidli métfenim slozek komplexni
permitivity odpovidajici riiznym strukturam v zavislosti na frekvenci a teploté.
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Cilem préce je promé&feni dielektrickych vlastnosti kapalné krystalickych latek v Sirokém teplotnim
a frekven¢nim oboru a z vysledki méfeni stanovit rizné pohybové mody kapalnych krystali
v zavislosti na teploté a frekvenci.

Prace ma experimentalni charakter.

Vedouci prace: Doc. RNDr. Jan Nedbal, CSc.
e-mail: nedbal@kmf.troja.mff.cuni.cz

Studium termomechanickych a elektrickych vlastnosti polymernich

elektrolytickych membran

klicova slova: palivovy clanek, polymerni elektrolyticka membrana

Moderni trendy ekologického =ziskavani a skladovéani elektrické energie jsou spojeny s
tzv.vodikovymi technologiemi. Perspektivni zptisob vyroby elektrické energie se realizuje v tzv.
vodikovych palivovych ¢lancich. Zakladni komponentou tohoto ¢lanku je polymerni elektrolyticka
membrana. Nejuzivangj$i membrany tohoto typu jsou Nafion (firma Dupont, USA, viz.
http://www2.dupont.com/FuelCells/en_US/products/nafion.htm) a nebo Ralex (firma MEGA a.s.,
CZ, viz http://www.mega.cz/heterogenni-iontomenicove-membrany-ralex.html).

Cilem prace je stanovit termomechanické a elektrické vlastnosti nékteré z vySe uvedenych
polymernich membran v  souvislosti s jejich  konkrétni molekularni  strukturou.
Jde pfedevSim o: 1. zménu mechanickych a elektrickych vlastnosti se zménou teploty pfi
dlouhodobém provozu, 2. zménu molekularni struktury na teploté a na case, 3. stabilitu méfenych
vlastnosti pfi zméné prostiedi (koncentrace vlhkosti, vodiku kysliku, vzduchu apod.) a
termodynamickou analyzu zjiSténych zavislosti, pfedevSim pak vlivu vlhkosti a teploty na
elektrickou vodivost, 4. matematickou formulaci namétenych zavislosti.

Podle zajmu studenta je mozné zvolit charakter prace (experimentadlni studium nebo teoreticky

popis).

Vedouci prace: Doc. RNDr. Ivan Krakovsky, CSc.
e-mail: ivank@kmf.troja.mff.cuni.cz

Kolaps v hydrogelech

kli¢ova slova: prechod klubko-glubule
Nekteré polymery rozpustné ve vodé vykazuji tzv. dolni kritickou rozpoustéci teplotu (LCST);
zatimco pii nizkych teplotach jsou polymerni fetézce roztoku ve fazi flexibilniho klubka
s pievladajicimi interakcemi polymer-rozpoustédlo, zvySeni teploty vede k fazové separaci a fetézce
tvoti kompaktni globule s dominantnimi hydrofébnimi interakcemi polymer-polymer. Jev fazové
separace Vv polymernich roztocich ma analogii v tzv. kolapsu hydrogelli, béhem které¢ho polymerni
sit¢ pfechazeji z nabotnalého stavu do stavu zkolabovaného. Hydrogely pfipravené na bazi
polymerti vykazujicich LCST skokov€ méni sviij objem pii malé¢ zméné teploty a tato schopnost
vedla k rozvoji ,inteligentnich® hydrogelti pro fizené uvolfovani &= e e ol
1€kt, robotiku a jiné aplikace. : RO
Spektroskopie nuklearni magnetické rezonance (NMR) umoziiuje
detailné sledovat interakce polymer-polymer a polymer-
rozpoustédlo, pohyblivost polymernich segmenti a molekul
rozpoustédla.

Cilem prace bude prostudovat strukturni a dynamické zmény
V polymernich roztocich pomoci spektroskopie NMR. Dtiraz bude
kladen na relaxacni metody a méfeni diftznich koeficientl
umoziujici charakterizovat dynamické chovani molekul v roztoku.



mailto:nedbal@kmf.troja.mff.cuni.cz
http://www.mega.cz/heterogenni-iontomenicove-membrany-ralex.html
mailto:ivank@kmf.mff.cuni.cz

Prace ma experimentalni charakter.

Vedouci prace: doc. RNDr. Lenka Hanykova, Dr.
e-mail: hanykova@kmf.troja.mff.cuni.cz

Studium chiralnich vlastnosti supramolekularnich komplexii

Kli¢ova slova: chiralita, karboxylova kyselina, porfirin, NMR spektroskopie

Chiralita byvéa u fady biologicky aktivnich latek klicovou informaci. Mnohdy urcuje, zda dana
molekula bude Iékem, neinnym prvkem nebo dokonce jedem. Pfi syntéze a farmaceutickych
aplikacich se proto klade dliraz na ur¢eni enantiomerické Cistoty a absolutni konfigurace chirdlnich
center. NMR spektroskopie miize u fady biologicky aktivnich latek (napf. kys. mandlova, kys.
phenoxypropionova a nékteré aminokyseliny) tyto parametry uréit. Vyuziva se zde tvorby tzv. host-
guest komplexu chiralni molekuly (guest) a achiralniho derivatu porfirinu (host) (viz. obr.), kde host
slouzi jako detektor. V komplexu dochazi k pienosu chirality, coz se projevuje napf. rozst€penim
¢ary chinonovych protont v NMR spektru, a to linearné s enatiomerickym piebytkem (%ee). Jedna
se 0 novy a zna¢né neobvykly jev, jehoz pfesna podstata stale neni znama. Jeji vysvétleni by znaéné
ptispélo k designu detektort se specifickou selektivitou na dal$i okruh chirdlnich latek, jako jsou
komplexnéjsi 1éCiva, oligopeptidy, pesticidy, atd. Taktéz by bylo mozné velmi rychle a levné urcit
absolutni konfiguraci takovychto latek.

Obsahem prace je urceni stability a dynamiky komplexu pomoci metod NMR spektroskopie a
porovnani vlastnosti komplexu pro n¢kolik riiznych chiralnich molekul. Na zaklad¢ takto ziskanych
vysledkl by mél byt vytvoren model dynamického chovani komplexu.

Prdace ma prevazné experimentalni charakter.

Vedouci prace: doc. RNDr. Lenka Hanykova, Dr.
e-mail: hanykova@kmf.troja.mff.cuni.cz

Teoreticky popis a simulace tvorby polymernich siti

klicova slova: struktura site, chemicka kinetika, teorie vétvicich procesu, Monte Carlo simulace
Struktura polymernich siti ma rozhodujici vliv na jejich fyzikalni a chemické vlastnosti, jeZ urcuji
rovnéz oblasti jejich moznych aplikaci. Kvantitativni popis formovani struktury polymernich siti je
proto dillezity pro interpretaci a predpovidani vlastnosti sesitovanych soustav. Jedna z metod
piistupuje k vyvoji struktury jako k procesu fizenému chemickou kinetikou (Smoluchovského
koagulacni rovnice). Kombinaci feSeni soustavy kinetickych diferencialnich rovnic a statistickych
metod (teorie vétvicich procesilt), nebo Monte Carlo simulacemi Ize vypocitat poZadované strukturni
parametry.

Cilem prace je obeznamit se s metodami a podle svého zajmu zvolit jednu z nich. Je mozné zaméfit
se vic na nové teoretické formulace a feSeni problému nebo s vyuzitim jiz existujicich programl
zkoumat rizné zavislosti strukturnich parametri na slozeni systému, reakénich mechanizmech a
stupni reakce. Prace je vhodna i pro vice studenttl, z nichZz kazdy zvoli jinou metodu ¢i pfistup, které
pak srovnaji.

Prace ma teoreticky charakter.

Vedouci prace: Jan Somvarsky, CSc.
e-mail: somvarsky@kmf.troja.mff.cuni.cz
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Casticové kompozity — simulace vztahu napéti a deformace pomoci metody
konecnych prvkii

klic¢ova slova: casticové kompozity, kaucukovita elasticita, metoda konecnych prvkii

Terminem c¢asticové kompozity se oznacuji materialy tvofené polymerrni matrici, ktera obsahuje
Gastice obvykle anorganického tuhého materialu - plniva. Césticové kompozity jsou dilleZitou tiidou
materidlti. Pouzivaji se jako konstruk¢ni materialy, inzenyrské materidly s unikatnimi vlastnostmi,
ochranné natéry, zubni materialy nebo tuhé vybuSniny. Vlastnosti kompozitniho materialu zavisi na
stavu matrice (kaucukovity nebo skelny). Vztah napéti a deformace silné zavisi na molekularni
struktufe polymeru. Na vlastnosti kompozitu méa vliv rovnéz mnozstvi plniva, rozlozeni a tvar
castic, kvalita adheze, vlastnosti mezivrstvy.

Cilem prace je obezndmit se s molekularnimi modely kaucukovité elasticity, se zdklady metody
kone¢nych prvkl a s programem COMSOL Multiphysics, ktery tuto metodu vyuziva na feSeni
velmi Sirokého spektra fyzikalnich a technickych problémi, a na jednoduchém modelu ptispét k
porozuméni vztahu mezi strukturou polymerni matrice, objemovym zlomkem plniva, distribuci
rozmisténi a tvaru ¢astic plniva na stran¢ jedné a vlastnostmi kompozitu na stran¢ druhé.

Prdace ma teoreticky charakter.

Vedouci prace: Jan Somvarsky, CSc.
e-mail: somvarsky@kmf.troja.mff.cuni.cz

Oddéleni teoretické fyziky

Témata diplomovych praci 2016/2017

Zkoumani novych definic termodynamické ucinnosti

klicova slova: Stochasticka termodynamika, definice termodynamické ucinnosti, Brownovské
motory

Tradi¢ni definice termodynamické ucinnosti tepelného motoru je déna podilem stfednich hodnot
prace konané¢ motorem a celkového motorem piijatého tepla. V roce 1824 objevil Sadi Carnot
maximalni hodnotu této veli¢iny - tzv. Carnotovu u¢innost. Tato G€innost tvoii Ustfedni koncept
klasické termodynamiky. Mimo jiné vedla k objevu 2.

termodynamického zakona a k definici Kelvinovy teplotni stupnice.

Malé (mezoskopické) motory pracuji v "'Brownové hajemstvi" velkych fluktuaci. V takovém
prostiedi predstavuje i tok energie z/do systému nahodnou veli¢inu. K popisu téchto motoru je tedy
lepsi pouzit fluktuujici ucinnost. Autofi nedavné studie [6] dokéazali s pouZitim fluktuaniho
teorému identifikovat tfi univerzdlni vlastnosti této fluktuujici ucCinnosti. 1) Nejméné
pravdépodobnd hodnota fluktuujici ucinnosti vzdy souhlasi s Carnotovou ucinnosti. 2)
Nejpravdépodobnéjsi hodnota fluktuujici G€innosti vzdy souhlasi s tradiéni definici Uc¢innosti
popsanou o odstavec vySe. 3) Celd distribuce pro fluktuujici ucinnost je v ptipadé¢ pomalych
(kvazistatickych) procest urcena charakteristikami motoru ziskanymi pomoci linedrni odezvy.
Prace mé teoreticky charakter. Konkrétné¢ se zabyva oblasti “‘stochastické termodynamiky".
Hlavnim cilem prace je demonstrovat obecné vysledky studie [6] na srozumitelném, analyticky
feSitelném modelu.

Prace ma teoreticky charakter.
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Vedouci prace: RNDr. Viktor Holubec, Ph.D.
e-mail: viktor.holubec@gmail.com

Fazové prechody v nerovnovaznych biologickych systémech

klicova slova: fazové prechody, nerovnovazné stacionarni stavy

Studium modelll transportu ¢astic, hmoty, nebo energie v systémech udrzovanych mimo
termodynamickou rovnovahu tvofi dilezitou oblast vyzkumu moderni statistické fyziky. Tyto
modely nachézeji uplatnéni v riznych situacich jako je transport skrze bunécné membrany, kinetika
tvorby proteind, rast povrcht, ale také slouzi jako zakladni modely silnicni dopravy [1, 2]. V této
teoretické praci se zaméfime na studium dynamiky fazovych prechodt [3], které v takovych
modelech mohou vznikat. Prace bude feSena z ¢asti pfibliznymi analytickymi metodami, z ¢asti
numericky (Monte Carlo simulace).

Prace ma teoreticky charakter.

Vedouci prace: RNDr. Artem Ryabov, Ph.D.
e-mail: A.Rjabov@seznam.cz

Termodynamika molekularnich motori

klicova slova: molekularni motory, stochasticka termodynamika

Rada Zivotné dilezitych biologickych procest uvnité bundk probiha diky praci mikroskopickych
stroju, tzv. molekularnich motort [1,2]. Tyto motory zajist'uji téméi veskery nitrobunéény pohyb a
transport. Aby dokdzaly plnit své ulohy, jsou tyto stroje schopny pfemény rtiznych forem energie
(napft. chemické) na mechanickou praci. Zaroven kvili svym malym rozmériim (motorem muize byt
1 jedind makromolekula [3]) je jejich dynamika vyrazné ovlivnéna fluktuacemi okolniho prostiedi.
V této teoretické praci se zaméfime na popis stochastické dynamiky a termodynamiky
molekularnich motorii. Na jednoduchém generickém modelu [4] budeme studovat stézejni
dynamické a termodynamické charakteristiky, a to bud analytickymi metodami, nebo
jednoduchymi Monte Carlo simulaci.

Prace ma teoreticky charakter.

Vedouci prace: RNDr. Artem Ryabov, Ph.D.
e-mail: A.Rjabov@seznam.cz
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