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Technicke zabezpeCeni experimentu

Pristroje
- UV/VIS spektrofotometr GBC Cintra 40
- pH metr Radelkis OP-271

- Termostat
- Mikrobyrety
Chemikalie
- 1M HCI . Mikrobyreta
- 1M KOH . pH-metr
- Standartni pH pufry . Reaktor
- Léciva EE_D'l . Termostat

3 . PC
Programy . GBC Cintra 40
- SQUAD(84) . Inertni plyn
- SPECFIT/32
- ADSTAT 1.25
- S-Plus
- MS EXCEL 2002

- Microcal Origin



Strategie experimentu

Naméreni UV/VIS spekter v

Sirokém rozsahu A [nm] a hodnot pH.
Vytipovani vypovidajicich oblasti

Presné méreni

Fyz-chem. smysl I Analyza rezidui

Chemicky model

Nelinearni regrese

pK, pK’
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Faktorova analyza - FA

> Jedna se o techniku exploratorni analyzy vicerozmérnych dat.
» Slouzi k vySetieni struktury a vzajemnych vazeb mezi proménnymi, ale i mezi objekty
ve zdrojové matici dat.
» Redukuje puvodni pocet proménnych na mensi pocet latentnich proménnych — faktorii.
» Faktorum lze vétSinou pridélit fyzikalni vyznam.
» Puvodni proménnou lze vyjadrit jako linearni kombinaci nevelkého poctu spolecnych
skrytych faktorua F, a jediného chybového faktoru e,.
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Rozklad zdrojové matice

Matice 4 o rozmérechn xm,kde A=7TP" + E,kde T marozmérnxkaP

:IX-+E

rozmer k x m.




Kankareho metoda

Vychazi z druhého momentu M analyzované absorpcni matice A.
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M=—A4"'A
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Predpoklad: Prvky matice jsou zatiZeny experimentalnim Sumem jehoZ aroven
jedanas, (A).

Kankare - residual standard deviation

Zbytkova rezidualova chyba s, (4)

e u‘_v | S(A) [mAU]
tr(M) - AT log(s,(A)) |

s, (A)= a=1

K n -k
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Z.a hodnost matice je pokladana ta
hodnota, kdy plati s, (4)=s;, ,(4),
pricemz hodnosti matice je roven
pocet latentnich proménnych. 2 4 6k8
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5,,(A) = 0.3mAU
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Kankare - Second derivative

SD(s(A))

RSD - Second derivation

SD(RSD)

AE - Second derivation

SD(AE)
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Kankare - Third derivative

TD(s(A))
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Kankare - Derivatives ratio

ROD(s(A))
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RSD - Derivatives ratio
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AE - Derivatives ratio

ROD(AE)
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Dekonvoluce spekter
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