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Technické zabezpečení experimentu

Přístroje
- UV/VIS spektrofotometr GBC Cintra 40
- pH metr Radelkis OP-271
- Termostat
- Mikrobyrety

Chemikálie
- 1M HCl
- 1M KOH
- Standartní pH pufry
- Léčiva

Programy
- SQUAD(84)
- SPECFIT/32
- ADSTAT 1.25
- S-Plus
- MS EXCEL 2002
- Microcal Origin

1. Mikrobyreta
2. pH-metr
3. Reaktor
4. Termostat
5. PC
6. GBC Cintra 40
7. Inertní plyn



Naměření UV/VIS spekter v
širokém rozsahu λ [nm] a hodnot pH. 

Vytipování vypovídajících oblastí

FA Analýza reziduíFyz-chem. smysl

Chemický model

Nelineární regrese

Přesné měření

pK, pKT, ελ

Strategie experimentu





Faktorová analýza - FA
Jedná se o techniku exploratorní analýzy vícerozměrných dat. 
Slouží k vyšetření struktury a vzájemných vazeb mezi proměnnými, ale i mezi objekty
ve zdrojové matici dat.
Redukuje původní počet proměnných na menší počet latentních proměnných – faktorů.
Faktorům lze většinou přidělit fyzikální význam.
Původní proměnnou lze vyjádřit jako lineární kombinaci nevelkého počtu společných 
skrytých faktorů FP a jediného chybového faktoru eP.

xP = lP1F1 + lP2F2 + … lPmFm + eP

Rozklad zdrojové matice
Matice A o rozměrech n x m, kde A = TP T + E , kde T má rozměr n x k a P
rozměr k x m.

A = T x P + E



Kankareho metoda
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Vychází z druhého momentu M analyzované absorpční matice A.

Předpoklad: Prvky matice jsou zatíženy experimentálním šumem jehož úroveň
je dána sinst (A). 

Zbytková reziduálová chyba sk (A)

Za hodnost matice je pokládána ta 
hodnota, kdy platí sk (A)=sinst (A) , 
přičemž hodnosti matice je roven 
počet latentních proměnných.









Dekonvoluce spekter







Děkuji za pozornost


